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 چکیذُ

تا استفادُ اص سٍش سگشسیَى خطی چٌذ گاًِ  ٍیژگی -یک هذل سادُ، قَی، تَغیفی ٍ قاتل تفسیش تش اساس هطالؼِ استثاط کوی ساختاس

هشحلِ ای تشای پیص تیٌی ضاخع ّای تاصداسی اجضائ سٍغي ّای استحػال ضذُ گیاّی تَسؼِ دادُ ضذُ است. تؼذ اص هحاسثِ تَغیف کٌٌذُ 

طاى هی دّذ کِ تکٌیک ّای ّای هَلکَلی، چْاس تَغیف کٌٌذُ کِ تیطتشیي استثاط سا تا ضاخع تاصداسی داسًذ، اًتخاب گشدیذًذ. ًتایج ً

خطی هاًٌذ سگشسیَى خطی چٌذ گاًِ کِ تا یک سٍش اًتخاب هتغیش هٌاسة کَپل ضذُ تاضذ، قادس است هذلْای هٌاسثی تشای پیص تیٌی ضاخع 

ضاخع ّای کِ هی تَاًذ جْت پیص تیٌی  دست آهذِ ّای تاصداسی تشکیثات اسائِ ًوایذ. یک هذل سادُ تا خطای کن ٍ ضشیة ّوثستگی تالا ت

R2) تاصداسی تشکیثات هطاتِ هَسد استفادُ قشاس گیشد.
train=0.955, R2

test=0.935) 

 
 .ٍیژگیکلیذی: ضاخص تازداری، رٍغي ّای اساًسی، ارتثاط کوی ساختار  ّایٍاژُ

 

 . هقذه0ِ

سٍغٌْای اساًسی گیاّاى ٍ تشکیثات استخشاج ضذُ اص آًْا دس 

. تشکیثات استخشاج [1]اًذپضضکی ٍ غٌؼت داسٍساصی تسیاس هْن 

ضذُ اص سٍغٌْای اساًسی گیاّاى هی تَاًٌذ تِ ػٌَاى تشکیثات ضذ 

 کاّص   ٍ  خَى فطاس   کاّص دٌّذُ ضذ ػفًَی کٌٌذُ،  التْاب، 

 

ّوچٌیي ایي تشکیثات هی تَاًٌذ  .[2] دٌّذُ قٌذ خَى ػول کٌٌذ

هیکشٍتی داضتِ  خَاظ آًتی اکسیذاًی، ضذ تاکتشی ٍ ضذ

دس   (Juniperus thurifera)ا  سیفشاتاًیپشٍس ج گیاُ .[3]تاضٌذ

قسوت ّای غشتی دسیای هذیتشاًِ سضذ کشدُ ٍ صیستگاُ ایي گیاُ تِ 

  . اخیشاًقشاس داسدطَس طثیؼی دس کطَسّای فشاًسِ، اسپاًیا ٍ هشاکص 
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تشکیثات استخشاج ضذُ اص ایي گیاُ جْت دسهاى سهاتیسن ٍ سیاتیک 

