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ایٙدب٘ت ؾقیس ٘ىٛئی زا٘كدٛی زٚضٜ وبضقٙبؾی اضقس ضقتٝ قیٕی تدعیٝ زا٘كىسٜ قیٕی زا٘كٍبٜ نٙقتی قبٞطٚز 

تحت وبضثطز ضٚقٟبی ٔرتّف وٕٛٔتطیىؽ خٟت پیف ثیٙی فقبِیت ثطذی تطویجبت زاضٚیی ٘ٛیؿٙسٜ پبیبٖ ٘بٔٝ 

 ضإٞٙبئی آلبی زوتط ٘بنط ٌٛزضظی ٔتقٟس ٔی قْٛ .

 . تحمیمبت زض ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ تٛؾظ ایٙدب٘ت ا٘دبْ قسٜ اؾت ٚ اظ نحت ٚ انبِت ثطذٛضزاض اؾت 

  ٔٛضز اؾتفبزٜ اؾتٙبز قسٜ اؾت .زض اؾتفبزٜ اظ ٘تبیح پػٚٞكٟبی ٔحممبٖ زیٍط ثٝ ٔطخـ 

       ٝٔغبِت ٔٙسضج زض پبیبٖ ٘بٔٝ تبوٖٙٛ تٛؾظ ذٛز یب فطز زیٍطی ثطای زضیبفت ٞیچ ٘ٛؿ ٔسضن یاب أتیابظی زض ٞایچ خاب اضائا

 ٘كسٜ اؾت .

         ْزا٘كاٍبٜ ناٙقتی   » وّیٝ حمٛق ٔقٙٛی ایٗ اثط ٔتقّك ثٝ زا٘كٍبٜ نٙقتی قبٞطٚز ٔای ثبقاس ٚ ٔمابمت ٔؿاترطج ثاب ٘اب

 ثٝ چبح ذٛاٞس ضؾیس .«  Shahrood  University  of  Technology» ٚ یب «  قبٞطٚز

  حمٛق ٔقٙٛی تٕبْ افطازی وٝ زض ثٝ زؾت آٔسٖ ٘تبیح انّی پبیبٖ ٘بٔٝ تأثیطٌصاض ثٛزٜ ا٘س زض ٔمبمت ٔؿترطج اظ  ٝ  پبیابٖ ٘بٔا

 ضفبیت ٔی ٌطزز.

  ظ٘سٜ ) یب ثبفتٟبی آٟ٘ب ( اؾتفبزٜ قاسٜ اؾات ااٛاثظ ٚ اناَٛ     زض وّیٝ ٔطاحُ ا٘دبْ ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ ، زض ٔٛاضزی وٝ اظ ٔٛخٛز

 اذلالی ضفبیت قسٜ اؾت .

  زض وّیٝ ٔطاحُ ا٘دبْ ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ، زض ٔٛاضزی وٝ ثٝ حٛظٜ اعلافبت قرهی افطاز زؾتطؾی یبفتٝ یب اؾتفبزٜ قسٜ اؾت

                                                                                                                                                                     انُ ضاظزاضی ، اٛاثظ ٚ انَٛ اذلاق ا٘ؿب٘ی ضفبیت قسٜ اؾت .

                                                    تاریخ                                                                                                      
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 تذٍى رکش هشجغ هجاص ًوی تاضذ دس پایاى ًاهِاستفادُ اص اعلاػات ٍ ًتایج هَجَد. 

 



 و
 

 چکیذُ

 تطویات  103(pIC50) بر  و ثرر براردث  (QASR)فقبِیات  -ی وٕای ؾابذتبض  زض ثرف اَٚ، ٔغبِقٝ     

ثاطای ا٘ترابة ٟٕٔتاطیٗ    ا٘دبْ قاس.   ٗیسیطِٚیپ ٙٛیآٔ-3 ٚ ٗیآٔ یز ٗ،یپطاظیٕٞٛپزاضٚیی اظ ٔكتمبت 

ای ٚ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه اؾتفبزٜ قس. پؽ اظ ا٘تربة تٛنایفٍطٞب  ضٌطؾیٖٛ ٔطحّٝتٛنیفٍطٞب اظ زٚ ضٚـ 

ٚ (ANN)، قاجىٝ فهاجی ٔهاٙٛفی    (MLR)تٛؾظ ایٗ زٚ ضٚـ اظ ؾٝ ضٚـ ضٌطؾیٖٛ ذغی چٙسٌب٘اٝ  

خٟت ٔسَ ؾبظی اؾتفبزٜ ٌطزیس. فّٕىطز ٞط ٔسَ تٛؾاظ ؾاطی تؿات    (SVM)ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ 

ؾطی تؿت (SEP)ٚ ذغبی اؾتب٘ساضز پیف ثیٙی (MSE)ٗ ٔطثقبت ذغب ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌطفت. ٔیبٍ٘ی

 ـ ،283/0ثاٝ تطتیات ثطاثاط    SR-MLR   ،SR-ANN،SR-SVM ،GA-MLR ،GA-ANN  ٚGA-SVMٞابی ثاطای ضٚ

و232/0،222/0،572/0،222/0،577/0،263/0،213/0،356/0،222/0،322/0

بهدستآمد.273/0



       ٝ  تطویات  42(pIC50)بر  و ثرر براردث  (QASR)فقبِیات  -ی وٕای ؾابذتبض  زض ثراف زْٚ، ٔغبِقا
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 همذهِ -1-1

خبٔقٝ ثكطی ٕٞیكٝ ثب آٖ ضٚثطٚ ثٛزٜ، ٔمبثّٝ ثب ا٘ٛاؿ ثیٕبضی ٞبیی اؾت وٝ یىی اظ ٔكىلاتی وٝ        

ؾلأت ا٘ؿبٖ ٞب ضا ثٝ ٔربعطٜ ا٘ساذتٝ ٚ ٕٞٛاضٜ یىی اظ ٟٕٔتطیٗ زغسغٝ ٞبی ٔحممبٖ یبفتٗ زاضٚٞبی 

ٔٛثط، ثطای ضفـ ایٗ ٔقضُ ٚ یب وبٞف فٛاضو ایٗ ثیٕبضی ٞب ثٛزٜ اؾت. ثطٚظ ا٘ٛاؿ ثیٕبضی ٞب اظ لجیاُ  

عبٖ، ایسظ، ثیٕبضی ٞبی ٔكتطن ا٘ؿبٖ ٚ زاْ ٚ ٔمبْٚ قسٖ ٚیطٚؾٟب زض ثطاثط آ٘تی ثیٛتیه ٞب ٕٞاٝ  ؾط

اظ خّٕٝ ٔٛاضزی ٞؿتٙس وٝ شٞٗ زا٘كٕٙساٖ ضا زض خٟت یبفتٗ زاضٚٞبی ٔٛثط ٚ وبضآٔستط ثطای ٔمبثّٝ ثب 

ٝ   ]1[ایٗ ثیٕبضی ٞب ٔقغٛف ذٛز ٕ٘ٛزٜ ا٘س زاضٚٞابی   . ضٚ٘سی وٝ زض ٌصقتٝ ٔٙدط ثاٝ وكاف ٚ تٛؾاق

خسیس ٔی قس ثٝ ضٚـ آظٖٔٛ ٚ ذغب نٛضت ٔی ٌطفت وٝ ضٚقی ٚلت ٌیط ٚ ٞعیٙٝ ثط اؾات. ٔكاىُ   

زیٍطی وٝ زض ایٗ ضاٜ زا٘كٕٙساٖ ضا آظاض ٔی زٞس، فسْ اعلاؿ آٟ٘ب اظ فقبِیت زاضٚئی تطویجابت، لجاُ اظ   

یٕیساٖ ٞاب ٚ  ا٘دبْ ؾٙتع ٚ ثطضؾی تدطثی آٟ٘ب ثٛزٜ ٚ ثٝ ٕٞیٗ زِیاُ یىای اظ ٟٔآ تاطیٗ اٞاساف قا      

ٔحممبٖ زاضٚیی پیف ثیٙی فقبِیت تطویجبت زاضٚیی، لجُ اظ ؾٙتع آٖ ٞاب ٔای ثبقاس. چاطا واٝ ا٘دابْ       

ٞب ٔؿتّعْ نطف ظٔبٖ ٚ ٞعیٙٝ ٞبی ظیبزی اؾت. اظ ایٗ ضٚ ٘یبظ ثٝ اؾاتفبزٜ اظ ضٚـ  ثؿیبضی اظ آظٔبیف

اضٚیی ضا پیف ثیٙی وٙٙاس،  ٞبی تئٛضی ٚ ٔحبؾجبتی وٝ ثسٖٚ ا٘دبْ آظٔبیف ثتٛا٘ٙس فقبِیت تطویجبت ز

-3[تٛا٘ؿتٝ ضاٜ حّی ثطای ضفـ ایٗ ٔكاىلات ثبقاس   1اطٚضی ثٝ ٘ؾط ٔی ضؾس. ؽٟٛض فّٓ وٕٛٔتطیىؽ

2[. 

 کوَکیي ّا -1-2

ثب ا٘ساظٜ وٛچه یب پطٚتئیٟٙبی تِٛیس قسٜ تٛؾظ ؾاِّٟٛب   3ٞبی ای اظ ؾیتٛویٗ ذب٘ٛازٜ 2وٕٛویٗ ٞب     

َ     آٖ٘بْ ایٗ ذب٘ٛازٜ اظذبنیت . ٞؿتٙس ٞابی پبؾاد زٞٙاسٜ اِٟابْ ٌطفتاٝ قاسٜ        ٞاب ثاطای خاصة ؾاّٛ

ٞابی ؾابذتبضی ٔكابثٟی     قٛ٘س زاضای ٚیػٌای  ثٙسی ٔیٞبیی وٝ ثٝ فٙٛاٖ وٕٛویٗ عجمٝ پطٚتئیٗ.اؾت

. ٞبی وّیسی ؾبذتبضی ٞؿاتٙس  ٕٞچٖٛ ا٘ساظٜ وٛچه ٚ حضٛض چٟبضفسز ِٔٛىَٛ ؾیؿتئیٗ زض خبیٍبٜ

                                                           
1- Chemometrics 

2- Chemokines 

3-Cytokines 
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ٞبی ایٕٙی ضا ثٝ ٔىابٖ   ٞؿتٙس ٚ زض ٍٞٙبْ اِتٟبة، ؾَّٛ اِتٟبة-ٞب زاضای ٘مف پیف ثطذی اظوٕٛویٗ

 .]4[ذٛا٘ٙس ففٛ٘ت فطا ٔی

          ْ ٗ   وٕٛویٗ ٞب اظ عطیك یاه پاطٚتئیٗ غكابیی ثٙاب ٗ  یخا  .ٔیىٙٙاس اثاط   خای پاطٚتئی ٞاب   پاطٚتئی

ٞؿتٙس وٝ یه ؾٕت آٟ٘ب ذبضج اظ ؾَّٛ ٚ ؾٕت زیٍطقبٖ زاذاُ ؾاَّٛ لاطاض     ٞبیی پطٚتئیٙی ٌیط٘سٜ

یؿتٓ ٘ٛفی پیبٔطؾبٖ ثطای ٔٛاز قیٕیبیی ذبنی ٔثُ ٞٛضٔاٖٛ  فجٛضوٙٙسٜ اظ فطو غكب(. ایٗ ؾ)زاضز 

 .]5[سض ؾغح غكبی ؾَّٛ اؾتپیبٔطؾبٖ فهجیٞب ٚ 

    CCR2b
اؾت وٝ فضٛ ثبثت غكبی ؾاَّٛ   CCفضٛی اظ ذب٘ٛازٜ ٌیط٘سٜ ٞبی ثتب وٕٛویٗ یب ٌطٜٚ 1

ٞب ٞؿتٙس. فٛأُ اِتٟبة ظا یب ثیٕابضی ٞابی اِتٟابثی ٔب٘ٙاس ٚضْ ٔفبناُ، اِتٟابة ٌّاٛٔطَٚ، ضؾاٛة         

ٚاضز ؾاَّٛ ٞاسف ٔای قاٛز.      CCR2bاغّات ثاب اؾاتفبزٜ اظ     MSوّؿتطَٚ زض خساض فطٚق ٚ ثیٕابضی  

ٚ ٚیطٚؼ ٞابی   CCR2bٔٛضز ٔغبِقٝ زض ایٗ تحمیك، ثطای زذبِت زض ثطٕٞىٙف ٔیبٖ  2ثبظزاض٘سٜ ٞبی

آٔیٙاٛ  -3اِتٟبة ظا عطاحی قسٜ ا٘س. اظ خّٕٝ ایٗ زؾتٝ اظ زاضٚٞب ٔكاتمبت ٕٞاٛپیپطاظیٗ،زی آٔایٗ ٚ    

فُٕ ٔی ٕ٘بیٙاس ٚ اظ تحطیاه ایاٗ ٌیط٘اسٜ ٞاب       CCR2bپیطِٚیسیٗ ٞؿتٙس وٝ ثٝ فٙٛاٖ آ٘تبٌٛ٘یؿت 

 .]6-7[ٕب٘قت ثٝ فُٕ ٔی آٚض٘ستٛؾظ ٚیطٚؼ ٔ

زض ایٗ تحمیك اثط ثبظزاض٘سٌی ایٗ ٔكتمبت ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌطفتٝ ٚ ؾقی قسٜ اؾت تب ثٝ وٕه          

ٔسِی ثب تٛا٘بیی پیف ثیٙی تٛاٖ ثبظزاض٘سٌی تطویجبت یبز قسٜ اضائٝ ٌطزز تب ثتاٛاٖ اظ   QSARٔغبِقبت 

 ایٗ ٔسَ زض عطاحی ٚ ؾبذت تطویجبت زاضٚیی خسیس اظ ایٗ زؾتٝ اؾتفبزٜ ٕ٘ٛز.

 

 پاساهتشّای هؼشفی خَاظ داسٍیی تشکیثات-1-3

ت واٝ زاضای تقطیاف وابٔلا    خٟت ثیبٖ ٞط ذٛال زاضٚیی تطویجبت ٘یابظ ثاٝ اؾاتب٘ساضزٞبیی اؾا           

ٔكرم ٚ قٙبذتٝ قسٜ ثبقٙس تب ثٝ ٚؾیّٝ آٖ اؾتب٘ساضزٞب ثتٛاٖ پبضأتطٞبی ٔٛضز ٘ؾط ضا ٔٛضز ٔمبیؿٝ 

                                                           
1-Chemotactic cytokinereceptor 2b 

2- Inhibitors 

http://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%DB%8C_%D9%BE%D8%B1%D9%88%D8%AA%D8%A6%DB%8C%D9%86
https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%DA%AF%DB%8C%D8%B1%D9%86%D8%AF%D9%87_%D9%BE%D8%B1%D9%88%D8%AA%D8%A6%DB%8C%D9%86%DB%8C&action=edit&redlink=1&preload=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88%3A%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF%2B%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87%2F%D8%A7%D8%B3%D8%AA%D8%AE%D9%88%D8%A7%D9%86%E2%80%8C%D8%A8%D9%86%D8%AF%DB%8C&editintro=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88%3A%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF%2B%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87%2F%D8%A7%D8%AF%DB%8C%D8%AA%E2%80%8C%D9%86%D9%88%D8%AA%DB%8C%D8%B3&summary=%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF%2B%DB%8C%DA%A9%2B%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87%2B%D9%86%D9%88%2B%D8%A7%D8%B2%2B%D8%B7%D8%B1%DB%8C%D9%82%2B%D8%A7%DB%8C%D8%AC%D8%A7%D8%AF%DA%AF%D8%B1&nosummary=&prefix=&minor=&create=%D8%AF%D8%B1%D8%B3%D8%AA%2B%DA%A9%D8%B1%D8%AF%D9%86%2B%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%87%2B%D8%AC%D8%AF%DB%8C%D8%AF
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%DB%8C%D8%A7%D9%85%D8%B1%D8%B3%D8%A7%D9%86_%D8%B9%D8%B5%D8%A8%DB%8C
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لطاض زاز. زاضٚٞب ٘یع اظ ایٗ لبفسٜ ٔؿتثٙی ٘یؿتٙس ٚ خٟت ٔمبیؿٝ ذٛال زاضٚیی آٟ٘ب زض ثطاثط ثیٕابضی  

ٚ  1.فُٕ زاضٚٞب زض ثسٖ ا٘ؿبٖ ضا فبضٔبوٛزیٙبٔیهٞبی ٔرتّف اظ پبضأتطٞبی ٚیػٜ ای اؾتفبزٜ ٔی ٌطزز

ٔی ٌٛیٙس. زاضٚٞبیی وٝ ٚاضز ثاسٖ ا٘ؿابٖ ٔای     2آ٘چٝ ضا وٝ ثسٖ ثب زاضٚ ا٘دبْ ٔی زٞس،فبضٔبوٛویٙتیه

قٛ٘س تٕبیُ زاض٘س تب یه ٌیط٘سٜ ذبل یب فُٕ ضٚی یه آ٘عیٓ یب پطٚتئیٗ ٚاؾاظ ضا تحات تابثیط لاطاض     

زٞٙس. زض ٘تیدٝ آٟ٘ب ٔٛخت ٔی قٛ٘س وٝ ثسٖ ا٘ؿبٖ ثٝ عطیك ذبنای ٚاواٙف ٘كابٖ زٞاس واٝ ایاٗ       

 ٚاوٙف ضا پبؾد ٔی ٘بٔٙس.

 ٚ زؾتٝ تمؿیٓ ٔی قٛ٘س:زاضٚٞب ثٝ عٛض وّی ثٝ ز

: ٔٛاز قیٕیبیی وٝ ثٝ ٌیط٘سٜ یه ؾَّٛ ٔتهاُ قاسٜ ٚ آٖ ضا تحطیاه ٚ فقابَ ٔای      3آٌٛ٘یؿت ٞب -1

 وٙٙس.

 : وٝ اظ تحطیه ٌیط٘سٜ ٞب ثٛؾیّٝ آٌٛ٘یؿت ٞب خٌّٛیطی ٔی وٙٙس.4آ٘تبٌٛ٘یؿت ٞب -2

ٔؿتمیٕب ثط ضٚی ثسٖ اثط  ٞب یب ثٝ ٚؾیّٝ یه پبؾد ٚیػٜاثتسا ٌیط٘سٜ ٞب فقبَ ٔی قٛ٘س ٚ ؾپؽ ٌیط٘سٜ

ٔی ٌصاض٘س یب ٔٛخت آظازؾبظی ٞٛضٖٔٛ ٞب یب زاضٚٞبی زضٚ٘ی ثسٖ قسٜ ٚ اظ ایٗ عطیاك پبؾاد ٚیاػٜ ضا    

 .]8[ایدبزٔی ٕ٘بیٙس

 5تَاى داسٍیی-1-4

 اؾات  ٔمساض زاضٚیای زض ٔمِٛٝ زاضٚقٙبؾی تٛاٖ)لسضت یب زٚظ( زاضٚیی ٔیعاٖ اثطثركی زاضٚ ثٛزٜ ٚ      

تٛا٘اس   ٔماساض زاضٚیای اؾات واٝ ٔای      ،زٚظ ٔٙبؾت یه زاضٚ .قٛز وٝ زض یه ظٔبٖ ٔكرم اؾتفبزٜ ٔی

. یاه زاضٚی ثؿایبض   ایدبز وٙسزض یه ٔست ظٔبٖ ٔكرم ثٟتطیٗ اثط ضا ثسٖٚ وٕتطیٗ فٛاضو خب٘جی 

ٜ لٛی )ٔب٘ٙس:ٔٛضفیٗ،آِپطاظٚمْ ٚ وّطٚپطٚٔبظیٗ( زض غّؾت ٞبی ذیّی وٓ پبؾد ثعضٌتطی ایدابز ٕ٘اٛز  

                                                           
1- Pharmacodynamics 

2-PharmacoKinetics 

3-Agonist 

4- Antagonist 

5- Drug dose 
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زض حبِیىٝ زاضٚٞبی ثب تٛاٖ وٕتط)ٔب٘ٙس:ایجٛپطٚفٗ ٚ اؾتیُ ؾبِیؿیّیه اؾیس( زض غّؾات ٞابی پابییٗ    

 پبؾد وٛچىتطی تِٛیس ٔی وٙٙس. پبؾد تِٛیس قسٜ ٔتٙبؾت ثب ٔیُ تطویجی ٚ زضخٝ تبثیط زاضٚ اؾت.

ی قاغبَ وٙٙاسٜ  ٔیُ تطویجی،تٛا٘بیی زاضٚ زض اتهبَ ثٝ ٌیط٘سٜ اؾت ٚ زضخٝ تابثیط، اضتجابط ثایٗ ا        

ٌیط٘سٜ ٚ تٛا٘بیی آٖ زض قطٚؿ پبؾد زض ؾغح ِٔٛىِٛی، ؾِّٛی، ثبفت یب زؾتٍبٜ ٔی ثبقس. پبؾد، ٕٞبٖ 

( اؾت ٚ ثٝ ٔیعاٖ اتهبَ زاضٚ ٚ ٌیط٘سٜ ای وٝ زاضٚ ثٝ آٖ ٔتهُ قسٜ ٚاثؿاتٝ اؾات. ثاب ایاٗ     Eاثط یب )

ثبقس. یه آٌٛ٘یؿت، ِیٍب٘س، زاضٚ تٛایحبت، لسضت زاضٚ ثٝ ٔیُ تطویجی ٚ زضخٝ تبثیط زاضٚ ٚاثؿتٝ ٔی 

 Dیاب   Aیب ٞٛضٔٛ٘ی وٝ ثٝ ٌیط٘سٜ ٔتهُ ٔی قٛز ٚ ایدبز پبؾد ٔی وٙس ضا ٔقٕاٛم ثغاٛض ٔرتهاط ثاب    

 ٘كبٖ ٔی زٞٙس. 

ثطای ا٘ساظٌیطی ذیّای واٛچىتط    (E)، پبؾد یب اثط ([A])پبییٗ تط اظ یه غّؾت ٔقیٗ اظ آٌٛ٘یؿت     

، ظیبز قسٜ تب ثٝ ([A])ظیبثی ٔی قٛز ٚ ثب افعایف غّؾت آٌٛ٘یؿتاؾت أب زض غّؾت ٞبی ثبمتط لبثُ اض

 Emax٘كابٖ ٔای زٞٙاس.    Emax٘تٛا٘س افعایف یبثس ٚ آٖ ضا ثاب   E، [A]غّؾتی ثطؾیٓ وٝ زیٍط ثب افعایف 

٘هف حاساوثط  "اؾت ضا  Emax% 50ثطاثط E وٝ زض آٖ  Aحساوثط اثط احتٕبِی آٌٛ٘یؿت اؾت. غّؾتی اظ

1یب ثغٛض ضایح ثب 50[A] ٌٛیٙس ٚ ثٝ نٛضت  "غّؾت ٔٛثط
 EC508[٘كبٖ ٔی زٞٙس[. 

 

 تاصداسًذگی-1-5

% اثاط ثبظزاض٘اسٌی ٔای    50ّؾتی اظ زاضٚ اؾت وٝ زاضای غ( ٕ٘بیٙسٜ IC50) 2%50غّغت ثبظزاض٘سٌی      

اظ یه زاضٚی ذبل یب یاه ٔابزٜ   وٕیتی اؾت وٝ ٘كبٖ ٔی زٞس چٝ ٔمساض IC50 ثبقس. ثٝ فجبضت زیٍط

زیٍط )ثبظزاض٘سٜ( ٘یبظ اؾت تب یه فطایٙس ٚیػٜ ثیِٛٛغیىی ضا ثٝ ٘هف وبٞف زٞس. ثٝ فجبضت زیٍط ٘هاف  

قٛز. اظ ایٗ وٕیت فٕٛٔب ٘بٔیسٜ ٔیIC50 % یب IC  50( یه ٔبزٜ،IC%( غّضت ثبظزاض٘سٌی )50حساوثط)

ثٝ فٙٛاٖ ٔقیبضی اظ تٛاٖ زاضٚٞبی آ٘تبٌٛ٘یؿت زض تحمیمبت زاضٚ قٙبؾای اؾاتفبزٜ ٔای قاٛز. ثقضای      

                                                           
1-Half maximal effective concentration 

2-Half maximal inhibitory concentration 
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اؾت( تجاسیُ   log IC50–) وٝ ثطاثط ثب  pIC50ٔٛالـ ٘یع آٖ ضا ثٝ فٙٛاٖ تبثـ ٍِبضیتٕی ٚ ثٝ نٛضت تبثـ 

 .]8[فقبِیت ثیكتط زاضٚ ٔی ثبقٙسٔی ٕ٘بیٙس، وٝ ٔمبزیط ثعضٌتط آٖ ثٝ نٛضت ٕ٘بیی ثیبٍ٘ط 

 تشای یک داسٍ IC50تؼییي همذاس -1-6

IC50              یه زاضٚ ضا ٔی تٛاٖ ثٛؾیّٝ ضؾٓ ٔٙحٙی زٚظ ثاط حؿات پبؾاد ٚ آظٔابیف اثاط غّؾات ٞابی

ضا ٔی تٛاٖ ثاب تقیایٗ غّؾات     IC50ٔرتّف اظ آ٘تبٌٛ٘یؿت ضٚی فقبِیت آٌٛ٘یؿت ثسؾت آٚضز. ٔمبزیط 

ٔٛضز ٘یبظ  آ٘تبٌٛ٘یؿت ٔٛضز ٘ؾط خٟت ثبظزاض٘سٌی ٘یٕی اظ پبؾد ثیِٛٛغیىی آٌٛ٘یؿت ٔحبؾجٝ ٕ٘اٛز.  

ٌیطی ٚاثؿتٝ ٞؿتٙس. ثغاٛض وّای، زض غّؾات ثابمی ثبظزاض٘اسٜ،      ثٝ قست ثٝ قطایظ ا٘ساظٜ IC50ٔمبزیط 

فاعایف غّؾات آ٘اعیٓ افاعایف ٔای یبثاس.       ثاب ا  IC50فقبِیت آٌٛ٘یؿت وبٞف ثیكتطی ٔی یبثس. ٔمساض 

اثط ٌصاض ثبقٙس واٝ ثاٝ    IC50ٕٞچٙیٗ ثب تٛخٝ ثٝ ٘ٛؿ ثبظزاض٘سٜ ؾبیط فٛأُ ٘یع ٕٔىٗ اؾت ضٚی ٔمساض 

ٚاثؿتٝ ذٛاٞس ثٛز ثٝ  ATP٘یع ثٝ غّؾت  IC50، ٔمساض ATPفٙٛاٖ ٔثبَ زض ٔٛضز آ٘عیٓ ٞبی ٚاثؿتٝ ثٝ 

ضا ٔای تاٛاٖ ثاطای ٔمبیؿاٝ تاٛاٖ زٚ       IC50بقاس. ٔمابزیط   ٚیػٜ ٍٞٙبٔی وٝ ثبظزاض٘سٌی وبٔلا ضلابثتی ث 

 .]8[آ٘تبٌٛ٘یؿت ثىبض ثطز

ٔقٕٛم ثٝ عطیك آظٔبیكٍبٞی ا٘دبْ ٔی ٌیطز وٟابیٗ وابض ٔؿاتّعْ ناطف     IC50 ا٘ساظٜ ٌیطی ٔمساض     

ظٔبٖ ٚ ٞعیٙٝ ٞبی ظیبز ٔی ثبقس. اظ ایٗ ضٚ اؾتفبزٜ اظ ضٚـ ٞبی آؾبٖ، لسضتٕٙس ٚ وآ ٞعیٙاٝ ثاطای    

ٚ پیف ثیٙی فقبِیت تطویجبت زاضٚیی اظ إٞیت ثبمیی ثطذٛضزاض اؾت. یىی اظ ضٚـ ٞابیی واٝ   ترٕیٗ 

1فقبِیت-ثسیٗ ٔٙؾٛض اؾتفبزٜ ٔی قٛز ٔغبِقٝ اضتجبط وٕی ؾبذتبض
(QSAR)      ٔای ثبقاس واٝ فقبِیات

 QSARتطویجبت قیٕیبیی ضا ثٝ ٚیػٌیٟبی ؾبذتبضی آٟ٘ب اضتجبط ٔی زٞس. فطو اؾبؾای زض ٔغبِقابت   

ت وٝ ؾبذتبض یه ِٔٛىَٛ )یقٙی ذٛال ٞٙسؾی، اِىتطٚ٘ی ٚ چیسٔبٖ فضبیی اتآ ٞاب( حابٚی    ایٗ اؾ

ٚیػٌیٟبیی اؾت وٝ ٔؿئَٛ ذٛال فیعیىی، قیٕیبیی ٚ ظیؿتی تطویجبت قیٕیبیی ٔای ثبقاٙس. ٔاسَ    

زض حٛظٜ ؾٓ قٙبؾی ٔتِٛس قس. زض ٚالـ تلاـ ٞب ثطای وٕی وطزٖ ضٚاثظ ثیٗ ؾابذتبض   QSARؾبظی 

٘ؿیُ ؾٕیت ثحطا٘ی، لؿٕتی اظ زؾتبٚضزٞبی ٔٙتكط قسٜ ؾآ قٙبؾای ثاطای ثایف اظ     قیٕیبیی ٚ پتب

                                                           
1- Quantitative structure activity relationship 
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 2زض زفبؿ اظ ضؾبِٝ ذٛز زض زا٘كىسٜ پعقىی زا٘كٍبٜ اؾتطاؾجطي1وطاؼ 1863ؾبَ ثٛز. زض ؾبَ  100

وٙس. ثقس اظ آٖ فٙٛاٖ وطز وٝ ؾٕیت اِىُ زض پؿتب٘ساضاٖ ثب وبٞف حلاِیت آٟ٘ب زض آة افعایف پیسا ٔی

ایٗ ایسٜ ضا ثیبٖ وطز٘س وٝ فقبِیت فیعیِٛٛغیىی یه ٔابزٜ زض یاه    4ٚ فطیعض 3ثطٖٚوطْٚ 1868زض ؾبَ 

ؾیؿتٓ ظیؿتی ٔقیٗ تبثقی اظ ؾبذتٕبٖ قیٕیبیی آٖ اؾت. ثٙبثطایٗ یه تغییط زض ؾبذتٕبٖ قیٕیبیی 

ثاٝ قابذٝ ٞابی     QSARیبثاس. زض حابَ حبااط فّآ     ثهٛضت یه تغییط زض فقبِیت ظیؿتی ا٘قىبؼ ٔی

ٔرتّف قیٕی، ثیٛقیٕی، قیٕی پعقىی، زاضٚؾبظی ٚ قیٕی ظضافی ضاٜ یبفتاٝ اؾات ٚ ٕٞچٙایٗ ثاٝ     

اثعاضی اؾبؾی زض عطاحی زاضٚ ٚ آفت وف تجسیُ قسٜ ٚ ٘مف ضٚ ثٝ ضقسی زض فّْٛ ظیؿات ٔحیغای   

ٞاب ٚ  ٚـٞب تب حسی ثٝ تٛؾقٝ ٌؿتطزٜ ٚ ؾاطیـ ض زض عی ایٗ ؾبَ QASR اقبضٜ زاضز. ضٚ٘س ضٚ ثٝ ضقس

ٞبی ٔتٙٛؿ ٔاسَ  قٛز وٝ ثب تقییٗ ٚ پبمیف تٛنیفٍطٞب ٚ ضٚـٞبی ٔحبؾجبتی ٘ؿجت زازٜ ٔیتىٙیه

ٔٙدط قسٜ اؾت. ثسیٟی اؾت ٘تبیح ایٗ ٔغبِقبت ثٝ قافبف   QSARٞبی ؾبظی ثٝ ٔٛفمیت ثیكتط ٔسَ

ٓ  ؾبظی ٘حٜٛ اضتجبط ثیٗ ذٛال ِٔٛىَٛ ٚ ٚیػٌی فٕاُ زض   ٞبی ؾبذتٕب٘ی آٟ٘ب ٚ زضن ثٟتاط ٔىب٘یؿا

، ترٕایٗ فقبِیات   QSARٞبی وٙس. فلاٜٚ ثط آٖ تٛؾظ ٔسَیه ؾطی اظ تطویجبت قیٕیبیی وٕه ٔی

ظیؿتی )یب ذبنیت، ٚاوٙف پصیطی ٚ...( یه ٔبزٜ قیٕیبیی خسیس یب تؿت ٘كسٜ ثب قاجبٞت ؾابذتبضی   

ٚ  ثٝ تطویجبتی وٝ فقبِیت ٔصوٛض ثطای آٟ٘ب لجلا اضظیبثی قسٜ اؾت، أىبٖ ٔای  تٛا٘اس  ـ ٔای یبثاس. ایاٗ ض

ٞبی تِٛیس قسٜ ٚ٘یبظ ثٝ آظٔبیكبت عٛم٘ی ٔست ضا وبٞف ای زض ٞعیٙٝٔٙدط ثٝ نطفٝ خٛیی لبثُ تٛخٝ

 .]9[زٞس

 

 تشکیثات داسٍیی QSARپیطیٌِ کاسّای اًجام ضذُ دس  -1-7

فقبِیت ذغای ضا خٟات    -ا٘تطؼ ٚ ٕٞىبضا٘ف یه ٔسَ ؾبزٜ اضتجبط وٕی ؾبذتبض 2009زض ؾبَ      

زیبظپابٖ اضائاٝ    ]1ٚ4[-آضیُ-N-4ثٝ ٚؾیّٝ   CXCR3ٞبیپیف ثیٙی ثبظزاض٘سٌی ٌیط٘سٜ ٔسَ ؾبظی ٚ

                                                           
1-Cros 

2- Strasbourg 

3- Crum-Brown 

4- Fraser 
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 32اؾتفبزٜ وطز٘س ٚ تقاساز تطویجابت ٔاٛضز ٔغبِقاٝ قابُٔ       MLRٕ٘ٛز٘س. خٟت ٔسَ ؾبظی اظ ضٚـ 

تطویت ثٛز٘س. زض ایٙدب آٟ٘ب نطفب اظ تٛنیفٍطٞبی فیعیه ٚ قیٕیبیی اؾاتفبزٜ ٕ٘ٛز٘اس ٚ ٔاسَ ٟ٘ابیی     

Rتٛنیفٍط ثٛز. ٚ پبضأتطآٔبضی،  5ثسؾت آٔسٜ قبُٔ 
ثطای ؾطی آٔاٛظـ ٚ تؿات ثاٝ تطتیات ثطاثاط       2

 .]10[ثبقسٔی 75/0ٚ  82/0

تطویات اظ   29 فقبِیات -قٟلایی ٚ ٕٞىابضا٘ف ثاٝ ٔغبِقاٝ اضتجابط وٕای ؾابذتبض       2011ض ؾبَ ز     

ثب اؾتفبزٜ اظ یه قجىٝ فهجی  CCR1ٔكتمبت ؾیىّٛثٛتٗ زی اٖ خٟت ثبظزاض٘سٌی آ٘تبٌٛ٘یؿت ٞبی 

RMSE  ٚRٔهٙٛفی ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی پؽ ا٘تكبض پطزاذتٙس. 
 189/0ثطای ؾطی آٔٛظـ ثٝ تطتیت  2

 .]11[ثسؾت آٔس 932/0ٚ  103/0ٚ ثطای ؾطی تؿت ٔمبزیط  906/0ٚ 

پطزاذتٙاس.   CXCR2ٞبی ثط ضٚی ٌیط٘سٜ QSARٚ ٕٞىبضا٘ف ثٝ ٔغبِقٝ  اؾساِٟی 2011زض ؾبَ      

سالُ ٚ فقبِیتكبٖ ثٝ ٚؾیّٝ ضٚـ ح  CXCR2زض ایٗ ٔغبِقٝ اضتجبط وٕی ثیٗ ؾبذتبضٞبی آ٘تبٌٛ٘یؿت

ٝ ٚ اظ ضٚـ ( ٔٛضز ٔغبِقٝ لطاض ٌطفتPLSٔطثقبت خعئی ) ای ٚ اٍِاٛضیتٓ غ٘تیاه   ٞبی ضٌطؾیٖٛ ٔطحّا

تٛنیفٍط ا٘تربة قس. خٟت ٔسَ ؾبظی اظ  5خٟت ا٘تربة ٔٙبؾت تطیٗ تٛنیفٍطٞب اؾتفبزٜ وطز٘س وٝ 

ضا ٘كاابٖ زاز. زض ایااٗ  GA-PLSاؾااتفبزٜ وطز٘ااس وااٝ ٘تاابیح، ثطتااطی ضٚـ  MLR ٚPLS ٞاابی ضٚـ

Rضٚـ
2

training   ٚRMSEP ( َثطای ثٟتطیٗ ٔسGA-PLS ثٝ تطتیت ثطاثط )12[ثبقسٔی 51/0ٚ  88/0[. 