. تٌاتشایي اًذاصُ گیشی ٍ ضٌاسایی ایي [4]کاس گشفتِ ضذُ استِ ت

 .استتشکیثات دس ػشغِ پضضکی تسیاس حائض اّویت 

سٍش کشٍهاتَگشافی گاصی ٍ کشٍهاتَگشافی گاصی جفت ضذُ 

تا اسپکتشٍسکپی جشهی اص سٍضْای اساسی تشای اًذاصُ گیشی 

. سٍش اسپکتشٍسکپی ّستٌذتشکیثات سٍغٌْای اساًسی گیاّاى 

ذ اطلاػات کافی دس هَسد ساختاس تشکیثات جشهی ّویطِ ًوی تَاً

اسائِ دّذ. ّوچٌیي استفادُ اص ایي سٍضْا تسیاس پشّضیٌِ ٍ ٍقت گیش 

. تٌاتشایي استفادُ اص یک سٍش پیطگَیی کٌٌذُ خاغیت ایي است

تشکیثات تذٍى ًیاص تِ سٍضْای پشّضیٌِ ضشٍسی تِ ًظش هی سسذ. تِ 

تشای ایي  (QSPR)ٍیژگی -استثاط کوی ساختاس ّویي خاطش سٍش

هٌظَس هَسد استفادُ قشاس گشفت. پیص تیٌی ضاخع تاصداسی تشای 

 .[5-9]تشخی اص تشکیثات آلی دس هٌاتغ ػلوی گضاسش ضذُ است

ّذف اص ایي کاس ػثاستست اص اسایِ یک هذل هٌاسة جْت 

ًیپشٍس اپیص تیٌی ضاخع تاصداسی  سٍغي ّای اساًسی گیاُ ج

ل، ضاخع ّای تاصداسی تشکیثات سیفشا کِ تتَاى تَسط ایي هذات

هطاتِ سا تذٍى اًجام آصهایطات ٍقت گیش ٍ پشّضیٌِ، پیص تیٌی 

  ًوَد.

 

 . تخص تجرتی2

 . دستگاُ ّای هَرد استفاد2-0ُ

 XPتا ٍیٌذٍص   IV (CPU =3.06 GHz)یک کاهپیَتش پٌتیَم 

تشای اًجام کاسّای هحاسثاتی هَسد استفادُ قشاس گشفت. تشای سسن 

 (hyperchem) ّایپشکنکشدى ضکل هَلکَلْا اص ًشم افضاس  تْیٌٍِ 

( استفادُ گشدیذ. تشای هحاسثِ تَغیف کٌٌذُ ّای 0/7 ًسخِ)

( استفادُ ضذ. 1/2ًسخِ)   (Dragon) هَلکَلی اص ًشم افضاس دساگَى

تشای اًتخاب تْتشیي تَغیف کٌٌذُ ّا ٍ اص ًشم  SPSSاص ًشم افضاس 

آٍسدى سایش پاساهتشّای آهاسی دست ِ تشای ت MATLABافضاس 

  استفادُ گشدیذ.

 
 . سری دادُ ّا2-2

 سٍغي ّای تشکیة اص 79ّا هشتَط تِ اًذیس کَاتس سشی دادُ

 

. تشکیثات تِ [4]است سیفشااًیپشٍس تااستحػال ضذُ اص گیاُ ج

تیٌی تقسین  غَست تػادفی تِ دٍ گشٍُ سشی آهَصش ٍ سشی پیص

تیٌی  هَلکَل ٍ سشی پیص 54(. سشی آهَصش ضاهل 1-ضذًذ)جذٍل

ضاخع تاصداسی )اًذیس کَاتس(  . هقادیشاستهَلکَل  25ضاهل 

ّا تِ ػٌَاى هتغیش هستقل  تِ ػٌَاى هتغیش ٍاتستِ ٍ تَغیف کٌٌذُ

اًتخاب ضذًذ. سشی آهَصش جْت ایجاد یک هذل هٌاسة ٍ سشی 

 . تتیٌی جْت اسصیاتی هذل هَسد استفادُ قشاس گشف پیص

 
 . هحاسثِ تَصیف کٌٌذُ ّای هَلکَلی2-3

دس اٍلیي قذم تایذ هجوَػِ آصهایطی )اًذیس کَاتس تشکیثات( 

ٍ ساختاس ّای هتٌاظش جوغ آٍسی ضذُ ٍ تِ غَست قاتل پشداصش 

تشای کاهپیَتش دسآیذ. دس هَسد دادُ ّای آصهایطی کِ هقادیش 

یایی تِ هطکلی ًذاسین، هسالِ هْن تیاى ساختاسّای ضیو ٌذػذدی

. تشای هحاسثِ تَغیف استضکل قاتل پزیشش تشای کاهپیَتش 

کٌٌذُ ّای هَلکَلی، اتتذا ساختاسّای هَلکَلی تِ کوک ًشم افضاس 

ّایپشکن سسن ضذًذ. سپس ساختاسّای هَلکَلی تِ ٍسیلِ الگَسیتن 

AM1 سپس تَغیف کٌٌذُ ّا تِ ٍسیلِ ًشم افضاس  .تْیٌِ گشدیذًذ

دساگَى هحاسثِ ضذًذ. ایي ًشم افضاس تشای هحاسثِ ّیجذُ دستِ اص 

تَغیف کٌٌذُ ّای هَلکَلی هَسد استفادُ قشاس هی گیشد. تشای ایي 

هٌظَس خشٍجی  ًشم افضاس ّایپشکن تشای ّش تشکیة تِ تشًاهِ 

ی ضًَذ. تِ ایي دساگَى هٌتقل ضذُ ٍ تَغیف کٌٌذُ ّا هحاسثِ ه

تَغیف کٌٌذُ هَلکَلی تشای ّش تشکیة  1481تشتیة تؼذاد 

دقیق ٍ کاهل تَغیف کٌٌذُ ّا دس هٌاتغ ػلوی  هحاسثِ ضذ.تَضیح

 .[10-15]رکش گشدیذُ است 

 

 . ًتایج ٍ تحث3

 سازی تا رٍش رگرسیَى خطی چٌذگاًِ. هذل3-0

د تشای ساختي هذلی کِ تیاًگش استثاط ساختاسی تشکیثات هَس

تشسسی تا اًذیس کَاتس آًْا تاضذ، اص سٍش سگشسیَى خطی 

استفادُ ضذ. ّواًطَس کِ هی داًین تؼذاد صیاد  (MLR)چٌذگاًِ

ّا تاػث پیچیذگی هحاسثات ضذُ ٍ ّوچٌیي احتوال کٌٌذُتَغیف

 لزا   دّذ.هی  افضایص  سا ٍجَد فاکتَسّایی داسای تشّوکٌص تا ّن
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% هقادیش یکساى تَدًذ 90ّا کِ داسای کٌٌذُتؼذادی اص ایي تَغیف