-5فقبِیاات ٔكااتمبت  -فااطة خاآ خٍّٙاای ٚ ٕٞىاابضا٘ف ثااٝ ٔغبِقااٝ ؾاابذتبض  2010زض ؾاابَ      

ٚ  CCR5وطثٛوؿبٔیس پطزاذتٙس. ایٗ تطویجبت اظ عطیك زذبِت زض ثطٕٞىٙف ٔیابٖ  -3-اوؿٛپیطِٚیسٖ

HIV ثبقاس  تطویت ٔای  104ٞبی ٔٛضز ثطضؾی قبُٔ قٛ٘س. ٔدٕٛفٝ زازٜٔب٘ـ اظ ٌؿتطـ ثیٕبضی ٔی

ٞب ثٝ عٛض تهبزفی ثٝ ؾٝ ؾطی آٔٛظـ، اضظیبثی ٚ تؿت تمؿیٓ وطز٘س وٝ ثب اؾتفبزٜ ازٜوٝ ایٗ ؾطی ز

ثاطای   MSEپیف ثیٙی وطز٘س ٚ ٔمبزیط  ٔطثٛط ثٝ ٞط یه اظ تطویجبت ضاpIC50 اظ قجىٝ فهجی ٔمبزیط 

 . ]13[ثبقسٔی 1405/0ٚ  1210/0ؾطی تؿت ٚ ضز ٔطحّٟبی ته ته ثٝ تطتیت ثطاثط 
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زض ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ ٞسف، اضتجبط وٕی ؾبذتبض فقبِیات ثاطای پایف ثیٙای فقبِیات زاضٚیای یىؿاطی اظ        

تطویجبت ثٝ وبض ٌطفتٝ قس. ثط اؾبؼ تحمیمبت نٛضت ٌطفتٝ، ثطای تطویجبت ثطضؾی قسٜ زض ایٗ پبیابٖ  

تطویجابت   ٘بٔٝ لجلا ٔسَ ؾبظی نٛضت ٍ٘طفتٝ اؾت ٚ ایٗ وبض ثٝ فٙٛاٖ تحمیمی ٘ٛیٗ زض اضتجبط ثب ایٗ

  ، قاجىٝ فهاجی ٔهاٙٛفی    (MLR)ضٌطؾایٖٛ ذغای چٙسٌب٘اٝ    اؾت. زض ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ اظ ضٚـ ٞابی  

(ANN)  ٖٔبقیٗ ثطزاض پكتیجب ٚ(SVM) .خٟت ٔسَ ؾبظی اؾتفبزٜ ٌطزیس 
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 1کوَهتشیکس -2-1

ثطای زضن ٔىب٘یؿٓ فطآیٙسٞبی ٔرتّف قیٕیبیی، وكف ٚ تٛؾقٝ ٔٛاز خسیس، حفؼ ٔحیظ ظیؿت      

ٚ ظٔیٙٝ ٞبی زیٍط قیٕی ٞٙٛظ تٛا٘بیی حُ ٔؿبئُ ثٝ عٛض وبُٔ ٚخاااٛز ٘ساضز ٚ ثاطای فّٕای واطزٖ    

ٝ زض ٌاطٚ ناطف ٞعیٙا    ا٘دبْ آٟ٘اب ثقضی اظ ٔؿبئُ ٘یبظ ثٝ ؾیؿتٓ ٞبی ثؿیبض پیچیسٜ ای ٔی ثبقس وٝ 

ٞبی ثؿیبض ٚ ٔغبِقبت ٌؿتطزٜ اؾت. زض خٟت حُ ایٗ ٔكىُ، ضٚقٟبی ٔحبؾجبتی وٕٛٔتطیىؽ ٔای  

تٛا٘ٙس ٔفیس ثبقٙس. تدعیٝ ٚ تحّیااُ آٔبضی ٚ ضیبای زازٜ ٞبی قیٕیبیی، تحت فٙاٛاٖ وٕاٛٔتطیىؽ   

>. ثٝ فجبضتی وٕٛٔتطیىؽ یه ضٚـ وبضآٔس ثطای ذلانٝ وطزٖ اعلافبت ٔفیس اظ یه 14یبز ٔی قٛز =

ؾطی زازٜ ٔكرم ٚ پایف ثیٙای ؾاطی زیٍاط زازٜ ٞبؾات. ٞاسف وٕاٛٔتطیىؽ، ثٟجاٛز ثركایسٖ          

فطآیٙسٞبی ا٘ساظٜ ٌیطی ٚ اؾترطاج اعلافبت قیٕیبیی ٔفیستط اظ زازٜ ٞبی ا٘ساظٜ ٌیطی قسٜ فیعیىی ٚ 

> زض ؾابَ  16= 2>. وٕٛٔتطیىؽ اِٚیٗ ثبض تٛؾظ زا٘كٕٙس ؾٛئسی ثاٝ ٘ابْ ِٚاس   15قیٕیبیی ٔی ثبقس =

اِٚیٗ ٔمبِٝ ثب فٙٛاٖ وٕاٛٔتطیىؽ  >. 17ٝ وبض ٌطفتٝ قس ٚ تٛؾظ وٛٚاِؿىی تٛؾقٝ زازٜ قس =ث 1972

تٛؾظ ا٘دٕٗ  1977وٕٛٔتطیىؽ زض ؾبَ  یٚ اِٚیٗ وتبة زض ظٔیٙٝ 3تٛؾظ وٛاِؿىی 1975زض ؾبَ 

ٞبی ی تجسیُ حدٓ ٚؾیـ زازٜقیٕی آٔطیىب ٔٙتكط قس. ا٘تكبض ایٗ ٔمبمت ضٚـ خسیسی ضا زض ظٔیٙٝ

ٝ   زاض ٌكاٛز. ییبیی ثٝ اعلافبت قیٕیبیی ٔقٙا قیٕ افاعٖٚ وٕاٛٔتطیىؽ ٔطٞاٖٛ     ضٚظ یضقاس ٚ تٛؾاق

افعاضٞبی ٔٙبؾت اؾت. أب ثب ایاٗ ٚخاٛز   ٞب، وبٔپیٛتطٞبی پیكطفتٝ ٚ ٘طْاؾتفبزٜ اظ ضایب٘ٝ زض آظٔبیكٍبٜ

 ،اظ وٕاٛٔتطیىؽ واٝ اثتاسا ثاب اؾاتفبزٜ     آٚضز. ٍٔط ایٗ زؾتٝٞب اعلافبت ٔفیسی ثتٛاٖ اظ ایٗ زازٜٕ٘ی

 ٞب اؾترطاج قٛز.ٞب نٛضت ٌطفتٝ ٚ ؾپؽ اعلافبت اظ آٖتدعیٝ ٚ تحّیُ زازٜ

ؾبظی، ثٟجٛز ؾیٍٙبَ ثاٝ  پطزاظی، ثٟیٙٝٞبی ٔرتّف قبُٔ: زازٜوبضثطزٞبی وٕٛٔتطیىؽ زض ظٔیٙٝ     

. چٙاسیٗ تقطیاف ثاطای    ثٙسی ٚ آ٘ابِیع فبوتٛضٞبؾات  قٙبؾی، زؾتٝٔتغیطٜ، اٍِٛ٘ٛیع، وبِیجطاؾیٖٛ چٙس

                                                           
1- Chemometrics 

2- Wold 

3- Kowalski 
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وٕٛٔتطیىؽ ثیبٖ قسٜ اؾت وٝ غبِجب زض ٔتااٗ ٞبی تدعیٝ ای ثٝ وبض ٔی ضٚ٘س. یىای اظ خابٔـ تاطیٗ    

 تقبضیف ثٝ نٛضت ظیط اؾت:

وٕٛٔتطیىؽ قبذٝ ای اظ قیٕی اؾت وٝ اظ ضیبای ٚ آٔبض ٚ ٔٙغك اؾتفبزٜ ٔی وٙس ثاطای ایٙىاٝ:        

ا٘تربة وٙس، ة( حساوثط اعلافبت قیٕیبیی لبثُ حهَٛ ضا اِف( فطآیٙسٞبی تدطثی ثٟیٙٝ ضا عطاحی ٚ 

ٞابی قایٕیبیی   اظ تحّیُ اعلافبت قیٕیبیی فطاٞٓ وٙس ٚ ح( ثتٛاٖ اعلافبت ثیكتطی زض ٔٛضز ؾیؿتٓ

وٕٛٔتطیىؽ ٔدٕٛفٝ ای اظ یه ؾطی لٛافاس قایٕیبیی اؾات واٝ ثاب اؾاتفبزٜ اظ        .>18ثسؾت آٚضز =

ظیبثی ٚ تفؿیط اعلافبت، ثٟیٙٝ وطزٖ ٚ ٔسِؿبظی فطآیٙاسٞب ٚ  ضیبای، آٔبض ٚ وبٔپیٛتط زض فطنٝ ٞبی اض

آظٔبیكبت ٚ اؾترطاج حساوثط اعلافبت قیٕیبیی اظ زازٜ ٞبی تدطثی ثٝ ٔب وٕه ٔی وٙس. ثٝ عٛض وّی 

ٔی تٛاٖ ٌفت وٕٛٔتطیىؽ، فّٓ اؾتفبزٜ اظ وبٔپیٛتط، ضیبای ٚ آٔبض زض قیٕی ٔی ثبقس. وٕٛٔتطیىؽ 

اٖ زض زٚ زٞٝ اذیط ثٝ ؾطفت تٛؾقٝ پیسا وطزٜ اؾت. ایاٗ ضقاس ؾاطیـ    ثٝ فٙٛاٖ یه قبذٝ فّٕی خٛ

ٔسیٖٛ پیكطفت زؾتٍبٜ ٞبی ٞٛقٕٙس ٚ ذااااٛزوبض آظٔبیكٍبٞاااااای ٚ ٕٞچٙیٗ أىبٖ اؾاتفبزٜ اظ  

وبٔپیٛتطٞبی لسضتٕٙس ٚ ٘طْ افعاضٞبی ؾبزٜ اؾت. ثٙبثطایٗ وٕٛٔتطیىؽ ثٝ فٙٛاٖ یه ٚؾایّٝ زض ٕٞاٝ   

ٛض ظیبزی زض ظٔیٙٝ قیٕی تدعیٝ ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌطفتٝ اؾت. أطٚظٜ یه لؿٕت ٞبی قیٕی ٚ ثٝ ع

قیٕیساٖ تدعیٝ ثٝ نٛضت فعایٙسٜ ای ثٝ اؾتفبزٜ اظ ضٚقٟبی آٔبضی ٚ ضیبای زض وبضٞبی ضٚظٔطٜ اـ ثٝ 

 >.19وٕٛٔتطیىؽ ٘یبظ پیسا ٔی وٙس =

طفتٝ اؾت وٝ ثطذی اظ آٟ٘ب أطٚظٜ وٕٛٔتطیىؽ زض قبذٝ ٞبی ٔرتّف قیٕی ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌ     

فجبضتٙس اظ: وٙتطَ فطآیٙسٞب، تدعیٝ ٚ تحّیُ ٚ قٙبذت اٍِٛٞب، پاطزاظـ فلائآ، ثٟیٙاٝ واطزٖ قاطایظ      

>. یىی اظ ظٔیٙٝ ٞبی ٟٔٓ وبضثطز وٕٛٔتطیىؽ زض ٔغبِقبتی اؾت وٝ ذٛال ِٔٛىَٛ ٞااااب ضا ثاٝ  20=

قبِیت ٞب ٚ ذٛال یه تطویت ٘بقای اظ  ٚیػٌی ٞبی ؾبذتبضی آٟ٘ب ٘ؿجت ٔی زٞس. اظ ٘ؾط قیٕیسا٘بٖ ف

ٚیػٌی ٞبی ؾبذتبضی آٖ اؾت. ایٗ ٘ٛؿ اظ ٔغبِقبت ثٝ ثطضؾای وٕای اضتجابط ؾابذتٕبٖ ثاب فقبِیات،       

QSAR  .ٔقطٚف ٔی ثبقس 
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 (QSAR)فؼالیت -استثاط کوی ساختاس -2-2

ٚ  (QSAR)فقبِیات   -ٞبی وٕاٛٔتطیىؽ، یابفتٗ اضتجابط وٕای ؾابذتبض     یىی اظ وبضثطزٞبی ضٚـ     

-ٞبی ٔكبثٝ ثب تغییط وٛچىی زض ؾبذتبضقبٖ ٔای عطیك آٖ اؾت. ِٔٛىَٛ ای اظٞبی تدعیٝاضظیبثی زازٜ

ٞبی قیٕیبیی وبٔلاً ٔتفبٚتی زاقتٝ ثبقٙس. ایٗ ٘ٛؿ اضتجبط ثیٗ ؾبذتبض ِٔٛىِٛی ٚ ضفتبض  تٛا٘ٙس فقبِیت

ٝ  ؾاقی زض پیا   QSARزض ٚالاـ،  . ثبقسٔٛضز تٛخٝ ٔی QSARقیٕیبیی زض ٔغبِقبت  ی سا واطزٖ ضاثغا

ٔٙؾاٛض وابضثطز ایاٗ ضٚاثاظ ثاطای اضظیابثی       ٞبی ِٔٛىِٛی،  ثٕٝٞبًٞٙ ٔیبٖ فقبِیت قیٕیبیی ٚ ٚیػٌی

، اثتاسا ثبیاس ٔمابزیط فقبِیات قایٕیبیی      QSARثطای ا٘دبْ یاه ٔغبِقاٝ    .فقبِیت تطویجبت خسیس زاضز

جٝ تٛؾظ وابٔپیٛتط تِٛیاس   ٞبی ٔٙبؾت اظ عطیك تدطثی یب ٔحبؾوٙٙسٜقسٜ ٚ تٛنیفٚ تقییٗ ٔحبؾجٝ 

 ایٗ اضتجبط ٔقٕٛم تٛؾظیبثی ثٝ اضتجبط ضیبای ثیٗ ؾبذتبض ٚ فقبِیت اؾت. ثقس، زؾت ی. ٔطحّٝقٛ٘س

1ضٌطؾیٖٛ ذغی چٙسٌب٘ٝ اظ خّٕٝ ضٚـ ٞبی ذغی
(MLR)   2، آ٘ابِیع اخاعای اناّی

 (PCA)  ُحاسال ٚ

(PLSٔطثقبت خعیی
4ٞبی غیطذغی ٔب٘ٙس قاجىٝ فهاجی ٔهاٙٛفی   ٚ ضٚـ (3

(ANN)  ٗ ثاطزاض   ٚ ٔبقای

5پكتجبٖ
(SVM)  21-30=زٞٙساضتجبط ٔیبٖ ؾبذتبض ٚ فقبِیت تطویجبت ضا ٔٛضز ٔغبِقٝ لطاض ٔی<. 

 ثبقس:قبُٔ ٔطاحُ ظثط ٔی QSARٞط ٔغبِقٝ 

 ( خٕـ آٚضی ٚ ا٘تربة ؾطی زازٜ ٞب1

 ( ضؾٓ ٚ ثٟیٙٝ ؾبظی ؾبذتبض تطویجبت2

 ( ٔحبؾجٝ تٛنیف وٙٙسٜ ٞب3

 ٚ اضظیبثی آٔبضی تٛنیف وٙٙسٜ ٞب ٚ ا٘تربة ٔٛثطتطیٗ آٟ٘ب( تدعیٝ ٚ تحّیُ 4

 ( ایدبز ٔسَ ٞبی آٔبضی5

 ( تدعیٝ ٚ تحّیُ ٚ اضظیبثی آٔبضی ٔسَ ٞب ٚ ا٘تربة ٔٙبؾت تطیٗ ٔس6َ

                                                           
1- Multiple Linear Regression 

2- Principle Component Analysis 

3- Partial  Least Squares 

4- Artificial Neural Networks 

5- Support  Vector Machines 
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 >.31( اضظیبثی لسضت پیف ثیٙی ٚ افتجبض ٔسَ ثسؾت آٔسٜ=7

.  

 جوغ آٍسی ٍ اًتخاب سشی دادُ ّا -2-2-1

ٔطحّٝ ٘رؿت ٔسَ ؾبظی خٕـ آٚضی ٚ ا٘تربة یه ؾاطی تطویجابتی اؾات واٝ ٔمابزیط تدطثای        

ذبنیت یب فقبِیت ٔٛضز ٘ؾط آٖ ٞب اظ ٔٙبثـ لبثُ افتٕبز زض زؾتطؼ ثبقس. ثٟتط اؾت تطویجبتی ثقٙاٛاٖ  

ؾطی زازٜ ٞب ا٘تربة قٛ٘س وٝ ؾبذتبضقبٖ ٔكبثٝ ثاٛزٜ ٚ آٖ وٕیتای واٝ ٞاسف ٔسِؿابظی اؾات زض       

 ی لبثُ افتٕبز ٚ ٔٙبؾت تطی ثسؾت آیس. ّی یىؿبٖ ثسؾت آٔسٜ ثبقس تب ٘تیدٝقطایظ فٕ

 2ٚ ؾاطی پایف ثیٙاای    1زض لسْ ثقسی ؾطی زازٜ ٞب ثٝ عٛضتهبزفی ثٝ زٚ لؿٕت ؾطی آٔٛظقای      

تمؿیٓ ٔی قٛ٘س. ؾطی آٔٛظقی وٝ حبٚی ثیكتطیٗ تقساز ِٔٛىَٛ ٞب اؾت ثبیس ٕ٘بیٙسٜ ی ٔٙبؾاجی اظ  

چٖٛ ایٗ زؾتٝ اظ ِٔٛىَٛ ٞب ثطای ٔسَ ؾبظی اؾتفبزٜ ٔی قٛ٘س. ِٔٛىاَٛ ٞابی    وُ ِٔٛىَٛ ٞب ثبقس

ؾطی پیف ثیٙی عٛضی ا٘تربة ٔی قٛ٘س وٝ ٕ٘بیٙسٜ ِٔٛىَٛ ٞبی ٔٛخٛز زض ؾطی آٔٛظقی ثبقاٙس ٚ  

% اظ وُ زازٜ ٞب ضا ثٝ فٙٛاٖ ؾطی پیف ثیٙی ا٘تربة ٔی وٙٙس. ؾطی پیف ثیٙای زض ٞایچ   20ٔقٕٛمً 

ظی قطوت ٕ٘ی وٙس ٚ زض ٚالـ ٕٞبٖ عٛض وٝ اظ ٘بٔف پیساؾت ثٝ ٔٙؾٛض اضظیابثی  یه اظ ٔطاحُ ٔسِؿب

لسضت پیف ثیٙی ٚ افتجبض ٔسَ ٞبی ثسؾت آٔسٜ ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔی ٌیطز. قبیبٖ شوط اؾت وٝ ٞاط  

لسض ٔدٕٛفٝ زازٜ ٞب ثعضٌتط ٚ ٔتٙٛؿ تط ثبقس ٔسَ حبنُ اظ آٖ ٔقتجطتط ٚ لسضت پایف ثیٙای آٖ ٘یاع    

 ٞس ثٛز. ثبمتط ذٛا

 

 سسن ٍ تْیٌِ ساصی ساختاس تشکیثات -2-2-2

ثطای ٔحبؾجٝ ثطذی اظ تٛنیف وٙٙسٜ ٞب ثٝ اعلافبتی اظ لجیُ ٔرتهبت ؾٝ ثقاسی ٚ حبِات پبیاساض    

اؾت وٝ خعء ضٚـ ٞبی ٘یٕٝ AM1 ِٔٛىَٛ ٘یبظ ٔی ثبقس. ضٚقی وٝ زض ایٗ تحمیك ثىبض ٌطفتٝ قسٜ، 

                                                           
1- Training set 

2- Prediction set 
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ٚاضز قسٜ ا٘اس، لجاُ اظ    HyperChemزض ثط٘بٔٝ ٞبیی ٘ؾیط  ٞبی ٘یٕٝ تدطثی وٝتدطثی ثٛزٜ ٚ زض ضٚـ

ٔحبؾجٝ تٛنیف وٙٙسٜ ٞب ثبیس ؾبذتٕبٖ تٕبْ ِٔٛىَٛ ٞبی ٔٛخاٛز زض ؾاطی زازٜ ٞاب ثاب ضٚـ ٞابی      

ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی ٚ ثب اؾتفبزٜ اظ ضایب٘ٝ ثٟیٙٝ قٛ٘س ٚ پبیساضتطیٗ حبِت آٖ ٞب ثب حسالُ ا٘طغی ٔكرم 

 >. 32قٛز=

 

 تَصیفگش ّاهحاسثِ  -2-2-3

تٛنیفٍط ٞب ٔمبزیط فسزی ٞؿتٙس وٝ ٚیػٌی ٞبی ؾبذتبضی ٚ اِىتطٚ٘ی ِٔٛىَٛ ٞب ضا ثهٛضت وٕی 

وٙٙس. ٞبی پیچیسٜ وٕه ٔیوٙٙس ٚ ثٝ پیف ثیٙی فقبِیت ٚ ذهٛنیبت ِٔٛىَٛ ٞب زض آظٔبیفثیبٖ ٔی

ٕیات ٔاٛضز   تٛاٖ ٌفت وٝ ٞط تٛنایفٍط اعلافابت ذبنای اظ ِٔٛىاَٛ ضا واٝ ثاط و      ثٝ فجبضت زیٍط ٔی

-زٞس. زض نٛضتی وٝ تٛنیفٍطٞبی ٔٙبؾجی ا٘تربة قٛ٘س ٔیٌصاضز، زض اذتیبض لطاض ٔیٔسِؿبظی اثط ٔی

-وٙٙسٜوٝ تٛنیفی زض نٛضت تٛاٖ ٔىب٘یؿٓ اثط وٕیت ٔٛضز ٔسَ ؾبظی ضا ثٝ عٛض ٔٙغمی تٛخیٝ وطز.

ٝ  ؾبظی ثب ٔكاىُ ٔٛاخاٝ قاسٜ ٚ ٔاسَ     قسٜ ٔٙبؾت ٘جبقٙس، فُٕ ٔسَ ٞبی ا٘تربة زؾات  ٔٙبؾات ثا

ثبیؿت ا٘تربة قٛ٘س وٝ ٞبیی ٔیٍطٞب ثبیس زلت وطز ٚ تٛنیفٍط٘رٛاٞس آٔس. ثٙبثطایٗ زض ا٘تربة تٛنیف

 ِٔٛىَٛ ثبقٙس. یب فقبِیت زض اضتجبط ثب ٚیػٌی ذبل 

 قٛ٘س:انّی تمؿیٓ ٔیی ، ثٝ زٚ زؾتِٝٔٛىِٛی ٞبیتٛنیفٍط     

 ٕٔبٖ زٚلغجی.  ،ا٘ىؿبض ٔٛمضی، پصیطیدطثی ٔب٘ٙس لغجفٞبی تٌیطیٞبی حبنُ اظ ا٘ساظٜتٛنیفٍط -1

تٛا٘ٙس ثٝ زؾتٝ ٞابی  ٞبی ِٔٛىِٛی ٘ؾطی وٝ اظ ؾبذتبض ٕ٘بزیٗ ِٔٛىَٛ ٔكتك قسٜ ٚ ٔیتٛنیفٍط -2

 ثیكتطی ٔغبثك ثب ا٘ٛاؿ ٔرتّفی اظ ٕ٘بیف ِٔٛىِٛی یب ثطاؾبؼ اثقبز تٛنیف ِٔٛىَٛ تمؿیٓ قٛ٘س.  

ٝ  ِٔٛىِٛی، ضٚقی اؾت وٝ ٕ٘بیف -ثب آٖ یه ِٔٛىَٛ اظ عطیك فطآیٙس لطاضزازی ٚ لٛافس اذتهابض ثا

قٛز. ثط ایٗ اؾبؼ ٔی تٛاٖ تٛنیفٍط ٞب ضا ثٝ عٛض وّی ثٝ ناٛضت ظیاط زؾاتٝ    نٛضت ٕ٘بزیٗ اضائٝ ٔی

 ثٙسی وطز:
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 ٞبی نفط ثقسیٍطتٛنیفاِف( 

ٌٛ٘ٝ اعلافابتی اظ  ٔطثٛعٝ اؾت. ایٗ ٕ٘بیف ٞیچضٚـ ٕ٘بیف ِٔٛىِٛی، فطَٔٛ قیٕیبیی تطیٗ ؾبزٜ

َ  زؾتؾبذتبض ِٔٛىَٛ اضائٝ ٘سازٜ ٚ اظ ایٗ ضٚ تٛنیفٍطٞبی ِٔٛىِٛی ثٝ  ،ٞابی قایٕیبیی  آٔسٜ اظ فطٔاٛ

ٞب، خاطْ ِٔٛىاِٛی ٚ   ٞب تقساز ٚ ٘ٛؿ اتٍٓطایٗ زؾتٝ اظ تٛنیفقٛ٘س. ثقسی ٘بٔیسٜ ٔیٞبی نفطتٛنیفٍط

ایاٗ ٘اٛؿ    ٞبی اتٕی ٚا٘اسضٚاِؽ(. ٛؿ حدٓٔدٕ لاً)ٔث. وٙٙسٞط فبّٔی اظ ذهٛنیبت اتٕی ضا تقییٗ ٔی

ٞابی ٔطثاٛط   ٍطثط ٔٛاضز فٛق قبُٔ تٛنیفٞبی ؾبذتبضی ٘یع ٔقطٚفٙس وٝ فلاٍٜٚطٞب ثٝ تٛنیفٍطتٛنیف

تقساز یه فٙهط قایٕیبیی   یب ٞبقٛ٘س. تقساز وُ اتٓٞب زض ِٔٛىَٛ ٘یع ٔیثٝ ٘ٛؿ پیٛ٘سٞب ٚ حضٛض حّمٝ

تقساز پیٛ٘اسٞبی   ،ٞبی فبّٔی ذبلتقساز ٌطٜٚ ٞیسضٚغٖ، فّٛئٛض ٚ...(،)وطثٗ، ٘یتطٚغٖ، اوؿیػٖ، ل ذب

ٞب )حّماٝ ٞابی   ٞب ثط اؾبؼ تقساز اتٓتقساز وُ حّمٝ ،ٌب٘ٝ، آضٚٔبتیه ٚ... زض ِٔٛىَٛؾبزٜ، زٌٚب٘ٝ، ؾٝ

نفط ٞبی ٍطٞبیی اظ تٛنیفٔثبَ ،...( زض ِٔٛىَٛ، ٚظٖ ِٔٛىِٛی ٚ ٔتٛؾظ ٚظٖ اتٕیٚتبییتبیی، پٙحقف

 ثبقٙس.ٔی ثقسی

 ٞبی یه ثقسیٍطتٛنیفة( 

-ثقسی اظ ِٔٛىَٛ زض ٘ؾط ٌطفتٝ قٛزفٙٛاٖ ٕ٘بیكی یه  تٛا٘س ثٝی ٕ٘بیف ؾبزٜ ؾبذتبضی، ٔیاضائٝ

ٞبی فابّٔی یاب اؾاترلافبت ٔاٛضز ٘ؾاط زض یاه       قبُٔ ِیؿتی اظ اخعای ؾبذتبضی اظ ِٔٛىَٛ )ٌطٜٚ وٝ

ٞابی فابّٔی،   ٞبی ٌطٍٜٚطتٛنیف قٛ٘س.ثقسی ٘بٔیسٜ ٔی ٞب، یهٌطِٔٛىَٛ( اؾت. ایٗ زؾتٝ اظ تٛنیف

 . ثبقٙسٞبی ایٗ زؾتٝ ٔیٞبی تدطثی ٚ ذهٛنیبت ِٔٛىِٛی ظیط ٌطٍٜٚطلغقبت اتٓ ٔطوعی، تٛنیف

 زٚثقسیٞبیٍطتٛنیفج( 

ٔب٘ٙاس   .ثبقسٞب ٚ ٔبٞیت ثب٘سٞبی قیٕیبیی ٔیچٍٍٛ٘ی اتهبَ اتٓ ، ٔجیٗثقسی اظ ِٔٛىَٕٛ٘بیف زٚ

ٝ ثقسی ضا اضائٝ ٔی ،وٝ یه ٕ٘بیف زِٚٔٛىِٛیٌطاف یپبیٝ زیسٌبٜ ثط فٙاٛاٖ ٕ٘ابیف    وٙٙس ٚ ٔقٕٛمً ثا

وبض ضفتٝ ثطای یاه  ٞبی ثٝآٔسٜ اظ اٍِٛضیتٓزؾتٞبی ِٔٛىِٛی ثٍٝطقٛز. تٛنیفتٛپِٛٛغیىی قٙبذتٝ ٔی

-ٞب قابُٔ ظیطٌاطٜٚ  ٍطتٝ اظ تٛنیفقٛ٘س. ایٗ زؾثقسی ٘بٔیسٜ ٔیٞبی زٍٚطٕ٘بیف تٛپِٛٛغیىی، تٛنیف
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ٞابی  ٍط، اطایت ثبض ٚ تٛنیفBCUTٞبی ٍطِٔٛىِٛی، تٛنیف ٞبی ٔؿیطٞبیٞبی تٛپِٛٛغیىی، قٕبضـ

 قٛز. ثقسی ٔیذٛز اضتجبعی زٚ

 یثقسٞبی ؾٍٝطتٛنیفز( 

٘ٝ پصیط تدؿٓ ٕ٘ٛزٜ ٚء ٞٙسؾی ا٘قغبففٙٛاٖ یه قیثقسی یه ِٔٛىَٛ ضا ٔقٕٛمً ثٝ ٕ٘بیف ؾٝ     

ی ِٔٛىاَٛ ٘یاع زض اذتیابض    یثٙسی فضب ٔقیبضی اظ نٛضتٞب ثّىٝ تٟٙب یه ٕ٘بیف اظ ٔبٞیت ٚ اتهبَ اتٓ

ٞابی ِٔٛىاِٛی ٔكاتك قاسٜ اظ ایاٗ      ٍطٞبی ٞٙسؾای ٚ تٛنایف  ٞٓ ٕ٘بیف ،ٞبزٞس. ایٗ ٕ٘بیفلطاض ٔی

ٞابی  : ا٘اسیؽ ٞابی ایاٗ زؾاتٝ فجبضتٙاس اظ    قٛ٘س. ظیط ٌاطٜٚ ثقسی ٘بٔیسٜ ٔیٞبی ؾٍٝطٕ٘بیف، تٛنیف

ٝ   ٞٙسؾی ٞبیٍطضا٘سیه، تٛنیف آضٚٔبتیىی، ذهٛنیبت ِٔٛىِٛی ِٔٛىاَٛ،  ی وٝ قبُٔ ٔؿابحت ؾابی

ا٘سیؽ وبپب، فبوتٛض قىُ )٘ؿجت عَٛ ثٝ فطو ِٔٛىَٛ(، ٔؿبحت ٚ حدٓ ٚا٘سضٚاِؽ، ٔحٛضٞبی انّی 

 ثبقس.ٞبی انّی ِٔٛىَٛ ٔیچطذف ٚ ٕٔبٖ ایٙطؾی

 

 حزف تَصیفگشّای ًاهٌاسة-2-2-4

زض ٔطاحُ لجُ تٛنیفٍطٞب ثطاؾبؼ تئٛضی ٚ تكریم ٘ؾطی ا٘تربة قسٜ ٚ ؾپؽ ٔحبؾجٝ قس٘س.      

ِصا ایٗ احتٕبَ ٚخٛز زاضز وٝ ایٗ تٛنیف وٙٙسٜ ٞب ثب ٞٓ ٕٞپٛقب٘ی زاقتٝ ثبقٙس ٚ یاب ٕٔىاٗ اؾات    

ٟاب ضا  ثطذی اظ آٖ ٞب اظ ِحبػ تٛخیٝ وٕیت ٔٛضز ٔسِؿبظی ٔٙبؾت ٘جبقٙس. ثٙبثطایٗ ثبیاس ثاٝ ٘حاٛی آ٘   

حصف وطز ٚ تقساز تٛنیفٍطٞب ضا لجُ اظ قطٚؿ ٔسِؿبظی وبٞف زاز. ثٙبثطایٗ ثطای فّٕی وطزٖ چٙایٗ  

تكىیُ زازٜ ٔای قاٛز ٚ اظ    1اٞسافی یقٙی ٘رؿت ثطای حصف ٕٞپٛقب٘ی، ٔبتطیؽ اطایت ٕٞجؿتٍی 

ٞؿاتٙس، تٛنایفٍطی واٝ زاضای     9/0ٞط ظٚج تٛنیف وٙٙسٜ ای واٝ زاضای ااطیت ٕٞجؿاتٍی ثابمی     

ٕٞجؿتٍی وٕتطی ثب وٕیت ٔٛضز ثطضؾی زاضز حصف ٔی ٌطزز. مظْ ثٝ شوط اؾت وٝ تٛنایفٍط ٞابیی   

ٝ   90وٝ ثیف اظ  ٞاط چاٝ تقاساز     % ٔمبزیط یىؿبٖ یب نفط زاض٘س ٘یع حصف ٔی ٌطز٘س. ثاسیٟی اؾات وا

ٔتغیطٞبی ٔؿتمُ وٕتط ثبقس زؾتطؾی ثٝ یه ٔسَ ٔغّٛة آؾاب٘تط اؾات ٚ اظ پیچیاسٌی ٔحبؾاجبت     

                                                           
1- Correlation matrix 
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 MATLABخٌّٛیطی ثٝ فُٕ ٔی آیس. وٝ اذیطا ثب اؾتفبزٜ اظ ثط٘بٔٝ ی ٘ٛقتٝ قسٜ زض ٔحیظ ٘طْ افعاض 

 ٕٞجؿتٍی تٛنیفٍطٞب ثطضؾی ٚ تٛنیفٍط ٞبی حصفی ٔكرم ٔی ٌطز٘س.

 

 ْتشیي تَصیفگشّااًتخاب ت-2-2-5

ثب ٚخٛزی وٝ ثب ثٝ وبض ثطزٖ ضٚـ ٞبی وبٞف ٔتغیط، تقساز تٛنیفٍطٞب ثٝ ٔیعاٖ ظیابزی وابٞف        

ٔی یبثس. أب ٞٙٛظ تقساز آٟ٘ب ثطای ؾبذت یه ٔسَ ٔٙبؾت ظیبز اؾت. ثٙبثطایٗ ثبیس ثٝ تطتیجی، ثٟتاطیٗ  

ظ خّٕٝ ایٗ ضٚـ ٞب ٔی تاٛاٖ ثاٝ ضٚـ   تٛنیفٍطٞب ضا اظ ٔیبٖ تٛنیفٍط ٞبی ثبلیٕب٘سٜ، ا٘تربة ٕ٘ٛز. ا

ضٌطؾیٖٛ ٔطحّٝ ای ٚ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه اقبضٜ وطز. زض ازأٝ ثٝ اذتهبض زض ٔٛضز ٞط وساْ اظ ایٗ ضٚـ ٞب 

 تٛایحبتی اضائٝ  ٔی ٌطزز.

 

 (SR)اًتخاب تْتشیي تَصیفگشّا تَسظ سگشسیَى هشحلِ ای-2-2-5-1

زض ایٗ ضٚـ ذهٛنیت قیٕیبیی ٚ ثیِٛٛغیىی ٔٛضز ٘ؾط ثٝ فٙٛاٖ ٔتغیط ٚاثؿتٝ ٚ تٛنایفٍطٞب ثاٝ        

فٙٛاٖ ٔتغیط ٞبی ٔؿتمُ زض ٘ؾط ٌطفتٝ ٔی قٛ٘س. زض ضٚـ ٔطحّٝ ای، اثتسا ثب تٛخٝ ثٝ اطیت تقییٗ، 

حبنُ ثطای  ٔتغیط اِٚیٝ ا٘تربة ٔی قٛز. ؾپؽ ٔسَ زٚ ٔتغیطی ایدبز قسٜ ٚ پبضأتطٞبی آٔبضی ٔسَ

ؾطی اضظیبثی ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٔی ٌیط٘س. زض نٛضتی وٝ ٔسَ اظ ٘ؾط آٔبضی ثی ٔقٙب ثبقس، ٔتغیط ثىابض  

ٌطفتٝ قسٜ زض آٖ ٔسَ حصف ٔی ٌطزز. ؾپؽ ٔسَ ؾٝ ٔتغیطی ؾبذتٝ ٔی قٛز ٚ زٚثبضٜ پبضأتطٞبی 

طی اضظیابثی ٔاٛضز   ثاطای ؾا   Fآٔبضی آٖ قبُٔ اطیت تقییٗ، ٔمساض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغب ٚ آٔابضٜ ی  

آٖ ثیكتط ٚ ٔمساض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی آٖ  Fثطضؾی لطاض ٔی ٌیطز. ٔسِی وٝ اطیت تقییٗ ٚ آٔبضٜ 

وٕتط ثبقس ثٝ فٙٛاٖ ثٟتطیٗ ٔسَ ا٘تربة قسٜ ٚ تٛنیفٍطٞبی ٔٛخٛز زض ٔسَ ثٝ فٙٛاٖ تٛنیفٍطٞبی 

 .>33=ثٟیٙٝ ثٝ ضٚـ ضٌطؾیٖٛ ٔطحّٝ ای زض ٘ؾط ٌطفتٝ ٔی قٛز
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 (GA)1اًتخاب تْتشیي تَصیفگش ّا تَسظ الگَسیتن طًتیک-2-2-5-2

اؾت وٝ اظانَٛ ا٘تربة عجیقی زاضٚیاٗ   2ٞبی تىبّٔیای اظ اٍِٛضیتٓاٍِٛضیتٓ غ٘تیه ظیط ٔدٕٛفٝ     

ثاٝ   QSARوٙس ٚ ثطتطیٗ ضٚـ ا٘ترابة ٔتغیاط زض ٔغبِقابت    ثطای خؿتدٛ ٚ ثٟیٙٝ ؾبظی اؾتفبزٜ ٔی

ٌٛ٘ٝ ٞبیی اظ یه خٕقیت لبزض ثٝ ثمب ٞؿتٙس وٝ ذهٛنیبت ثطتاطی  ضٚز. عجك انَٛ زاضٚیٗ قٕبض ٔی

ٞبی ثقسی ٔٙتمُ وٙٙس )حفؼ ٚ ثمبی ٞبی ذٛز ضا ثٝ ٘ؿُتٛا٘ٙس ٚیػٌیزاقتٝ ثبقٙس ٚ ایٗ ٌٛ٘ٝ ٞب ٔی

ثبقس ِٚی ایٗ اٍِاٛضیتٓ زض ظٔاطٜ   انّح(. ثب ٚخٛز ایٙىٝ فطآیٙس خؿتدٛ زض اٍِٛضیتٓ غ٘تیه تهبزفی ٔی

ٌیطز، ثّىٝ ثغٛض وبضآٔسی ثٝ اوتكبف زض فضابی خؿاتدٛ )یقٙای    بزفی ؾبزٜ لطاض ٕ٘یٞبی تهاٍِٛضیتٓ

پطزاظز تب اظ یه ٘مغٝ خؿاتدٛی خسیاس ثاٝ ؾإت ثٟتاطیٗ      ٞبی ٕٔىٗ ثطای ٔؿئّٝ( ٔیٕٞٝ ضاٜ حُ

وٙٙاس  ٞبی غ٘تیه زض ٞط تىطاض چٙس ٘مغٝ اظ فضبی خؿاتدٛ ضا ثطضؾای ٔای   خٛاة پیف ضٚز. اٍِٛضیتٓ

ٍٕٞطا قٛ٘س، وٓ اؾت. ٔٛتٛض آغبظٌط اٍِٛضیتٓ غ٘تیه  3ایٙىٝ ثٝ یه ٘مغٝ ثٟیٙٝ ٔحّیثٙبثطایٗ احتٕبَ 

ٞبی تهبزفی. ٞط ضاٜ ای اؾت اظ ضاٜ حُقٛز وٝ ٔدٕٛفٝثب زض ٘ؾط ٌطفتٗ یه خٕقیت اِٚیٝ قطٚؿ ٔی

 ٞب ثب ٞسف پیسا وطزٌٖیطز. ایٗ وطٚٔٛظْٚقٛز ٚ وطٚٔٛظْٚ ٘بْ ٔیحُ ثط عجك یه اٍِٛ وس ٌصاضی ٔی

ُ   nقٛ٘س وٝ ثقس اظ ثٟتطیٗ ضاٜ حُ، ثقس عی ٔطاحّی زض چطذٝ، انلاح ٔی 4چطذاٝ، ٘ؿا
n  اْ ٘ابْ ٔای-

ٞب ضٚز. خٕقیت اِٚیٝ وطٚٔٛظْٚٞبی اضائٝ قسٜ ثىبض ٔیثطای اضظیبثی ویفیت ضاٜ حُ 5ٌیط٘س. تبثـ ثطاظـ

فطآیٙسی ٘یٕٝ تهابزفی  ٞبی ثطتط زض قٛز ٚ ثط اؾبؼ آٖ وطٚٔٛظْٚثب اؾتفبزٜ اظ تبثـ ثطاظـ اضظیبثی ٔی

ؾبظی، ثبظ قٛ٘س )ضفبیت انُ ثمبی انّح(. ؾپؽ اظ فٍّٕطٞبی غ٘تیىی )زٚضٌٝثٝ فٙٛاٖ ٚاِس ا٘تربة ٔی

ٝ ٞبی خسیس زض ٞط ٘ؿُ اؾتفبزٜ ٔیتِٛیس ٚ خٟف( ثطای ایدبز وطٚٔٛظْٚ ؾابظی ٚ خٟاف   قٛز. زٚضٌا

ؾبظی، زٚ وطٚٔٛظْ ٚاِاس ضا  . زٚضٌٝتٙٛؿ غ٘تیىی ضا ثبفث ٔی قٛ٘س وٝ ثطای فطآیٙس تىبُٔ، حیبتی اؾت

وٙس. خٟف، یه ٔٛلقیات  ثطای ایدبز وطٚٔٛظْٚ خسیس وٝ ٕٔىٗ اؾت ثٟتط اظ ٚاِسیٗ ثبقس تطویت ٔی

                                                           
1- Genetic Algorithm 

2- Evolutionary Algorithms 

3- Local optima 

4- Generation 

5- Fitness Function 
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ٞب تاب  زٞس ٚ ثبظ تِٛیس یقٙی ضٚ٘ٛقت اظ ثٟتطیٗ وطٚٔٛظْٚٞب ضا ثغٛض تهبزفی تغییط ٔیزض ایٗ وطٚٔٛظْٚ

ْ  ؾبظی ٚ خٟف اظ زؾت ٘طٚ٘ا زض عی فطآیٙس زٚضٌٝ ٖ   س. ایاٗ وطٚواٛظٚ ( ٞآ زض  1ٞابی خسیاس )فطظ٘اسا

زٞٙس. ایٗ فطآیٙس تب ضؾیسٖ ثٝ قطایظ ذبتٕٝ اٍِٛضیتٓ ٌیط٘س ٚ ٘ؿُ اَٚ ضا تكىیُ ٔیخٕقیت لطاض ٔی

 قٛز. قطایظ ذبتٕٝ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه فجبضتٙس اظ:ثبضٞب تىطاض ٔی

 ٞب ضؾیسٖ ثٝ تقساز ثبثتی اظ ٘ؿُ -1

 ٔحبؾجبتی اذتهبل زازٜ قسٜثٝ پبیبٖ ضؾب٘سٖ ظٔبٖ  -2

 پیسا وطزٖ ٘ؿّی ثب وٕتطیٗ ذغب -2

 فسْ زؾتیبثی ثٝ ٘تبیح ثٟتط. -4

 > : 9ٚ  34ضٚ٘س وبض اٍِٛضیتٓ غ٘تیه زض ٔطاحُ ظیط ذلانٝ ٔی قٛز =

 تٛنیفٍطٞب ثهٛضت تهبزفیایدبز یه خٕقیت اِٚیٝ اظ  -1

 اضظیبثی ثطاظـ ٞط وطٚٔٛظْٚ زض خٕقیت -2

 وطٚٔٛظْٚ ٞب ثطاؾبؼ ثطاظـ آٟ٘بزؾتٝ ثٙسی  -3

 تِٛیس ٔثُ ثیٗ وطٚٔٛظٟٚٔبی ٔٙبؾت، خٟف ٚ ایدبز یه خٕقیت خسیس -4

 ثطضؾی قطایظ ذبتٕٝ ثط٘بٔٝ -5

 زٚثبضٜ تىطاض ٔی قٛز. 5تب  2اٌط خٕقیت خسیس قطایظ ذبتٕٝ ضا ٟٔیب ٘ىٙس ٔطاحُ  -6

 

 ساختي هذل-2-2-6

ٞابی آٔابضی ٔرتّاف ثاٝ خؿاتدٛی ٔاسَ       بزٜ اظ ضٚـٞب، ثب اؾتفپؽ اظ ا٘تربة ٔٙبؾت تطیٗ تٛنیٍط

ؾابظی ضا  ٞبی ا٘تربثی ٚ پبضأتطٞبی ٔٛضز ٔسَقٛز وٝ ثتٛا٘س اضتجبط ثیٗ تٛنیفٍطٔٙبؾجی پطزاذتٝ ٔی

تٛاٖ اؾتفبزٜ وطز. زض ٞبی ٌٛ٘بٌٖٛ ذغی ٚ غیطذغی ٔیؾبظی اظ ضٚـوٙس. ثطای ٔسَثٝ زضؾتی ثیبٖ 

                                                           
1- Offspring 
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 ـ  ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ ضٌطؾیٖٛ ذغی  ٞابی غیطذغای،   چٙسٌب٘ٝ ثٝ فٙٛاٖ یاه ضٚـ ذغای ٚ اظ ٔیابٖ ضٚ

 قٛ٘س.ٞبی فهجی ٔهٙٛفی ٚ ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ٔرتهطا قطح زازٜ ٔیقجىٝ

 

 (MLR)سگشسیَى خغی چٌذگاًِ -2-2-6-1

ضٌطؾیٖٛ ذغی چٙسٌب٘ٝ ضٚقی اؾت وٝ ثطای ٔسِؿبظی ضاثغٝ ذغی ثیٗ یه ٔتغیط ٚاثؿتٝ ثب یه      

ٚ ٔتغیط ٔؿتمُ پیف  1قٛز. ٔتغیط ٚاثؿتٝ ٌبٞی ٔٛضز پیف ثیٙیٔؿتمُ ثٝ وبض ثطزٜ ٔییب چٙس ٔتغیط 

تٛنیفٍطٞب ثٝ فٙٛاٖ ٔتغیطٞبی ٔؿتمُ زض ٘ؾط ٌطفتٝ قسٜ ٚ  QASRقٛ٘س. زض ٘بٔیسٜ ٔی2ثیٙی وٙٙسٜ

 ثٝ نٛضت ظیط اؾت: MLRقٛ٘س. ضاثغٝ وّی وٕیت ٔٛضز ٔسِؿبظی زض ٘مف ٔتغیط ٚاثؿتٝ ؽبٞط ٔی

Y=β0+β1X1+β2X2+…+βiXi (2-1                                            )  

اطائت ضٌطؾیٖٛ ٘بٔیسٜ  iβٔتغیط ٔؿتمُ )تٛنیفٍط( ٚ Xiٔتغیط ٚاثؿتٝ )فقبِیت زاضٚیی(،  Yوٝ زض آٖ 

قٛز. زض ایٗ ضٚـ ٞاط چاٝ ضاثغاٝ    قٛ٘س. اطایت ٔسَ فٛق ثٝ ضٚـ حسالُ ٔطثقبت ترٕیٗ ظزٜ ٔیٔی

ٔؿتمُ ٚ ٚاثؿتٝ ثیكتط ثبقس ٚ ثطٕٞىٙف ٔتغیطٞبی ٔؿتمُ ثاب یىاسیٍط وٕتاط    ذغی ثیٗ ٔتغیطٞبی 

 ثبقس، ٔسَ ثٟتطی ثسؾت ذٛاٞس آٔس.

 

 ضثکِ ّای ػصثی هصٌَػی -2-2-6-2

قجىٝ فهجی ٔهٙٛفی یه ؾیؿتٓ ٔحبؾجبتی اؾت وٝ ثب اِٟبْ ٌطفتٗ اظ ؾابذتبض ٚ ٘حاٜٛ اتهابَ         

فهجی ٔهاٙٛفی اظ تقاساز ظیابزی ٘اٛضٖٚ )فٙهاط      ؾَّٛ ٞبی فهجی ثٝ حُ ٔؿبئُ ٔی پطزاظز. قجىٝ 

قٛ٘س: اِاف( میاٝ ٚضٚزی واٝ اظ عطیاك آٖ     پطزاظـ( تكىیُ قسٜ اؾت وٝ زض ؾٝ میٝ ؾبظٔب٘سٞی ٔی

قٛز، ة( میٝ ٔرفی وٝ ثیٗ میٝ ٚضٚزی ٚ ذطٚخی لطاض ٔتغیطٞبی ٚضٚزی یب ٔؿتمُ ثٝ قجىٝ زازٜ ٔی

ای اظ ( ٕ٘بی ؾبز2ٜ-2وٙس. قىُ )اثؿتٝ ضا ایدبز ٔیزاضز ٚ ج( میٝ ذطٚخی وٝ ٔتغیطٞبی ذطٚخی یب ٚ

                                                           
1- Predictand 

2- Predictors 
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ٞب لجُ اظ ٚاضز قاسٖ ثاٝ ٞاط فٙهاط     زٞس. زض ایٗ قجىٝ ٚضٚزییه قجىٝ فهجی ٔهٙٛفی ضا ٘كبٖ ٔی

ٞبی زضٚ٘ی فٙهط زض نٛضتی وٝ خٕـ ؾیٍٙبَ 1زاض قسٜ ٚ پؽ اظ خٕـ قسٖ ثب تطْ ثبیبؼپطزاظـ ٚظٖ

ٌطزز. ثبیابؼ ٚ ٚظٖ،  آؾتب٘ٝ ثیكتط قس ؾیٍٙبَ ذطٚخی ایدبز ٔیپطزاظـ اظ یه حس ٔقیٗ ثٝ ٘بْ حس 

َ    ٞب ٔیزٚ پبضأتط لبثُ تٙؾیٓ زض ٘ٛضٖٚ 2ثبقٙس. ؾیٍٙبَ ذطٚخی ایدبز قاسٜ اظ یاه تابثـ ا٘تماب
تابثـ  (

)فقبِیت
ٚ  35= ٌیاطز فجٛض وطزٜ ٚ ثٝ فٙٛاٖ ٚضٚزی ثطای ؾبیط فٙبنط پطزاظـ ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔای  3

9<. 

 
 >35=ای اظ یه قجىٝ فهجی ٔهٙٛفیٕ٘بی ؾبزٜ -(1-2قىُ )

 

 تَاتغ اًتمال -الف-2-2-6-2

ٔی تٛا٘س ذغی یب غیطذغی ثبقس. یه تبثـ ا٘تمبَ ثطاؾبؼ ٘یبظ ذبل حُ یه ٔؿبِٝ، f تبثـ ا٘تمبَ 

ٔؿبِٝ ای وٝ لطاض اؾت ثٝ ٚؾیّٝ قجىٝ فهجی حُ قٛز، ا٘تربة ٔی قٛز. زض فُٕ تقساز ٔحاسٚزی اظ  

 تٛاثـ ا٘تمبَ ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔی ٌیط٘س. 

 تٛاثـ ا٘تمبَ ثبیس زٚ قطط انّی زاقتٝ ثبقٙس:

 تبثـ ثبیس زض ٔحسٚزٜ ٔكرهی تقطیف قسٜ ثبقس.ٔمساض  -1

 .>36ٚ  37=ٔمساض تبثـ ثبیس ثٝ نٛضت یىٙٛاذتی افعایف یبثس -2

 ، تبثـ ا٘تمبَ ٍِبضیتٓ 4ؾٝ تبثـ ا٘تمبَ ضایح زض فطآیٙس ثٟیٙٝ ؾبظی قجىٝ ٞبی فهجی، تبثـ ا٘تمبَ ذغی

                                                           
1- Bias 

2- Transfer Function 

3- Activation Function 

4- Linear Transfer Function 
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 .زاض٘س ٘بْ  ؾیٍٕٛییس ٞبیپطثِٛیه تب٘ػا٘ت ا٘تمبَ تبثـ ٚ  ؾیٍٕٛییس

ٕ٘بیف زازٜ ٔی قٛز یاه تابثـ پیٛؾاتٝ     purlineتبثـ ا٘تمبَ ذغی: تبثقی وٝ ثٝ اذتهبض ثٝ نٛضت -1

اؾت وٝ ٔقٕٛم ثطای تمطیت ذغی زض فیّتط ٞبی ذغی ثٝ وبض ٔی ضٚ٘س. ایٗ تبثـ ٕٞبٖ ٔماساض ٚضٚزی  

 ضا ثٝ فٙٛاٖ ذطٚخی ثط ٔی ٌطزا٘س.

ٕ٘بیف زازٜ ٔی قٛز  LOGSIGٝ زض ثط٘بٔٝ ٘طْ افعاضی ثب تبثـ ا٘تمبَ ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛییس: ایٗ تبثـ و-2

تب  -∞ثیكتط زض قجىٝ ٞبی پؽ ا٘تكبض اؾتفبزٜ ٔی قٛز. ایٗ تبثـ ا٘تمبَ ٔمبزیط ٚضٚزی ضا زض ٔحسٚزٜ 

 + زض یبفت وطزٜ ٚ ذطٚخی ثیٗ نفط ٚ یه تِٛیس ٔی ٕ٘بیس.∞ٔحسٚزٜ

تاب   -∞ ٜ ٔی قٛز ٚضٚزی ضا زض ٔحاسٚزٜ ٕ٘بیف زاز TANSIGتبثـ ا٘تمبَ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛییس: وٝ ثب -3

 تِٛیس ٔی ٕ٘بیس. -1ٚ 1+ زضیبفت وطزٜ ٚ ذطٚخی ثیٗ ∞

 
 >ANN=36چٙس ٔٛضز اظ تٛاثـ ا٘تمبَ ٔٛخٛز زض  -(2-2قىُ)

 

 (SVM)1هاضیي تشداس پطتیثاى -2-2-6-3

-ضٚـٔبقیٗ ٞبی ثطزاض پكتیجبٖ یىی اظ ضٚـ ٞبی یبزٌیطی ثب ٘بؽط ٞؿتٙس. ایاٗ ضٚـ اظ خّٕاٝ        

ٞبی اذیط وبضایی ذٛثی ٘ؿاجت ثاٝ ضٚـ ٞابی لاسیٕی تاط ٔثاُ       ٞبی ٘ؿجتب خسیسی اؾت وٝ زض ؾبَ

ٞبی فهجی ٘كبٖ زازٜ اؾت. اظ اٍِٛضیتٓ آٔٛظـ زیسٜ تٛؾظ ٔبقیٗ ٞابی ثاطزاض پكاتیجبٖ ٔای     قجىٝ

 تٛاٖ ثطای ٔٛاضز ظیط اؾتفبزٜ ٕ٘ٛز:

 
                                                           
1- Support Vector Machine 
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 عجمٝ ثٙسی ثطای ؾیؿتٓ ٞبی ذغی ٚ غیطذغی -1

 ضٌطؾیٖٛ ثطای ؾیؿتٓ ٞبی ذغی ٚ غیطذغیآ٘بِیع  -2

ٔبقیٗ ٞبی ثطزاض پكتیجبٖ زض ٔمبیؿٝ ثب قجىٝ ٞبی فهجی ٔهٙٛفی زاضای زٚ ٔعیت فٕسٜ ٞؿتٙس وٝ 

 ٕٞیٗ أط ٔٛخت تٛخٝ ذبل ٔحممیٗ ثٝ ایٗ ٔبقیٗ ٞبی فطاٌیط قسٜ اؾت:

 یثب تقساز زازٜ ٞبی وٕتط ٘ؿجت ثٝ قجىٝ ٞبی فهجSVM لبثّیت ٔسَ ؾبظی تٛؾظ  -1

تئٛضی لٛی ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ لبثّیت تقٕیٓ ثبمیی ثٝ آٖ زازٜ ٚ اظ لاطاض ٌاطفتٗ آٖ زض ثٟیٙاٝ     -2

 . >38-40=ٔحّی خٌّٛیطی ٔی وٙس

 

 هثاًی هاضیي تشداس سگشسیَى -الف-2-2-6-3

زض ٔبقیٗ ثطزاض ضٌطؾیٖٛ ایسٜ انّی ثط ٔجٙبی ٍ٘بقت زازٜ ٞب ثٝ فضبیی ثب اثقابز ثابمتط اؾات ٚ اظ         

عطیك یه ا٘تمبَ غیطذغی نٛضت ٔی ٌیطز وٝ زض ایٗ فضبی خسیس ضاثغٝ ذغی ثیٗ زازٜ ٞاب ثطلاطاض   

 SVMتٛؾظ زض ٔؿبئُ ضٌطؾیٖٛ قسٜ ٚ ٔی تٛاٖ تبثـ ضٌطؾیٖٛ ذغی ضا ثط ضٚی زازٜ ٞب افٕبَ وطز. 

 .>40=ٞسف پیسا وطزٖ نفحٝ ای اؾت وٝ فبنّٝ اـ اظ تٕبٔی ٘مبط زازٜ ٞب، ٔیٙیٕٓ ثبقس

 
 >40=ٕ٘بیف ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ زض ٔؿبئُ ضٌطؾیٖٛ-(3-2قىُ )

 فطو وٙیٓ یه ٔدٕٛفٝ زازٜ ثهٛضت ظیط زاقتٝ ثبقیٓ

(2-2                                                                                           )  n

ii dxG , 
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 تقساز زازٜ ٞب ٔی ثبقس. nٔمبزیط ذطٚخی ٚ  diٔمبزیط ٚضٚزی ٞب،  xiوٝ زض آٖ 

 ز.ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ تبثقی ثٝ قىُ ظیط ثط ضٚی زازٜ ٞب زض ٘ؾط ٔی ٌیط

(2-3                                                                         )          


n

i ii bxwxfy
1

 

وٝ زض ایٗ تبثـ   bxi   ٚ ٔكرم وٙٙسٜ ٚضٚزی ٞبؾت  1

iiw  ٚb .ٔمبزیط ثبثت ٔی ثبقٙس 

 ثب حسالُ وطزٖ تبثـ ظیط ثسؾت ٔی آیٙس.  w  ٚbثبثت ٞبی 

(2-4                                                              )    2

1 2

11
wydL

n
CCR ii

N

i

SVM  


, 

(2-5                                             ) 

 

تبثـ ذغبی ٔٙؾٓ قسٜ ٚ فجبضت  RSVM 4-2زض ٔقبزِٝ  ii

N

i

ydL
n

C ,
1

1
      ٝذغابی تدطثای اؾات وا

تٛؾظ تبثـ اتلاف  ),( ii ydL      ا٘ساظٜ ٌیطی قسٜ ٚ ٘كبٖ ٔی زٞاس واٝ زض ٔمابزیط وٕتاط اظ   ٞایچ

2ذغبیی ٚخٛز ٘رٛاٞس زاقت. 

2

1
w  .ٔكرم وٙٙسٜ پیچیسٌی ٔسَ ٔی ثبقسC  ٚ ثبثت تٙؾیٓ اؾت

زض ٘تیداٝ إٞیات    Cٔهبِحٝ ثیٗ ذغبی تدطثی ٚ پیچیسٌی ٔسَ ضا ثطلطاض ٔی وٙاس. افاعایف ٔماساض    

ا٘اساظٜ ِِٛاٝ ٘بٔیاسٜ ٔای      ٘ؿجی ذغبی تدطثی اؾت وٝ ٔطتجظ ثب افعایف فجبضت تٙؾیٓ وٙٙسٜ اؾت. 

حَٛ ذظ ضٌطؾیٖٛ ٔی ثبقس وٝ ٔكارم وٙٙاسٜ ٔیاعاٖ       ٚقٛز ٚ ثیبٍ٘ط فبنّٝ ثٝ ا٘ساظٜ 

ؾطی آٔٛظقی اؾت ثٝ عٛضی وٝ زازٜ ٞبیی وٝ زاذُ ایٗ ِِٛٝ فطاای لاطاض ثٍیط٘اس    نحت زازٜ ٞبی 

ذغب ٔحؿٛة ٘كسٜ ٚ زازٜ ٞبی ذبضج اظ ایٗ ٔحسٚزٜ ثٝ فٙٛاٖ ٔمبزیط ذغاب ٔحؿاٛة ٔای قاٛ٘س. زض     

حمیمت اٌط زازٜ ای زاذُ ایٗ ِِٛٝ لطاض ثٍیطز تبثـ اتلاف ٔقبزَ نفط ٚ اٌط ذبضج اظ ٔحسٚزٜ ِِٛٝ )ثاٝ  

 اعطاف تبثـ ضٌطؾیٖٛ( لطاض ثٍیطز تبثـ اتلاف ٔتٙبؾت ثب اذتلاف ثیٗ ٔٛلقیت زازٜ ٚ قاقبؿ   ققبؿ 

 ذٛاٞس ثٛز.

 بقیه موارد
 







 







yd                              yd       

ydL ,
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1ثب ٔقطفی ٔتغیطٞبی ؾؿت 
  ِٝثهٛضت ظیط تجسیُ ٔی قٛز. 4-2ٔقبز 

 

(2-6    ) 

 

 

 

*ٔتغیطٞبی 
, ii    خٟت ٘كبٖ زازٖ زازٜ ٞبیی اؾت وٝ ذبضج اظ ٔحسٚزٜ ٔدبظ زض ٘ؾط ٌطفتٝ قاسٜ زض

ثب  -ٚ زازٜ ٞبی وٕتط اظ  i+ ثب ِِٛٝ فطای حَٛ ذظ تبثـ لطاض ٌطفتٝ ا٘س. زازٜ ٞبی ثبمتط اظ ٔمبزیط 

*

i  ِِٝٛ ٘كبٖ ٔی زٞس. زازٜ ٞبی ذبضج اظ  ٖ٘بٔیسٜ ٔی قٛ٘س، ثٝ ذبعط ایٗ واٝ ایاٗ    2ثطزاض پكتیجب

 .]41[٘مبط اؾبؼ تبثـ ضٌطؾیٖٛ ٔحبؾجٝ قسٜ ضا تكىیُ ٔی زٞٙس

زض ٟ٘بیت ثب ٔقطفی زٚ خّٕٝ ای ٞبی مٌطا٘ػ  *
, ii aa  ِٝثهٛضت ظیط تجسیُ ٔی قٛز. 3-2ٔقبز 

(2-7                                                        )
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 ثٝ فطْ ظیط تجسیُ ٔی قٛز.  6-2ٚ ثب حسالُ وطزٖ تبثـ 

 

                                                           
1- Slack 

2- Support Vectors 
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(2-8  )          ******
, ii

n

i

n

i

n

i

n

j

jjiiiiiiiii aaKaaaaaaaadaa   



 1

1
1 12

1
 

 

 

زازٜ ٞابیی ثاب ٔمابزیط     1تابوط   –وبٖ  –ثط پبیٝ قطایظ وبضٚـ  *

ii aa      غیطنافط تقاساز ثطزاضٞابی

 تبثـ وطُ٘ اؾت وٝ تقطیف آٖ ثٝ ایٗ قىُ اؾت. K، 8-2پكتیجبٖ ضا تكىیُ ٔی زٞٙس. زض ٔقبزِٝ 

(2-9                 )                                                                                       ii xxxxK  .,  

ثطزاض ٔمبزیط ٚضٚزی ضا تكىیُ ٔی زٞٙس،  x ٚ xi وٝ        )(, ixx  ٔمبزیط ٍ٘بقت قسٜ ایٗ ٚضٚزی-

ٞب زض فضبی خسیس ثب اثقبز ثبمتط اؾت. ؽطافت اؾتفبزٜ اظ تبثـ وط٘اُ زض ایاٗ اؾات واٝ ٔاب ثاب فضابی        

ٞب زض ثقس زِرٛاٜ ذٛز ؾطٚوبض زاضیٓ ٚ ثسٖٚ ٔحبؾجٝ ٚیػٌی x    .ٓفُٕ ضٌطؾیٖٛ ضا ا٘دبْ ٔای زٞای

وطُ٘ اؾت وٝ ثب ٍ٘بقت زازٜ ٞب ثٝ یه فضب ثب اثقبز ثبمتط ثبفث ٔای  زض ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ایٗ تبثـ 

قٛز تب یه ضاثغٝ ذغی ثیٗ زازٜ ٞب ثطلطاض قسٜ ٚ ؾپؽ ضٌطؾیٖٛ ذغی ثیٗ آٟ٘ب افٕبَ قٛز. پؽ زض 

حمیمت ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ثط پبیٝ اٍِٛضیتٓ ذغی ثٙب ٟ٘بزٜ قسٜ وٝ تبثـ وط٘اُ ٘ماف ا٘تمابَ زازٜ    

 . >41=بی ذغی ضا زض آٖ افٕبَ ٔی وٙسٞبی غیطذغی ثٝ فض

 
 ]41[ا٘تمبَ زازٜ ٞب ثٝ فضبیی ثب اثقبز ثبمتط تٛؾظ تبثـ وطُ٘ -(4-2قىُ )

                                                           
1- Karush – Kuhn-Tucker (kkt) 
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 .]41[اًَاع تَاتغ کشًل -ب-2-2-6-3

تٛاثـ وطُ٘ ظیبزی ٔی تٛا٘ٙس ٔٛضز اؾتمبزٜ لاطاض ثٍیط٘اس واٝ اؾاتفبزٜ اظ ٘اٛؿ تابثـ وط٘اُ زض ٞاط              

ٔدٕٛفٝ زازٜ ثؿتٍی ثٝ عجیقت زازٜ ٞب ٚ ٘ٛؿ ضٚاثظ حبوٓ ثایٗ آٟ٘اب زاضز. ا٘اٛاؿ تٛاثاـ وط٘اُ ٔاٛضز       

 اؾتفبزٜ:

 تاتغ چٌذ جولِ ای: -

 ذغی اؾت.یه ضٚـ ٔقطٚف خٟت ٔسِؿبظی غیط 1ٍ٘بقت چٙسخّٕٝ ای 

(2-10                                                                                         )  dxxxxK  ,, 

(2-11                                                                                )  dxxxxK ),(, 1 

d  ٗضا ثپصیطز. اِجتاٝ شواط ایاٗ ٘ىتاٝ ٞآ       6تب  1زضخٝ تبثـ چٙس خّٕٝ ای اؾت ٚ ٔی تٛا٘س ٔمبزیط ثی

ٕٞبٖ تبثـ وطُ٘ ذغی اؾت وٝ فماظ ٔماساض ثبیابؼ آٖ     1اطٚضی اؾت وٝ تبثـ چٙس خّٕٝ ای زضخٝ 

كاتط  ٔتفبٚت ٔی ثبقس ٚ ٞط چٝ زضخٝ تبثـ چٙس خّٕٝ ای افعایف یبثس پیچیسٌی ضٚاثظ ثیٗ زازٜ ٞب ثی

 ذٛاٞس ثٛز.

 تاتغ خغی: -

 ایٗ تبثـ ثهٛضت ظیط تقطیف ٔی قٛز.

(2-12                                                                                     )   yxyxK ., 

ٔای تاٛاٖ اظ   ٔمساضی ثبیبؼ ٔی ثبقس. ٍٞٙبٔی وٝ ثیٗ زازٜ ٞب اضتجبط ذغی ثطلطاض ثبقاس   وٝ فجبضت 

 ایٗ تبثـ اؾتفبزٜ وطز.

 

 

                                                           
1- Polynomial 
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 :  1تاتغ پایِ ضؼاػی گَسیي  -

(2-13                                                                            ) 












 


2

2

2

xx
xxK exp, 

یه پبضأتط لبثُ تٙؾیٓ اؾت ٚ ثیبٍ٘ط فطو تبثـ ٔی ثبقس ثٝ عٛضی وٝ ٞط چٝ فاطو   پبضأتط      

 تبثـ ثیكتط قٛز ثٝ ؾٕت ضٚاثظ ذغی ؾٛق پیسا ٔی وٙس. 

 : 2تاتغ پایِ ضؼاػی ًوائی  -

تبثـ تبثـ پبیٝ ققبفی ٕ٘بئی یه ضاٜ حُ ٔطحّٝ ای ثطای ٔٛالقی اؾت وٝ ٘بپیٛؾتٍی ٞب ٔٛضز لجَٛ      

 ثبقس ٚ ثهٛضت ظیط تقطیف ٔی ٌطزز:

(2-14                                                                              ) 












 


22

xx
xxK exp, 

 .یه پبضأتط لبثُ تٙؾیٓ اؾت ٚ ثیبٍ٘ط فطو تبثـ ٔی ثبقس ، 

 :  3تاتغ پشسزتشٍى چٌذ لایِ ای -

 تبثـ پطؾپتطٖٚ چٙس میٝ ای ثهٛضت ظیط تقطیف ٔی قٛز:      

(2-15                                                                        )   rxxxxK  .tanh,  

 ، لبثُ تٙؾیٓ ٔی ثبقٙس.   ٚrوٝ پبضأتطٞبی 

 :   4تاتغ سشی فَسیِ  -

ایٗ تبثـ زض ثبظٜ       22
 ,  :تقطیف قسٜ اؾت ٚ ثهٛضت ظیط ٔقطفی ٔی ٌطزز 

                                                           
1- Gaussian Radial Basis Function 

2- Exponential Radial Basis Function 

3- Multi – Layer Preceptron Function 

4- Series Series Function 
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(2-16                                                                        ) 
)),((

))((

,

xxSin

xxNSin

xxK







2

1
2

1

 

ا٘تربة ایٗ تبثـ ثٝ فٙاٛاٖ تابثـ وط٘اُ ٔاٛضز اؾاتفبزٜ زض ٔسِؿابظی ثاٝ فّات ااقف آٖ زض تٙؾایٓ           

 پبضأتطٞبیف، ضابیت ثرف ٕ٘ی ثبقس.

 :  Bsplinesتاتغ  -

Bsplines      = ٜتقطیف ٔی قٛز وٝ زاضای فطْ ظیط ٔی ثبقس: -1ٚ  1زض ثبظ < 

(2-17                                                                            )      )(),( xxBxxK N
 12 

 

 آهَصش هاضیي تشداس سگشسیَى -ج-2-2-6-3

وٝ لجلا ثٝ آٟ٘ب اقبضٜ قس ثبیس ثٝ زلت تٛؾاظ وابضثط،    C ٚ٘ٛؿ تبثـ وطُ٘ ٚ ٕٞچٙیٗ پبضأتطٞبی      

ثٟیٙٝ ٚ ا٘تربة قٛ٘س چٖٛ وبضایی تقٕیٓ پصیطی ٔبقیٗ ثطزاض ضٌطؾایٖٛ تاب حاس ظیابزی ثؿاتٍی ثاٝ       

>. ٕٞبٖ عٛض وٝ لجلا ٞٓ اقبضٜ قس تابثـ اتالاف، ِِٛاٝ ای ثاٝ     48ا٘تربة ٔٙبؾت ایٗ ؾٝ پبضأتط زاضز =

اف تبثـ ضٌطؾیٖٛ ِحبػ وطزٜ ٚ زض ٟ٘بیت تقساز ثطزاضٞابی پكاتیجبٖ ثاطای ؾابذتٗ تابثـ      اعط  ققبؿ

ٔٙدط ثٝ تقساز ثطزاض پكتیجبٖ وٕتطی ٔی قٛز )تقاساز   ضٌطؾیٖٛ ا٘تربة ٔی قٛز. ٔمساض ذیّی ظیبز 

لطاض ٔی ٌیطز( ٚ زض ٘تیدٝ ٔٙدط ثٝ تبثـ ضٌطؾیٛ٘ی ثاب پیچیاسٌی    زازٜ ٞبی ثیكتطی زض زاذُ ِِٛٝ 

اؾت وٝ پبضأتط ؽطفیت یب تٙؾیٓ وٙٙسٜ ٘ابْ زاضز.   Cوٕتط ٔی قٛز. پبضأتط ثقسی وٝ ثبیس ثٟیٙٝ قٛز 

٘یاع ثؿاتٍی زاضز چاٖٛ ٔماساض ظیابز       Cتٛإ٘ٙسی ٔسَ ضٌطؾیٖٛ ثٝ ا٘تربة نحیح ٔمساض  *

ii aa  

ٔتبثط اظ إٞیت ٞط یه اظ زازٜ ٞاب   Cاؾت. ایٗ ثساٖ ٔقٙی اؾت وٝ ا٘تربة ٔمساض  Cب ٔمساض ٔتطازف ث

ٔٙداط ثاٝ اذاتلاف ظیابز ثایٗ ٔماساض        Cزض ؾطی آٔٛظقی اؾت. ثغٛض ٔثبَ اظ یه عطف، ٔمساض ظیابز  

 *

ii aa  ثبمی  زض ثطزاضٞبی پكتیجبٖ ذٛاٞس قس. زض ایٗ ٔٛضز ثطزاضٞبی پكتیجبٖ ثب ٔمساض *

ii aa  

ٔی تٛا٘س ٔٙدط ثٝ  Cزض ٔسَ ضٌطؾیٖٛ ایدبز قسٜ تقییٗ وٙٙسٜ ذٛاٞٙس ثٛز. اظ عطف زیٍط، ٔمساض وٓ 
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اذتلاف وٕی زض ثطزاضٞبی پكتیجبٖ قسٜ یب حتی ٔمساض  *

ii aa   یىؿبٖ قٛز. زض ایٗ ٔٛضز زازٜ ٞبی

. ا٘تربة ]29[ا٘تربة قسٜ ثٝ فٙٛاٖ ثطزاضٞبی پكتیجبٖ زض تبثـ ضٌطؾیٖٛ تٛظیـ یىؿب٘ی ذٛاٞٙس زاقت

ٔی تٛا٘س اظ ثطٚظ ثطاظـ ثیكیٙٝ خّاٌٛیطی وٙاس. ثٙابثطایٗ خٟات      C  ٚنحیح ٚ ٔٙبؾت پبضأتطٞبی 

زؾتیبثی ثٝ یه ٔسَ ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ لسضتٕٙس ثب لبثّیت پیف ثیٙی ذٛة ٘یابظ اؾات واٝ تابثـ     

ثٝ زضؾاتی   C  ٚوطُ٘ ٔٙبؾت ثٝ ٕٞطاٜ پبضأتطٞبی لبثُ تٙؾیٓ ٔطثٛط ثٝ آٖ ٚ ٕٞچٙیٗ پبضأتطٞبی 

 . >40=ٙٝ قٛ٘سثٟی

 

 اسصیاتی لذست پیص تیٌی هذل -2-2-7

 تا استفادُ اص پاساهتشّای آهاسی -2-2-7-1

ٞبی ٔرتّفی اظ یه خٕقیت ضا ثطای اعٕیٙبٖ اظ ایٗ وٝ ٔسَ ثسؾت آٔسٜ تٛا٘بیی پیف ثیٙی ٕ٘ٛ٘ٝ     

ی ٌیطز. ضاثغٝنٛضت ٔیی پبضأتطٞبی آٔبضی زاضاؾت، ثبیس ٔسَ ضا اضظیبثی وطز. ایٗ اضظیبثی ثب ٔحبؾجٝ

 ضیبای پبضأتطٞبی آٔبضی اؾتفبزٜ قسٜ زض ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ، زض ازأٝ تٛایح ذٛاٞس زازٜ قس.

ضٚز ٚ ثٝ فٙٛاٖ یه قبذم ثطای ثیبٖ زلت ذظ ضٌطؾیٖٛ ثطآٚضز قاسٜ، ثاٝ وابض ٔای     ضشیة تؼییي:

مُ اؾات. ثاٝ فٙاٛاٖ    ی ٘ؿجت تغییطات ٔتغیط ٚاثؿتٝ تٛایح زازٜ قسٜ تٛؾظ ٔتغیط ٔؿات زٞٙسٜ٘كبٖ

Rٔثبَ 
تٛا٘اس تٛؾاظ   زضنس تغییطات زض ٔتغیط ٚاثؿتٝ ٔای  43/92زٞس وٝ ٘كبٖ ٔی 9243/0ثطاثط ثب  2

 ی ضیبای ٔطثٛط ثٝ اطیت تقییٗ ثٝ نٛضت ظیط اؾت:ٔتغیط ٔؿتمُ تٛایح زازٜ قٛز. ضاثغٝ

  (2-18                                                                                    )    
   

   
 −𝟷 

   

   
 

1وٝ 
SSR ٝی ٔتغیاط  (، ثیبٍ٘ط ٔدٕٛؿ ٔطثقبت ا٘حاطاف ٔمابزیط پایف ثیٙای قاسٜ     19-2ی )عجك ضاثغ

 ٚاثؿتٝ اظ ٔیبٍ٘یٗ ٔمبزیط آٖ اؾت:

)2-19(                                                                                     SSR=∑      ̅ 
      

                                                           
1- Sum of Square Regression 
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SST
( ٘كابٍ٘ط ٔدٕاٛؿ ٔطثقابت ا٘حاطاف ٔمابزیط ٚالقای ٔتغیاط ٚاثؿاتٝ اظ         20-2ی )عجك ایٗ ضاثغٝ 1

 ٔیبٍ٘یٗ ٔمبزیط آٖ اؾت:

(2-20                                          )                                            SST=∑      ̅ 
      

ٚ      ٔمساض پیف ثیٙی قسٜ ٔتغیط ٚاثؿتٝ،    وٝ زض ایٗ ضٚاثظ،  زض ٞاط    ̅ ٔمساض ٚالقای ٔتغیاط ٚاثؿاتٝ 

SSEضاثغٝ، ٔیبٍ٘یٗ ٔمبزیط ٔتغیط ٚاثؿتٝ اؾت. ٕٞچٙیٗ 
٘یع ٔجیٗ ٔدٕٛؿ ٔطثقابت ا٘حاطاف ٔمابزیط    2

 اظ ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ ثطای آٖ اؾت: ٚالقی ٔتغیط ٚاثؿتٝ

  (2-21                                                                                    )SSE=∑       
 
      

 ثٙبثطایٗ ثب تٛخٝ ثٝ ضٚاثظ نفحٝ لجُ ٔی تٛاٖ ٘ٛقت:                         

 (2-22                              )                                             =1 
∑       

 
     

∑      ̅ 
     

 

(، اٌط تٕبْ ٔكبٞسات ثط ضٚی ذظ ثطاظـ قسٜ لطاض ٌطفتٝ ثبقاٙس، یقٙای ثاٝ اظای    22-2ی )عجك ضاثغٝ

Rثبقس، ٔمساض    =  تٕبْ ٘مبط 
قاٛز واٝ   ثطاثط یه قسٜ ٚ ٞط ٌٛ٘ٝ ا٘حطافی اظ ایٗ حبِت ثبفاث ٔای   2

Rٔمساض 
 اظ یه وٛچىتط قٛز. 2

3هیاًگیي هشتغ خغاّا
(MSE) ٜآٔبض :MSE ٝآیس:( ثٝ زؾت ٔی23-2ی )اظ ضاثغ 

  (2-23                                                                                      )MSE = 
∑       

 
     

 
 

4ّاهجوَع هشتغ تالیواًذُ
(PRESS) : 

(2-24                                                                               )PRESS =∑       
 
      

5خغای هغلك هیاًگیي
(MAE) : 

  (2-25                                                                                       )∑ |     |
 
   

 
  MAE= 

1شاف هغلكهتَسظ دسصذ اًح
(AAD) : 

                                                           
1- Sum of Square Total 

2- Sum of Square Error 

3- Mean Square Error 

4- Predictive Residual Sum of Square 

5- Mean Absolute Error 
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  (2-26                                                                              ) 100  
∑ |

     
  

| 
   

 
   AAD= 

2خغای استاًذاسد پیص تیٌی
(SEP) : 

  (2-27                                                                                       )SEP=√
∑       

 
     

 

  

 تا استفادُ اص ًوَداس تشگطتی -2-2-7-2

قاٛز ٚ  ی وٕیت ٔٛضز ٘ؾط ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی ضؾٓ ٔیزض ایٗ ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ     

R) ثٝ وٕه اطیت تقییٗ 
2
-ثٝ زؾت آٔسٜ اظ ٕ٘ٛزاض، پطاوٙسٌی ٘مبط اعطاف ذظ ثطٌكت تقییٗ ٔای (

Rی تغییطات ثیٗ نفط ٚ یه اؾت. اٌط قٛز. ٔحسٚزٜ
2
ثبقس، ٕٞجؿتٍی وبّٔی ثایٗ زازٞاب ٚخاٛز     1=

Rزاضز ٚ ٘تبیح پیف ثیٙی قسٜ ثٝ ٚالقیت ٘عزیه تط٘س. أب اٌاط  
2
ثبقاس، ثایٗ زازٜ ٞاب ٞایچ ٌٛ٘اٝ       0=

 ٕٞجؿتٍی ٚخٛز ٘ساضز.

 

 تا استفادُ اص ًوَداس خغای تالیواًذُ -2-2-7-3

ب٘سٜ، اذتلاف ثیٗ ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ ٚ ٔمبزیط تدطثی اؾت. اٌاط  ٔٙؾٛض اظ فجبضت ذغبی ثبلیٕ     

ی تهبزفی ثٛزٖ ذغبٞبؾت. ِٚای  زٞٙسٜپطاوٙسٌی ٔمبزیط زض زٚ عطف ٕ٘ٛزاض نفط ثبقس، ایٗ أط ٘كبٖ

ی ٘مبط، زض ایٗ ٕ٘ٛزاض، زض یه عطف نفط ثبقس، ایٗ ثساٖ ٔقٙبؾت وٝ ذغابی خٟات زاضی   اٌط فٕسٜ

 ضخ زازٜ اؾت.

 

 تصادفی-Yتا استفادُ اص آصهَى  -2-2-7-4

ٞبی تهبزفی ٔسَ غیاط ذغای عطاحای قاسٜ اؾات. زض ایاٗ       ایٗ تىٙیه ثطای ٔغبِقٝ ٕٞجؿتٍی     

 آظٖٔٛ، 

                                                                                                                                                                          
1- Absolute Average Percent Deviation 

2- Standard Error of Prediction 
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قٛز( ثٝ نٛضت تهبزفی زض ٔحسٚزٜ ٕٞبٖ ٔمبزیط، تغییط ٘بٔیسٜ ٔی Yٔمبزیط تدطثی)وٝ زض ایٙدب ثطزاض 

ٞبی ثب ٔتغیطٞبی ٚاثؿتٝ ثب اؾتفبزٜ اظ یىی اظ قبذم ٔتغیطٞبی ٔؿتمُ زازٜ قسٜ ٚ ؾپؽ ٕٞجؿتٍی

Rآٔبضی وٝ ٔقٕٛم 
ٌیطز. اذتلاف ظیبز ثیٗ قبذم آٔبضی ثٝ زؾت آٔاسٜ  اؾت، ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٔی 2

ی فسْ ٚخٛز ٕٞجؿتٍی تهبزفی اظ ایٗ ضٚـ ثب قبذم آٔبضی ثٝ زؾت آٔسٜ اظ ٔسَ انّی، ٘كب٘سٞٙسٜ

 قٛز.چٙسیٗ ثبض ا٘دبْ ٔی ثبقس. ثٝ عٛض ٔقَٕٛ ایٗ فطایٙسٔی

 

 تا استفادُ اص اسصیاتی هتماعغ یا اػتثاس سٌجی تماعؼی -2-2-7-5

ٞب وٙبض ضایح تطیٗ تىٙیه افتجبض ؾٙدی اؾت وٝ زض آٖ زض ٞط ثبض یىی یب یه ٌطٜٚ وٛچه اظ زازٜ     

ٞابی  ی زازٜآیس. ثقاس اظ آٖ پبؾاد ثاطا   ٞبی ثبلیٕب٘سٜ، ٔسِی ثسؾت ٔیٌصاقتٝ قسٜ ٚ ؾپؽ ثطای زازٜ

ٞبی ضز تاه تاه   ٞب ثٝ تطتیت ثٝ ٘بْقٛز. ایٗ ضٚـوٙبض ٌصاقتٝ قسٜ اظ ضٚی ایٗ ٔسَ پیف ثیٙی ٔی

 ٘بٔیسٜ ٔی قٛ٘س. 2ٞبٚ ضز ٌطٚٞی اظ زازٜ 1ٞبزازٜ

  

 ًشم افضاسّای هَسد استفادُ دس ایي پظٍّص-2-2-8

زض ایٗ ثرف ثغٛض ٔرتهط ثؿتٝ ٘طْ افعاضٞبیی وٝ زض ایٗ پطٚغٜ ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌطفتٝ ا٘س قطح      

 زازٜ ٔی قٛز.