ّایی کِ داسای کٌٌذُحزف ضذًذ. ّوچٌیي اص تیي تَغیف

کٌٌذُ ای کِ داسای ّوثستگی تَدًذ تَغیف 9/0ّوثستگی تیص اص 

سپس ّا حزف ضذ. سشی دادُ کوتشی تا هتغیش ٍاتستِ تَد، اص

ػٌَاى ِ تَغیف کٌٌذُ(، ت 299)  ّای تاقی هاًذُکٌٌذُتَغیف

ِ ّای هَسد ًظش تهتغیشّای هستقل ٍ هقادیش اًذیس کَاتس هَلکَل

ٍاسد   SPSSػٌَاى ٍسٍدی تِ ًشم افضاسِ ػٌَاى هتغیشّای ٍاتستِ، ت

سگشسیَى خطی ٍ ی ضذ. دس ًْایت تا استفادُ اص هٌَی آًالیض، گضیٌِ

طَس چٌذیي هذل هختلف تٍِ ًْایتاً اًتخاب  سٍش هشحلِ ای

ّا اص دست آهذ، کِ تا تَجِ تِ خػَغیات آهاسی آىجذاگاًِ تِ 

ٍ خطای استاًذاسد ٍ پس اص  F, آهاسُ (R)جولِ ضشیة سگشسیَى 

R  ٍRسسن هقادیش 
2  ٍSE ّا تْتشیي کٌٌذُتش حسة تؼذاد تَغیف

یي هقذاس خطای ٍ کن تش R  ٍFتشیي هقذاس هذل کِ داسای تیص

ّای تا حذ اهکاى قاتل تَجیِ تاضذ، ٌٌذُکاستاًذاسد ٍ ضاهل تَغیف

ّا تا ساختاس ػٌَاى هذل ًْایی تشای استثاط اًذیس کَاتس هَلکَلتِ

تَغیف کٌٌذُ  4ّا اًتخاب ضذ. تا ایي سٍش هذل چْاسم تا تؼذاد آى

 MLRتِ ػٌَاى هٌاسة تشیي آًْا اًتخاب ضذُ ٍ تَسط سٍضْای 

تاثیش تؼذاد  (1-)ًوَداسل ساصی ضذُ ٍ هَسد اسصیاتی قشاس گشفت .هذ

R تَغیف کٌٌذُ ّا سا تش هقذاس
ًطاى هی دّذ. ّواًطَس کِ 2

R  هلاحظِ هی ضَد، تغییشات
تَغیف کٌٌذُ خیلی کن  4تؼذ اص 2

تَغیف کٌٌذُ تِ ػٌَاى تؼذاد تْیٌِ تَغیف  4تٌاتشایي  .است

 ّا اًتخاب گشدیذ.کٌٌذُ

 

 

 

 

 

 
 

 

 .R2 تاثیر تعذاد تَصیف کٌٌذُ ّا  تر هقذار -0 ًوَدار

تِ  SPSSفْشست تَغیف کٌٌذُ ّای اًتخاب ضذُ تَسط ًشم افضاس 

 .آٍسدُ ضذُ است (2-جذٍل)ّوشاُ تَغیف هختػشی اص آًْا دس 

 
 .هاتریس ضرایة ّوثستگی تَصیف کٌٌذُ ّای اًتخاب ضذُ  -3جذٍل 

 MW MATS2e G2v Mor29p 

MW 1    

MATS2e 298/0 1   

G2v 787/0- 176/0- 1  

Mor29p 475/0- 204/0- 440/0- 1 

 

پس اص اًتخاب هٌاسة تشیي تَغیف کٌٌذُ ّا تَسط سٍش هشحلِ 

،  هشحلِ تؼذ،  ایجاد هذل تیي تَغیف کٌٌذُ SPSSای تا استفادُ اص 

. اص ًشم افضاس استّای اًتخاب ضذُ ٍ اًذیس کَاتس تشکیثات 

SPSS  ٍ تشای ایي هٌظَس استفادُ گشدیذ ٍ تیي تَغیف کٌٌذُ ّا

 MLRضاخع تاصداسی تشکیثات سشی آهَصش تا استفادُ اص سٍش 

 دست آهذ:ِ سا تطِ صیش ت

 
 .ٍ تَصیف آًْا  SPSSتَصیف کٌٌذُ ّای اًتخاب ضذُ تا  -2جذٍل 

 ضشیة ػلاهت ًَع تَغیف کٌٌذُ تَغیف کٌٌذُ

Molecular weight Constitutional descriptors MW 89/7  

Moran autocorrelation-lag 2/ weighted by atomic 

Sanderson electronegativities 
2D autocorrelations MATS2e 10/634-  

weighted by atomic van der Waals volumes WHIM descriptors G2v 27/3812  

3D-MoRSE-signal 29 / weighted by atomic 

polarizabilities 
3D-MoRSE descriptors Mor29p 46/230  

Constant   36/647-  

0.88

0.9

0.92

0.94

0.96

0.98

1

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Number of descriptor

R
 2

Series

1
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RI= -647.36 + 7.89 MW-634.10 MATS2e + 3812.27 G2v 

+ 230.46 Mor29p 
 

ضاخع تاصداسی دست آهذُ تشای پیص تیٌی ِ سپس اص هؼادلِ ت

 سشی پیص تیٌی استفادُ گشدیذ.