 

 HyperChemتستِ ًشم افضاس  -2-2-8-1

ثٝ وٕه ایٗ ٘طْ افعاض اثتسا قىُ ؾٝ ثقسی ِٔٛىِٟٛب ثغٛض تمطیجی ضؾٓ ٔی ٌطزز ؾاپؽ ؾابذتبض        

ِٔٛىَٛ ضا ٔی تٛاٖ ثٝ ضٚـ ٞبی ٔرتّف ثٟیٙٝ وطز. ایاٗ ٘اطْ افاعاض اعلافابت فطاٚا٘ای ٘ؾیاط ظٚایابی        

٘اطْ افاعاض    پیٛ٘سی، ظٚایبی پیچكی ٚ . . . ضا زض اذتیبض ٔی ٌصاضز. ؾپؽ ایٗ اعلافابت ثقٙاٛاٖ ٚضٚزی  

                                                           
1- Leave one out (LOO) 

2- Leave group out (LGO) 
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Dragon = ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔی ٌیط٘س. ٘ؿرٝ ٞبی خسیستط ایٗ ٘طْ افعاض فلاٜٚ 42ٚ ؾبیط ٘طْ افعاضٞب <

ثط قجیٝ ؾبظی عیف اضتقبقی ٚ اِىتطٚ٘ی ِٔٛىَٛ ٞاب لابزض ثاٝ ا٘دابْ ثؿایبضی اظ ٔحبؾاجبت پیچیاسٜ        

فبتی ضاخـ ثٝ ؾبذتٕبٖ ٞٙسؾی ثبقٙس. ایٗ ٔحبؾجبت ٔٙدط ثٝ تِٛیس اعلااِىتطٚ٘ی ٔطثٛط ثٝ آٖ ٘یع ٔی

ِٔٛىَٛ، ؾبذتبض ثٟیٙٝ قسٜ ِٔٛىَٛ، ٌكتبٚض زٚ لغجی، ا٘طغی ؾغٛح تاطاظ ا٘اطغی ِٔٛىاِٛی، خٕقیات     

 اِىتطٚ٘ی اٚضثیتبِٟبی اتٕی، ثبض ضٚی اتٓ ٞب ٚ ثؿیبضی اظ اعلافبت زیٍط ٔی قٛز.

 

 Dragonتستِ ًشم افضاسی  -2-2-8-2

اضائاٝ قاس ٚ    1ٚ وٕاٛٔتطیىؽ زا٘كاٍبٜ ٔایلاٖ     QSARیمبتی تٛؾظ ٌطٜٚ تحم Dragon٘طْ افعاض      

تٛنیف وٙٙسٜ قبُٔ ثیف اظ ٞدسٜ زؾتٝ اظ تٛنیف وٙٙسٜ ٞابی ِٔٛىاِٛی ضا    1400ٔحبؾجٝ ثیف اظ 

( hin.*>. ایٗ ٘طْ افعاض ثب اؾتفبزٜ اظ یه فبیاُ ٚضٚزی واٝ ٔای تٛا٘اس فبیاُ )     43أىبٖ پصیط ٔی وٙس =

س، یه ؾطی اظ تٛنیف وٙٙسٜ ٞبی ِٔٛىاِٛی واٝ ٔحبؾاجٝ آٟ٘اب     ثبق HyperChemٔطثٛط ثٝ ٘طْ افعاض 

ٔكىُ ٚ ٚلت ٌیط اؾت ضا ٔحبؾجٝ ٔی وٙس. مظْ ثٝ شوط اؾت وٝ ایٗ ٘طْ افعاض، ؾبذتبض ٞٙسؾی ثٟیٙٝ 

 ِٔٛىِٟٛب ضا خٟت ٔحبؾجٝ تٛنیف وٙٙسٜ ٞب ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔی زٞس.

 

SPSSتستِ ًشم افضاسی آهاسی  -2-2-8-3
2 

> ثٝ فٙٛاٖ فٕٛٔی تطیٗ ٘طْ افعاض آٔبضی اؾت وٝ تٛا٘بیی تدعیٝ ٚ تحّیُ 44ایٗ ثؿتٝ ٘طْ افعاضی =     

تٛؾظ خٕقی اظ فبضك اِتحهایلاٖ زا٘كاٍبٜ    1970وّی اعلافبت ضا زاضا ٔی ثبقس. ٘رؿتیٗ ثبض زض ؾبَ 

ٔای   4ی ثٝ ظثبٖ فطتاٖٛ  أطیىب اضائٝ قس ٚ قبُٔ یه ثط٘بٔٝ انّی ٚ تقسازی ظیط ثط٘بٔٝ فطف 3اؾتب٘فٛضز 

>. ایٗ ٘طْ افعاض اظ لبثّیت ٞبی فطاٚا٘ی ثطذٛزاض اؾت ثقٙٛاٖ ٕ٘ٛ٘ٝ ٕٞبٖ عاٛض واٝ زض ثراف    45ثبقس =

ٞبی لجُ شوط قس یه زؾتٝ اظ تٛنیفٍط ٞب وٝ ثب ٞٓ ٕٞجؿتٍی زاض٘س ثبیس حصف قٛ٘س ثطای ایٗ وابض  

                                                           
1- Millan 

2- Statistical Package for the Social Sciences 

3- Stanford 

4- Fortran 
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 ـ  ثاٝ ٔیاعاٖ ٕٞجؿاتٍی ثایٗ ایاٗ       ایٗ ٘طْ افعاض ٔبتطیؽ ٔطثـ ٕٞجؿتٍی ضا وٝ حبٚی اعلافابت ضاخا

ٔتغیطٞبؾت، ٔی ؾبظز ٚ ایٗ ٞسف ضا فّٕی ٔی ؾبظز. ٟٕٔتط اظ ایٗ ٚیػٌی، وبضثطز ایٗ ٘طْ افعاض ثاطای  

ثسؾت آٚضزٖ ثٟتطیٗ ٔسَ ٚ اضظیبثی ٔسَ ٔی ثبقس. مظْ ثٝ شوط اؾت وٝ ایٗ ٘طْ افاعاض لبثّیات ا٘دابْ    

ٚ آ٘ابِیع   1٘بِیع تبثـ تكاریم، فابوتٛض آ٘ابِیع   فّٕیبت ٔحبؾجبتی ٔرتّف ٔثُ ضٌطؾیٖٛ چٙس ٔتغیطٜ، آ

 >.46ِٔٛفٝ ٞبی انّی ضا ٘یع زاضز =

 

 MATLABتستِ ًشم افضاسی  -2-2-8-4

MATLAB            ٘طْ افعاضی ثب وبضثطز فٛق اِقبزٜ ثطای فّٕیبت ٔحبؾاجبتی اؾات، واٝ أىب٘ابت ٔتقاسز

ثطای وبضثط آؾبٖ اؾت، فطاٞٓ ٔای  ٔحبؾجبتی، ٕ٘بیكی ٚ ثط٘بٔٝ ٘ٛیؿی ضا زض ٔحیغی وٝ اؾتفبزٜ اظ آٖ 

وٙس. زض ایٗ ٔحیظ ثطای ٔؿبئُ ٚ پبؾد ٞب اظ فلائٓ ٚ ٕ٘بزٞبی آقاٙبی ضیباای اؾاتفبزٜ قاسٜ اؾات.      

 وبضثطزٞبی ٘ٛفی اظ ایٗ ظثبٖ فجبضتٙس اظ:

 ( ضیبایبت ٚ ٔحبؾجبت1

 ( ٔحبؾجبت فّٕی پیكطفت2ٝ

 ( زازٜ یبثی3

 ( ٔسِؿبظی، قجیٝ ؾبظی، ٕ٘ٛ٘ٝ ؾبظی اِٚی4ٝ

 آ٘بِیع وطزٖ اعلافبت، قٙبؾبیی ٚ تدؿٓ ثركیسٖ( 5

 ( ٕ٘ٛزاضٞبی فّٕی ٚ ٟٔٙسؾی6

    ( وبضثطزٞبی پیكطفتٝ، ٘ؾیط ایدبز ٔجسَ ٞبی ٌطافیىی ثٝ زِرٛاٜ وبضثط7

 MATLAB      یه ؾیؿتٓ ٔحبٚضٜ ای اؾت وٝ فٙهط اؾبؾی اعلافبت زض آٖ ضقتٝ ای اؾت وٝ ٘یبظ

 ثٝ تقطیف اثقبز ٘ساضز. ایٗ أط ثٝ ٔب اخبظٜ ٔی زٞس ثؿیبضی اظ ٔؿبئُ ٚ تىٙیه ٞبی ٔحبؾجبتی، 

                                                           
5- Factor analysis 
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ثرهٛل آٖ ٞبیی وٝ ثب فطَٔٛ ٞبی ثطزاضی ٚ ٔبتطیؿی ؾط ٚ وبض زاض٘س ضا ثؿیبض ؾطیقتط اظ آٖ چاٝ زض  

ٚ فٛضتطٖ ٔمسٚض اؾات، زض وؿاط واٛچىی اظ ظٔابٖ حاُ وٙاس. ٘ابْ         Cی غیط ٔحبٚضٜ ای ٘ؾیط ظثبٖ ٞب

MATLAB ( اظوتبثرب٘ٝ فّٕیبت ٔبتطیؿیMatrix laboratory      ٌطفتاٝ قاسٜ اؾات. زض ٔحایظ ٞابی )

زا٘كٍبٞی، ثٝ اثعاض پبیٝ ٚ اؾتب٘ساضزی ثاطای زضؾاٟبی ٔماسٔبتی ٚ پیكاطفتٝ زض ظٔیٙاٝ ٞابی ضیباای،        

تجسیُ قسٜ اؾت ٚ زض نٙقت، ثٝ فٙٛاٖ اثعاضی ثطای خؿتدٛٞبی تحمیمبتی ثب لبثّیت  ٟٔٙسؾی ٚ فّْٛ

زاضا ثاٛزٖ ذاب٘ٛازٜ    MATLABٞبی ثبمی آ٘بِیع ٚ تٛؾقٝ، قٙبذتٝ قسٜ اؾت. اظ ذهٛنیبت ثطخؿتٝ 

اظ آٟ٘ب یبز ٔی قٛز.  1ای ٚؾیـ اظ پبؾد ٞبی زاضای وبضثطی ٞبی ذبل فّٕی اؾت وٝ ثب ٘بْ خقجٝ اثعاض

، خقجٝ اثعاضٞب أىبٖ یبزٌیطی ٚ ثٝ وبضثطزٖ تىِٙٛٛغی ٞبی ذبل MATLABثؿیبضی اظ وبضثطاٖ  ثطای

فبیّٟاب( ٞؿاتٙس واٝ     M) MATLABضا فطاٞٓ وطزٜ اؾت. خقجٝ اثعاضٞب، ٔدٕٛفاٝ ای خابٔـ اظ تٛاثاـ    

 >. 47ضا ثطای وبضثطز زض حُ ولاؾٟبی ذبنی اظ ٔؿبئُ تٛؾقٝ ٔی زٞٙس= MATLABٔحیظ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
1- Toolbox 
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فؼالیت هطتمات  –هغالؼِ استثاط کوی ساختاس 

آهیٌَپیشٍلیذیي تا -3ّوَپیزشاصیي، دی آهیي، 

 استفادُ سٍش ّایخغی ٍ غیش خغی
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آهیٌتَ  -3هذل ساصی فؼالیت داسٍیی هطتمات ّوَپیزشاصیي، دی آهتیي ٍ   -3-1

  CCR2پیشٍلیذیي تِ ػٌَاى تاص داسًذُ ّای 

فقبِیت اظ ضٌطؾیٖٛ ذغی چٙسٌب٘ٝ، قجىٝ فهجی ٔهٙٛفی  -ثٝ ٔٙؾٛض ٔغبِقٝ اضتجبط وٕی ؾبذتبض     

ٚ ٔبقیٗ ثطزاض پكیجبٖ ثٝ فٙٛاٖ ضٚـ ٞبی ٔاسَ ؾابظی ثاطای پایف ثیٙای فقبِیات ٞابی ٔكاتمبت         

ٝ   اؾتفبزٜ قس ٗیسیطِٚیپ ٙٛیآٔ-3 ٚ ٗیآٔ یز ٗ،یپطاظیٕٞٛپ ای ٚ . ٕٞچٙایٗ اظ ضٚـ ضٌطؾایٖٛ ٔطحّا

تٛا٘بیی ٔسَ ٞبی ثٝ زؾت آٔسٜ اظ ٞط ؾاٝ   اٍِٛضیتٓ غ٘تیه ثطای ا٘تربة ٔتغیط اؾتفبز ٌطزیس ٚ ؾپؽ

ضٚـ زض پیف ثیٙی لسضت ثبظزاض٘سٌی ایٗ ٔكتمبت ٔٛضز اضظیبثی لطاض ٌطفت. ثٝ عٛض وّی ثرف تدطثی 

ی ایٗ تحمیك قبُٔ ؾطی زازٜ ٞب، ضؾٓ ٚ ثٟیٙاٝ ؾابظی ؾابذتبض ِٔٛىاَٛ ٞاب، ٔحبؾاجٝ تٛنایفٍطٞب       

 ِٔٛىِٛی ٔٙبؾت، ٔسَ ؾبظی ٚ اضظیبثی ٔسَ ثطتط اؾت.

 

 ّا اًتخاب سشی دادُ-3-1-1

ٛ یآٔ-3 ٚ ٗیآٔا  یز ٗ،یپطاظیٕٞاٛپ تطویت اظ ٔكتمبت  103ٞب قبُٔ فقبِیت زاضٚیی ؾطی زازٜ       ٙا

 ـ        ٗیسیطِٚیپ ٞابی  ثٝ فٙٛاٖ ثبظزاض٘سٜ ثاطای زضٔابٖ اِتٟابة ٔفبناُ یاب ٕٞابٖ ضٚٔبتیؿآ تٛؾاظ ضٚ

لسضت ثبظزاض٘سٌی ایاٗ تطویجابت ثاٝ ناٛضت      .]4-6[(1-3ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌطفت )خسَٚوٕٛٔتطیىؽ 

IC50  .ٌعاضـ قسٜ اؾت IC50        اثاط  50فجبضتؿات اظ ٔیٙایٕٓ غّؾتای اظ تطویات زاضٚیای واٝ ثبفاث %

( تجاسیُ ٚ ٔاٛضز اؾاتفبزٜ    pIC50قٛز. ایٗ ٔمبزیط ثٝ ٔمیبؼ ٍِبضیتٕی)ثبظزاض٘سٌی ثط ضٚی ثیٕبضی ٔی

 لطاض ٌطفت.

 

 سسن ٍ تْیٌِ ساصی ساختاس هَلکَل ّا -3-1-2

تطؾایٓ  HyperChem07 زض ایٗ ٔطحّٝ اظ ٔغبِقٝ، ؾبذتبض ِٔٛىِٛی ٞط تطویت اثتسا زض ٘اطْ افاعاض        

قس. ؾپؽ ثب احتؿبة اتٓ ٞبی ٞیسضٚغٖ، ؾبذتبض ؾٝ ثقسی تطویجابت ثاب اؾاتفبز اظ ضٚـ ٞابی ٘یٕاٝ      

ؾبظی تب ظٔب٘ی ازأٝ یبفت وٝ خصض ٔیابٍ٘یٗ ٔطثقابت   ثٟیٙٝ ٌطزیس ٚ ایٗ ثٟیٙٝ  AM1تدطثی وٛا٘تٕی

ویّٛوبِطی ثط َٔٛ ثطؾس. ثب اؾتفبزٜ اظ ایٗ ٘طْ افعاض ٔی تٛاٖ اعلافبت فطاٚا٘ی  001/0ٌطازیبٖ ا٘طغی ثٝ 
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٘ؾیط ظٚایبی پیٛ٘سی، عَٛ پیٛ٘سٞب، ظٚایبی پیچف، ثبض اتٓ ٞاب، ا٘اطغی تكاىیُ ِٔٛىاَٛ ٚ... ضا ثسؾات       

 آٚضز. 

 آٟ٘ب pIC50ؾبذتبض تطویجبت ٔٛضز اؾتفبزٜ ٚ ٔمساض  -(1-3خسَٚ)

pIC50 R2
 

R1 No. 

N
N

R

 
96/4  - 

N

 
1 

72/4  - 
NO2

 

2 

89/4  - 
SO2Me

 

3 

37/4  - 
CN

 

4 

N
N

SO2Me

R

R OH

 
39/5  - H 5 

35/4  - 4-NMe2 6 

68/4  - 4-OH 7 

82/5  - 3-OH 8 

15/5  - 4-F 9 

47/4  - 3-F 10 

96/4  - 4-Cl 11 

OH
N

N

SO2Me

R 
15/6  - 3-OH 12 

40/5  - 3-CH2OH 13 

38/5  - 3-NH2 14 

30/5  - 3-NHMe 15 

10/5  - 3-OMe 16 

92/5  - 3-F 17 

80/4  - 3-Me 18 

 

 

 

 

 (1-3ازأٝ خسَٚ )  
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pIC50 R2
 

R1 No. 

OH
N

N

SO2Me

R

HO

 

62/5  - 3-F 19 

35/5  - 3-Cl 20 

82/5  - 4-F 21 

82/5  - 4-Cl 22 

03/5  - 3,5-DiF 23 

OH
N

N
R

HO

 

82/5  - 
SO2NH2

 

24 

19/5  - 

O

N
H

H
N

O

S
CH3

 

25 

55/4  - 

O

N
H

H
N

O

S

 

26 

N
N

R

Cl

 

13/5  - 

 
O

N
H

H
N

O

S
CH3

 

27 

52/4  - 

O

N
H

H
N

O

S

 

28 
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 (1-3ازأٝ خسَٚ )
pIC50 R2

 
R1 No. 

NH-R2

R1-N

 

64/4  
H
N

N
H

SO

O

  

29 

39/4  
H
N

N
H

SO

O

 Cl  

30 

77/4  

 

H
N

N
H

SO

O

 

31 

11/5  

Cl  

H
N

N
H

SO

O

 

32 

R1-N

NH-R2 

59/4  

 

H
N

N
H

SO

O

 
 

33 

Cl

N

NH-R 

96/4  - 

O O

 

34 

66/4  - N
H

O O

 

35 

38/4  - 
H
N

O

O  

36 

16/5  - 
H
N

O

O  

37 

43/6  - 
H
N

O

O

CF3

 

38 

 

 

 

 

 

 

 (1-3ازأٝ خسَٚ )
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pIC50 R2
 

R1 No. 

Cl

N

NH-R 

72/4  - 

O O

 

39 

40/4  - N
H

O O

 

40 

18/4  - 
H
N

O

O  

41 

85/4  - 
H
N

O

O  

42 

64/5  - 
H
N

O

O

CF3

 

43 

N

NH-R

Cl 

30/4  - 
O O

 
44 

19/4  - N
H

O O

 

45 

96/4  - 
H
N

O

O  

46 

26/5  - 
H
N

O

O  

47 

15/6  - 
H
N

O

O

CF3

 

48 

N

Cl

NH-R

 
06/4  - 

O O

 
49 

13/4  - N
H

O O

 

50 

77/4  - 
H
N

O

O  

51 

18/6  - 
H
N

O

O

CF3

 
52 

 (1-3ازأٝ خسَٚ )
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pIC50 R2
 

R1 No. 

N
N
H

H
N

O

O

CF3
R

 
16/6  - H 53 

20/6  - 2-Cl 54 

02/6  - 2-CH3 55 

87/5  - 2-OCH3 56 

51/5  - 3-CH3 57 

50/5  - 3-OCH3 58 

74/6  - 4-Cl 59 

94/6  - 4-CH3 60 

94/6  - 4-OCH3 61 

23/7  - 4-Et 62 

78/6  - 4-Br 63 

92/6  - 4-Vinyl 64 

69/6  - 4-CH3S 65 

65/6  - 4-OH 66 

52/6  - 4-NHAc 67 

21/6  - 4-OCF3 68 

02/6  - 4-F 69 

81/6  - 4-NO2 70 

58/5  - 4-CN 71 

27/7  - 2,4-(CH3)2 72 

52/6  - 2,4-Cl2 73 

82/6  - 4-OH, 3-OCH3 74 

12/6  - 2-Naphthyl 75 

N
N
H

H
N

O

O

Cl

R

 
62/5  - 3-CH3 76 

62/5  - 3-Cl 77 

00/5  - 4-CH3 78 

36/5  - 3-F 79 

11/6  - 3-Br 80 

31/6  - 3-OCF3 81 

08/6  - 3-NO2 82 

68/6  - 2-NH2, 5-NO2 83 

14/6  - 2-NH2, 5-Cl 84 

19/6  - 2-NH2, 5-Br  85 

51/6  - 2-NH2, 5-I 86 

06/7  - 2-NH2, 5-OCF3 87 

59/7  - 2-NH2, 5-CF 88 

 (1-3ازأٝ خسَٚ )
pIC50 R2

 
R1 No. 
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N
N
H

H
N

O

O

R

F3C

NH2 
59/7  - 4-Cl 89 

94/6  - 4-Br
 
 90 

70/7  - 4-CH3 91 

96/7  - 4-Et 92 

72/7  - 4-Vinyl 93 

70/7  - 4-OCH3 94 

38/7  - 4-OH 95 

39/8  - 4-Cl, 3-NH2 96 

21/8  - 4-CH3, 3-NH2 97 

28/8  - 4-OCH3, 3-NH2 98 

85/7  - 4-OH, 3-NH2 99 

28/7  - 4-OCH3, 3-OH 100 

41/7  - 4-OH, 3-OCH3 101 

49/8  - 2,4-(CH3)2 102 

02/7  - 2,4-Cl2 103 

 

 

 

 هحاسثِ تَصیفگش ّا -3-1-3

ٔحبؾجٝ قس٘س. ایاٗ ٘اطْ افاعاض ثاطای ٔحبؾاجٝ      Dragon تٛنیفٍط ثٝ ٚؾیّٝ ٘طْ افعاض  1481تقساز      

ٌیطز. ایٗ ٘طْ افعاض ٞیچٍٛ٘ٝ ثٟیٙٝ ؾبظی ٞیدسٜ زؾتٝ اظ تٛنیفٍطٞبی ِٔٛىِٛی ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔی

اتآ ٔحبؾاجٝ    150ب زض ؾبذتبض ضا ا٘دبْ ٘سازٜ ٚ ٔی تٛا٘س ایٗ تقساز تٛنیفٍط ضا ثطای ِٔٛىَٛ ٞابی تا  

ٔٙتماُ ٚ   Dragonثطای ٞط تطویات ثاٝ ثط٘بٔاٝ     HyperChemٕ٘بیس. ثٝ ایٗ ٔٙؾٛض ذطٚخی  ٘طْ افعاض 

تٛنیفٍط ِٔٛىِٛی ثطای ٞط تطویت ٔحبؾجٝ قس.  1481تٛنیفٍطٞب ٔحبؾجٝ قس٘س. ثٝ ایٗ تطتیت تقساز 

 ( آٔسٜ اؾت.2-3ض خسَٚ )ثغٛض وبُٔ ز Dragon٘بْ ٌطٜٚ ٞبی تٛنیفٍط لبثُ ٔحبؾجٝ تٛؾظ ٘طْ افعاض

 

 

 

 

 Dragonٞبی ٔرتّف تٛنیفٍطٞبی ٔحبؾجٝ قسٜ تٛؾظ ٘طْ افعاض فٟطؾت ٌطٜٚ -(2-3خسَٚ)
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 ضزیف ٘بْ ٌطٜٚ تٛنیفٍط ضزیف ٘بْ ٌطٜٚ تٛنیفٍط

1تٛنیفٍطٞبی ٞٙسؾی 2تٛنیفٍطٞبی ظیط ؾبذتبضی 10   
1 
 

3تٛنیفٍطٞبی
RDF 11 4تٛنیفٍطٞبی تٛپِٛٛغیىی  2 

5ثقسی ٔٛضؼتٛنیفٍطٞبی ؾٝ  6قٕبض٘سٜ ٞبی ِٔٛىِٛی 12 
 3 

WHIMتٛنیفٍطٞبی 
8تٛنیفٍط ٞبی 13 7

BCUT 4 

GETAWAYتٛنیفٍطٞبی 
GALVEZقبذم ثبض تٛپِٛٛغیىی  14 9

10 5 

11ٌطٜٚ ٞبی فبّٔی 12ذٛز اضتجبعی ٞبی زٚ ثقسی 15   6 

13اخعای ٔیبٖ اتٕی 14تٛنیفٍط ٞبی ثبض 16   7 

15تٛنیفٍطٞبی تدطثی 16آضٚٔبتیؿیتٝقبذم ٞبی  17   8 

17ذهٛنیبت ِٔٛىِٛی
18پطٚفبیُ ٞبی ِٔٛىِٛی ضا٘سیه 18 

 9 

                                                           
1- Geometrical Descriptors 

2- Constitutional Descriptors 

3- Radial Distribution Function Descriptors 

4- Topological Descriptors 

5- 3D MORSE Descriptors 

6- Molecular Walk Counts 

7- Weighted Holistic Invariant Molecular Descriptors 

8- Burden-CAS-University of texas eigenvalues  

9- Geometry, Topology and Atom Weights Assembly 

11- Topological Charge Index 

11- Functional Groups 

12- 2D Autocorrelations 

13- Atom-Centered Fragments 

14- Charge Descriptors 

15- Empirical Descriptors 

16- Aromatic Indices 

17- Molecular Properties 

18- Rancid Molecular Profiles 
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 اًتخاب تَصیفگشّای هٌاسة -3-1-4

ا٘تربة تٛنیفٍطٞبی ٔٙبؾت اؾت وٝ ثتٛا٘ٙس فقبِیت  QSARیىی اظ ٟٕٔتطیٗ ٔطاحُ زض ٔغبِقبت      

زاضٚیی ضا ثٝ ؾبذتبض ِٔٛىَٛ اضتجبط زٞٙس. ثب تٛخٝ ثٝ ایٗ ٔٛاٛؿ ٚ ایٙىٝ تقساز ظیبز تٛنیفٍطٞب ثبفاث  

پیچیسٌی ٔحبؾجبت ٔی قٛ٘س ٚ ٕٞچٙیٗ تقساز ظیابزی اظ تٛنایفٍطٞب حابٚی اعلافابت یىؿابٖ ٚ زض      

بض وٙٙسٌی زاض٘س، ِصا ثبیس وبٞف تقساز ٔتغیطٞب ثٝ وبض ٌطفتٝ قٛز. ٘تیدٝ اثط یىؿبٖ ثط ضٚی فقبِیت ٟٔ

ثٝ ٕٞیٗ ٔٙؾٛض، اثتسا تٛنیفٍطٞبیی وٝ زاضای ٔمابزیط یىؿاب٘ی ثاطای ِٔٛىاَٛ ٞاب ثٛز٘اس اظ فٟطؾات        

تٛنیفٍطٞب حصف قس٘س. ؾپؽ ثب ثطضؾی ٕٞجؿتٍی ثایٗ ٔتغیطٞاب، اظ ٔیابٖ ٞاط زٚ تٛنایفٍطی واٝ       

زاقتٙس، آ٘ىٝ ٕٞجؿتٍی وٕتطی ثاب ٔتغیاط ٚاثؿاتٝ زاقات، حاصف ٚ       9/0اطیت ٕٞجؿتٍی ثعضٌتط اظ 

خٟات ا٘ترابة تٛنایفٍطٞبی ٔٙبؾات ثاطای       SPSSؾپؽ ضٌطؾیٖٛ ٔطحّٝ ثٝ ٔطحّٝ تٛؾظ ٘طْ افعاض 

ٔسِؿبظی ٔٛضز اؾتفبز لطاض ٌطفت. زض ضٚـ ضٌطؾیٖٛ ٔطحّٝ ای، ٔتغیطٞاب یىای پاؽ اظ زیٍاطی ٚاضز     

ٚاضز ٔسَ ٔی قٛز وٝ ثبمتطیٗ ٔیعاٖ ٕٞجؿاتٍی ضا ثاب ٔتغیاط    قس٘س زض ایٗ حبِت، اثتسا ٔتغیطی ٔسَ 

ٚاثؿتٝ زاضز. ثب ٚضٚز ٞط ٔتغیط خسیس، وّیٝ ٔتغیطٞبی ٔٛخٛز زض ٔقبزِٝ ثطضؾی قسٜ ٚ اٌط ٞط واساْ اظ  

آٟ٘ب ؾغح ٔقٙبزاضی ذٛز ضا اظ زؾت ثسٞٙس، لجُ اظ ٚضٚز ٔتغیط خسیس اظ ٔسَ ذبضج ٔی قٛز. ثاٝ ایاٗ   

ثٝ فٙٛاٖ ٔتغیط ٚاثؿتٝ ٚ تٛنیفٍطٞب ثٝ فٙٛاٖ ٔتغیط ٔؿاتمُ زض ٘ؾاط ٌطفتاٝ      pIC50تطتیت زازٜ ٞبی 

قسٜ ٚ تىٙیه ضٌطؾیٖٛ ٔطحّٝ ای ا٘دبْ قس. ٕٞب٘غٛض وٝ ٔی زا٘یٓ ضٚـ ضٌطؾیٖٛ ٔطحّٝ ایی تقساز 

ظیبزی ٔسَ اضائٝ ٔی وٙس. وٝ ٔسَ اَٚ قبُٔ یه تٛنیفٍط، ٔاسَ زْٚ قابُٔ زٚ تٛنایفٍط ٚ .... ٔای     

R یف تقساز تٛنیفٍطٞب ثبِغجـ ٔمساضثبقس. ثب افعا
٘یع افعایف ٔی یبثس. أب ثسِیُ پیچیسٌی ٔسَ، ٕ٘ی  2

تٛا٘یٓ تقساز ظیبزی تٛنیفٍط ضا خٟت ٔسِؿبظی ا٘تربة وٙیٓ. ثاسیٗ ٔٙؾاٛض ٚ خٟات ا٘ترابة تقاساز      

R)تٛنیفٍطٞبی ٔٙبؾت، ٕ٘ٛزاض پبضأتط آٔبضی 
2
train)       ثطحؿت تقاساز تٛنایفٍطٞب ضؾآ ٌطزیاس واٝ زض

تٛنیفٍط ثٝ فٙٛاٖ تٛنایفٍطٞبیی واٝ    6( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت. ثط عجك ایٗ ٕ٘ٛزاض تقساز 1-3ُ )قى

تٛنایفٍط ثاٝ ٕٞاطاٜ عجماٝ آٟ٘اب زض       6ثیكتطیٗ اضتجبط ضا ثب فقبِیت زاضٚیی زاض٘س، ا٘تربة قس٘س. ایاٗ  

 ( اضائٝ قسٜ اؾت.3-3خسَٚ)
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R)( ٕ٘ٛزاض پبضأتط آٔبضی 1-3قىُ)
2

train) ثطحؿت تقساز تٛنیفٍطٞب 

 

 

 

 تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ تٛؾظ ضٌطؾیٖٛ ذغی چٙسٌب٘ٝ ٔطحّٝ ثٝ ٔطحّٝ -(3-3خسَٚ )
Descriptor 

symbol 
Type meaning MF

a
 

X0A Topological Average connectivity index chi-0 721/0  

PCWTe Charge Partial charge weighted topological electronic charge 111/0  

Jhetp Topological Balaban-type index from polarizability weighted distance matrix 145/0  

RDF065m RDF Radial distribution function-6.5/weighted by atomic masses 027/0  

RDF145v RDF 
Radial distribution function-14.5/weighted by atomic van der 

Waals volumes 
003/0-  

H-052 

Atom-

centred 

fragments 

H attached to C0(sp3) with 1X attached to next C 003/0-  

aMeanEffect                                                                                                                                                              
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 ذُاسصیاتی هسمل تَدى تَصیفگشّای اًتخاب ض -3-1-5

( 4-3ثٝ ٔٙؾٛض اضظیبثی تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ ٔجٙی ثط ٔؿتمُ ثاٛزٖ اظ ٕٞاسیٍط زض خاسَٚ )        

ٔبتطیؽ ٕٞجؿتٍی تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ آٚضزٜ قسٜ اؾت.  ٕٞب٘غٛض وٝ زض ایٗ خاسَٚ ٔكابٞسٜ   

ثبقاس. ِاصا ٘تابیح    ٔای  9/0قٛز اطیت ٕٞجؿتٍی ثیٗ تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ ٍٕٞای وٕتاط اظ   ٔی

زٞس وٝ ثیٗ تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ ٕٞجؿتٍی چٙسا٘ی ٚخٛز ٘ساقتٝ ٚ تٛنیفٍطٞب سَٚ ٘كبٖ ٔیخ

 .تمطیجب ٔؿتمُ اظ ٞٓ ٞؿتٙس

 ٔبتطیؽ اطایت ٕٞجؿتٍی تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ-(4-3خسَٚ )

 X0A PCWTe Jhetp RDF065m RDF145v H-052 

X0A 1      

PCWTe 424/0-  1     

Jhetp 093/0  733/0-  1    

RDF065m 640/0  145/0-  056/0-  1   

RDF145v 107/0-  201/0-  284/0  347/0-  1  

H-052 011/0  624/0-  801/0  001/0-  131/0  1 

 

  (MLR)هذل ساصی تَسظ سگشسیَى خغی چٌذگاًِ -3-1-6

پؽ اظ ا٘تربة ٔٙبؾت تطیٗ تٛنیفٍطٞب تٛؾظ ضٚـ ٔطحّٝ ای، ٔطحّٝ ثقسی، ایدبز ٔاسَ ٔیابٖ   

تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ ٚ فقبِیتٟبی تطویجبت  زاضٚیی ٔی ثبقس. ثیٗ تٛنیف وٙٙسٜ ٞب ٚ فقبِیتٟبی 

ظ ثطای ؾطی آٔاٛظـ ثاب اؾاتفبزٜ ا    ٗیسیطِٚیپ ٙٛیآٔ-3 ٚ ٗیآٔ یز ٗ،یپطاظیٕٞٛپثبظزاض٘سٌی ٔكتمبت 

 ضاثغٝ ظیط ثٝ فٙٛاٖ ٔسَ ذغی ثسؾت آٔس:MLR ضٚـ 

pIC50= -19.2961(±4.522) + 25.306 (± 6.984) X0A + 0.118(±0.0164) PCWTe + 3.387 (±0.835) 

Jhetp + 0.036 (±0.008) RDF065m – 0.314 (±0.063) RDF145v – 0.087 (±0.030) H-052 

فقبِیت ؾطی تؿت اؾتفبزٜ ٌطزیس. ٔمبزیط ٚالقی ٚ پیف ؾپؽ اظ ٔقبزِٝ ثسؾت آٔسٜ ثطای پیف ثیٙی 

 (  آٚضزٜ قسٜ اؾت. 1-ٞب ثطای وّیٝ تطویجبت ٔدٕٛفٝ آٔٛظـ ٚ تؿت زض پیٛؾت )حثیٙی قسٜ فقبِیت
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 هذل ساصی تِ سٍش ضثکِ ػصثی هصٌَػی -3-1-7

ثربعط ایٙىٝ ٕٔىٗ اؾت ٔسَ ذغی ثٟتطیٗ ٔسَ ثطای تٛنیف ضفتبض ؾطی زازٜ ٞب ٘جبقس، قاجىٝ       

ؾبظی غیطذغی ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌطفت. زض اثتسا واُ  فهجی ٔهٙٛفی ثٝ فٙٛاٖ یىی اظ ضٚقٟبی ٔسَ

ثٝ ؾٝ ؾطی آٔٛظـ، اضظیابثی ٚ تؿات تمؿایٓ     60:20:20ؾطی زازٜ ٞب ثٝ نٛضت تهبزفی ٚ ثب ٘ؿجت 

قس٘س. ؾپؽ پبضأتطٞبی ٔٛثط ثط آٔٛظـ قجىٝ فهجی پؽ ا٘تكبض اظ لجیُ تقساز ٚضٚزی ٞب، تقساز میٝ 

ٞبی پٟٙبٖ، تقساز ٌطٜ ٞبی میٝ پٟٙبٖ، ٘ٛؿ تبثـ ا٘تمبَ، ٘ٛؿ تبثـ آٔاٛظـ، تقاساز زٚضٞابی آٔاٛظـ ٚ     

تجبعی تغییط ٕ٘ٛزٜ اظ ؾطی اضظیبثی ثٟیٙٝ قس٘س. زض عی فطایٙس آٔٛظـ، ٔمبزیط ٚظٖ ٞبی اضmu پبضأتط 

ٚ ٔقیبض اضظیبثی ٚ پبضأتط ٔٛضز ثطضؾی ثطای پبیبٖ زازٖ آٔٛظـ ٚ ثٟیٙٝ قاسٖ ٔمابزیط ٚظٖ ٞاب، ٔماساض     

ذغبی قجىٝ اؾت وٝ عجك تبثـ وبضایی تقییٗ قسٜ ٔحبؾجٝ ٔی قٛز وٝ زض ایٗ ضٚـ، تابثـ وابضایی،   

 ثبقس.( زض ؾطی اضظیبثی ٔیMSEٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغب )

 

 تخاب تؼذاد لایِ ّای پٌْاىاً -3-1-7-1

ٔتبؾفب٘ٝ ٞیچ ٌٛ٘ٝ ٘تبیح تئٛضی لبثُ زؾتطؼ یب لٛا٘یٗ تدطثی ضابیت ثرف وٝ زض تقییٗ تقاساز       

میٝ ٞبی پٟٙبٖ ثٝ ٔب وٕه وٙس، ٚخٛز ٘ساضز ثب ایٗ ٚخٛز ثاطای اغّات وبضثطزٞابی قاجىٝ فهاجی زض      

ایٗ تطتیت قجىٝ فهجی تكىیُ قسٜ، . ثٝ ]33[قیٕی، ثٝ ٘ؾط ٔی ضؾس وٝ یه میٝ ٔرفی وبفی ثبقس

یه قجىٝ ؾٝ میٝ قبُٔ یه میٝ ٚضٚزی، یه میٝ پٟٙبٖ ٚ یه میٝ ذطٚخی اؾت وٝ تقاساز ٚضٚزی  

ٞب )تٛنیفٍطٞب( ثب تقساز ٘طٖٚ ٞبی میٝ ٚضٚزی ثطاثط ثٛزٜ ٚ میٝ ذطٚخی ٘یع زاضای یه ٘طٖٚ اؾت وٝ 

 ٔتٙبؽط ثب ٞط تطویت ٔی ثبقس. ِٚی تقساز ٘طٖٚ ٞبی میٝ پٟٙبٖ ثبیس ثٟیٙٝ قٛ٘س. pIC50٘كبٖ زٞٙسٜ ی 
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ّای ّای ضثکِ، ًَع تاتغ آهَصش، تاتغ اًتمال ٍ تؼذاد ًشٍىاًتخاب تؼذاد ٍسٍدی -3-1-7-2

 لایِ پٌْاى

ٌطٜ ٞبی میٝ ثطای ثٟیٙٝ ؾبظی تقساز ٚضٚزی ٞبی قجىٝ، ٘ٛؿ تبثـ آٔٛظـ، ٘ٛؿ تبثـ ا٘تمبَ ٚ تقساز      

-تٛنیفٍط ایدبز قس ٚ ثب اٍِٛضیتٓ ٞبی آٔٛظقی ثبیعیٗ ٚ ِٛ٘جطي 6تب  2پٟٙبٖ، قجىٝ ثب ٚضٚزی ٞبی اظ 

( آٔٛظـ زازٜ قس. زض حبِی وٝ ثطای ا٘ترابة  10تب  2ٔبضوٛاضت ثب تقساز ٔتفبٚت ٌطٜ ٞبی میٝ پٟٙبٖ )

( logsig)ٚ ٍِبضیتٓ ؾایٍٕٛئیسی  (tansig)یثٟتطیٗ تبثـ ا٘تمبَ زض میٝ پٟٙبٖ اظ تٛاثـ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیس

زض  100ثٝ فٙٛاٖ تبثـ ا٘تمبَ اؾتفبزٜ قس. زض تٕبٔی ایٗ قجىٝ ٞب تقساز زٚضٞبی آٔٛظـ، ثبثت ٚ ثطاثط 

زض میٝ ذطٚخی اؾتفبزٜ ٌطزیس. زض ضٚ٘س ثٟیٙٝ ( purelin)٘ؾط ٌطفتٝ قس. ٕٞچٙیٗ اظ تٛاثـ ا٘تمبَ ذغی 

ضؾب٘سٖ ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞبی حبنُ اظ ثطضؾی ؾاطی اضظیابثی ثاٝ    ؾبظی پبضأتطٞبی فٛق، ثٝ حسالُ 

( 8-3(، )7-3(، )6-3(، )5-3فٙٛاٖ ٔقیبض ا٘تربة قس. ٘تبیح ثٟیٙاٝ ؾابظی ایاٗ پبضأتطٞاب زض خاساَٚ)     

 ٌطزآٚضی قسٜ اؾت.

 

ت ٚ تبثـ ٔبضوٛا-ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی ِٛ٘جطي -(5-3خسَٚ )

 ا٘تمبَ ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖ

 

 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب(

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 6 

2 360/0  319/0  245/0  299/0  184/0  

3 672/0  624/1  328/0  182/0  750/4  

4 349/0  153/0  777/0  672/1  409/0  

5 354/0  458/0  374/0  950/0  487/0  

6 964/10  818/0  880/0  324/0  767/4  

7 316/0  623/0  422/1  244/14  315/20  

8 147/12  818/0  258/7  650/13  042/16  

9 580/0  524/6  458/9  954/27  617/12  

10 457/0  532/1  515/1  259/15  458/26  
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ٔبضوٛات ٚتبثـ -ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی ِٛ٘جطي-(6-3)خسَٚ 

 ا٘تمبَ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖ

 

 

 

 

 

 

ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی تٙؾیٓ ثبیعیٗ ٚتبثـ ا٘تمبَ -(7-3خسَٚ )

 ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖ

 

 

 

 

 

 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب(

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 6 

2 367/0  369/0  337/0  151/0  260/0  

3 459/0  299/0  404/0  247/0  340/0  

4 410/0  345/0  740/0  350/0  706/5  

5 535/0  979/0  811/1  587/2  345/5  

6 456/0  414/1  587/2  675/1  117/1  

7 475/0  254/3  819/0  886/2  898/1  

8 691/0  809/0  459/0  099/5  667/1  

9 845/1  263/3  588/1  500/6  106/8  

10 688/0  764/2  031/1  151/4  903/8  

ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب( تقساز  

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 6 

2 346/0  351/0  276/0  148/0  192/0  

3 351/0  353/0  276/0  159/0  211/0  

4 358/0  351/0  266/0  143/0  198/0  

5 337/0  353/0  266/0  142/0  198/0  

6 337/0  355/0  266/0  150/0  194/0  

7 356/0  357/0  266/0  149/0  192/0  

8 355/0  357/0  266/0  147/0  192/0  

9 357/0  357/0  266/0  148/0  192/0  

10 356/0  358/0  266/0  152/0  190/0  
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ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی تٙؾیٓ ثبیعیٗ ٚتبثـ ا٘تمبَ -(8-3خسَٚ )

 تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖ

 

( ثاطای اٍِاٛضیتٓ آٔٛظقای تٙؾایٓ     MSE( ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقابت ذغاب )  9-3عجك ٘تبیح ٔٛخٛز زض خسَٚ )

ٕٞچٙیٗ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی ٘ؿجت ٔبضوٛاضت وٕتط اؾت. -ثبیعیٗ ٘ؿجت ثٝ اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی ِٛ٘جطي

ذغبی ثیكتطی زاضز. زض ٘تیدٝ تبثـ ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛئیسی ثٝ فٙٛاٖ تبثـ ا٘تمبَ  ثٝ ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛئیسی

تٛنیفٍط ثٝ فٙٛاٖ تقاساز   5ٜ اظ خساَٚ، تقساز میٝ پٟٙبٖ ثطٌعیسٜ قسٜ اؾت. عجك ٘تبیح ثٝ زؾت آٔس

ٌطٜ ٘یع ثٝ فٙٛاٖ تقساز ثٟیٙٝ ٌطٜ ٞاب زض میاٝ پٟٙابٖ ا٘ترابة      5ثٟیٙٝ ٚضٚزی ٞب ثطای قجىٝ ٚ تقساز 

 قس٘س.

 ثسؾت آٔسٜ (SR-ANN)( تٛاثـ ٚ پبضأتطٞبی ثٟیٙٝ قسٜ  قجىٝ ٞبی ثٟیٙٝ 9-3خسَٚ )

ا٘تمبَ تبثـ آٔٛظـ تبثـ   
 تٛنیف تقساز

 وٙٙسٜ

 میٝ ٘طٖٚ تقساز

 پٟٙبٖ

 زٚض تقساز

 آٔٛظـ
MSE 

سیگوَییذ لگاسیتن تایضیي تٌظین   5 4 100 143/0  

ؾیٍٕٛییس ٍِبضیتٓ ٔبضوٛاضت-ِٛ٘جطي   3 4 100 153/0  

ؾیٍٕٛییس تب٘ػا٘ت ثبیعیٗ تٙؾیٓ   5 9 100 140/0  

ؾیٍٕٛییس تب٘ػا٘ت ٔبضوٛاضت-ِٛ٘جطي   5 2 100 151/0  

 

 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب(

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 6 

2 347/0  357/0  277/0  160/0  187/0  

3 358/0  356/0  265/0  153/0  201/0  

4 358/0  357/0  265/0  148/0  197/0  

5 358/0  357/0  265/0  149/0  195/0  

6 357/0  357/0  265/0  150/0  195/0  

7 357/0  357/0  265/0  148/0  193/0  

8 356/0  357/0  265/0  149/0  193/0  

9 357/0  357/0  265/0  145/0  193/0  

10 356/0  357/0  265/0  155/0  193/0  
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 دٍسّای آهَصشاًتخاب تؼذاد   -3-1-7-3

ثطای زازٜ ٞبی ؾطی آٔٛظـ افعایف ٔی یبثس زض حبِی  ANNزض عی آٔٛظـ قجىٝ، زلت تمطیجی      

وٝ تٛا٘بیی پیف ثیٙی ثطای ٚضٚزی ٞبی ذبضخی ثٝ قست وبٞف یبفتٝ وٝ ایٗ حبِت ضا آٔٛظـ ثیف اظ 

قٛز. ثسیٗ ٔٙؾاٛض  حس ٔی ٌٛیٙس ٚ ثطای خٌّٛیطی اظ ایٗ حبِت، اظ تىٙیه تٛلف ظٚز ضؼ اؾتفبزٜ ٔی

ٌطٜ زض میٝ پٟٙبٖ، زض اٍِاٛضیتٓ آٔٛظقای تٙؾایٓ ثابیعیٗ ٚتابثـ       5تٛنیفٍط ٔٙترت ٚ لطاض زازٖ  5ثب 

ا٘تمبَ ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛئیسی تقساز چطذٝ آٔٛظـ تغییط زازٜ قاس ٚ ثاطای ٞاط چطذاٝ، ٔیابٍ٘یٗ ٔطثاـ       

ی آٔاٛظـ ثاط حؿات    ((. ؾپؽ ٔٙحٙی تقساز زٚضٞاب 10-3ذغبٞبی ؾطی اضظیبثی ثطآٚضز قس )خسَٚ)

( تطؾیٓ قس. ٔمساض ثٟیٙٝ تقساز زٚضٞبی آٔٛظـ خبیی اؾات  2-3ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب ثط عجك قىُ )

زاضای وٕتاطیٗ   20وٝ ٔیعاٖ ذغب حسالُ ثبقس. زض ٟ٘بیت ٔكابٞسٜ ٌطزیاس تقاساز زٚضٞابی آٔاٛظـ      

 ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب ٔی ثبقس وٝ ثٝ فٙٛاٖ ٔمساض ثٟیٙٝ ا٘تربة قس.

 بزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی زض تقساز زٚضٞبی آٔٛظـ ٔرتّفٔم-(10-3خسَٚ)

 

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

2 6576/0  22 1406/0  42 1401/0  62 1402/0  82 1401/0  

4 1813/0  24 1401/0  44 1402/0  64 1401/0  84 1402/0  

6 1460/0  26 1400/0  46 1402/0  66 1401/0  86 1401/0  

8 1428/0  28 1404/0  48 1401/0  68 1401/0  88 1401/0  

10 1434/0  30 1402/0  50 1402/0  70 1402/0  90 1401/0  

12 1403/0  32 1398/0  52 1401/0  72 1401/0  92 1401/0  

14 1439/0  34 1402/0  54 1401/0  74 1401/0  94 1402/0  

16 1408/0  36 1402/0  56 1402/0  76 1401/0  96 1401/0  

18 1397/0  38 1402/0  58 1401/0  78 1401/0  98 1401/0  

20 1396/0  40 1401/0  60 1401/0  80 1401/0  100 1401/0  



26 
 

 

 حؿت ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞبٔٙحٙی تقساز زٚض ٞبی آٔٛظـ ثط  -(2-3قىُ )
 

 muتْیٌِ کشدى همذاس -3-1-7-4

ٌطٜ زض میٝ پٟٙابٖ ٚ اٍِاٛضیتٓ    5ٔتغیط ٚضٚزی،  5، ؾبذتبض قجىٝ ثب muخٟت ثٟیٙٝ وطزٖ ٔمساض      

اظ mu آٔٛظقی تٙؾیٓ ثبیعیٗ ٚ تبثـ ا٘تمبَ ٍِبضیتٓ ؾایٍٕٛئیسی زض ٘ؾاط ٌطفتاٝ قاس. ؾاپؽ ٔماساض       

تغییط زازٜ قس ٚ آٍ٘بٜ ثطای ٞاط ٔاٛضز ٔماساض ٔیابٍ٘یٗ ٔطثاـ       0005/0ثب ٌبْ ٞبی  0/0 2تب  0005/0

ضؾآ ٌطزیاس.    muذغبی ؾطی اضظیبثی ٔحبؾجٝ ٌطزیس. زض ٟ٘بیت ٔمساض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب ثط حؿات  

( ٚ قىُ 11-3٘مغٝ ای وٝ وٕتطیٗ ذغب ضا زاقت ثٝ فٙٛاٖ ٔمساض ثٟیٙٝ ا٘تربة قس وٝ عجك خسَٚ )

 ؾت آٔس. ثس 005/0( ٔمساض ثٟیٙٝ 3-3)

 muٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب ثطای ؾطی اضظیبثی زض ٔمبزیط ٔرتّف  -(11-3خسَٚ)
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 تعداد دورهای آموزش

mu ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب mu ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب mu ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب 

0005/0  150/0  0075/0  159/0  016/0  142/0  

001/0  150/0  008/0  165/0  0165/0  141/0  

0015/0  149/0  0085/0  149/0  017/0  142/0  

002/0  149/0  009/0  148/0  0175/0  142/0  

0025/0  151/0  01/0  148/0  018/0  142/0  

003/0  152/0  0105/0  148/0  0185/0  141/0  

0035/0  148/0  012/0  146/0  019/0  142/0  

004/0  160/0  0125/0  146/0  0195/0  142/0  

0045/0  149/0  013/0  145/0  02/0  142/0  

005/0  140/0  0135/0  150/0    

0055/0  149/0  014/0  141/0    

006/0  160/0  0145/0  141/0    

0065/0  159/0  015/0  141/0    

007/0  159/0  0155/0  141/0    
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 muٕ٘ٛزاض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب ثط حؿت ٔمبزیط ٔرتّف  -(3-3قىُ)

 

 اضائٝ قسٜ اؾت.( 11-3تٛاثـ ٚ ٔمبزیط ثٟیٙٝ قسٜ پبضأتطٞبی قجىٝ فهجی زض خسَٚ )

 ( تٛاثـ ٚ پبضأتطٞبی ثٟیٙٝ قسٜ  قجىٝ فهجی12-3خسَٚ )

 trainbr تبثـ آٔٛظـ

 logsig تبثـ ا٘تمبَ میٝ ی پٟٙبٖ

 pureline تبثـ ا٘تمبَ میٝ ی ذطٚخی

 4 تقساز ٘طٖٚ میٝ ی پٟٙبٖ

 5 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی

 20 تقساز زٚضٞبی آٔٛظـ

 mu 005/0پبضأتط

 

 

ثٟیٙٝ قسٜ ٔمبزیط فقبِیتٟبی ثبظزاض٘سٌی تطویجبت ٔٛضز ٘ؾط ٔحبؾجٝ ٌطزیس ٚ ANN ثب اؾتفبزٜ اظ ٔسَ 

 ( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت. 1-٘تبیح ثٝ زؾت آٔسٜ زض پیٛؾت )ح
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 (SVM)هذل ساصی تِ سٍش هاضیي تشداس پطتیثاى  -3-1-8

اؾتفبزٜ قاس، ضٚـ ٔبقایٗ ثاطزاض    ضٚـ غیط ذغی زیٍطی وٝ ثطای ٔسَ ؾبظی زض ایٗ پبیبٖ ٘بٔٝ      

ٞبی ؾطی ٞب ثٝ زٚ زؾتٝ آٔٛظـ ٚ تؿت تمؿیٓ قس٘س. زازٜپكتیجبٖ اؾت. ثطای ا٘دبْ ایٗ ضٚـ، زازٜ

ٝ تؿت ٕٞبٖ زازٜ ی فهاجی ٔهاٙٛفی ٞؿاتٙس.    ٞبی ؾطی تؿت زض ضٌطؾیٖٛ ذغی چٙسٌب٘ٝ ٚ قاجى

ٚ پبضأتط  Cی ثبیس پبضأتطٞبی آٖ وٝ قبُٔ تبثـ حؿبؾیت ٚپٙبیه، پبضأتط ٔٛاظ٘ٝ SVMثطای آٔٛظـ 

وطُ٘ ثٟیٙٝ ٌطزز. مظْ ثٝ شوط اؾت وٝ زض ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ اؾتفبزٜ قسٜ زض ایاٗ پبیابٖ ٘بٔاٝ اظ    

ثبثات   وطُ٘ پبیٝ ققبفی ٌٛؾیٗ اؾتفبزٜ ٌطزیس. ثطای ثٟیٙٝ وطزٖ ٞطیه اظ ایٗ ؾٝ پبضأتط، زٚ پبضأتط

وٕتاطیٗ   MSEقٛز تب خبیی واٝ  ی ٔٛضز ٘ؾط تغییط زازٜ ٔیقٛز ٚ پبضأتط ؾْٛ زض ثبظٍٜ٘ٝ زاقتٝ ٔی

 قٛز. ٔمساض قٛز. زض ایٗ نٛضت ٔمساض آٖ پبضأتط، ثٝ فٙٛاٖ ٔمساض ثٟیٙٝ ا٘تربة ٔی

 SRثٝ ضٚـ  ثٟیٙٝ ؾبظی ؾٝ پبضأتط ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ثب اؾتفبزٜ اظ تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ     

زٞٙس وٝ ٔبقیٗ ( ٌعاضـ قسٜ اؾت. وٝ ایٗ ٘تبیح ٘كبٖ ٔی13-3ا٘دبْ ٌطفت وٝ ٘تبیح آٖ زض خسَٚ )

ثطای پبضأتط  C  ٚ1/0ی ثطای پبضأتط ٔٛاظ٘ٝ 70ثطای تبثـ حؿبؾیت ٚپٙبیه،  5ثطزاض پكتیجبٖ ثب ٔمبزیط 

ٞابی  ثبقاس. ٔمابزیط فقبِیات   ٔی SR، ثب اؾتفبزٜ اظ تٛنیفٍطٞبی ٔٙترت pIC50وطُ٘ ثطای پیف ثیٙی 

( 1-ثبظزاض٘سٌی تطویجبت ٔٛضز ٘ؾط زض ؾطی آٔٛظـ ٚ تؿت ٔٛضز ٔحبؾجٝ لطاض ٌطفتٝ ٚ زض پیٛؾت )ح

 .٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت
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 آٟ٘ب SR  ٚMSEٔمبزیط ٔرتّف پبضأتطٞبی ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ثب اؾتفبزٜ تٛنیفٍطٞبی ٔٙترت  -(13-3خسَٚ )

 MSE پبضأتط وطُ٘ تبثـ حؿبؾیت ٚپٙبیه Cی پبضأتط ٔٛاظ٘ٝ
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51 

51 

51 

51 

51 

51 

51 
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6/1  

7/1  

8/1  

9/1  

1 

2601/0  

2814/1  

2811/1  

2938/1  
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3156/1  

3247/1  

3355/1  
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51 

51 

51 

51 

51 

51 

51 

51 

1 

2 

3 

4 

5 
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7 

8 

9 

11 
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1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

3153/1  

2873/1  

2793/1  

2666/1  

2541/0  

2681/1  

2726/1  

2753/1  

2791/1  

2853/1  

11 

21 

31 

41 

51 

61 

00 

81 

91 

111 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

5 

1./  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

1/1  

3132/1  

2784/1  

2746/1  

2733/1  

2721/1  

2675/1  

2400/0  

2683/1  

2695/1  

2713/1  

 

 

 اًتخاب تَصیفگش تِ سٍش الگَسیتن طًتیک -3-1-9

زض فهُ زْٚ ٔفبٞیٓ ٚ انَٛ اٍِٛضیٓ غ٘تیه ٔغطح ٌطزیس. ٕٞب٘غٛض وٝ پیكتط تٛاایح زازٜ قاس،        

ٞسف اظ اخطای اٍِٛضیتٓ حباط قٙبؾبیی تطویجی اظ تٛنیفٍطٞبؾت، ثٝ ٌٛ٘ٝ ای وٝ ثاطای پایف ثیٙای    

pIC50  ثٛؾیّٝ ضٌطؾیٖٛ ذغی چٙسٌب٘ٝ، قجىٝ  ٗیسیطِٚیپ ٙٛیآٔ-3 ٚ ٗیآٔ یز ٗ،یپطاظیٕٞٛپٔكتمبت

فهجی ٔهٙٛفی ٚ ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌیط٘س. زض فطایٙس اخطای ایٗ اٍِٛضیتٓ، اثتسا 

ٞب تِٛیس ٚ ثطاظ٘سٌی یب قبیؿتٍی ته ته افضبی ثٝ نٛضت اتفبلی یه خٕقیت اِٚیٝ اظ تٛنیف وٙٙسٜ
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ٞب، ٘ؿاُ ٞابی ثقاسی ثاب افٕابَ ؾاٝ       ٞب، ٔحبؾجٝ ٚ ثب تٛخٝ ثٝ قبیؿتٍی٘ؿُ یقٙی تٛنیف وٙٙسٜٞط 

ٞابی  قٛ٘س. ایاٗ ضٚ٘اس خؿاتدٛ ثاطای خٕقیات     فٍّٕط خٕقیت، پیٛ٘س ٚ خٟف تِٛیس یب ثبظ تطویت ٔی

یبثس. مظْ ثٝ شوط اؾت وٝ ثط٘بٔٝ اؾاتفبزٜ قاسٜ زض اٍِاٛضیتٓ    ٔرتّف تب حهَٛ ٔلان ذبتٕٝ ازأٝ ٔی

ی پبضأتطٞبی خٕقیات، پیٛ٘اس ٚ خٟاف ثاٝ     ثبقس. ٔمبزیط ثٟیٙٝ قسٜ٘تیه یه ثط٘بٔٝ ثٟیٙٝ قسٜ ٔیغ

وطٚٔٛظْٚ وٝ ثٟتاطیٗ پبؾاد ضا ثسٞٙاس     100ٔی ثبقس. ثب ٞط ثبض اخطای ثط٘بٔٝ  01/0ٚ  5/0، 30تطتیت 

َٚ اخاطای ثط٘بٔاٝ   قٛز. زض ٘یٕاٝ ا ثبض ثط٘بٔٝ اخطا ٔیn ا٘تربة ٔی قٛ٘س. تب اتٕبْ ضٚ٘س اٍِٛضیتٓ غ٘تیه 

ثاٝ  Yیب تبثـ ٔتغیطٞبی ٚاثؿتٝ ٕٞبٖ ٔمبزیط انّی زض ٘ؾط ٌطفتٝ قسٜ ٚ زض ٘یٕٝ زْٚ یه ثطزاض Yثطزاض 

ثطزاض ذٛاٞیٓ زاقات   2ثبض اخطا قٛز، زض پبیبٖ  40قٛز. حبَ فطو وٙیٓ ثط٘بٔٝ ضٚـ اتفبلی تِٛیس ٔی

 20اناّی ٚ زٚٔای قابُٔ ٔیابٍ٘یٗ     اخطای اَٚ اٍِٛضیتٓ ثاط ضٚی ٔمابزیط    20وٝ اِٚی قبُٔ ٔیبٍ٘یٗ 

تٛاٖ ٌفت وٝ اخطای اٍِٛضیتٓ اخطای زْٚ اٍِٛضیتٓ ثط ضٚی ٔمبزیط تهبزفی ذٛاٞس ثٛز. ثٝ عٛض ؾبزٜ ٔی

ی تٛا٘بیی اٍِٛضیتٓ ٔٛضز ٘ؾط ثطای ٔاسَ ؾابظی اعلافابت ٕٞاطاٜ ثاب      زٞٙسٜغ٘تیه ثب ثطزاض انّی ٘كبٖ

ی تٛا٘ابیی اٍِاٛضیتٓ ثاطای    زٞٙسٜتهبزفی ٘یع ٘كبYٖ ٔمبزیط اقتجبٜ اؾت ٚ اخطای اٍِٛضیتٓ ثطای ثطزاض

تٛا٘س تٛا٘بیی اٍِٛضیتٓ غ٘تیه ضا زض اضتجابط ثاب   ثبقس. حبَ تفبٚت ایٗ زٚ ٔیٔمبزیط اقتجبٜ ٔی ٔسِؿبظی

    ٔمبزیط حمیمی ٘كبٖ زٞس. 

( زض پایف ثیٙای ٔمابزیط    RMSEحؿٗ فّٕىطز اٍِٛضیتٓ غ٘تیه ثٝ ٚؾیّٝ ضیكٝ ٔتٛؾظ ٔطثـ ذغاب ) 

 (  ٔحبؾجٝ ٔیكٛز:1-3ای  )اظ ضاثغRMSEٝ جٝ ٔی ٌطزز. مظْ ثٝ شوط اؾت وٝ پبضأتط ٔحبؾ

(3-1                            )         
n

yy

RMSE

i

n

i

i

2

1

)ˆ( 




 

تقساز ٔمبزیط ٔٛخٛز زض ؾطی ٔٛضز ٔحبؾجٝ اؾت. قف تٛنیفٍط ا٘تربة قاسٜ   nزض فطَٔٛ اضائٝ قسٜ 

 ( آٚضزٜ قسٜ اؾت.12-3تٛؾظ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه ثطای ؾطی زازٜ ٞب زض خسَٚ)
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 تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ تٛؾظ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه -(14-3خسَٚ )

Descriptor meaning MF
a
 

X0A Average connectivity index chi-0 433/1  

X5A Average connectivity index chi-5 420/0-  

MDDD Mean distance degree deviation 156/0-  

PCWTe Partial charge weighted topological electronic descriptor 098/0  

RDF145m Radial distribution function – 14.5 / weighted by atomic masses 005/0-  

RDF065p 
Radial distribution function – 6.5 / weighted by atomic 

polarizabilities 
050/0  

aMean Effect       

هذل سگشسیَى خغی چٌذگاًِ تا استفادُ اص تَصیفگشّای اًتختاب ضتذُ تَستظ     -3-1-10

 الگَسیتن طًتیک

 

پؽ اظ ا٘تربة ٔٙبؾت تطیٗ تٛنیفٍطٞب تٛؾظ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه، ٔسَ ؾابظی ثایٗ تٛنایفٍطٞب ٚ    

ثطای ؾاطی آٔاٛظـ ثاب     ٗیسیطِٚیپ ٙٛیآٔ-3 ٚ ٗیآٔ یز ٗ،یپطاظیٕٞٛپفقبِیتٟبی ثبظزاض٘سٌی ٔكتمبت 

 ا٘دبْ ٚ ٔسَ ذغی ظیط ثسؾت آٔس: MLRاؾتفبزٜ اظ ضٚـ 

pIC50= -16.25 (±5.382) + 44.168 (±6.261) X0A - 112.295 (±17.837) X5A - 0.095 (±0.015) 

MDDD + 0.092 (±0.014) PCWTe - 0.241 (±0.049) RDF145m + 0.062 (±0.014) RDF065p 

 

ؾپؽ اظ ٔقبزِٝ ثسؾت آٔسٜ ثطای پیف ثیٙی فقبِیت ؾطی تؿت اؾتفبزٜ ٌطزیس.ٔمبزیط ٚالقی ٚ پایف  

 ( آٚضزٜ قسٜ اؾت.1-ٞب ثطای تٕبْ تطویجبت زض پیٛؾت )حقبِیتثیٙی قسٜ ف
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هذل ضثکِ ػصثی هصٌَػی تا استتفادُ اص تَصتیفگشّای اًتختاب ضتذُ تَستظ      -3-1-11

 الگَسیتن طًتیک

زض ایٗ ثرف ٘یع اظ قجىٝ فهجی ؾٝ میٝ ٔتكىُ اظ یه میٝ ٚضٚزی، یه میٝ پٟٙبٖ ٚ یاه میاٝ        

 ذطٚخی اؾتفبزٜ قس.

 

اًتخاب تؼذاد گشُ ّای لایِ پٌْاى، تؼذاد هتغیش ٍسٍدی، ًَع تاتغ آهَصش ٍ ًَع  -3-1-11-1

 تاتغ اًتمال

پؽ اظ عطاحی اِٚیٝ قجىٝ، ثطای ایٗ وٝ قجىٝ لسضت پیف ثیٙی ٔٙبؾجی زاقتٝ ثبقس ثبیاس ثغاٛض        

ٍِاٛضیتٓ آٔٛظقای   ٔٙبؾت آٔٛظـ زازٜ قٛز ٚ ثب تٛخٝ ثٝ ایٙىٝ فطایٙس آٔٛظـ ٚلتٍیط اؾت، ا٘ترابة ا 

ؾطیقتط أطی ٟٔٓ اؾت. اظ ٔیبٖ اٍِٛضیتٓ ٞبی آٔٛظقی ٔتفبٚت وٝ زض خقجٝ اثعاض ٔتّات ٚخاٛز زاضز،   

ٔبضوٛاضت ٚ تٙغیٓ ثبیعیٗ زاضای ؾطفت ٔٙبؾت، لبثّیت پیف ثیٙی ٚ تقٕیٓ پاصیطی  -اٍِٛضیتٓ ِٛ٘جطي

س. ثط ایٗ اؾابؼ قاجىٝ ثاب    ثبقٙثٟتطی ٘ؿجت ثٝ ؾبیط ضٚـ ٞبی ٔقَٕٛ ٔب٘ٙس ضٚـ ٘عَٚ ٌطازیب٘ی ٔی

ٔبضوٛاضت ٚ تٙغیٓ ثبیعیٗ، ثب تقساز ٔتفبٚت -تٛؾظ زٚ اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی ِٛ٘جطي 6تب  2ٚضٚزی ٞبی اظ 

ٚ تب٘ػا٘ات ؾایٍٕٛئیسی   (logsig) ٚ ٕٞچٙیٗ تٛاثـ ٍِبضیتٕی ؾیٍٛئیسی 10تب  2ٌطٜ زض میٝ پٟٙبٖ اظ 

(tansig)، ثقٙٛاٖ تٛاثـ ا٘تمبَ میٝ پٟٙبٖ، آٔٛظـ زاز   ٝ ٞاب تقاساز زٚضٞابی    ٜ قس. زض تٕابٔی ایاٗ قاجى

زض میٝ ذطٚخای   (purelin)زض ٘ؾط ٌطفتٝ قس. ٕٞچٙیٗ اظ تبثـ ا٘تمبَ ذغی  100آٔٛظـ ثبثت ٚ ثطاثط 

ثطای ؾطی اضظیبثی زض ٘ؾط ٌطفتٝ قس واٝ  (MSE) اؾتفبزٜ قس. ٔقیبض ٘یع ثٝ حسالُ ضؾب٘سٖ ٔطثـ ذغب 

 ( آٚضزٜ قسٜ اؾت.18-3( ٚ )17-3(، )16-3)(، 15-3٘تبیح ایٗ ٔحبؾجبت زض خساَٚ )
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ٔبضوٛات ٚ تبثـ -ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی ِٛ٘جطي-(15-3خسَٚ )

 ا٘تمبَ ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖ

 

 

ٔبضوٛات ٚ تبثـ -ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی ِٛ٘جطي-(16-3خسَٚ )

 ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖا٘تمبَ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی 

 

 

 
 
 
 
 
 

ٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب(تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجى  

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 6 

2 390/0  345/0  335/0  233/0  125/0  

3 480/0  364/0  242/0  213/0  259/0  

4 598/0  193/2  064/1  779/0  533/0  

5 625/0  855/0  326/0  8250/1  400/3  

6 098/1  172/1  886/0  477/1  552/2  

7 274/0  885/1  535/8  751/1  676/0  

8 346/1  503/2  120/4  485/7  725/4  

9 032/1  396/1  542/2  328/8  919/3  

10 429/0  151/1  526/1  824/2  602/1  

 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب(

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 6 

2 349/0  348/0  263/0  124/0  480/0  

3 419/0  367/0  831/3  618/0  149/0  

4 427/0  367/0  601/0  589/1  459/0  

5 526/0  476/5  488/0  952/2  688/3  

6 571/2  905/0  460/7  952/2  408/0  

7 521/0  438/8  488/0  946/6  237/0  

8 080/3  677/9  460/7  765/9  040/1  

9 875/10  014/1  453/4  765/9  436/8  

10 780/0  986/0  622/1  980/1  917/1  
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اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی تٙؾیٓ ثبیعیٗ ٚ تبثـ ا٘تمبَ ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب -(17-3خسَٚ )

 ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖ

 

ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی تٙؾیٓ ثبیعیٗ ٚ تبثـ ا٘تمبَ -(18-3خسَٚ )

 ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖتب٘ػا٘ت 

 

 

ٔبضوٛاضت ثاٝ فٙاٛاٖ تابثـ    -(، اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی ِٛ٘جطي19-3ثب تٛخٝ ثٝ ٘تبیح ثسؾت آٔسٜ زض خسَٚ )

آٔٛظـ قجىٝ ا٘تربة ٌطزیس. ٕٞچٙیٗ تبثـ تب٘ػا٘ات ؾایٍٕٛئیسی زاضای ذغابی وٕتاطی ٘ؿاجت ثاٝ       

ئیسی اؾت. ثٙبثطایٗ تبثـ ا٘تمبَ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی ثٝ فٙٛاٖ تبثـ ا٘تمابَ میاٝ پٟٙابٖ    ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛ

 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب(

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 6 

2 364/0  276/0  239/0  224/0  163/0  

3 394/0  451/0  236/0  236/0  199/0  

4 406/0  446/0  236/0  245/0  219/0  

5 394/0  487/0  236/0  262/0  168/0  

6 397/0  496/0  241/0  247/0  209/0  

7 395/0  505/0  236/0  240/0  213/0  

8 395/0  510/0  242/0  248/0  171/0  

9 395/0  523/0  241/0  135/0  219/0  

10 396/0  513/0  242/0  273/0  171/0  

(تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب  

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 6 

2 363/0  279/0  238/0  248/0  151/0  

3 395/0  432/0  238/0  252/0  210/0  

4 395/0  460/0  239/0  262/0  189/0  

5 395/0  472/0  239/0  262/0  171/0  

6 395/0  477/0  242/0  261/0  210/0  

7 396/0  481/0  238/0  262/0  238/0  

8 396/0  485/0  242/0  262/0  172/0  

9 396/0  492/0  241/0  258/0  174/0  

10 396/0  489/0  242/0  262/0  175/0  
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تٛنیفٍط ثٝ فٙٛاٖ تٛنایفٍطٞبیی واٝ ثیكاتطیٗ اضتجابط ضا ثاب       5اؾتفبزٜ قس. عجك ٘تبیح ثسؾت آٔسٜ 

 ٌطٜ ٘یع زض میٝ پٟٙبٖ ا٘تربة قس. 2فقبِیت ثبظزاض٘سٌی زاض٘س، ا٘تربة قس٘س. تقساز 

 ثسؾت آٔسٜ (SR-ANN)تٛاثـ ٚ پبضأتطٞبی ثٟیٙٝ قسٜ  قجىٝ ٞبی ثٟیٙٝ  -(19-3خسَٚ )

ا٘تمبَ تبثـ آٔٛظـ تبثـ   
 تٛنیف تقساز

 وٙٙسٜ

 میٝ ٘طٖٚ تقساز

 پٟٙبٖ

 زٚض تقساز

 آٔٛظـ
MSE 

ؾیٍٕٛییس ٍِبضیتٓ ثبیعیٗ تٙؾیٓ   5 9 100 135/0  

ؾیٍٕٛییس ٍِبضیتٓ ٔبضوٛاضت-ِٛ٘جطي   6 2 100 125/0  

ؾیٍٕٛییس تب٘ػا٘ت ثبیعیٗ تٙؾیٓ   6 2 100 158/0  

سیگوَییذ تاًظاًت هاسکَاست-لًَثشگ   5 2 100 124/0  

 

 

 اًتخاب تؼذاد دٍسّای آهَصش -3-1-11-2

 5ٔابضوٛاضت،  -ثسیٗ ٔٙؾٛض ٚ خٟت ا٘تربة تقاساز زٚضٞابی ثٟیٙاٝ، قاجىٝ ثاب اٍِاٛضیتٓ ِاٛ٘جطي            

ٌطٜ زض میٝ پٟٙبٖ ٚ تبثـ ا٘تمبَ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی زض تقساز زٚضٞابی   2تٛنیفٍط ثٝ فٙٛاٖ ٚضٚزی ٚ 

( ٚ 20-3ٔتفبٚت، آٔٛظـ زازٜ قس ٚ ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب ثطای ؾطی اضظیابثی ثجات ٌطزیاس. خاسَٚ)    

ثاٝ   24زض تقاساز زٚضٞابی آٔاٛظـ     (MSE)( ٘كبٖ ٔی زٞس وٝ ٔمساض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب 4-3قىُ )

 ثبض تىطاض ثٝ فٙٛاٖ تىطاضٞبی ثٟیٙٝ ثطای یبز ٌیطی قجىٝ ا٘تربة قس. 24حسالُ ٔی ضؾس. ثٙبثطایٗ 

 ٔرتّفٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب ثطای ؾطی اضظیبثی زض تقساز زٚضٞبی آٔٛظـ  -(20-3خسَٚ)

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

تقااااساز 

 تىطاض

ٔیاااااابٍ٘یٗ 

 ٔطثـ ذغب

2 9983/0  22 1394/0  42 1398/0  62 1296/0  82 1256/0  

4 6909/0  24 0919/0  44 1386/0  64 1290/0  84 1251/0  

6 1490/0  26 1501/0  46 1384/0  66 1285/0  86 1249/0  

8 1468/0  28 1412/0  48 1365/0  68 1280/0  88 1245/0  

10 1412/0  30 1394/0  50 1361/0  70 1281/0  90 1241/0  

12 1468/0  32 1435/0  52 1359/0  72 1281/0  92 1242/0  

14 1396/0  34 1471/0  54 1355/0  74 1280/0  94 1241/0  

16 1478/0  36 1455/0  56 1365/0  76 1275/0  96 1241/0  

18 1432/0  38 1451/0  58 1302/0  78 1271/0  98 1240/0  

20 1389/0  40 1451/0  60 1296/0  80 1300/0  100 1240/0  
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 ٔٙحٙی تقساز چطذٝ ٞبی آٔٛظـ ثط حؿت ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب-(4-3قىُ )

 

 

 muتْیٌِ کشدى همذاس  -3-1-11-3

ٌطٜ زض میٝ پٟٙابٖ ٚ اٍِاٛضیتٓ    2ٔتغیط ٚضٚزی،  5، ؾبذتبض قجىٝ ثب muخٟت ثٟیٙٝ وطزٖ ٔمساض      

اظ mu ٔبضوٛاضت ٚ تبثـ ا٘تمبَ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی زض ٘ؾط ٌطفتٝ قس. ؾاپؽ ٔماساض   -آٔٛظقی ِٛ٘جطي

ٍ٘یٗ ٔطثاـ  تغییط زازٜ قس ٚ آٍ٘بٜ ثاطای ٞاط ٔاٛضز ٔماساض ٔیاب      0005/0ثب ٌبْ ٞبی  02/0تب  0005/0

ضؾآ ٌطزیاس.   mu ذغبی ؾطی اضظیبثی ٔحبؾجٝ ٌطزیس. زض ٟ٘بیت ٔمساض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب ثط حؿات  

( ٚ قىُ 21-3٘مغٝ ای وٝ وٕتطیٗ ذغب ضا زاقت ثٝ فٙٛاٖ ٔمساض ثٟیٙٝ ا٘تربة قس وٝ عجك خسَٚ )

 ثسؾت آٔس.  0085/0( ٔمساض ثٟیٙٝ 3-5)

 muای ؾطی اضظیبثی زض ٔمبزیط ٔرتّف ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب ثط -(21-3خسَٚ)
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 تعدثددو ها آمورش

GA-ANN 

mu ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب mu ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب mu ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب 

0005/0  201/0  0075/0  106/0  016/0  123/0  

001/0  199/0  008/0  110/0  0165/0  124/0  

0015/0  187/0  0085/0  099/0  017/0  124/0  

002/0  168/0  009/0  100/0  0175/0  124/0  

0025/0  152/0  01/0  112/0  018/0  123/0  

003/0  187/0  0105/0  120/0  0185/0  124/0  

0035/0  142/0  012/0  115/0  019/0  124/0  

004/0  135/0  0125/0  123/0  0195/0  125/0  

0045/0  127/0  013/0  119/0  02/0  125/0  

005/0  123/0  0135/0  123/0    

0055/0  126/0  014/0  123/0    

006/0  129/0  0145/0  125/0    

0065/0  120/0  015/0  123/0    

007/0  110/0  0155/0  124/0    
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 muٕ٘ٛزاض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب ثط حؿت ٔمبزیط ٔرتّف  -(5-3قىُ)
 .( اضائٝ قسٜ اؾت22-3تٛاثـ ٚ ٔمبزیط ثٟیٙٝ قسٜ پبضأتطٞبی ٔرتّف قجىٝ فهجی زض خسَٚ )

 پبضأتطٞبی ثٟیٙٝ قسٜ  قجىٝ فهجیتٛاثـ ٚ  -(22-3خسَٚ )

 trainlm تبثـ آٔٛظـ

 tansig تبثـ ا٘تمبَ میٝ ی پٟٙبٖ

 pureline تبثـ ا٘تمبَ میٝ ی ذطٚخی

 2 تقساز ٘طٖٚ میٝ ی پٟٙبٖ

 5 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی

 24 تقساز زٚضٞبی آٔٛظـ

 mu 0015/0پارامتر

 

ثٟیٙٝ قسٜ ٔمبزیط فقبِیتٟبی ثبظزاض٘سٌی تطویجبت ٔٛضز ٘ؾط زض ٔدٕٛفٝ ٞبی ANN ثب اؾتفبزٜ اظ ٔسَ 

 ( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت. 1-ثیٙی ٔٛضز ٔحبؾجٝ لطاض ٌطفت ٚ زض پیٛؾت )ح آٔٛظـ، اضظیبثی ٚ پیف

 

هذل هاضیي تشداس پطتیثاى تا استتفادُ اص تَصتیفگشّای اًتختاب ضتذُ تَستظ       -3-1-12

 الگَسیتن طًتیگ

 

ٝ     SVMٛظـ ثطای آٔ      ٚ  Cی ثبیس پبضأتطٞبی آٖ وٝ قبُٔ تبثـ حؿبؾایت ٚپٙبیاه، پابضأتط ٔٛاظ٘ا

-ثطای ثٟیٙٝ وطزٖ ٞطیه اظ ایٗ ؾٝ پبضأتط، زٚ پبضأتط ثبثت ٍ٘ٝ زاقتٝ ٔای  پبضأتط وطُ٘ ثٟیٙٝ ٌطزز.
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وٕتطیٗ ٔمساض قاٛز. زض   MSEقٛز تب خبیی وٝ ی ٔٛضز ٘ؾط تغییط زازٜ ٔیقٛز ٚ پبضأتط ؾْٛ زض ثبظٜ

قٛز. ثٟیٙٝ ؾبظی ؾاٝ پابضأتط ٔبقایٗ    ایٗ نٛضت ٔمساض آٖ پبضأتط، ثٝ فٙٛاٖ ٔمساض ثٟیٙٝ ا٘تربة ٔی

ا٘دابْ ٌطفات واٝ ٘تابیح آٖ زض      GAثطزاض پكتیجبٖ ثب اؾتفبزٜ اظ تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قاسٜ ثاٝ ضٚـ   

 7بقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ثب ٔمابزیط  زٞٙس وٝ ٔ( ٌعاضـ قسٜ اؾت. وٝ ایٗ ٘تبیح ٘كبٖ ٔی23-3خسَٚ )

ثطای پبضأتط وطُ٘ ثاطای پایف ثیٙای     C  ٚ5/0ی ثطای پبضأتط ٔٛاظ٘ٝ 80ثطای تبثـ حؿبؾیت ٚپٙبیه، 

pIC50 ثب اؾتفبزٜ اظ تٛنیفٍطٞبی ٔٙترت ،GA ٞبی ثبظزاض٘سٌی تطویجبت ٔٛضز ثبقس. ٔمبزیط فقبِیتٔی

  .( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت1-ؾت )ح٘ؾط زض ؾطی آٔٛظـ ٚ تؿت ٔٛضز ٔحبؾجٝ ٚ زض پیٛ

 آٟ٘ب GA  ٚMSEٔمبزیط ٔرتّف پبضأتطٞبی ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ثب اؾتفبزٜ تٛنیفٍطٞبی ٔٙترت  -(23-3خسَٚ )

 MSE پبضأتط وطُ٘ تبثـ حؿبؾیت ٚپٙبیه Cی پبضأتط ٔٛاظ٘ٝ
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 تشسسی ًتایج-3-2

افتجبض ٚ إٞیت ٔقبزمت پیف ثیٙی ٚ ٔسَ ٞبی ؾبذتٝ قسٜ ٚلتی ٔكرم ٔی ٌطزز وٝ فقبِیات       

ذٛثی ٚ ثغٛض ضابیت ثرف ٚ لبثُ لجَٛ پیف ثیٙی وٙاس.  ِٔٛىَٛ ٞبی وٝ زض ؾطی تؿت ٞؿتٙس ضا ثٝ

شواط   pIC50زض ایٙدب چٙسیٗ ضٚـ ثٝ ٔٙؾٛض اضظیبثی تٛا٘بیی ٔسَ ٞبی اضائٝ قسٜ زض پیف ثیٙی ٔمبزیط 

 قسٜ اؾت.