هقادیش ٍاقؼی ٍ پیص تیٌی ضذُ ضاخع تاصداسی ٍ ّوچٌیي  دسغذ 

خطاّا تشای کلیِ تشکیثات هجوَػِ آهَصش ٍ پیص تیٌی دس 

هقادیش تاقیواًذُ خطاّا سا ( 1-ضکل)آٍسدُ ضذُ است.  (1-جذٍل)

طاّا دس ًسثت تِ هقادیش تجشتی ًطاى هی دّذ. هیضاى پشاکٌذگی خ

اطشاف هحَس ًطاى دٌّذُ ایي است کِ خطای سیستواتیک دس هذل 

هیضاى ًضدیکی دادُ ّا تِ خط ( 2-ضکل) ٍجَد ًذاسد. ّوچٌیي دس 

 ًطاى هی دّذ. ساست قذست پیطگَیی هذل سا

 
 .ّوراُ تا هقادیر خطای ًسثیSW-MLR هقادیر تجرتی ٍ هحاسثِ ضذُ ضاخص تازداری ترای ترکیثات هختلف ترای هجوَعِ ّای آهَزضی ٍ  پیص تیٌی در هذل  -0جذٍل 

No. Compound RI (Exp) a RI (SW-MLR) b E (%) c 

Training set     

1 Tricyclene 926 8/1004 51/8 

2 α-thujene 931 73/970 26/4 

3 α-fenchene 953 2/971 90/1 

4 Camphene 953 14/928 60/2- 

5 β-pinene 980 3/1000 07/2 

6 Myrcene 991 4/1063 30/7 

7 α-phellandrene 1005 1/1038 28/3 

8 δ-3-carene 1011 84/957 25/5- 

9 p-cymene 1026 6/1015 01/1- 

10 Limonene 1031 4/1057 55/2 

11 (Z)- β-ocimene 1037 2/1041 40/0 

12 (E)- β-ocimene 1050 2/1041 84/0- 

13 cis-sabinene hydrate 1068 75/996 67/6- 

14 Terpinolene 1088 3/1088 02/0 

15 Linalool 1098 9/1129 90/2 

16 cis-thujone (=β-thujone) 1102 3/1138 29/3 

17 cis-p-menth-2-en-1-ol 1121 6/1211 08/8 

18 trans-pinocarveol 1139 6/1102 19/3- 

19 Camphor 1143 7/1089 66/4- 

20 E-tagetone 1144 7/1146 23/0 

21 borneol 1165 1134 66/2- 

22 umbellulone 1171 8/1222 42/4 

23 p-cymen-8-ol 1183 7/1166 38/1- 

24 α-terpineol 1189 8/1115 15/6- 

25 4Z-decenal 1193 6/1230 14/3 

26 trans-piperitol 1205 1/1183 81/1- 

27 citronellol 1228 7/1229 13/0 

28 piperitone 1252 1147 38/8- 
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 .0جذٍل اداهِ         