 

 اسصیاتی هذل ّا تا استفادُ اص ًوَداس تشگطتی -3-2-1

ٌاطزز ٚ ثاب تٛخاٝ ثاٝ     زض ٕ٘ٛزاض ثطٌكتی ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ ثطحؿت ٔمبزیط تدطثی ضؾٓ ٔای      

R)ٔمساض اطیت تقییٗ 
2
-ثٝ زؾت آٔسٜ اظ ٕ٘ٛزاض، پطاوٙسٌی ٘مبط زض اعطاف ذظ ثطٌكت تقییٗ ٔی (

اطیت تقییٗ ثٝ یه ٘عزیه تط ثبقس، ٔسَ ؾبذتٝ قسٜ، ٔسَ ثٟتطی اؾات. ٘تابیح   قٛز. ٞط چٝ ٔمساض 

حبنُ اظ ٕ٘ٛزاضٞبی ثطٌكتی ٔطثٛط ثٝ قف ضٚـ ا٘دبْ قسٜ زض ایٗ وبض ثطای ؾطی اضظیابثی ٚ تؿات   

 ( آٚضزٜ قسٜ اؾت.8-3( ٚ )7-3(، )6-3زض قىُ ٞبی )

 

 بزیط تدطثی ثطای ؾطی تؿتثط حؿت ٔم pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ  -(6-3قىُ )
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R² = 0.8073 

4

5

6

7

8

9

4 5 6 7 8 9

P
re

d
ic

te
d

 (
p

IC
5
0
) 

Experimental (pIC50) 

SR-MLR 



70 
 

 

 

 

 

 ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی ثطای ؾطی تؿت pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ  -(7-3قىُ )

R² = 0.8653 
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R² = 0.8542 
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R² = 0.8719 
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R² = 0.8037 
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 ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی ثطای ؾطی اضظیبثی pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ  -(8-3قىُ )

 

 ّا تا استفادُ اص ًوَداس خغای تالیواًذُاسصیاتی هذل -3-2-2

قاٛز. پطاوٙاسٌی   اذتلاف ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ ٚ ٔمبزیط تدطثی، ذغابی ثبلیٕب٘اسٜ ٘بٔیاسٜ ٔای         

ی آٖ اؾات واٝ   زٞٙسٜی نفط اؾت، ٘كبٖیىٙٛاذت ٘مبط، حَٛ ٔحٛض افمی وٝ ثیبٍ٘ط ذغبی ثبلیٕب٘سٜ

ثطای  ذغبی ؾیؿتٕبتیىی زض ٔسَ ؾبظی ٚخٛز ٘ساضز. ٕ٘ٛزاض ذغبی ثبلیٕب٘سٜ ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی،

 ( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت.11-3( ٚ )10-3(، )9-3ٞبی )ٞبی شوط قسٜ زض قىُٔسَ

 

R² = 0.9076 

4.00

5.00

6.00

7.00

8.00

9.00

4 5 6 7 8 9

P
re

d
ic

te
d

 (
p

IC
5
0
) 

Experimental (pIC50) 

SR-ANN 

R² = 0.9216 
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 ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی ثطای ؾطی تؿت pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط ثبلیٕب٘سٜ  -(9-3قىُ )
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 ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی ثطای ؾطی تؿت pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط ثبلیٕب٘سٜ  -(10-3قىُ )

 

 

 

 ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی ثطای ؾطی اضظیبثی pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط ثبلیٕب٘سٜ  -(11-3قىُ )
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 اسصیاتی هذل ّای تشتش خغی ٍ غیش خغی تا استفادُ اص پاساهتشّای آهاسی-3-2-3

پبضأتط آٔبضی، خٟت اضظیبثی تٛا٘بیی پیف ثیٙی ٔاسَ ٞابی ؾابذتٝ     قف(  24-3ٔغبثك خسَٚ )     

ثاٝ وابض    SR-MLR ،SR-ANN،SR-SVM ،GA-MLR ،GA-ANN  ٚGA-SVMقسٜ ثٝ ضٚـ ٞابی  

R( ٘كبٖ ٔی زٞس وٝ ثیكتطیٗ ٔمساض 24-3٘تبیح حبنُ اظ خسَٚ )ٌطفتٝ قس. 
زض ؾطی تؿت ثاطای   2

ثبقس. ایٗ ٘تبیح ٘كبٖ زٞٙسٜ آٖ اؾت وٝ اضتجبط ثطذی اظ تٛنایفٍطٞب ثاب فقبِیات    ٔی GA-SVMٔسَ 

 ثبقس.تٛا٘س ثٝ نٛضت غیط ذغی زاضٚیی ٔی

 

 پبضأتطٞبی آٔبضی ثطای ٔسَ ٞبی ا٘تربة قسٜ -(24-3خسَٚ)

 SR-MLR SR-ANN SR-SVM GA-MLR GA-ANN GA-SVM 

MSE 

138/0 ؾطی آٔٛظـ  142/0  033/0  128/0  147/0  138/0  

142/0 - ؾطی اضظیبثی  - - 147/0  - 

328/0 ؾطی تؿت  346/0  267/0  228/0  225/0  257/0  

PRESS 

321/11 ؾطی آٔٛظـ  694/8  726/2  509/10  016/9  32/11  

985/2 - ؾطی اضظیبثی  - - 239/2  - 

897/6 ؾطی تؿت  270/7  597/5  878/4  740/4  413/5  

SEP 

371/0 ؾطی آٔٛظـ  377/0  12/3  358/0  384/0  371/0  

377/0 - ؾطی اضظیبثی  - - 383/0  - 

573/0 ؾطی تؿت  588/0  516/0  477/0  475/0  507/0  

MAE 

آٔٛظـ ؾطی  297/0  305/0  139/0  279/0  296/0  325/0  

312/0 - ؾطی اضظیبثی  - - 306/0  - 

461/0 ؾطی تؿت  489/0  437/0  394/0  402/0  448/0  

AAD 

386/5 ؾطی آٔٛظـ  519/5  469/2  016/5  293/5  727/5  

510/5 - ؾطی اضظیبثی  - - 456/5  - 

992/7 ؾطی تؿت  687/8  647/7  042/7  278/7  06/8  

R
2
 

886/0 ؾطی آٔٛظـ  871/0  972/0  894/0  866/0  920/0  

907/0 - ؾطی اضظیبثی  - - 921/0  - 

807/0 ؾطی تؿت  803/0  865/0  862/0  871/0  877/0  
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 تَسظ سٍش سد هشحلِ ای تک تک ٍ گشٍّیّا اسصیاتی  هذل -3-2-4

ثٝ ٔٙؾٛض ثطضؾی ثیكتط لسضت پیف ثیٙی ٔسَ ٞبی ذغی ٚ غیط ذغی تىٙیه ضز ٔطحّٝ ای ته 

ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌطفت. زض ضٚـ ضز ٔطحّٝ ای ته ته، ٞط ثبض یىی اظ تطویجبت ثٝ عٛض ٚ ٌطٚٞی ته 

 5ای ٌطٚٞی، ٞط ثبض یه ٌاطٜٚ اظ تطویجابت)  ٞب حصف قس٘س ٚ زض ضٚـ ضز ٔطحّٝتهبزفی اظ ؾطی زازٜ

ٞب حصف قس٘س. ؾپؽ ثب اؾتفبزٜ اظ ٔسَ ؾبذتٝ قسٜ تٛؾظ ثمیٝ طویت( ثٝ عٛض تهبزفی اظؾطی زازٜت

تطویجبت، فقبِیت زاضٚیی تطویت یب تطویجبت حصف قسٜ، پیف ثیٙای قاس٘س. ایاٗ فطایٙاس ثاطای تٕابْ       

 ( اضائاٝ قاسٜ  25-3افضبی ؾطی زازٜ ٞب تىطاض قس. ٘تبیح حبنُ اظ ضز ٔطحّٝ ای ٚ ٌطٚٞی زض خاسَٚ) 

 اؾت. 

 پبضأتطٞبی آٔبضی ثطای ٔسَ ٞبی ا٘تربة قسٜ -(25-3خسَٚ)

 SR-MLR SR-ANN SR-SVM GA-MLR GA-ANN GA-SVM 

Q
2
LOO 857/0 وُ زازٜ ٞب  860/0  861/0  869/0  877/0  871/0  

Q
2
LGO 837/0 وُ زازٜ ٞب  839/0  842/0  832/0  843/0  849/0  

 

 

 تصادفی-Yاسصیاتی هذل ّای اسائِ ضذُ تا استفادُ اص آصهَى  -3-2-5

ایٗ تىٙیه اضظیبثی ٔسَ، ثب ٞسف ثطضؾی ٞط ٌٛ٘ٝ اضتجبط تهبزفی ثیٗ زازٜ ٞب ا٘دبْ قاس. زض ایاٗ        

خسیاس ثاب اؾاتفبز اظ ٔابتطیىؽ      QSARآظٖٔٛ، ٔتغیط ٚاثؿتٝ ثغٛض تهابزفی ثٟآ ضیرتاٝ قاس. ٔاسَ      

ٔمبزیط تهبزفی اظ ٔتغیط ٚاثؿتٝ تٛؾقٝ یبفت. اٌط زض ٔسَ انّی ٞیچ ٌٛ٘اٝ   ٔتغیطٞبی ٔؿتمُ انّی ٚ

اضتجبط تهبزفی ٚخٛز ٘ساقتٝ ثبقس، تفبٚت لبثُ تٛخٟی ثیٗ ٔمساض اطیت تقییٗ ٔاسَ اناّی ٚ ٔاسَ    

QSAR        وٝ ثب پبؾد تهبزفی تٛؾقٝ یبفتٝ، ٚخٛز ذٛاٞس زاقات. ٘تابیح حبناُ اظ چٙاسیٗ ثابض اخاطای

ثیابٍ٘ط   (R2)( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت. ٔمبزیط وٛچه اطیت تقیایٗ  26-3َٚ)تهبزفی زض خس-Yآظٖٔٛ 

فسْ اضتجبط قب٘ؿی زض ٔسَ تٛؾقٝ یبفتٝ تٛؾظ ضٌطؾیٖٛ ذغی چٙسٌب٘ٝ، قاجىٝ فهاجی ٔهاٙٛفی ٚ    

 ثبقس.ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ٔی
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 تهبزفی-Yثبض آظٖٔٛ  10٘تبیح حبنُ اظ  -(26-3خسَٚ )

 

 

 

 

 

 

 

 

 تشسسی استثاط تَصیفگشّای ٍاسد ضذُ دس هذل تا اثش تاصداسًذگی -3-2-6

زض ایٗ ثرف ثٝ عٛض ذلاناٝ اضتجابط ثایٗ تٛنایفٍطٞبی ٚاضز قاسٜ زض ٔاسَ ٚ اثاط ثبظزاض٘اسٌی              

تطویجبت، ٔٛضز ثطضؾی لطاض ذٛاٞس ٌطفت. ثب تٛخٝ ثٝ ٘تبیح ثٝ زؾت آٔسٜ زض ٔسَ ثطتط،  تٛنایفٍطٞبی  

ی ذهٛنیبت ٔتفبٚتی اظ ِٔٛىاَٛ ٔاٛضز ثطضؾای اؾات. تٛنایفٍطٞب     ا٘تربة قس٘س وٝ ٞط وساْ ثیبٍ٘ط 

  ٝ ، X0A ،PCWTe ،Jhetp ،RDF065mای قاابُٔ ) ا٘تراابة قااسٜ تٛؾااظ ضٚـ ضٌطؾاایٖٛ ٔطحّاا

RDF145v ٚH-052       ( ُٔتٛنیفٍطٞبی ا٘ترابة قاسٜ تٛؾاظ اٍِاٛضیٓ غ٘تیاه قاب ٚ )X0A ،X5A ،

MDDD ،PCWTe ،RDF145m  ٚRDF065p ثبقٙس( ٔی. 

 

RDFتَصیفگشّای  -2-6-1- 3
1 

یب تبثـ تٛظیـ ققبفی ٔطثٛط ثٝ یه زؾتٝ اظ اتٓ ٞاب، ٔقابزَ تٛظیاـ احتٕابَ      RDFتٛاٖ ٌفت ٔی     

-ضا ٘كابٖ ٔای   RDF( ٘حٜٛ ٔحبؾجٝ تبثـ 1-3اؾت. ضاثغٝ ) Rیبفتٗ یه اتٓ زض فضبی وطٚی ثٝ ققبؿ 

 زٞس.

    (3-1                                                             )∑ ∑        
          

  
   

   
 .ƒ  ; g(R) 

                                                           
1-Radial Distribution Function Descriptors 

R تىطاض
2

test 

SR-MLR SR-ANN SR-SVM GA-MLR GA-ANN GA-SVM 

1 078/0  210/0  198/0  099/0  125/0  008/0  

2 051/0  080/0  008/0  026/0  084/0  214/0  

3 083/0  180/0  0148/0  068/0  096/0  147/0  

4 119/0  0148/0  098/0  087/0  213/0  085/0  

5 050/0  014/0  162/0  080/0  105/0  096/0  

6 072/0  009/0  028/0  077/0  086/0  143/0  

7 084/0  0174/0  009/0  036/0  008/0  059/0  

8 033/0  109/0  141/0  055/0  140/0  097/0  

9 017/0  061/0  082/0  060/0  089/0  077/0  

10 062/0  048/0  019/0  125/0  027/0  108/0  
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 i  ٚj  ٚAی ثیٗ زٚ اتٓ فبنّٝ rijٞبی ِٔٛىَٛ اؾت. ٕٞچٙیٗ تقساز اتٓ Nیه فبوتٛض ٔمیبؼ، ٚ  ƒوٝ 

، لغاجف  e، اِىتطٍٚ٘بتیٛیتاٝ  ν، حدآ ٚا٘اسضٚاِؽ   m، خاطْ اتٕای   uیه ٚیػٌی اتٕی )ٚظٖ زاض ٘كسٜ 

-اتٕی ضا ٔكرم ٔییه فبوتٛض تؿٟیُ وٙٙسٜ اؾت وٝ تٛظیـ احتٕبَ فبنّٝ ثیٗ ᵦ( اؾت.pپصیطی 

ٝ  g(R)تٛاٖ اظ آٖ ثٝ فبوتٛض زٔب ثطای تقطیف خٙجف اتٕی تقجیط وطز. وٙس ٚ ٔی ای ثاب  زض ٘مبط ٌؿؿات

تٛاٖ ؾبذتبض ؾٝ ٞبی ٔرتّف اتٕی ٔیثب ٚیػٌی RDFای اظ وسٞبی فٛانُ ٔقیٗ ٔحبؾجٝ ٚ ثب ٔدٕٛفٝ

ٞب زض ِٔٛىاَٛ ضٚی  تٛظیـ اتٓثقسی یه ِٔٛىَٛ ضا ثٝ عٛض ٚااح تٛنیف وطز. ایٗ تٛنیفٍطٞب إٞیت 

زٞس. ٕٞچٙیٗ ایٗ تٛنیفٍط فلاٜٚ ثط فبنّٝ اتٕی، اعلافبتی ثاب اضظقای زض   اثط ثبظزاض٘سٌی آٖ ٘كبٖ ٔی

 وٙس.ٞب فطاٞٓ ٔیٞبی ٔؿغح ٚ غیط ٔؿغح ٚ ٘ٛؿ اتٓٔٛضز فبنّٝ پیٛ٘س، ا٘ٛاؿ حّمٝ، ؾیؿتٓ

زض ٔسَ اضائاٝ قاسٜ    RDF065m  ،RDF145v ،RDF145m  ٚRDF065pاظ ایٗ ٌطٜٚ، تٛنیفٍطٞب     

 RDF065m  ٚRDF065pا٘س. اثط ٔتٛؾاظ تٛنایفٍطٞبی   ثطای پیف ثیٙی اثط ثبظزاض٘سٌی ا٘تربة قسٜ

یبثاس ٚ اثاط ٔتٛؾاظ    افاعایف ٔای   pIC50ٔثجت شوط قاسٜ یقٙای ثاب افاعایف ٔماساض ایاٗ تٛنایفٍطٞب        

  pIC50یاٗ تٛنایفٍطٞب،  ٔٙفی شوط قسٜ یقٙی ثب افعایف ٔمساض ا RDF145v   ٚRDF145mتٛنیفٍطٞب

 یبثس. ٘یع وبٞف ٔی

 

ACFCتَصیفگش  -3-2-6-2
1 

ی وٛتبٜ اؾت وٝ ٞط اتآ ضا  ( یه وس ثب ٔعیت اتٕی ثب زاACFCٝٙٔوسٞبی اخعای ثب ٔعیت اتٕی )     

وٙس. ٞط ِٔٛىَٛ وبٔلا ثب یاه واس اخاعا واٝ     ٞبی ٕٞؿبیٝ تٛنیف ٔیثب ٘ٛؿ اتٓ، ا٘ٛاؿ پیٛ٘س ٚ ا٘ٛاؿ اتٓ

قٛز. ایاٗ تٛنایفٍطٞب اعلافابت قایٕیبیی ظیابزی ضا زض      ٞبی غیط ٞیسضٚغٖ اؾت ٔقطفی ٔیتقساز اتٓ

 زٞٙس.ٞبی فبّٔی زض اعطاف یه اتٓ ٔطوعی ٚ ِٔٛىَٛ اضائٝ ٔیضاثغٝ ثب ٌطٜٚ

                                                           
1-Atom-Centered Fragments Code 
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ٞبی چطثی زٚؾتی(: چطثی زٚؾاتی ٔیعا٘ای اظ   )تٛنیف وٙٙسٜ 1وطیپٗ -ٞبی اتٕی آة ٌطیع ذٛظٜثبثت

ثٝ نٛضت تٛظیـ  Pتٛظیـ تطویجبت ثیٗ یه فبظ آِی ٚ یه فبظ آثی اؾت وٝ ٔقٕٛم ثب اطایت خساؾبظی 

 قٛز:غّؾت یه تطویت زض فبظٞبی آِی ٚ آثی اظ تحت قطایظ تقسِی ظیط تقطیف ٔی

     (3-2    )P=
[ ]   

[ ]  
                                     

 ٞبی حُ قسٜ زض فبظٞبی آِی ٚ آثی ٞؿتٙس.غّؾت،   [ ]ٚ   [ ]وٝ

spٔتهُ ثٝ وطثٗ ثب ٞیجطیساؾیٖٛ  H-052  (Hتٛنیفٍط     
ٚ فسز اوؿابیف نافط(، یىای زیٍاط اظ      3

-ثبقس وٝ اِٚیٗ ٕٞؿبیٝ اتٓ وطثٗ، اتٓ ٞیاسضٚغٖ ٔای  تٛنیفٍطٞبی اظ ٘ٛؿ اخعای ثب ٔطوعیت اتٕی ٔی

 sp3ٞبی ٞیسضٚغٖ ٔتهُ ثٝ اتٓ وطثٗ ثب ٞیجطیساؾیٖٛ ٕ٘بیبٍ٘ط تقساز اتٓثبقس ٕٞچٙیٗ، ایٗ تٛنیفٍط 

ی ایٗ اؾت واٝ ثاب افاعایف ٔماساض ایاٗ      زٞٙسٜٔی ثبقس. اثط ٔتٛؾظ ایٗ تٛنیفٍط ٔٙفی اؾت ٚ ٘كبٖ

( زض ؾطی تطویجبت افعایف ٔمساض ایٗ تٛنیفٍط ثاٝ  25-3یبثس. زض خسَٚ )وبٞف ٔی pIC50تٛنیفٍط، 

قاٛز ٚ  ٞبی ٔتهُ ثٝ اتٓ وطثٗ اؾات واٝ عاَٛ ظ٘دیاطٜ   ثّٙاستط ٔای      از ٞیسضٚغٖٔقٙبی افعایف تقس

 یبثس.وبٞف ٔی pIC50قٛز زض ٘تیدٝ ثطٕٞىٙف حلاَ ٚ حُ قٛ٘سٜ وٕتط ٔی

 

 pIC50ثط  H-052ٔثبَ ٞبیی اظ ٔمساض تٛنیفٍط  -(27-3خسَٚ )

  

OH
N

N

SO2Me

R  

 

 H-052 pIC50ٔمساض  ٘بْ تطویت

3-OH 34 15/6  

3-NH2 35 38/5  

3-Me 36 80/4  

 

 

                                                           
2-Ghose Crippen 
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 Topologicalتَصیفگشّای گشٍُ   -3-2-6-3

ٖ ثبقٙس. زض ایٗ ٌطافایٗ تٛنیفٍطٞب ثط اؾبؼ ٕ٘بیف ٌطاف ِٔٛىَٛ ٔی      ی زٞٙاسٜ ٞب ٞط ٘مغٝ ٘كاب

ٓ زٞٙسٜیه اتٓ ثٛزٜ ٚ ذغٛط ثیٗ ٘مبط ٘یع ٘كبٖ ٔقٕاٛم زض  ثبقاس.  ٞاب ٔای  ی پیٛ٘س قیٕیبیی ثیٗ اتا

زٞٙس. ایٗ تٛنایفٍطٞب اعلافابتی ضاخاـ ثاٝ ؾابذتٕبٖ،      ٞبی ِٔٛىِٛی اتٓ ٞیسضٚغٖ ضا ٘كبٖ ٕ٘یٌطاف

ٓ زاض قسٖ، ٘حٜٛ اتهبَ اتٓا٘ساظٜ، قىُ، تمبضٖ، قبذٝ ٞابی ٔٛخاٛز زض یاه ِٔٛىاَٛ ضا زض     ٞب ٚ ٘ٛؿ اتا

ٖ  اذتیبض ٔب لطاض ٔی َ   زٞٙس. ٔحبؾجٝ ایٗ تٛنیفٍطٞب ثٝ ؾابزٌی اظ ضٚی ؾابذتٕب ٞاب  زٚ ثقاسی ِٔٛىاٛ

 ثبقس.أىبٖ پصیط ٔی

ا٘ترابة قاس٘س. اثاط ٔتٛؾاظ      Jhetp  ٚMDDDاظ ایٗ ٌطٜٚ تٛنیفٍطٞب زض ٔسَ اضائٝ قسٜ تٛنیفٍط     

افعایف یبفتٝ ٚ زض ٘تیداٝ   pIC50زٞس ثب افعایف آٖ ٔمساض ٔثجت اؾت وٝ ٘كبٖ ٔی Jhetpثطای تٛنیفٍط

زٞاس ثاب   ٔٙفی اؾت واٝ ٘كابٖ ٔای    MDDDثطای تٛنیفٍطقٛز. ٚ اثط ٔتٛؾظ اثط ثركی زاضٚ ظیبز ٔی

 یبثس.وبٞف ٔی pIC50افعایف آٖ ٔمساض 

 

   Connectivity Indicesتَصیفگشّای  -3-2-6-4

قاٛز،  ثٙاسی ٔای  ی تٛنیفٍطٞبی تٛپِٛٛغیىی عجمٝٞبیی وٝ زض زؾتٝی ٟٔٓ اظ قبذمیه زؾتٝ     

 1اِٚیٗ ثبض تٛؾظ یه زا٘كٕٙس وطٚات ثٝ ٘بْ ضا٘سیهٞب ثطای ثبقس. ایٗ قبذمٞبی اضتجبعی ٔیقبذم

تغییطاتی ضٚی آٟ٘ب ا٘دبْ ٌطفت ٚ ثٝ ٘بْ  3ٚ وبیط  2ثٙیبٖ ٟ٘بزٜ قس. ٚ ثقسٞب تٛؾظ ٞبَ  1975زض ؾبَ 

تٛنیفٍطٞبی ِٔٛىِٛی ٔقطٚف قس٘س. آٟ٘ب قبذهی ثٝ ٘بْ وبپب ضا تقطیف وطز٘اس واٝ ثاب افاعایف ا٘اساظٜ      

                                                           
1-Randic 

2-Hall 

3-Kier 
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زاض قسٖ ِٔٛىَٛ ٔمساض ایاٗ قابذم واٛچىتط    ي تط ٚ ثب افعایف قبذِٝٔٛىَٛ، ٔمساض ایٗ قبذم ثعض

 قٛز.ٔی

تٛا٘ٙس ثاٝ ناٛضت   ٞبی اضتجبعی ٔیا٘تربة قس٘س. ایٗ قبذمX0A  ٚ X5Aوٝ اظ ایٗ ٌطٜٚ تٛنیفٍطٞب، 

ٞبی پیچیسٜ تٕبیع لبئُ قٛ٘س. ثٙبثطایٗ زض ثطضؾی فقبِیت ثیِٛاٛغیىی  ٘ؿجتب ضابیت ثركی ثیٗ ِٔٛىَٛ

ٖ  X0Aثؿیبضی اظ تطویجبت قطوت زاض٘س. اثط ٔتٛؾظ تٛنیفٍط ٚ قیٕیبیی  ی زٞٙاسٜ ٔثجت ثٛزٜ ٚ ٘كاب

ٔٙفای    X5Aیبثس.ٚ اثط ٔتٛؾظ تٛنایفٍط افعایف ٔی pIC50ایٗ اؾت وٝ ثب افعایف ٔمساض ایٗ تٛنیفٍط، 

 یبثس. وبٞف ٔیpIC50ی ایٗ اؾت وٝ ثب افعایف ٔمساض ایٗ تٛنیفٍط، زٞٙسٜثٛزٜ ٚ ٘كبٖ

 

 Chargeتَصیفگشّای  -3-2-6-5

زٞٙاس ٚ لبزض٘اس   ایٗ تٛنیفٍطٞب اعلافبتی زض ٔٛضز ثبض اِىتطیىی ِٔٛىَٛ ٚ ثبض خعئی ضٚی اتٕٟب ٔی     

اعلافبتی اظ خّٕٝ ٔبوعیٕٓ ثبض ٔثجت، ٔبوعیٕٓ ثبض ٔٙفی، وُ ثبضٞبی ٔثجت ٚ ٔٙفی ٚ ... ضا ٘كبٖ زٞٙس. 

ٌیطز. ایٗ تٛنیفٍط اعلافابتی ضاخاـ ثاٝ ٔیاعاٖ     زض ایٗ ٌطٜٚ اظ تٛنیفٍطٞب لطاض ٔی PCWTeتٛنیفٍط 

ٞبی ٔٛخٛز زض ِٔٛىَٛ ثبقس. اثط ٔتٛؾاظ تٛنایفٍط   ٞبی اِىتطیىی ثیٗ آٖ اتٓ، یب ؾبیط اتٓثطٞٓ وٙف

PCWTe ٖی ایٗ اؾت وٝ ثب افعایف ٔمساض ایٗ تٛنیفٍط، زٞٙسٜٔثجت ثٛزٜ ٚ ٘كبpIC50   افاعایف ٔای-

 .یبثس

 

 تشسسی هیضاى هطاسکت تَصیفگشّای هٌتخة ضثکِ ػصثی -3-2-7

 ٔیعاٖ ٔكبضوت تٛنیفٍطٞبی ٔٙترت ثٝ نٛضت ظیط تقییٗ قس:

 اـ اظ قجىٝ ثٟیٙٝ حصف ٌطزیس.تٛنیفٍط ٔٛضز ٘ؾط ثٝ ٕٞطاٜ اٚظاٖ ٔطثٛعٝ -1

ؾاطی اضظیابثی    ٔمساض ٔتغیط ٚاثؿتٝ ثب اؾتفبزٜ اظ تٛنیفٍطٞبی ثبلیٕب٘سٜ ثطای ٞط یاه اظ تطویجابت   -2

 پیف ثیٙی ٌطزیس.
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 ( حبنُ اظ تطویجبت ؾطی اضظیبثی ٔحبؾجٝ قس.MAEٔیبٍ٘یٗ ذغبی ٔغّك ) -3

 ثطای زیٍط تٛنیفٍطٞبی ٔٙترت ٘یع تىطا قس. 3تب  1ٔطاحُ  -4

 ( ثطآٚضز قس.3-3ی )ؾطا٘دبْ زضنس ٔكبضوت ٞط تٛنیفٍط تٛؾظ ضاثغٝ -5

      (3-3                               )                                                               
   

∑    
 
   

 

ٔیابٍ٘یٗ      تقساز تٛنیفٍطٞبی ٔسَ ٚ N اْ، iحصف قسٜ  ٍطزضنس ٔكبضوت تٛنیف   زض ایٗ ضاثغٝ 

زٞس. وٝ ثط ایاٗ اؾابؼ زضناس    اْ ضا ٘كبٖ ٔیiذغبی ٔغّك حبنُ اظ ؾطی اضظیبثی زض غیبة تٛنیفٍط

ُ ٔكبضوت تٛنی ( اضائاٝ قاسٜ   13-3( ٚ)12-3ٞابی) فٍطٞبی ٔٙترت زض تطویجبت ٔٛضز ثطضؾی زض قاى

 اؾت.

 

 

 زضنس ٔكبضوت تٛنیٍطٞب زض ٔسَ ثٟیٙٝ -(12-3قىُ )

 

16

17

18

19

20

21

22
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ص
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 زضنس ٔكبضوت تٛنیٍطٞب زض ٔسَ ثٟیٙٝ -(13-3قىُ )

زض  X0Aی ٚ تٛنایف وٙٙاسٜ  SW-ANN زض ٔاسَ    Jhetpیٞبی فٛق، تٛنایف وٙٙاسٜ  ثط اؾبؼ قىُ 

ایٗ تٛنایفٍطٞب اعلافابتی ضاخاـ ثاٝ ؾابذتٕبٖ،      ثبقٙس.ثیكتطیٗ ٔكبضوت ضا زاضا ٔیGA-ANN  ٔسَ 

ٓ زاض قسٖ، ٘حٜٛ اتهبَ اتٓا٘ساظٜ، قىُ، تمبضٖ، قبذٝ ٞابی ٔٛخاٛز زض یاه ِٔٛىاَٛ ضا زض     ٞب ٚ ٘ٛؿ اتا

 قٛز.ٔی pIC50زٞٙس. ٚ ثب افعایف ٔمساض ایٗ تٛنیفٍطٞب ثبفث افعایف اذتیبض ٔب لطاض ٔی

 

 ًتیجِ گیشی -3-3

(، IC50ٞبی ٔرتّف وٕٛٔتطیىؽ ثطای پیف ثیٙی فقبِیات تطویجابت زاضٚیای)   زض ایٗ فهُ اظ ضٚـ     

ٌیاطی  آٔیٙٛپیطِٚیسیٗ، اؾتفبزٜ قسٜ اؾت. اظ آ٘دابیی واٝ ا٘اساظٜ   -3ٔكتمبت ٕٞٛپیپطاظیٗ، زی آٔیٗ، 

فقبِیت زاضٚیی ثیكتط تطویجبت ثٝ نٛضت تدطثی ثب نطف ٞعیٙٝ، ظٔبٖ ٚ پیچیسٌی ظیابز ٕٞاطاٜ اؾات،    

ٞبی تدطثی ٔمطٖٚ ثٝ ناطفٝ ٘یؿات. ثٙابثطایٗ، پایف ثیٙای آٖ ثاب       ، ثب ضٚـIC50زؾت یبثی ثٝ ٔمبزیط 

 اؾتفبزٜ اظ وٕٛٔتطیىؽ اظ إٞیت ثبمیی ثطذٛضزاض اؾت.

اؾتفبزٜ قس. ؾپؽ ایاٗ تٛنایفٍطٞب ثاطای    SR ٚ GA ٞبی ؾت اظ ضٚـثطای ا٘تربة تٛنیفٍطٞبی ٔٙب

 ٔسَ ؾبظی ذغی ٚ غیط ذغی ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌطفت.
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ثاب ٔماساض   GA-SVM زٞس وٝ اظ ثیٗ قف ضٚـ اؾاتفبزٜ قاسٜ، ضٚـ   ( ٘كبٖ ٔی24-3٘تبیح خسَٚ )

وٕتط، ضٚـ ٔٙبؾجی ثطای پیف ثیٙی فقبِیت تطویجبت زاضٚیی اؾات. زض   MSEاطیت تقییٗ ثیكتط ٚ 

 ٘تیدٝ ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ضٚـ وبضآٔسی ثطای پیف ثیٙی فقبِیت تطویجبت زاضٚیی اؾت. 

 

 ًگشیآیٌذُ -3-4

 ـ ثطای ا٘تربة تٛنیفٍطٞبی ٔٙبؾت ٚ ٔقتجط ٔای      ٞاب ٔثاُ اٍِاٛضیتٓ خؿاتدٛی     تاٛاٖ اظ ؾابیط ضٚ

اؾتفبزٜ ٕ٘اٛز ٚ ٘تابیح ضا    3ٞبٚ اٍِٛضیتٓ ثٟیٙٝ ؾبظی خٕقیت شضٜ 2اٍِٛضیتٓ اختٕبؿ ٔٛضچٍبٖ، 1ٕٔٙٛؿ

 ثب ایٗ وبض ٔمبؾیٝ وطز.

ٚ  4(LS-SVMٞبی ثاطزاض پكاتیجبٖ )  ٞبی حسالُ ٔطثقبت ٔبقیٗتٛاٖ اظ ضٚـثطای ٔسَ ؾبظی ٔی     

 اؾتفبزٜ وطز.  5(ANFISفهجی ؾبظٌبض )-ؾیؿتٓ اؾتٙتبج فبظی

 

 

 

 

 

 

 

                                                           
1- Tabu Search 

2- Ant Colony Optimization 

3- Honey-bee Matikg Optimization Algorithm 

4- Least Square Support Vector Machines 

5- Adaptive neuron-fuzzy inference system 
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 فصل چْاسم

 

فؼالیت هطتمات  –هغالؼِ استثاط کوی ساختاس 

 تا استفادُ سٍش ّای آسیل سَلفًَیل پیزشاصیي

 خغی ٍ غیش خغی
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 همذهِ -4-1

11β-HSD1زض ثسٖ ا٘ؿبٟ٘ب آ٘عیٓ      
فُٕ تجسیُ ٌّٛوٛوٛضتیىٛئیس وٛضتیعٖٚ غیطفقبَ ضا ثاٝ قاىُ    1

HPAفقبَ آٖ یقٙی وٛضتیعَٚ ثطفٟسٜ زاضز. تٙؾیٓ ٔمساض ٌّٛوٛوٛضتیىٛئیس تٛؾظ 
ٌیطز ٚ نٛضت ٔی 2

 نٛضت ٔی ٌیطز. 11β-HSD2فُٕ ٔقىٛؼ تجسیُ وٛضتیعَٚ ثٝ وٛضتیعٖٚ تٛؾظ 

 
 >.11β-HSD1ٚ11β-HSD2 =48 ثطٕٞىٙف ٔیبٖ وٛضتیعٖٚ ٚ وٛضتیعَٚ تٛؾظ  -(1-4قىُ)

 

فسْ تٙؾیٓ ٌّٛوٛوٛضتیىٛئیسٞب زض وجس ٚ ثبفتٟبی چطة ثسٖ ثبفث ایدبز ثیٕبضی ٞبیی ٔب٘ٙس زیبثات ٚ  

ٕٔىاٗ   11β-HSD1ؾیٙسضْ ٔی قٛز. ثٙبثطیٗ تٙؾیٓ ظیبزی ٔیعاٖ وٛضتیعَٚ تٛؾاظ ثبظزاض٘اسٜ ٞابی    

ٔای تٛا٘ٙاس ثاطای     11β-HSD1ٜ ٞبی اؾت ثطای ٔقبِدٝ زیبثت ٞب ثؿیبض ٔفیس ثبقس. ٕٞچٙیٗ ثبظزاض٘س

ٔقبِدٝ ؾیٙسضْ ٚ ثیٕبضی ٞبی لّجی فطٚلی ثىبض ثطزٜ قٛ٘س.  لسضت ثبمی تٙؾیٓ غّؾت واٛضتیعَٚ زض  

 11β-HSD1وجس ٚ ثبفتٟبی چطة ثسٖ ثسٖٚ اثطات ؾیؿتٕبتیىی ا٘تكبض غّؾت تٛؾظ ثبظزاض٘اسٜ ٞابی   

 .>48=سٜ اؾتثبفث ایدبز اٍ٘یعٜ زض ثطضؾی ٔیعاٖ ثبظزاض٘سٌی آٟ٘ب ٌطزی

آٔیٙٛتیبظَٚ ؾِٛفٛ٘بٔیس ضا ثٝ فٙاٛاٖ اِٚایٗ ثبظزاض٘اسٜ ٞابی     -2ثبضف ٚ ٕٞىبضا٘ف   2002زض ؾبَ      

11β-HSD1  زض . >49=ٌعاضـ وطز٘س. ؾپؽ ثبظزاض٘سٜ ٞبی ٔرتّفی تٛؾظ ٌطٟٚٞبی زیٍط ٌعاضـ قاس

واٝ زض   11β-HSD1ٞب ثٝ فٙٛاٖ ثبظزاض٘اسٜ ٞابی   ایٗ وبض تقسازی اظ تطویجبت آضیُ ؾِٛفٛ٘یُ پیپطاظیٗ

تٛؾظ ؾبٖ ٚ ٕٞىبضا٘ف ٌعاضـ قسٜ اؾت، تٛؾاظ ضٚقاٟبی وٕاٛٔتطیىؽ خٟات ٔاسَ       2008ؾبَ 

 ؾبظی ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌطفتٙس.

                                                           
1- 11β-hydroxysteroid dehydrogenase type 1 

2- Hypothalamic–pituitary–adrenal axis 

https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=2&cad=rja&uact=8&ved=0CCoQFjABahUKEwjD5vGAlq7HAhWB6RQKHVgfDuY&url=https%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2FHypothalamic%25E2%2580%2593pituitary%25E2%2580%2593adrenal_axis&ei=UM7QVcP-IIHTU9i-uLAO&usg=AFQjCNGvFZ2zrudsm0qDXoN35ag6ynkBkg&bvm=bv.99804247,d.bGQ
https://en.wikipedia.org/wiki/File:Cortisol-cortisone_en.png
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 ّا اًتخاب سشی دادُ -4-2

ٗ     42ٞب قبُٔ فقبِیت زاضٚیای  ؾطی زازٜ      ٞابی  ضٚـ تٛؾاظ  تطویات اظ آضیاُ ؾاِٛفٛ٘یُ پیپاطاظی

لسضت ثبظزاض٘سٌی ایاٗ تطویجابت    وبضزض ایٗ  .>48= (1-4وٕٛٔتطیىؽ ٔٛضز ثطضؾی لطاض ٌطفت )خسَٚ

% 50وٝ ثبفاث  زاضٚیی فجبضتؿت اظ ٔیٙیٕٓ غّؾتی اظ تطویت  IC50 ٌعاضـ قسٜ اؾت.  IC50ثٝ نٛضت 

ٚ ٔاٛضز   تجسیُ  قسٜ  ( pIC50 ) ایٗ ٔمبزیط ثٝ ٔمیبؼ ٍِبضیتٕی قٛز.اثط ثبظزاض٘سٌی ثط ضٚی ثیٕبضی ٔی

  . اؾتفبزٜ لطاض ٌطفتٝ اؾت

 

 آٟ٘ب pIC50ؾبذتبض تطویجبت ٔٛضز اؾتفبزٜ ٚ ٔمساض  -(1-4خسَٚ )

 

No. X pIC50
 

1 
4-Me-Ph 80/7  

2 
-SO2- 

35/7  

3 
-C(O)- 58/6  

5 
-CH2- 

26/6  

6 
-CH2SO2- 

70/7  

 

No. R pIC50
 

7 
4-Et-Ph 74/7  

8 
4-Pr-Ph 80/7  

9 
4-ipr-Ph 82/7  

10 
4-tBu-Ph 40/8  

11 
4-F-Ph 34/7  
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(1-5ثدثمهجدول)  

12 
4-Cl-Ph 85/7  

13 
4-CF3-Ph 85/7  

14 
4-OMe-Ph 72/7  

15 
4-NO2-Ph 43/7  

16 
4-CN-Ph 30/7  

17 
4-Ph-Ph 13/7  

18 
2- Naphthyl 89/7  

19 
3- Naphthyl 89/7  

20 
3-Cl-Ph 26/7  

21 
3-CF3-Ph 19/7  

22 
2,4-diCl-Ph 15/8  

 

No. R pIC50
 

24
 

CH3 82/6  

25
 

Cl 93/6  

26
 

NO2 54/6  

27
 

CN 21/6  

 

No. Ar pIC50
 

28
 

2-CF3-Ph 82/7  

29
 

2-Me-Ph 49/7  

31
 

2-Cl-Ph 12/7  

31
 

(2-F)Ph 97/6  

32
 

2-NO2-Ph 43/7  

33
 

4-NO2-Ph 11/8  

34
 

4-Cl-Ph 16/7  

35
 

4-Me-Ph 41/6  

36
 

4-F-Ph 38/7  

37
 

4-OMe-Ph 63/6  
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O O

N

N
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(1-5ثدثمهجدول)  

 

No. Ring pIC50
 

 

38
 

 

 

 
52/8  

39
 

 

 

 

15/8  

41
 

 

 

 

77/7  

41
 

 

 

 

24/7  

42
 

 

 

 

 

21/7  

 

No. Ar pIC50
 

43
 

R-3-CF3-2-Pyridyl 96/7  

45
 

R-4-NO2-Ph 54/7  

 

 سسن ٍ تْیٌِ ساصی ساختاس هَلکَل ّا -4-2-1

 ا٘دبْ قس.  2-1-3خٟت ضؾٓ ٚ ثٟیٙٝ ؾبظی ؾبذتبض ِٔٛىَٛ ٞب ٕٞب٘ٙس ضٚـ ٌفتٝ قسٜ زض ثرف    

 تَصیفگش ّاهحاسثِ  -4-2-2

-1-3ٚ ثٝ نٛضت قطح زازٜ قسٜ زض ثرف  Dragonخٟت ٔحبؾجٝ تٛنیفٍطٞب ثٝ ٚؾیّٝ ٘طْ افعاض      

 ا٘دبْ قس.  3
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 اًتخاب تَصیفگشّا تِ سٍش الگَسیتن طًتیک -4-2-3

مظْ ثٝ شوط اؾت وٝ زض ایٗ ثرف خٟت ا٘تربة ٔتغیط، فمظ اظ ضٚـ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه اؾتفبزٜ قسٜ      

ٕٞب٘غٛض وٝ پیكتط تٛایح زازٜ قس،  فهُ زْٚ ٔفبٞیٓ ٚ انَٛ اٍِٛضیٓ غ٘تیه ٔغطح ٌطزیس.اؾت. زض 

ٞسف اظ اخطای اٍِٛضیتٓ حباط قٙبؾبیی تطویجی اظ تٛنیفٍطٞبؾت، ثٝ ٌٛ٘ٝ ای وٝ ثاطای پایف ثیٙای    

pIC50 ٗٞبی ثٛؾیّٝ ضٚـ ٔكتمبت آضیُ ؾِٛفٛ٘یُ پیپطاظیMLR ،ANN  ٚSVM     ٔاٛضز اؾاتفبزٜ لاطاض

ٞاب  ٌیط٘س. زض فطایٙس اخطای ایٗ اٍِٛضیتٓ، اثتسا ثٝ نٛضت اتفبلی یه خٕقیت اِٚیاٝ اظ تٛنایف وٙٙاسٜ   

قٛز، ثطاظ٘سٌی یب قبیؿتٍی ته ته افضبی ٞط ٘ؿُ یقٙی تٛنیفٍطٞب، ٔحبؾجٝ ٚ ثب تٛخٝ ثٝ تِٛیس ٔی

قٛ٘س. خٟف تِٛیس یب ثبظ تطویت ٔی ٞب، ٘ؿُ ٞبی ثقسی ثب افٕبَ ؾٝ فٍّٕط خٕقیت، پیٛ٘س ٚقبیؿتٍی

یبثس. مظْ ثٝ شوط اؾت وٝ ٞبی ٔرتّف تب حهَٛ ٔلان ذبتٕٝ ازأٝ ٔیایٗ ضٚ٘س خؿتدٛ ثطای خٕقیت

ی ثبقاس. ٔمابزیط ثٟیٙاٝ قاسٜ    ثط٘بٔٝ اؾتفبزٜ قسٜ زض اٍِٛضیتٓ غ٘تیاه یاه ثط٘بٔاٝ ثٟیٙاٝ قاسٜ ٔای      

ٔی ثبقس. پٙح تٛنیفٍط ا٘ترابة قاسٜ    01/0ٚ  5/0، 30پبضأتطٞبی خٕقیت، پیٛ٘س ٚ خٟف ثٝ تطتیت 

 ( آٚضزٜ قسٜ اؾت.2-4تٛؾظ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه ثطای ؾطی زازٜ ٞب زض خسَٚ)

 

 تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ تٛؾظ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه -(2-4خسَٚ )

 اثر متوسط نام کامل نشان

VRA2 Average connectivity index chi-0 211/2  

GATS5e Average connectivity index chi-5 291/2  

RDF040m Mean distance degree deviation 795/1-  

RDF035p 
Partial charge weighted topological electronic 

descriptor 
864/1  

Te 
Radial distribution function – 14.5 / weighted 

by atomic masses 
561/3-  
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 اًتخاب ضذُاسصیاتی هستمل تَدى تَصیفگشّای  -4-2-4

(  3-4ثٝ ٔٙؾٛض اضظیبثی تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ ٔجٙی ثط ٔؿتمُ ثٛزٖ اظ ٕٞاسیٍط زض خاسَٚ )       

ٔبتطیؽ ٕٞجؿتٍی تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ آٚضزٜ قسٜ اؾت.  ٕٞب٘غٛض وٝ زض ایٗ خاسَٚ ٔكابٞسٜ   

٘تابیح   اثبقاس. ِاص  ٔای  9/0قٛز اطیت ٕٞجؿتٍی ثیٗ تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ ٍٕٞای وٕتاط اظ   ٔی

 خسَٚ ٘كبٖ ٔی زٞس تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ ٔؿتمُ اظ یىسیٍط ٞؿتٙس. 

 

 ٔبتطیؽ اطایت ٕٞجؿتٍی تٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ -(3-4خسَٚ )
 VRA2 GATS5e RDF040m RDF035p Te 

VRA2 1     

GATS5e 146/0-  1    

RDF040m 295/0-  212/0-  1   

RDF035p 441/0  036/0-  263/0-  1  

Te 593/0  232/0-  233/0-  672/0  1 

 

هذل سگشسیَى خغی چٌذگاًِ تا استفادُ اص تَصیفگشّای اًتختاب ضتذُ تَستظ     -4-2-5

 الگَسیتن طًتیک

پؽ اظ ا٘تربة ٔٙبؾت تطیٗ تٛنیف وٙٙسٜ ٞب تٛؾظ اٍِٛضیتٓ غ٘تیه، ٔسَ ؾابظی ثایٗ تٛنایف           

ثطای ؾطی آٔٛظـ ثاب اؾاتفبزٜ اظ    پیپطاظیٗوٙٙسٜ ٞب ٚ فقبِیتٟبی ثبظزاض٘سٌی ٔكتمبت آضیُ ؾِٛفٛ٘یُ 

 ا٘دبْ ٚ ٔسَ ذغی ظیط ثسؾت آٔس: MLRضٚـ 

pIC50= 8.301 (±0.723) -0.255 (±0.058) VRA2 -1.807 (±0.359) GATS5e +0.047 

(±0.012) RDF040m - 0.069 (±0.017) RDF035p +0.174 (±0.025) Te 

ؾطی تؿت اؾتفبزٜ ٌطزیس. ٔمبزیط ٚالقی ٚ پیف ؾپؽ اظ ٔقبزِٝ ثسؾت آٔسٜ ثطای پیف ثیٙی فقبِیت 

 (آٚضزٜ قسٜ اؾت. 2-ٞب ثطای تٕبْ تطویجبت زض پیٛؾت )حثیٙی قسٜ فقبِیت
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هذل ضثکِ ػصثی هصٌَػی تا استتفادُ اص تَصتیفگشّای اًتختاب ضتذُ تَستظ       -4-2-6

 الگَسیتن طًتیک

زض ایٗ ثرف ٘یع اظ قجىٝ فهجی ؾٝ میٝ ٔتكىُ اظ یه میٝ ٚضٚزی، یه میٝ پٟٙبٖ ٚ یاه میاٝ        

 ذطٚخی اؾتفبزٜ قس.

اًتخاب تؼذاد گشُ ّای لایِ پٌْاى، تؼذاد هتغیش ٍسٍدی، ًَع تاتغ آهَصش ٍ ًتَع   -4-2-6-1

 تاتغ اًتمال

ٔبضوٛاضت ٚ تٙغیٓ ثابیعیٗ، ثاب   -ی ِٛ٘جطيتٛؾظ زٚ اٍِٛضیتٓ آٔٛظق 5تب  2قجىٝ ثب ٚضٚزی ٞبی اظ      

ٚ تب٘ػا٘ات   (logsig)ٚ ٕٞچٙیٗ تٛاثـ ٍِبضیتٕی ؾیٍٛئیسی 10تب  2تقساز ٔتفبٚت ٌطٜ زض میٝ پٟٙبٖ اظ 

ٞاب تقاساز   ثقٙٛاٖ تٛاثـ ا٘تمبَ میٝ پٟٙبٖ، آٔٛظـ زازٜ قس. زض تٕبٔی ایٗ قجىٝ ،(tansig)ؾیٍٕٛئیسی 

زض میاٝ   (purelin)٘ؾط ٌطفتٝ قس. ٕٞچٙیٗ اظ تبثـ ا٘تمبَ ذغی  زض 100زٚضٞبی آٔٛظـ ثبثت ٚ ثطاثط 

ثطای ؾطؼ اضظیبثی زض ٘ؾط ٌطفتٝ  (MSE)ذطٚخی اؾتفبزٜ قس. ٔقیبض ٘یع ثٝ حسالُ ضؾب٘سٖ ٔطثـ ذغب 

 ( آٚضزٜ قسٜ اؾت.7-4( ٚ )6-4(، )5-4(، )4-4قس وٝ ٘تبیح ایٗ ٔحبؾجبت زض خساَٚ )

ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی تٙؾٓ ثبیعیٗ ٚ تبثـ ا٘تمبَ ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ  -(4-4خسَٚ )

 تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖ

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب(

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 

2 284/0  236/0  243/0  147/0  

3 279/0  240/0  274/0  129/0  

4 278/0  448/0  448/0  177/0  

5 277/0  232/0  448/0  225/0  

6 277/0  231/0  278/0  231/0  

7 277/0  253/0  237/0  136/0  

8 277/0  233/0  236/0  201/0  

9 276/0  230/0  262/0  138/0  

10 276/0  233/0  243/0  138/0  
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ٔبضوٛات ٚ تبثـ -ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی ِٛ٘جطي -(5-4خسَٚ )

 ا٘تمبَ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖ

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

ٔبضوٛات ٚ تبثـ -ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی ِٛ٘جطي -(6-4خسَٚ )

 ا٘تمبَ ٍِبضیتٓ ؾیٍٕٛئیسی ثب تقساز ٚضٚزی ٞبی ٔرتّف ٚ تقساز ٌطٜ ٞبی ٔتفبٚت زض میٝ پٟٙبٖ

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب(
 ٝ

می
ی 

ٞب
طٜ 

ٌ 
ساز

تق
بٖ

ٟٙ
پ

 
 2 3 4 5 

2 669/0  051/1  259/0  672/2  

3 342/0  258/5  563/0  414/0  

4 314/1  491/0  150/2  145/0  

5 487/0  283/1  218/2  463/0  

6 436/0  648/1  862/2  481/0  

7 542/0  544/3  319/0  396/0  

8 231/0  348/0  744/0  471/0  

9 232/3  266/1  623/1  369/0  

10 096/0  913/0  713/1  463/0  

تٛنیفٍطٞب(تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز   

بٖ
ٟٙ

ٝ پ
می

ی 
ٞب

طٜ 
ٌ 

ساز
 تق

 2 3 4 5 

2 301/0  453/0  315/0  488/4  

3 378/0  720/1  367/0  238/0  

4 490/1  598/3  781/5  312/0  

5 916/0  808/0  427/1  350/0  

6 949/3  349/1  147/2  947/0  

7 398/0  357/5  892/2  449/0  

8 712/0  337/0  139/1  314/0  

9 726/1  044/1  798/1  394/0  

10 249/3  862/2  684/1  369/0  
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 ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغبی ؾطی اضظیبثی ثطای قجىٝ ثب اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی تٙؾیٓ ثبیعیٗ ٚ تبثـ ا٘تمبَ  -(7-4خسَٚ )
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 عجك ٘تبیح ٔٛخٛز زض 

( ثطای اٍِٛضیتٓ آٔٛظقی تٙؾیٓ ثبیعیٗ ٘ؿجت ثٝ اٍِاٛضیتٓ  MSE( ٔیبٍ٘یٗ ٔطثقبت ذغب )8-4خسَٚ )

ٔبضوٛاضت ثیكتط اؾت. ٕٞچٙیٗ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی ٘ؿجت ثٝ ٍِبضیتٓ ؾایٍٕٛئیسی  -آٔٛظقی ِٛ٘جطي

فٙٛاٖ تبثـ ا٘تمبَ میٝ پٟٙبٖ ثطٌعیسٜ قاسٜ  ذغبی وٕتطی زاضز. زض ٘تیدٝ تبثـ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی ثٝ 

تٛنیفٍط ثٝ فٙٛاٖ تقاساز ثٟیٙاٝ ٚضٚزی ٞاب ثاطای      2اؾت. عجك ٘تبیح ثٝ زؾت آٔسٜ اظ خساَٚ، تقساز 

 ٌطٜ ٘یع ثٝ فٙٛاٖ تقساز ثٟیٙٝ ٌطٜ ٞب زض میٝ پٟٙبٖ ا٘تربة قس٘س. 10قجىٝ ٚ تقساز 

 ثسؾت آٔسٜ (SR-ANN)ی ثٟیٙٝ ( تٛاثـ ٚ پبضأتطٞبی ثٟیٙٝ قسٜ  قجىٝ ٞب8-4خسَٚ )

ا٘تمبَ تبثـ آٔٛظـ تبثـ   
 تٛنیف تقساز

 وٙٙسٜ

 میٝ ٘طٖٚ تقساز

 پٟٙبٖ

 زٚض تقساز

 آٔٛظـ
MSE 

ؾیٍٕٛییس ٍِبضیتٓ ثبیعیٗ تٙؾیٓ   5 8 100 116/0  

ؾیٍٕٛییس ٍِبضیتٓ ٔبضوٛاضت-ِٛ٘جطي   5 3 100 238/0  

ؾیٍٕٛییس تب٘ػا٘ت ثبیعیٗ تٙؾیٓ   5 3 100 129/0  

سیگوَییذ تاًظاًت هاسکَاست-لًَثشگ   2 10 100 096/0  

 

 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی قجىٝ)تقساز تٛنیفٍطٞب(
بٖ

ٟٙ
ٝ پ

می
ی 

ٞب
طٜ 

ٌ 
ساز

 تق

 2 3 4 5 

2 283/0  236/0  241/0  148/0  

3 279/0  408/0  241/0  136/0  

4 277/0  232/0  236/0  448/0  

5 277/0  231/0  448/0  219/0  

6 277/0  231/0  236/0  299/0  

7 276/0  231/0  234/0  136/0  

8 276/0  231/0  235/0  116/0  

9 276/0  231/0  234/0  137/0  

10 276/0  232/0  233/0  147/0  
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 اًتخاب تؼذاد دٍسّای آهَصش -4-2-6-2

 2ٔابضوٛاضت،  -ثسیٗ ٔٙؾٛض ٚ خٟت ا٘تربة تقاساز زٚضٞابی ثٟیٙاٝ، قاجىٝ ثاب اٍِاٛضیتٓ ِاٛ٘جطي            

ٌطٜ زض میٝ پٟٙبٖ ٚ تبثـ ا٘تمبَ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی زض تقساز زٚضٞبی  10تٛنیفٍط ثٝ فٙٛاٖ ٚضٚزی ٚ 

( ٚ قىُ 9-4ٔتفبٚت، آٔٛظـ زازٜ قس ٚ ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب ثطای ؾطی اضظیبثی ثجت ٌطزیس. خسَٚ )

ثٝ حسالُ ٔی  92زض تقساز زٚضٞبی آٔٛظـ (MSE)( ٘كبٖ ٔی زٞس وٝ ٔمساض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب 4-2)

 ثبض تىطاض ثٝ فٙٛاٖ تىطاضٞبی ثٟیٙٝ ثطای یبز ٌیطی قجىٝ ا٘تربة قس. 92ضؾس. ثٙبثطایٗ 

 

 ٔرتّفٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب ثطای ؾطی اضظیبثی زض تقساز زٚضٞبی آٔٛظـ  -(9-4خسَٚ )
میااااااان ی  

 مربع خطا

تعااااااا اد 

 تکرار

میاااان ی  

 مربع خطا

تعااااااا اد 

 تکرار

میااااااان ی  

 مربع خطا

تعااااا اد 

 تکرار

میااااان ی  

 مربع خطا

تعااااا اد 

 تکرار

میااااااان ی  

 مربع خطا

تعااااا اد 

 تکرار

091/0  98 117/0  86 518/0  74 748/0  62 847/0  50 

096/0  100 094/0  88 454/0  76 723/0  64 834/0  52 

103/0  102 084/0  90 381/0  78 694/0  66 821/0  54 

109/0  104 011/0  22 303/0  80 660/0  68 805/0  56 

115/0  106 082/0  94 226/0  82 621/0  70 789/0  58 

120/0  108 086/0  96 161/0  84 574/0  72 770/0  60 

 

 
 

 ٔٙحٙی تقساز چطذٝ ٞبی آٔٛظـ ثط حؿت ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب -(2-4قىُ )
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 muتْیٌِ کشدى همذاس  -4-2-6-3

ٌطٜ زض میٝ پٟٙبٖ ٚ اٍِٛضیتٓ  10ٔتغیط ٚضٚزی،  2، ؾبذتبض قجىٝ ثب muخٟت ثٟیٙٝ وطزٖ ٔمساض      

اظ  muٔبضوٛاضت ٚ تبثـ ا٘تمبَ تب٘ػا٘ت ؾیٍٕٛئیسی زض ٘ؾط ٌطفتٝ قس. ؾاپؽ ٔماساض   -آٔٛظقی ِٛ٘جطي

تغییط زازٜ قس ٚ آٍ٘بٜ ثاطای ٞاط ٔاٛضز ٔماساض ٔیابٍ٘یٗ ٔطثاـ        0005/0ثب ٌبْ ٞبی  02/0تب  0005/0

ضؾآ ٌطزیاس.    muذغبی ؾطی اضظیبثی ٔحبؾجٝ ٌطزیس. زض ٟ٘بیت ٔمساض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب ثط حؿات  

قىُ  ( 10ٚ-4٘مغٝ ای وٝ وٕتطیٗ ذغب ضا زاقت ثٝ فٙٛاٖ ٔمساض ثٟیٙٝ ا٘تربة قس وٝ عجك خسَٚ )

 ثسؾت آٔس.  01/0 ( ٔمساض ثٟیٙٝ 4-3)

 mu( ٔمبزیط ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغبٞب ثطای ؾطی اضظیبثی زض ٔمبزیط ٔرتّف 10-4خسَٚ)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

mu ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب mu ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب mu ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب 

0005/0  22/0  0075/0  148/0  016/0  195/0  

001/0  23/0  008/0  149/0  0165/0  195/0  

0015/0  24/0  0085/0  175/0  017/0  196/0  

002/0  193/0  009/0  175/0  0175/0  196/0  

0025/0  198/0  01/0  135/0  018/0  198/0  

003/0  158/0  0105/0  198/0  0185/0  194/0  

0035/0  178/0  012/0  198/0  019/0  195/0  

004/0  199/0  0125/0  196/0  0195/0  195/0  

0045/0  185/0  013/0  194/0  02/0  195/0  

005/0  197/0  0135/0  189/0    

0055/0  23/0  014/0  189/0    

006/0  24/0  0145/0  196/0    

0065/0  187/0  015/0  187/0    

007/0  145/0  0155/0  195/0    
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 muٕ٘ٛزاض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثـ ذغب ثط حؿت ٔمبزیط ٔرتّف  -(3-4قىُ)

 

 ( اضائٝ قسٜ اؾت.11-4ٔرتّف قجىٝ فهجی زض خسَٚ ) تٛاثـ ٚ ٔمبزیط ثٟیٙٝ قسٜ پبضأتطٞبی

 ( تٛاثـ ٚ پبضأتطٞبی ثٟیٙٝ قسٜ  قجىٝ فهجی11-4خسَٚ )

 trainlm تبثـ آٔٛظـ

 tansig تبثـ ا٘تمبَ میٝ ی پٟٙبٖ

 pureline ذطٚخی ی میٝ ا٘تمبَ تبثـ

 10 تقساز ٘طٖٚ میٝ ی پٟٙبٖ

 2 تقساز ٔتغیطٞبی ٚضٚزی

 92 آٔٛظـتقساز زٚضٞبی 

 mu 01/0 پبضأتط

 

ثٟیٙٝ قسٜ ٔمبزیط فقبِیتٟبی ثبظزاض٘سٌی تطویجبت ٔٛضز ٘ؾط زض ٔدٕٛفٝ ٞبی  ANNثب اؾتفبزٜ اظ ٔسَ 

 ( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت.2-ثیٙی ٔٛضز ٔحبؾجٝ لطاض ٌطفت ٚ زض پیٛؾت )ح آٔٛظـ، اضظیبثی ٚ پیف

 (SVM)هذل ساصی تِ سٍش هاضیي تشداس پطتیثاى  -4-2-7

زض ایٗ فهُ ٕٞب٘ٙس فهُ زْٚ ثٟیٙاٝ ؾابظی ؾاٝ پابضأتط ٔبقایٗ ثاطزاض پكاتیجبٖ ثاب اؾاتفبزٜ اظ               

( ٌاعاضـ قاسٜ   12-4ا٘دبْ ٌطفت وٝ ٘تابیح آٖ زض خاسَٚ )   GAتٛنیفٍطٞبی ا٘تربة قسٜ ثٝ ضٚـ 
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، ثطای تبثـ حؿبؾیت ٚپٙبیاه  2زٞٙس وٝ ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ثب ٔمبزیط اؾت. وٝ ایٗ ٘تبیح ٘كبٖ ٔی

، ثااب اؾااتفبزٜ اظ pIC50ثااطای پاابضأتط وط٘ااُ ثااطای پاایف ثیٙاای  C  ٚ1/0ی ثااطای پاابضأتط ٔٛاظ٘ااٝ 20

ٞابی ثبظزاض٘اسٌی تطویجابت ٔاٛضز ٘ؾاط زض ؾاطی       ثبقس. ٔمبزیط فقبِیات ٔی GAتٛنیفٍطٞبی ٔٙترت 

  .( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت2-آٔٛظـ ٚ تؿت ٔٛضز ٔحبؾجٝ ٚ زض پیٛؾت )ح

 

 آٟ٘ب GA  ٚMSEف پبضأتطٞبی ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ثب اؾتفبزٜ تٛنیٍطٞبی ٔٙترت ٔمبزیط ٔرتّ -(12-4خسَٚ )

 MSE پبضأتط وطُ٘ تبثـ حؿبؾیت ٚپٙبیه Cی پبضأتط ٔٛاظ٘ٝ
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 تشسسی ًتایج -4-2-8

افتجبض ٚ إٞیت ٔقبزمت پیف ثیٙی ٚ ٔسَ ٞبی ؾبذتٝ قسٜ ٚلتی ٔكرم ٔی ٌطزز وٝ فقبِیات       

ذٛثی ٚ ثغٛض ضابیت ثرف ٚ لبثُ لجَٛ پیف ثیٙی وٙاس.  ِٔٛىَٛ ٞبی وٝ زض ؾطی تؿت ٞؿتٙس ضا ثٝ

شوط   pIC50زض ایٙدب چٙسیٗ ضٚـ ثٝ ٔٙؾٛض اضظیبثی تٛا٘بیی ٔسَ ٞبی اضائٝ قسٜ زض پیف ثیٙی ٔمبزیط 

 قسٜ اؾت.

 

 اسصیاتی هذل ّا تا استفادُ اص ًوَداس تشگطتی -4-2-8-1

ٌاطزز ٚ ثاب تٛخاٝ ثاٝ     تدطثی ضؾٓ ٔای  زض ٕ٘ٛزاض ثطٌكتی ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ ثطحؿت ٔمبزیط     

R)ٔمساض اطیت تقییٗ 
2
-ثٝ زؾت آٔسٜ اظ ٕ٘ٛزاض، پطاوٙسٌی ٘مبط زض اعطاف ذظ ثطٌكت تقییٗ ٔی (

قٛز. ٞط چٝ ٔمساض اطیت تقییٗ ثٝ یه ٘عزیه تط ثبقس، ٔسَ ؾبذتٝ قسٜ، ٔسَ ثٟتطی اؾات. ٘تابیح   

ایٗ وبض ثطای ؾطی اضظیبثی ٚ تؿت زض  حبنُ اظ ٕ٘ٛزاضٞبی ثطٌكتی ٔطثٛط ثٝ ؾٝ ضٚـ ا٘دبْ قسٜ زض

 ( آٚضزٜ قسٜ اؾت.5-4( ٚ )4-4قىُ ٞبی )

 

 
 ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی ثطای ؾطی اضظیبثی pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ  -(4-4قىُ )
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 ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی ثطای ؾطی تؿت pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ  -(5-4قىُ )
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R² = 0.7746 
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 ّا تا استفادُ اص ًوَداس خغای تالیواًذُاسصیاتی هذل -4-2-8-2

قاٛز. پطاوٙاسٌی   اذتلاف ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ ٚ ٔمبزیط تدطثی، ذغابی ثبلیٕب٘اسٜ ٘بٔیاسٜ ٔای         

ی آٖ اؾات واٝ   زٞٙسٜی نفط اؾت، ٘كبٖیىٙٛاذت ٘مبط، حَٛ ٔحٛض افمی وٝ ثیبٍ٘ط ذغبی ثبلیٕب٘سٜ

ز ٘ساضز. ٕ٘ٛزاض ذغبی ثبلیٕب٘سٜ ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی، ثطای ذغبی ؾیؿتٕبتیىی زض ٔسَ ؾبظی ٚخٛ

 ( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت.7-4( ٚ )6-4ٞبی )ٞبی شوط قسٜ زض قىُٔسَ

 

 

 

 ثط حؿت ٔمبزیط تدطثی ثطای ؾطی تؿت pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط ثبلیٕب٘سٜ  -(6-4قىُ )

-0.4

-0.2

0

0.2

0.4

0.6

6 6.5 7 7.5 8 8.5 9

R
es

id
u

al
s 

Experimental (pIC50) 

GA-MLR 

-0.6

-0.4

-0.2

0

0.2

0.4

0.6

0.8

6 6.5 7 7.5 8 8.5 9

R
es

id
u

al
s 

Experimental (pIC50) 

GA-SVM 

-1

-0.8

-0.6

-0.4

-0.2

0

0.2

0.4

0.6

6 6.5 7 7.5 8 8.5 9

R
es

id
u

al
s 

Experimental (pIC50) 

GA-ANN 



102 
 

 
 تدطثی ثطای ؾطی اضظیبثیثط حؿت ٔمبزیط  pIC50ٕ٘ٛزاض ٔمبزیط ثبلیٕب٘سٜ  -(7-4قىُ )

 

 

 اسصیاتی هذل ّای تشتش خغی ٍ غیش خغی تا استفادُ اص پاساهتشّای آهاسی -4-2-8-3

پبضأتط آٔبضی، خٟت اضظیبثی تٛا٘بیی پیف ثیٙیی ٔسَ ٞابی ؾابذتٝ    قف(  13-4ٔغبثك خسَٚ )     

ثٝ  وبض ٌطفتٝ قاس. ٘تابیح حبناُ اظ خاسَٚ      GA-MLR ،GA-ANN  ٚGA-SVMقسٜ ثٝ ضٚـ ٞبی 

(4-13  َ ٞابی ٔرتّاف اظ خّٕاٝ    ( ٘كبٖ ٔی زٞس وٝ پبضأتطٞبی آٔبضی ٔرتّف ثطای ؾطی تؿات ٔاس

MSE ،SEP ،MAE  ٚR
ثؿیبض ثٝ یىسیٍط ٘عزیه ثٛزٜ ٚ ایٗ ثیبٍ٘ط ایٗ ٔغّت اؾت وٝ ٞط ؾٝ ٔاسَ    2

 ت ٔٛضز ٔغبِقٝ زاض٘س.تطویجب IC50ثٝ وبض ثطزٜ قسٜ تٛا٘بیی ذٛثی زض پیف ثیٙی 
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 پبضأتطٞبی آٔبضی ثطای ٔسَ ٞبی ا٘تربة قسٜ -(13-4خسَٚ )

 GA-MLR GA-ANN GA-SVM 

MSE 

046/0 ؾطی آٔٛظـ  001/0  01/0  

081/0 - ؾطی اضظیبثی  - 

1/0 ؾطی تؿت  134/0  111/0  

Press 

581/1 ؾطی آٔٛظـ  027/0  263/0  

654/0 - ؾطی اضظیبثی  - 

802/0 ؾطی تؿت  079/1  890/0  

SEP 

215/0 ؾطی آٔٛظـ  032/0  09/0  

286/0 - ؾطی اضظیبثی  - 

316/0 ؾطی تؿت  366/0  335/0  

MAE 

175/0 ؾطی آٔٛظـ  018/0  08/0  

202/0 - ؾطی اضظیبثی  - 

261/0 ؾطی تؿت  286/0  286/0  

AAD 

375/2 ؾطی آٔٛظـ  237/0  13/1  

799/2 - ؾطی اضظیبثی  - 

589/3 ؾطی تؿت  001/4  936/0  

R
2
 

827/0 ؾطی آٔٛظـ  995/0  971/0  

862/0 - ؾطی اضظیبثی  - 

784/0 ؾطی تؿت  778/0  774/0  

 

 

 تَسظ سٍش سد هشحلِ ای تک تک ٍ گشٍّیّا اسصیاتی  هذل  -4-2-8-4

ثٝ ٔٙؾٛض ثطضؾی ثیكتط لسضت پیف ثیٙی ٔسَ ٞبی ذغی ٚ غیط ذغی تىٙیه ضز ٔطحّٝ ای ته 

ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌطفت. زض ضٚـ ضز ٔطحّٝ ای ته ته، ٞط ثبض یىی اظ تطویجبت ثٝ عٛض ٚ ٌطٚٞی ته 

 5ای ٌطٚٞی، ٞط ثبض یه ٌاطٜٚ اظ تطویجابت)  ٞب حصف قس٘س ٚ زض ضٚـ ضز ٔطحّٝتهبزفی اظ ؾطی زازٜ
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ٞب حصف قس٘س. ؾپؽ ثب اؾتفبزٜ اظ ٔسَ ؾبذتٝ قسٜ تٛؾظ ثمیٝ تطویت( ثٝ عٛض تهبزفی اظؾطی زازٜ

یجبت، فقبِیت زاضٚیی تطویت یب  تطویجبت حصف قسٜ، پیف ثیٙی قاس٘س. ایاٗ فطایٙاس ثاطای تٕابْ      تطو

( اضائاٝ قاسٜ   14-4افضبی ؾطی زازٜ ٞب تىطاض قس. ٘تبیح حبنُ اظ ضز ٔطحّٝ ای ٚ ٌطٚٞی زض خاسَٚ) 

 اؾت. 

 پبضأتطٞبی آٔبضی ثطای ٔسَ ٞبی ا٘تربة قسٜ -(14-4خسَٚ )

 GA-MLR GA-ANN GA-SVM 

Q
2
 LOO 

748/0 وُ زازٜ ٞب  768/0  754/0  

Q
2
 LGO 731/0 وُ زازٜ ٞب  736/0  724/0  

 

 تصادفی-Yاسصیاتی هذل ّای اسائِ ضذُ تا استفادُ اص آصهَى  -4-2-8-5

ایٗ تىٙیه اضظیبثی ٔسَ، ثب ٞسف ثطضؾی ٞط ٌٛ٘ٝ اضتجبط تهبزفی ثیٗ زازٜ ٞب ا٘دبْ قاس. زض ایاٗ        

خسیاس ثاب اؾاتفبز اظ ٔابتطیىؽ      QSARآظٖٔٛ، ٔتغیط ٚاثؿتٝ ثغٛض تهابزفی ثٟآ ضیرتاٝ قاس. ٔاسَ      

 ٝ  ٔتغیطٞبی ٔؿتمُ انّی ٚ ٔمبزیط تهبزفی اظ ٔتغیط ٚاثؿتٝ تٛؾقٝ یبفت. اٌط زض ٔسَ انّی ٞیچ ٌٛ٘ا

اضتجبط تهبزفی ٚخٛز ٘ساقتٝ ثبقس، تفبٚت لبثُ تٛخٟی ثیٗ ٔمساض اطیت تقییٗ ٔاسَ اناّی ٚ ٔاسَ    

QSAR        وٝ ثب پبؾد تهبزفی تٛؾقٝ یبفتٝ، ٚخٛز ذٛاٞس زاقات. ٘تابیح حبناُ اظ چٙاسیٗ ثابض اخاطای

ثیابٍ٘ط   (R2)( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت. ٔمبزیط وٛچه اطیت تقییٗ 15-4تهبزفی زض خسَٚ )-Yآظٖٔٛ 

اضتجبط قب٘ؿی زض ٔسَ تٛؾقٝ یبفتٝ تٛؾظ ضٌطؾیٖٛ ذغی چٙسٌب٘ٝ، قاجىٝ فهاجی ٔهاٙٛفی ٚ     فسْ

 ثبقس.ٔبقیٗ ثطزاض پكتیجبٖ ٔی
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 تهبزفی-Yثبض آظٖٔٛ  10٘تبیح حبنُ اظ  -(15-4خسَٚ )

 

 

 

 

 

 

 

 

. 