No. Compound RI (Exp) a RI (SW-MLR) b E (%) c 

Training set     

29 linalyl acetate 1257 3/1272 22/1 

30 p-menth-2-ene-1,4-diol 1269 9/1291 80/1 

31 bornyl acetate 1285 2/1362 00/6 

32 terpinen-4-ol acetate 1300 4/1219 20/6- 

33 δ-elemene 1339 2/1422 21/6 

34 α-terpinyl acetate 1350 3/1323 97/1- 

35 α-copaene 1376 6/1462 29/6 

36 β -bourbonene 1383 8/1453 11/5 

37 β-funebrene 1415 7/1335 60/5- 

38 (E)-caryophyllene 1418 9/1503 05/6 

39 γ-muurolene 1477 5/1497 38/1 

40 germacrene D 1480 4/1522 86/2 

41 γ-cadinene 1513 1506 46/0- 

42 δ-cadinene 1524 9/1457 33/4- 

43 elemol 1549 1589 58/2 

44 germacrene D-4-ol 1556 6/1535 31/1- 

45 caryophyllene oxide 1581 1/1628 97/2 

46 cedrol 1596 6/1555 52/2- 

47 epi-cedrol 1611 6/1555 43/3- 

48 1-epi-cubenol 1627 4/1593 06/2- 

49 epi- α -cadinol 1640 5/1604 16/2- 

50 epi- α -muurolol 1640 1611 77/1- 

51 β-eudesmol 1649 9/1504 73/8- 

52 α-eudesmol 1652 1664 72/0 

53 oplopenone 1733 7/1699 92/1- 

54 manoyl oxide 1989 2/1996 36/0 

Test set     

1 α -pinene 939 29/925 45/1- 

2 sabinene 976 05/976 00/0 

3 δ-2-carene 1001 05/961 99/3- 

4 α-terpinene 1018 1/1102 26/8 

5 β-phellandrene 1031 9/1055 41/2 

6 γ-terpinene 1062 5/1042 83/1- 

7 trans-sabinene hydrate 1097 3/1119 03/2 

8 trans-thujone(=α-thujone) 1114 3/1138 18/2 

9 trans-p-menth-2-en-1-ol 1140 6/1211 27/6 
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 .0جذٍل اداهِ          

No. Compound RI (Exp) a RI (SW-MLR) b E (%) c 

Test set     

10 pinocarvone 1163 4/1061 74/8- 

11 terpinen-4-ol 1177 4/1219 59/3 

12 myrtenol 1191 9/1220 51/2 

13 trans-carveol 1217 1/1174 52/3- 

14 trans-sabinene hydrate 1252 3/1113 07/11- 

15 pregeijerene B 1277 7/1266 80/0- 

16 muurol acetate 1362 4/1486 13/9 

17 β-elemene 1391 4/1444 83/3 

18 α-humulene 1454 6/1461 51/0 

19 α-muurolene 1499 5/1506 49/0 

20 α-cadinene 1538 2/1440 36/6- 

21 germacrene D-4-ol 1574 7/1590 06/1 

22 β-oplopenone 1608 7/1699 69/5 

23 γ-eudesmol 1630 5/1582 91/2- 

24 α-muurolol 1645 1611 06/2- 

25 α-cadinol 1653 2/1695 55/2 

a         ،هقادیش تجشتی ضاخع تاصداسی )b ،ًِضاخع تاصداسی هحاسثِ ضذُ تَسط سگشسیَى خطی چٌذ گا )cخطای ًسثی ) 

 

 

 

 

 
 

 

ترای  SW-MLRتازداری هحاسثِ ضذُ تا کوک هذلًوَدار هقادیر ضاخص  -0ضکل 

 .تیٌی ترحسة هقادیر تجرتی ّای آهَزضی ٍ پیص هجوَعِ
 

 

 

 
 

 

 

ًوَدار تغییرات خطا ترای هقادیر ضاخص تازداری هحاسثِ ضذُ تا کوک   -2ضکل 

 .تیٌی ّای آهَزضی ٍ پیص ترای هجوَعِ SW-MLRهذل

 

 . ًتیجِ گیری4

تشکیثاتی اص سٍغي ّای ضشٍسی   استثاط کوی تیي ٍیژگی ٍ ساختاس

سگشاسیَى  -غَست هشحلِ ایِ تا استفادُ اص سٍش اًتخاب هتغیش ت

تاصداسی)  ضاخعجْت پیص تیٌی (SW-MLR) خطی چٌذگاًِ

اًذیس کَاتس( هَسد هطالؼِ قشاس گشفت. هجوَػِ دادُ ّا ضاهل 

تشکیة اص هَلکَلْای سٍغٌْای ضشٍسی تَد.  79ضاخع تاصداسی 

سپس تَغیف کٌٌذُ ّای هَلکَلی هحاسثِ ضذُ ٍ تَغیف کٌٌذُ 

هشحلِ ای اًتخاب ضذًذ. پیطگَیی  ّای هْن تا استفادُ اص سٍش

تشکیة کِ تِ غَست  79ة اص تشکی 25تشای QSPRکوی تا هذل 

-SWتػادفی اًتخاب ضذُ تَدًذ هَسد اسصیاتی قشاس گشفت. هذل 

MLR  تَغیف کٌٌذُ اًتخاب ضذُ ساختِ ضذ. پاساهتشّای  4تا

تیٌی  تَاًایی پیص SW-MLRآهاسی ًطاى هی دّذ کِ هذل 

 . ی تالا  داسدیقذست ٍ تَاًا تا سا ضاخع تاصداسی هَلکَلْا
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