 

 

 تاصداسًذگیتشسسی استثاط تَصیفگشّای ٍاسد ضذُ دس هذل تا اثش  -4-2-9

تٛنایفٍطٞبی ٚاضز قاسٜ زض ٔاسَ ٚ اثاط ثبظزاض٘اسٌی       ٗزض ایٗ ثرف ثٝ عٛض ذلاناٝ اضتجابط ثای        

تطویجبت، ٔٛضز ثطضؾی لطاض ذٛاٞس ٌطفت. ثب تٛخٝ ثٝ ٘تبیح ثٝ زؾت آٔسٜ زض ٔسَ ثطتط،  تٛنایفٍطٞبی  

. تٛنایفٍطٞبی  ا٘تربة قس٘س وٝ ٞط وساْ ثیبٍ٘ط ذهٛنیبت ٔتفبٚتی اظ ِٔٛىاَٛ ٔاٛضز ثطضؾای اؾات    

، VRA2 ،GATS5e ،RDF040mا٘تراابة قااسٜ تٛؾااظ ضٚـ تٛؾااظ اٍِااٛضیٓ غ٘تیااه قاابُٔ )    

RDF035p  وTe ثبقٙس.( ٔی 

RDFتَصیفگشّای   -2-9-1- 4
1 

      RDF  یب تبثـ تٛایـ ققبفی ٔطثٛط ثٝ یه زؾتٝ اظ اتٓ ٞب، ٔقبزَ تٛظیـ احتٕبَ یبفتٗ یه اتٓ زض 

                                                           
1- Radial Distribution Function Descriptors 

 تىطاض
R

2
test 

GA-MLR GA-ANN GA-SVM 

1 0311/0  0248/0  0128/0  

2 0046/0  0165/0  1497/0  

3 0726/0  0096/0  0012/0  

4 0048/0  1698/0  0351/0  

5 0214/0  0365/0  0127/0  

6 1350/0  0125/0  0094/0  

7 0007/0  0954/0  0105/0  

8 0507/0  0754/0  0174/0  

9 1974/0  1325/0  1452/0  

10 0939/0  0078/0  0946/0  
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 زٞس.ضا ٘كبٖ ٔی RDF( ٘حٜٛ ٔحبؾجٝ تبثـ 1-4اؾت. ضاثغٝ ) Rفضبی وطٚی ثٝ ققبؿ 

(4-1)                     ∑ ∑        
          

  
   

   
  .ƒ  = g(R) 

 i  ٚj  ٚAی ثیٗ زٚ اتٓ فبنّٝ rijٞبی ِٔٛىَٛ اؾت. ٕٞچٙیٗ تقساز اتٓ Nیه فبوتٛض ٔمیبؼ، ٚ  ƒوٝ 

، لغاجف  e، اِىتطٍٚ٘بتیٛیتاٝ  ν، حدآ ٚا٘اسضٚاِؽ   m، خاطْ اتٕای   uیه ٚیػٌی اتٕی )ٚظٖ زاض ٘كسٜ 

-یه فبوتٛض تؿٟیُ وٙٙسٜ اؾت وٝ تٛظیـ احتٕبَ فبنّٝ ثیٗ اتٕی ضا ٔكرم ٔی ᵦ( اؾت. pپصیطی 

ٝ  g(R)تٛاٖ اظ آٖ ثٝ فبوتٛض زٔب ثطای تقطیف خٙجف اتٕی تقجیط وطز. وٙس ٚ ٔی ای ثاب  زض ٘مبط ٌؿؿات

تٛاٖ ؾبذتبض ؾٝ ٞبی ٔرتّف اتٕی ٔیثب ٚیػٌی RDFٞبی ای اظ وسفٛانُ ٔقیٗ ٔحبؾجٝ ٚ ثب ٔدٕٛفٝ

ٞب زض ِٔٛىاَٛ  ٞب إٞیت تٛظیـ اتٓثقسی یه ِٔٛىَٛ ضا ثٝ عٛض ٚااح تٛنیف وطز. ایٗ تٛنیف وٙٙسٜ

زٞس. ٕٞچٙیٗ ایٗ تٛنیف وٙٙسٜ فلاٜٚ ثط فبنّٝ اتٕی، اعلافابتی ثاب   ضٚی اثط ثبظزاض٘سٌی آٖ ٘كبٖ ٔی

 وٙس.ٞب فطاٞٓ ٔیٞبی ٔؿغح ٚ غیط ٔؿغح ٚ ٘ٛؿ اتٓا٘ٛاؿ حّمٝ، ؾیؿتٓ اضظقی زض ٔٛضز فبنّٝ پیٛ٘س،

زض ٔاسَ اضائاٝ قاسٜ ثاطای پایف ثیٙای اثاط         RDF040m ،RDF035pاظ ایٗ ٌاطٜٚ، تٛنایفٍطٞب         

ٔثجت شواط قاسٜ یقٙای ثاب افاعایف       RDF035pا٘س. اثط ٔتٛؾظ تٛنیفٍطٞبی ثبظزاض٘سٌی ا٘تربة قسٜ

ٔٙفی شوط قاسٜ   RDF040mیبثس ٚ اثط ٔتٛؾظ تٛنیفٍطٞبی افعایف ٔی pIC50ٔمساض ایٗ تٛنیفٍطٞب 

 یبثس. ٘یع وبٞف ٔی pIC50یقٙی ثب افعایف ٔمساض ایٗ تٛنیفٍطٞب 

 Topologicalتَصیفگشّای  گشٍُ   -4-2-9-2

ٖ ثبقٙس. زض ایٗ ٌطافایٗ تٛنیفٍطٞب ثط اؾبؼ ٕ٘بیف ٌطاف ِٔٛىَٛ ٔی      ی زٞٙاسٜ ٞب ٞط ٘مغٝ ٘كاب

ٓ زٞٙسٜثٛزٜ ٚ ذغٛط ثیٗ ٘مبط ٘یع ٘كبٖ یه اتٓ ثبقاس. ٔقٕاٛم زض   ٞاب ٔای  ی پیٛ٘س قیٕیبیی ثیٗ اتا

زٞٙس. ایٗ تٛنایفٍطٞب اعلافابتی ضاخاـ ثاٝ ؾابذتٕبٖ،      ٞبی ِٔٛىِٛی اتٓ ٞیسضٚغٖ ضا ٘كبٖ ٕ٘یٌطاف

ٓ زاض قسٖ، ٘حٜٛ اتهبَ اتٓا٘ساظٜ، قىُ، تمبضٖ، قبذٝ ا زض ٞابی ٔٛخاٛز زض یاه ِٔٛىاَٛ ض    ٞب ٚ ٘ٛؿ اتا

َ    اذتیبض ٔب لطاض ٔی ٞاب  زٞٙس. ٔحبؾجٝ ایٗ تٛنیفٍطٞب ثٝ ؾابزٌی اظ ضٚی ؾابذتٕبٖ زٚ ثقاسی ِٔٛىاٛ
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ا٘ترابة قاس. اثاط     VRA2اظ ایٗ ٌطٜٚ تٛنیفٍطٞب زض ٔسَ اضائاٝ قاسٜ تٛنایفٍط     ثبقس.أىبٖ پصیط ٔی

 یبثس.افعایف ٔی pIC50زٞس ثب افعایف آٖ ٔمساض ٔتٛؾظ ثطای ایٗ تٛنیفٍط ٔثجت اؾت وٝ ٘كبٖ ٔی

 

 WHIMتَصیفگشّای   -4-2-9-3

ٝ    1ایٗ تٛنیفٍطٞب وٝ ثٝ ٚؾیّٝ ٌطٜٚ تحمیمای تٛزؾاچیٙی        ا٘اس حابٚی   ٚ ٕٞىابضا٘ف تٛؾاقٝ یبفتا

اعلافبت ؾٝ ثقسی ٞؿتٙس ٚ ثط اؾبؼ تدعیٝ اخعاء انّی ٔبتطیىؽ وٛٚاضیب٘ؽ ٚظٖ زاض قسٜ حبناُ اظ  

إٞیت ایٗ تٛنیفٍطٞب ثربعط تبثیط وٙفٛضٔبؾیٖٛ تطویات زض  ثبقٙس. ٞبی وبضتعیٗ ِٔٛىَٛ ٔیوٛضزیٙٝ

ثبقس. ایٗ تٛنیفٍطٞب  اعلافبت ؾٝ ثقسی زض ٔٛضز ا٘ساظٜ، قاىُ، تمابضٖ ٚ   عَٛ ثطٕٞىٙف ثب ٞسف ٔی

( ضٚـ وّای ٔحبؾاجٝ ایاٗ    2-4زٞٙاس. زض ضاثغاٝ )  ٞب زض اذتیابض ٔاب لاطاض ٔای    تٛظیـ اتٕی زض ِٔٛىَٛ

 وٙس:تٛنیفٍطٞب ضا ثیبٖ ٔی

      (4-2                                                                            )
∑   (     ̅ )

 
         ̅  

∑   
 
   

 ;Sjk 

ٚ  qijأیٗ اتآ،  iٚظٖ  wiٞب، تقساز اتٓ Aاْ، kاْ ٚ jٞبی اتٕی زاض ثیٗ وٛئٛضزیٙٝوٛٚاضیب٘ؽ ٚظٖ Sjk وٝ

qik  ثٝ تطتیتj ٚ ٗأیkٝٙٞبی أیٗ وئٛضزیi ٚ ٓزٞٙس.ٔمساض ٔیبٍ٘یٗ ٔطثٛعٝ ضا ٘كبٖ ٔی ̅ أیٗ ات 

ٚ تٛنایفٍطٞبی   2زاضقاٛ٘س: تٛنایفٍطٞبی خٟات   ثٝ زٚ زؾتٝ ٟٔٓ تمؿیٓ ٔای  WHIMتٛنیفٍط      

زاض تٛنیفٍطٞبیی زض ٔٛضز ا٘ساظٜ، قىُ ٚ تمابضٖ ِٔٛىاِٛی زض خٟات    . ٌطٜٚ تٛنیفٍطٞبی خٟت3وطٚی

اعلافابت تٛنایفٍطٞبی واطٚی ثاب زیاس واطٚی اظ ِٔٛىاَٛ        زٞٙس ِٚی ٔحٛض انّی اظ ِٔٛىَٛ اضائٝ ٔی

ثبقس. وٝ اثط ٔتٛؾظ ایٗ تٛنایفٍط ٔٙفای   ٔی Teقٛز. اظ ایٗ زؾتٝ تٛنیفٍطٞب، تٛنیفٍط ٔحبؾجٝ ٔی

 .ٔیٍصاضز  pIC50ثٛزٜ ٚاثط ٔٙفی ضٚی 

 

                                                           
1- Todeschini 

2- Directiona WHIM descriptors 

3- Global WHIM descriptors 
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1تَصیفگشّای  -4-2-9-4
2D autocorrelation 

ٞبی ا٘تٟبیی وُ ٔؿیطٞب ثاب  تٛنیفٍطٞبی زٚ ثقسی اظ ٌطاف ِٔٛىِٛی ٚ اظ عطیك ٔحبؾجٝ اٚظاٖ اتٓ     

اؾات   Geary autocorrelationآیٙس. ٘ٛفی اظ ایٗ تٛنیفٍطٞب ٌطٜٚ زؾت ٔیعَٛ ٔؿیط ٔٛضز ٘ؾط، ثٝ 

  قٛز:وٝ اطیت ٌطی ٘بْ زاضز ٚ ثسیٗ نٛضت ٔحبؾجٝ ٔی

    (4-3                                )                                       
 

  
∑ ∑    

 
           

  
   
 

   
 ∑      ̅  

  
   

 = C(d)          

ٓ   Aٔیابٍ٘یٗ ٔماساض آٖ ٚیػٌای ضٚی ِٔٛىاَٛ،      ̅ یه ٚیػٌی اتٓ،  wوٝ   ٝ d ٞاب ٚ  تقاساز اتا ی فبناّ

ثبقس ٔمساض ایٗ تابثـ   d=dijٔقطٚف اؾت، زض حبِتی وٝ  2٘یع وٝ ثٝ تبثـ وطٚ٘ىط ij𝜹تٛپِٛٛغیىی اؾت ٚ 

ٞبؾت. ٔمساض ایاٗ تٛنایفٍطٞب واٝ اظ     𝜹ی ٘یع ٔدٕٛفٝ ∆یه اؾت، ٚ زض غیط ایٗ نٛضت نفط اؾت ٚ 

ٔاسَ ثطتاط    ٚاضزGATS5e ٟ٘بیت ٔتغیط اؾت. اظ ٔیبٖ ایٗ تٛنیفٍطٞب خٙؽ فبنّٝ اؾت، اظ نفط تب ثی

وٙس. ایٗ تٛنایفٍط زاضای اثاط   ی ؾب٘سضؾٖٛ ضا ثیبٖ ٔیقس وٝ ٘مف ذبنیت فیعیىی ٚ اِىتطٍٚ٘بتیٛیتٝ

 یبثس.افعایف ٔی pIC50 ٔتٛؾظ ٔثجت ثٛزٜ، ثسیٗ ٔقٙی وٝ ثب افعایف ٔمساض ایٗ تٛنیفٍط،

 

 تشسسی هیضاى هطاسکت تَصیفگشّای هٌتخة ضثکِ ػصثی -4-2-10

 ٔیعاٖ ٔكبضوت تٛنیفٍطٞبی ٔٙترت ثٝ نٛضت ظیط تقییٗ قس:     

 اـ اظ قجىٝ ثٟیٙٝ حصف ٌطزیس.تٛنیفٍط ٔٛضز ٘ؾط ثٝ ٕٞطاٜ اٚظاٖ ٔطثٛعٝ -1

ٔمساض ٔتغیط ٚاثؿتٝ ثب اؾتفبزٜ اظ تٛنیفٍطٞبی ثبلیٕب٘سٜ ثطای ٞط یاه اظ تطویجابت ؾاطی اضظیابثی      -2

 پیف ثیٙی ٌطزیس.

 ( حبنُ اظ تطویجبت ؾطی اضظیبثی ٔحبؾجٝ قس.MAEٔیبٍ٘یٗ ذغبی ٔغّك ) -3

 ثطای زیٍط تٛنیفٍطٞبی ٔٙترت ٘یع تىطا قس. 3تب  1ٔطاحُ  -4

                                                           
1- Reciprocal distance Wiener-type index 

2- Kronecker 
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 ( ثطآٚضز قس.4-4ی )ؾطا٘دبْ زضنس ٔكبضوت ٞط تٛنیفٍط تٛؾظ ضاثغٝ -5

     (4-4                                                     )                                       
   

∑    
 
   

 

ٔیابٍ٘یٗ      تقساز تٛنیفٍطٞبی ٔسَ ٚ  Nاْ، iزضنس ٔكبضوت تٛنیفٍطحصف قسٜ    زض ایٗ ضاثغٝ 

زٞس. وٝ ثط ایٗ اؾابؼ زضناس   اْ ضا ٘كبٖ ٔیiذغبی ٔغّك حبنُ اظ ؾطی اضظیبثی زض غیبة تٛنیفٍط 

 ( اضائٝ قسٜ اؾت.8-4ثطضؾی زضقىُ )ٔكبضوت تٛنیفٍطٞبی ٔٙترت زض تطویجبت ٔٛضز 

 
 زضنس ٔكبضوت تٛنیفٍطٞب زض ٔسَ ثٟیٙٝ  -(8-4قىُ)

 

واٝ ٘ماف ذبنایت     ثبقاس. ثیكتطیٗ اثط ٔكبضوت ضا زاضا ٔای  GATS5ثط اؾبؼ قىُ فٛق، تٛنیفٍط  

 وٙس.ی ؾب٘سضؾٖٛ ضا ثیبٖ ٔیفیعیىی ٚ اِىتطٍٚ٘بتیٛیتٝ

 

 ًتیجِ گیشی -4-3

(، IC50ٞبی ٔرتّف وٕٛٔتطیىؽ ثطای پیف ثیٙی فقبِیت تطویجابت زاضٚیای)  زض ایٗ فهُ اظ ضٚـ     

ٌیطی فقبِیت زاضٚیی ثیكتط ، اؾتفبزٜ قسٜ اؾت. اظ آ٘دبیی وٝ ا٘ساظٜٔكتمبت آضیُ ؾِٛفٛ٘یُ پیپطاظیٗ

تطویجبت ثٝ نٛضت تدطثی ثب نطف ٞعیٙٝ، ظٔبٖ ٚ پیچیسٌی ظیبز ٕٞطاٜ اؾت، زؾت یابثی ثاٝ ٔمابزیط    

IC50، ٞبی تدطثی ٔمطٖٚ ثٝ نطفٝ ٘یؿت. ثٙبثطایٗ، پیف ثیٙی آٖ ثب اؾتفبزٜ اظ وٕاٛٔتطیىؽ اظ  ثب ضٚـ
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اؾتفبزٜ قس. ؾپؽ ایٗ  GA إٞیت ثبمیی ثطذٛضزاض اؾت. ثطای ا٘تربة تٛنیفٍطٞبی ٔٙبؾت اظ ضٚـ

 تٛنیفٍطٞب ثطای ٔسَ ؾبظی ذغی ٚ غیط ذغی ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌطفت.

ٞبی ٔرتّف اظ پبضأتطٞبی آٔبضی ٔرتّف ثطای ؾطی تؿت ٔسَزٞس وٝ ( ٘كبٖ ٔی13-4٘تبیح خسَٚ )

MSE ،SEP ،MAE  ٚRخّٕٝ 
ثؿیبض ثٝ یىسیٍط ٘عزیه ثٛزٜ ٚ ایٗ ثیبٍ٘ط ایٗ ٔغّت اؾت وٝ ٞط ؾٝ   2

  تطویجبت ٔٛضز ٔغبِقٝ زاض٘س. IC50ٔسَ ثٝ وبض ثطزٜ قسٜ تٛا٘بیی ذٛثی زض پیف ثیٙی 

 

   ًگشیآیٌذُ -4-4

 ـ ثطای ا٘تربة تٛنیفٍطٞبی ٔٙبؾت ٚ ٔقتجط ٔای      ٞاب ٔثاُ اٍِاٛضیتٓ خؿاتدٛی     تاٛاٖ اظ ؾابیط ضٚ

ٞب اؾتفبزٜ ٕ٘ٛز ٚ ٘تابیح ضا ثاب   ٕٔٙٛؿ، اٍِٛضیتٓ اختٕبؿ ٔٛضچٍبٖ ٚ اٍِٛضیتٓ ثٟیٙٝ ؾبظی خٕقیت شضٜ

 ٔمبؾیٝ وطز. ضایٗ وب

( ٚ LS-SVMٞابی ثاطزاض پكاتیجبٖ )   ٞبی حسالُ ٔطثقبت ٔبقیٗتٛاٖ اظ ضٚـثطای ٔسَ ؾبظی ٔی     

  ( اؾتفبزٜ وطز. ANFISفهجی ؾبظٌبض )-ؾیؿتٓ اؾتٙتبج فبظی
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 پیٛؾت
 آٔٛظـ ٚ اضظیبثی* یثطای ؾطpIC50 ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ -(1-خسَٚ)ح

 ٔمساض تدطثی قٕبضٜ تطویت
 (pIC50)ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ

SR-MLR SR-SVM SR-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

1 96/4  58/4  95/4  62/4  61/4  95/4  62/4  

2 72/4  80/4  73/4  77/4  88/4  73/4  55/4  

3 89/4  51/4  88/4  75/4  72/4  88/4  75/4  

5 39/5  16/5  38/5  12/5  43/5  40/5  43/5  

6*  35/4  58/4  36/4  32/4  91/4  35/4  01/4  

8 82/5  63/5  81/5  56/5  60/5  81/5  43/5  

9 15/5  57/5  16/5  55/5  24/5  13/5  04/5  

10 47/4  49/4  09/4  46/4  32/5  48/4  35/4  

11 96/4  65/5  97/4  64/5  44/5  97/4  32/5  

12 15/6  46/5  78/5  40/5  67/5  14/6  66/5  

13*
 4/5  34/5  39/5  25/5  47/5  41/5  43/5  

15 3/5  46/5  31/5  36/5  47/5  31/5  45/5  

17*  92/4  29/5  06/5  24/5  25/5  93/4  78/4  

19 62/5  53/5  61/5  49/5  70/5  63/5  71/5  

20 35/5  58/5  36/5  53/5  23/5  34/5  34/5  

21 82/5  49/5  65/5  43/5  85/4  81/5  76/5  

22 82/5  67/5  69/5  64/5  59/5  81/5  51/5  

23*
 03/5  64/5  14/5  61/5  18/5  04/5  62/5  

24*
 82/5  45/5  81/5  39/5  68/5  81/5  7/5  

26 55/4  99/3  54/4  18/4  17/4  54/4  47/4  

27 13/5  94/4  12/5  94/4  95/4  13/5  24/5  

28*  52/4  09/4  51/4  27/4  13/4  51/4  52/4  

30 39/4  70/4  40/4  64/4  93/4  40/4  88/4  

31 77/4  17/5  78/4  88/4  99/4  77/4  91/4  

32 11/5  05/5  10/5  87/4  32/5  12/5  21/5  

34*  66/4  85/4  65/4  63/4  63/4  65/4  09/5  

35 38/4  87/4  39/4  76/4  96/4  39/4  67/4  

36 16/5  30/5  21/5  16/5  37/5  16/5  23/5  

37 43/6  86/5  42/6  81/5  92/5  42/6  82/5  

38*  72/4  20/4  71/4  44/4  42/4  71/4  02/4  

39 4/4  16/4  39/4  16/4  37/4  40/4  91/4  

40 18/4  31/4  19/4  46/4  23/4  18/4  44/4  

41 85/4  73/4  84/4  87/4  78/4  84/4  63/4  

42 64/5  63/5  65/5  93/5  02/6  65/5  81/5  

43*  3/4  73/4  31/4  11/5  47/4  31/4  48/4  

44 19/4  76/4  20/4  95/4  35/4  20/4  42/4  



112 
 

 (1-ازأٝ خسَٚ)ح

 ٔمساض تدطثی قٕبضٜ تطویت
 (pIC50)ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ

SR-MLR SR-SVM SR-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

45 96/4  85/4  95/4  09/5  74/4  95/4  76/4  

46*
 26/5  32/5  27/5  58/5  42/5  27/5  2/5  

48 06/4  03/4  07/4  18/4  18/4  07/4  24/4  

50 77/4  87/4  78/4  99/4  72/4  76/4  67/4  

51 18/6  60/5  17/6  87/5  84/5  17/6  49/5  

52 13/6  01/6  15/6  91/5  11/6  15/6  05/6  

53 2/6  22/6  21/6  22/6  24/6  21/6  22/6  

54 02/6  46/6  03/6  46/6  68/6  03/6  76/6  

55 87/5  48/6  91/5  46/6  48/6  88/5  55/6  

56 51/5  33/6  73/5  30/6  51/6  55/5  58/6  

57 5/5  35/6  67/5  32/6  29/6  51/5  30/6  

58 74/6  13/6  38/6  13/6  23/6  69/6  22/6  

59 94/6  71/6  93/6  75/6  70/6  93/6  78/6  

60 94/6  69/6  93/6  70/6  63/6  93/6  76/6  

61 23/7  98/6  22/7  01/7  02/7  22/7  15/7  

63 92/6  59/6  82/6  60/6  72/6  93/6  85/6  

64 69/6  65/6  68/6  61/6  53/6  68/6  60/6  

66*  52/6  96/6  53/6  96/6  05/6  51/6  45/6  

71 27/7  71/6  13/7  78/6  96/6  26/7  12/7  

72 52/6  41/6  51/6  52/6  42/6  51/6  48/6  

73*  82/6  83/6  83/6  93/6  78/6  83/6  78/6  

74*
 12/6  91/5  11/6  55/5  74/5  11/6  1/6  

75 62/5  33/5  41/5  18/5  50/5  61/5  39/5  

76*
 62/5  32/5  61/5  23/5  36/5  61/5  34/5  

77 5 64/5  22/5  50/5  66/5  11/5  55/5  

78 36/5  31/5  37/5  19/5  45/5  37/5  37/5  

79 11/6  94/5  10/6  86/5  51/5  10/6  47/5  

80*  31/6  20/6  30/6  20/6  15/6  32/6  13/6  

81 08/6  98/5  07/6  86/5  93/5  07/6  83/5  

82 68/6  54/6  67/6  45/6  62/6  67/6  68/6  

83 14/6  02/6  13/6  93/5  03/6  13/6  92/5  

84*  19/6  69/6  20/6  65/6  47/6  20/6  9/5  

85 51/6  82/6  50/6  79/6  25/6  50/6  18/6  

86*  06/7  17/7  07/7  22/7  63/6  05/7  67/6  

87*  59/7  23/7  58/7  31/7  20/7  58/7  13/7  

88 59/7  47/7  58/7  53/7  53/7  60/7  67/7  
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 (1-ازأٝ خسَٚ)ح

 

 قٕبضٜ تطویت
 ٔمساض تدطثی

 (pIC50)ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ

SR-MLR SR-SVM SR-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

90 7/7  25/7  69/7  27/7  51/7  69/7  63/7  

92 72/7  54/7  73/7  53/7  53/7  73/7  65/7  

94*  38/7  39/7  39/7  37/7  44/7  39/7  48/7  

96*  21/8  05/8  20/8  94/7  24/8  20/8  06/8  

97 28/8  24/8  27/8  12/8  43/8  27/8  19/8  

98 85/7  91/7  86/7  86/7  03/8  86/7  91/7  

100 41/7  57/7  42/7  60/7  40/7  40/7  40/7  

101*  49/8  91/7  40/8  89/7  22/8  48/8  86/7  

102 02/7  43/7  05/7  55/7  62/7  03/7  74/7  

103 59/4  78/4  60/4  93/4  13/5  6/4  46/4  

Validation set
*     

 ثطای ؾطی تؿت pIC50ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ  -(1-خسَٚ )ح

 ٔمساض تدطثی قٕبضٜ تطویت
 (pIC50)ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ

SR-MLR SR-SVM SR-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

4 37/4  64/4  80/4  65/4  64/4  72/4  63/4  

7 68/4  62/5  41/5  51/5  17/5  31/5  54/5  

14 38/5  57/5  81/5  48/5  84/5  98/5  67/5  

16 1/5  35/5  24/5  27/5  42/5  34/5  53/5  

18 8/4  37/5  34/5  31/5  74/5  80/5  65/5  

25 19/5  05/4  65/4  08/4  23/4  58/4  48/4  

29 48/4  45/4  69/4  13/4  34/4  84/4  76/4  

33 96/4  11/5  15/5  14/5  82/4  58/4  78/4  

47 15/6  07/6  97/5  51/6  91/5  14/6  15/6  

49 13/4  32/4  37/4  35/4  41/4  63/4  43/4  

62 78/6  56/6  61/6  61/6  76/6  80/6  32/6  

65 65/6  59/6  62/6  59/6  64/6  27/6  41/6  

67 21/6  07/7  81/6  18/7  47/6  79/6  43/6  

68 02/6  44/6  57/6  46/6  40/6  19/6  34/6  

69 81/5  97/6  95/6+  02/7  76/6  05/7  59/6  

70 58/5  29/6  27/6  30/6  12/6  18/6  32/6  

89 94/6  58/7  63/7  64/7  28/7  52/7  21/7  

91 96/7  44/7  53/7  41/7  53/7  76/7  84/7  

93 7/7  53/7  62/7  51/7  48/7  71/7  79/7  

95 39/8  82/7  93/7  81/7  06/8  12/8  90/7  

99 28/7  85/7  00/8  85/7  84/7  75/7  85/7  

 
(1-ثدثمهجدول)پ  
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 ٔمساض تدطثی قٕبضٜ تطویت
 ٔمبزیط زضنس ذغب

SR-MLR SR-SVM SR-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

1 96/4  63/7-  20/0-  85/6  11/7-  20/0-  85/6  

2 72/4  63/1  21/0  06/1-  37/3  21/0  60/3  

3 89/4  87/7-  20/0-  86/2  44/3-  20/0-  86/2  

5 39/5  29/4-  19/0-  5 73/0  19/0  74/0-  

6*  35/4  29/5  23/0  69/0-  83/12  23/0  82/7  

8 82/5  29/3-  17/0-  47/4  78/3  17/0-  70/6  

9 15/5  18/8  19/0  76/7-  81/1  19/0-  14/2  

10 47/4  72/22  76/13  22/0-  07/19  22/0  68/2  

11 96/4  90/13  20/0  70/13-  59/9  20/0  26/7-  

12 15/6  15/11-  08/6-  19/12  74/7-  16/0-  96/7  

13*
 4/5  14/1-  19/0-  13/1-  36/1  19/0  56/0-  

15 3/5  96/2  19/0  50/6-  17/3  19/0  83/2-  

17*  92/4  55/7  88/2  31/2  63/6  20/0  84/2  

19 62/5  55/1-  18/0-  36/3-  42/1  18/0  60/1-  

20 35/5  27/4  19/0  70/6  22/2-  19/0-  18/0  

21 82/5  65/5-  86/2-  09/3  67/16-  17/0-  03/1  

22 82/5  56/2-  25/2-  53/11-  98/3-  17/0-  32/5  

23*
 03/5  07/12-  21/2-  39/7  02/3  20/0  72/11-  

24*
 82/5  42/6-  17/0-  13/8  45/2-  17/0-  06/2  

26 55/4  23/12-  22/0-  70/3  25/8-  22/0-  76/1  

27 13/5  67/3-  19/0-  53/5  47/3-  19/0  14/2-  

28*  52/4  43/9-  22/0  69/5-  68/8-  22/0-  0 

30 39/4  10/7  23/0  30/2-  22/12  23/0  16/11-  

31 77/4  38/8  21/0  70/4  56/4  21/0  93/2-  

32 11/5  27/1-  20/0-  64/0  14/4  20/0  96/1-  

34*  66/4  13/4  21/0-  67/8-  59/0-  21/0-  22/9-  

35 38/4  20/11  23/0  22/0-  18/13  23/0  62/6-  

36 16/5  70/2  94/0  0 14/4  00/0  36/1  

37 43/6  90/8-  16/0-  6/9-  94/7-  16/0-  5/9-  

38*  72/4  96/10-  21/0-  93/5-  34/6-  21/0-  8/14-  

39 4/4  50/5-  23/0-  45/5-  69/0-  23/0  59/11  

40 18/4  05/3  24/0  69/6  22/1  24/0  22/6  

41 85/4  47/2-  21/0-  41/0  36/1-  21/0  53/4-  

42 64/5  20/0-  18/0  67/5  77/6  18/0  3 

43*  3/4  01/10  23/0  83/18  03/4  23/0  18/4  

44 19/4  72/13  24/0  13/18  83/3  24/0  48/5  
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(1-ثدثمهجدول)پ  

 ٔمساض تدطثی قٕبضٜ تطویت
 ٔمبزیط زضنس ذغب

SR-MLR SR-SVM SR-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

45 96/4  22/2-  20/-  62/2  49/4-  20/-  4-  

46*
 26/5  09/1  19/0  26/11  00/3  19/0  14/1-  

48 06/4  77/0-  25/0  95/2  98/2  25/0  43/4  

50 77/4  07/2  21/0  61/4  04/1-  21/0-  09/2-  

51 18/6  39/9-  16/0-  5-  58/5-  16/0-  16/11  

52 13/6  49/2-  16/0-  58/3-  78/0-  16/0-  30/1  

53 2/6  31/0  16/0  32/0  63/0  16/0  32/0-  

54 02/6  38/7  17/0  31/7  90/10  17/0  29/12-  

55 87/5  31/10  63/0  10 47/10  17/0  58/11-  

56 51/5  81/14  99/3  33/14  14/18  73/0  41/19-  

57 5/5  48/15  17/3  90/14  44/14  18/0  71/7  

58 74/6  06/9-  31/5-  9-  58/7-  74/0-  3/2  

59 94/6  27/3-  14/0-  73/2-  47/3-  14/0-  3/2  

60 94/6  67/3-  14/0-  45/3  44/4-  14/0-  59/2  

61 23/7  50/3-  14/0-  04/3  86/2-  14/0-  10/1  

63 92/6  73/4-  40/1-  62/4  94/2-  14/0  01/1  

64 69/6  63/0-  15/0-  19/1  43/2-  15/0-  34/1  

66*  52/6  77/6  15/0  74/6-  22/7-  15/0-  07/1  

71 27/7  67/7-  87/1-  74/6  32/4-  14/0-  06/2  

72 52/6  64/1-  15/0-  0 58/1-  15/0-  61/0  

73*  82/6  21/0  15/0  61/1-  65/0  15/0  58/0  

74*
 12/6  42/3-  16/0-  31/9  28/6-  16/0-  32/0  

75 62/5  24/5-  82/3-  82/7  14/2-  18/0-  09/4  

76*
 62/5  41/5-  18/0-  93/6  57/4-  18/0-  98/4  

77 5 87/12  45/4  10-  11/13  20/2  11-  

78 36/5  91/0-  19/0  17/3  69/1  19/0  18/0-  

79 11/6  74/2-  16/0-  09/4  90/9-  16/0-  47/10  

80*  31/6  70/1-  16/0-  74/1  54/2-  16/0  85/2  

81 08/6  67/1-  16/0  61/3  45/2-  16/0-  11/4  

82 68/6  10/2  15/0-  42/3  88/0-  15/0-  58/3  

83 14/6  91/1-  16/0-  43/7-  87/1-  16/0-  68/4  

84*  19/6  07/8  16/0  30/4-  45/4  16/0  06/5  

85 51/6  79/4  15/0-  26/2-  04/4-  15/0-  52/5  

86*  06/7  51/1  14/0  68/3  12/6-  14/0-  06/6  

87*  59/7  77/4-  13/0-  79/0  14/5-  13/0-  05/1-  

88 59/7  63/1-  13/0-  79/0  77/0-  13/0  05/1-  
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(1-ثدثمهجدول)پ  
 

 

 قٕبضٜ تطویت
 ٔمساض تدطثی

 ٔمبزیط زضنس ذغب

SR-MLR SR-SVM SR-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

90 7/7  79/5-  13/0-  89/5  41/2-  13/0-  9/0  

92 72/7  39/2-  13/0  46/2  49/2-  13/0  9/0  

94*  38/7  08/0  14/0  135/0-  77/0  14/0  35/1-  

96*  21/8  92/1-  12/0-  28/3  42/0  12/0-  82/1  

97 28/8  49/0-  12/0-  93/1  77/1  12/0-  08/1  

98 85/7  79/0  13/0  127/0-  23/2  13/0  764/0-  

100 41/7  17/2  13/0  56/2-  20/0-  13/0-  135/0  

101*  49/8  80/6-  10/1-  06/7  21/3-  12/0-  42/7  

102 02/7  87/5  41/0  54/7-  49/8  14/0  25/10-  

103 59/4  16/4  22/0  40/7-  66/11  22/0  83/2  

 

(1-ثدثمهجدول)پ  

 ٔمساض تدطثی قٕبضٜ تطویت
 ٔمبزیط زضنس ذغب

SR-MLR SR-SVM SR-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

4 37/4  16/6  94/9  45/6  13/6  98/7  00/6  

7 68/4  05/20  57/15  66/17  54/10  57/13  34/18  

14 38/5  46/3  00/8  84/1  49/8  14/11  32/5  

16 1/5  83/4  76/2  41/3  32/6  68/4  52/8  

18 8/4  80/11  21/11  64/10  62/19  85/20  68/17  

25 19/5  97/21-  50/10-  32/21-  50/18-  75/11-  71/13-  

29 48/4  63/0-  76/4  76/7-  20/3-  12/8  17/6  

33 96/4  03/3  77/3  59/3  80/2-  70/7-  67/3-  

47 15/6  24/1-  93/2-  91/4  98/3-  17/0-  08/0  

49 13/4  50/4  85/5  32/5  68/6  09/12  19/7  

62 78/6  26/3-  50/2-  52/2-  28/0-  27/0  82/6-  

65 65/6  93/0-  40/0-  97/0-  13/0-  71/5-  55/3-  

67 21/6  87/13  67/9  67/15  13/4  41/9  50/3  

68 02/6  91/6  20/9  23/7  36/6  84/2  26/5  

69 81/5  91/19  54/19  81/20  36/16  42/21  38/13  

70 58/5  35/12  29/12  86/12  65/9  83/10  19/13  

89 94/6  26/9  93/9  07/10  88/4  39/8  83/3  

91 96/7  57/6-  41/5-  85/6-  44/5-  53/2-  57/1-  

93 7/7  25/2-  00/1-  43/2-  80/2-  07/0  21/1  

95 39/8  79/6-  54/5-  94/6-  96/3-  23/3-  82/5-  

99 28/7  78/7  83/9  85/7  64/7  45/6  81/7  
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آٔٛظـ ٚ اضظیبثی* یثطای ؾط pIC50ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ  -(2-خسَٚ )ح
 

 ٔمساض تدطثی قٕبضٜ تطویت

 ٔمبزیط زضنس ذغب (pIC50)ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ

GA-MLR GA-SVM GA-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

1 8/7  76/7  79/7  83/7  13/5  13/0  38/0-  

3*  58/6  65/6  59/6  13/7  06/1-  15/0-  35/8-  

6*  7/7  58/7  69/7  67/7  56/1  13/0  39/0  

7 74/7  65/7  73/7  36/7  16/1  13/0  91/4  

8 8/7  52/7  79/7  84/7  59/3  13/0  51/0-  

9 82/7  63/7  81/7  84/7  43/2  13/0  26/0-  

11*  34/7  64/7  35/7  36/7  09/4-  14/0-  27/0-  

12 85/7  78/7  84/7  80/7  89/0  13/0  64/0  

13 85/7  91/7  84/7  87/7  76/0-  13/0  25/0-  

15 43/7  27/7  44/7  44/7  15/2  13/0-  13/0-  

16 3/7  16/7  30/7  29/7  92/1  0 14/0  

17 13/7  53/7  14/7  13/7  61/5-  14/0-  0 

18*  89/7  55/7  88/7  81/7  31/4  14/0  01/1  

19 89/7  74/7  88/7  84/7  90/1  14/0  63/0  

20 26/7  78/7  27/7  25/7  16/7-  14/0-  14/0  

22*  15/8  01/8  14/8  87/7  72/1  14/0  34/3  

24 82/6  88/6  83/6  81/6  88/0-  14/0-  14/0  

26 54/6  58/6  55/6  54/6  61/0-  14/0-  0 

27*  2/6  23/6  21/6  37/6  48/0-  16/0-  74/2-  

28 82/7  82/7  83/7  81/7  0 13/0-  13/0  

29 49/7  15/7  48/7  47/7  54/4  13/0  26/0  

30*  02/7  41/7  03/7  04/7  56/5  13/0-  26/0-  

31 97/6  80/6  96/3  97/6  44/2  14/0  0 

32 43/7  49/7  44/7  45/7  81/0-  14/0-  27/0-  

33*  8 75/7  99/7  51/7  13/3  13/0  13/6  

34 06/7  43/7  07/7  05/7  24/5-  14/0-  14/0  

35 41/6  63/6  42/6  40/6  43/3-  14/0-  14/0  

36 38/7  53/7  37/7  37/7  03/2-  14/0  14/0  

38 52/8  64/8  51/8  51/8  41/1-  14/0  14/0  

40 77/7  62/7  76/7  78/7  67/1  14/0  14/0-  

41 24/7  12/7  23/7  24/7  66/1  14/0  0 

42 21/7  12/7  2/7  20/7  25/1  14/0  14/0  

43 96/7  72/7  95/7  86/7  02/3  14/0  26/1  

45 54/7  64/7  53/7  53/7  33/1-  14/0  14/0  
*
validation set                                  
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 ثطای ؾطی تؿت  pIC50ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ  -(2-خسَٚ )ح

قٕبضٜ 

 تطویت
 ٔمساض تدطثی

 ٔمبزیط زضنس ذغب (pIC50)ٔمبزیط پیف ثیٙی قسٜ

GA-MLR GA-SVM GA-ANN GA-MLR GA-SVM GA-ANN 

2 35/7  43/7  23/7  35/7  09/1-  63/1  0 

5 26/6  30/6  38/6  00/6  64/0-  92/1-  15/4  

10 4/8  07/8  98/7  03/8  93/3  24/0  4/4  

14 72/7  67/7  66/7  79/7  65/0  78/0  91/0-  

21 19/7  67/7  60/7  56/7  68/6  70/5-  15/5-  

25 96/6  69/6  62/6  12/6  88/3  88/4  12/0  

37 63/6  14/7  20/7  86/6  69/7-  6/8-  47/3-  

39 05/8  69/7  84/7  86/7  47/4  61/2  36/2  
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Abstract 

     In the first section, quantitative structure-activity relationship (QSAR) study was 

conducted  on the inhibition effect (pIC50) of 103 drug compounds of homopiperazine, 

diamine, 3-aminopyrrolidine derivatives.Two variable selection methods of stepwise 

regression (SR) and genetic algorithm (GA) were applied to select the important 

descriptors. The three methods of multiple linear regression (MLR), artificial neural 

network (ANN) and support  vector machines (SVM) were used for construction of 

methods with selected descriptors for prediction of pIC50 of these compounds. The 

performance of each model was investigated by the test set. The mean square error 

(MSE) and standard error of prediction (SEP) for the test sets of SR-MLR, SR-ANN, 

SR-SVM, GA-MLR, GA-ANN and GA-SVM were 0.328 , 0.573 and 0.346 , 0.588 and 

0.276 , 0.513 and 0.228 , 0.477 and 0.225 , 0.475 and 0.257, 0.532 respectively. 

     In the second section, quantitative structure-activity relationship (QSAR) study was 

conducted on the inhibition effect (pIC50) of 42 drug compounds of 

Arylsulfonylpiperazine derivatives. The best calculated descriptors were selected by 

genetic algorithm. The multiple linear regression (MLR), artificial neural network 

(ANN) and support  vector machines (SVM) were applied construction of models to 

predict of the inhibition effect (pIC50) of these compounds. The performance of each 

model was investigated by test set. The mean squared error (MSE) and standard error of 

prediction (SEP) and the coefficient of determination (R
2
) very close to each other, and 

this reflects to this fact, that all three models have good  ability to predict the pIC50 of 

the studied compounds.  

 

Keywords: Inhibition effect, Stepwise Regression (SR), Genetic Algorithm (GA), 

Multiple Linear Regression (MLR), Artificial Neural Network (ANN), Support Vector 

Machines (SVM) 
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