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 چکیده

مناسبی از خاصیت جهت پیش بینی دمای بحرانی برخی از ترکیبات آلی مطالعه شد. گروه  -روشهای خطی و غیر خطی ارتباط کمی ساختار    

ها که بیشترین ارتباط دست آوردن بهترین توصیف کنندهای برای بو از روش انتخاب مرحله ندکوانتمی محاسبه شدهای مکانیککنندهتوصیف

دست آوردن مدل بهتر، از ه گانه ساخته شد. سپس برای بر ابتدا مدل خطی رگرسیون خطی چندد نظر دارند استفاده شد. درا با خاصیت مور

ای به عنوان ورودی شبکه عصبی وسیله روش مرحلهشبکه عصبی مصنوعی استفاده گردید. به همین خاطر، توصیف کننده های انتخاب شده ب

برتری روش غیرخطی شبکه عصبی مصنوعی را نسبت به روش خطی رگرسیون خطی چند گانه  نشان ،تایج. نندگرفتقرارمورد استفادهمصنوعی

 می دهد.

 
توصیف کننده های مکانیک  ،شبکه عصبی مصنوعی ،رگرسیون خطی چند گانه ،خاصیت، دمای بحرانی -ارتباط کمی ساختارکلیدی:  هایواژه

 .کوانتمی

 

 . مقدمه0

دمایی وجود دارد کهه بهارتر از آن، ههر چنهد هه       برای هر گاز 

دمها را   ایهن . فشار را زیاد کنی ، مهای  شهدن آن گهاز نهاممکن اسهت     

نه ای از دمای بحرانی یک گهاز نشها  .نامند دمای بحرانی آن گاز می

 بهها مههاده ای .مولکههولی آن گههاز اسههتقههدرت نیروهههای جاببههه بههین

از ایهن   تر؛ بهار دارددمهای بحرانهی پهایین     ،جاببهه عهعیف   نیروهای

 نیروهای  گذارد نمی هحرکت مولکولی آ ن قدر شدید است ک،دما

 

 

 .ععیف بین مولکولی، مولکولهها را در حالهت مهای  نگهه دارد     اًنسبت

گیهری دمهای بحرانهی ترکیبهات از اهمیهت بهاریی برخهوردار        اندازه

 است. روشهای آزمایشگاهی جهت اندازه گیری این پهارامتر، وقهت  

آن بها   گیهری مشهک  اسهت. بنهابراین انهدازه     و نسهبتاً  ، هزینه برگیر، 

روشهههای محاسههباتی و کمههومتریکس از اهمیههت بههاریی برخههوردار 

 خواص  بینیپیش   جهت روشهاکه امروزه از آن  از این است. یکی
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 -ترکیبهههات اسهههتفاده مهههی شهههود روش ارتبهههاط کمهههی سهههاختار   

پیدا کردنرابطه  QSPR. هدف از مطالعات است    (QSPR)خاصیت

و شیمیایی یک مولکول با پارامترههای  یای است که بین رفتار فیزیک

[. نتایج این مطالعات علاوه بر شهفاف  4-5ساختاری آن وجود دارد]

ی رلکولها و ویژگی ههای سهاختا  وسازی نحوه ارتباط بین خواص م

اس آنها به پژوهشگران در پیش بینی رفتار مولکولههای جدیهد براسه   

  کند.لکولهای مشابه کمک میرفتار مو

هدف از مطالعه حاعر، پیش بینی دمای بحرانی برخی از 

کننده های مکانیک کوانتمی و ترکیبات آلی با استفاده از توصیف 

 .استهای عصبی مصنوعی شبکه

 
 (Arteficial Neural Networks) مصنوعی های عصبیشبکه

های عصبی مصنوعی خیلی تازه نیست. ایده استفاده از شبکه

هو  .شروع شد  4541ولی استفاده کاربردی از آن تقریباً از سال 

(HU)  بینی وع  هوا از آن استفاده نمود. ولی تز خود برای پیشدر

و عدم استفاده از کامپیوتر موفقیت  پیچیده دلی  محاسباته ب

ر علوم چندانی نداشت. استفاده علمی و گسترده از این روش د

انتشار خطا با معرفی روش پس 4591مختلف مهندسی از سال 

توسط روملهارت و همکاران سرعت بسیار بارتری به خود 

 [.43-47]گرفت

ها با ارتباطات ای از نرونشبکه عصبی مصنوعی از مجموعه

 که قادر است بر اساس شودتشکی  میداخلی بین یکدیگر 

نماید.  تولیدهای خروجی را های ورودی، جواباطلاعات و داده

های عصبی معمورً به صورت ریه ریه و منظ  ایجاد میگردند. شبکه

های ورودی به آن وارد میگردند ریه اولین ریه که اطلاعات و داده

های مخفی و آخرین ریه که های میانی، ریهورودی است. ریه

جی نماید ریه خروهای خروجی از مدل را فراه  میجواب

ترین نوع شبکه عصبی که در بسیاری ترین و معمول[. ساده43]است

 های عصبی چند ریهگردد، شبکهمیاز علوم از آن استفاده 

همراه با ناظر از که (MLP, Multi-Layer Perceptron)ندپیشخور

 ند.گیرانتشار خطا برای آموزش کمک میروش پس

بر با تعداد عناصر بردار های ریه ورودی برادر این شبکه تعداد نرون

های ریه خروجی برابر با تعداد عناصر بردار ورودی و تعداد نرون

 هاینرون . آنالیز دقیق و واقعی برای پیدا کردن تعداداستخروجی 

 

توان گفت که تعداد ریه میانی در ک  بسیار پیچیده است. اما می

ودی و همچنین های ریه میانی تابعی از تعداد عناصر بردار ورنرون

، به طور خطی جداپذیر ،حداکثر تعداد نواحی از فضای ورودی

ه های ریه مخفی عموماً به طور تجربی ب. از این رو تعداد نروناست

های ریه بعد اش به نرونآید. هر نرون توسط خروجیدست می

های ریه خودش ارتباط ندارد. خروجی هر ولی با نرونبوده متص  

 [: 7شود ]رابطه زیر تعریف مینرون توسط 
 

α= f (∑Pi W i,j + b j ) 
 

ام ریه jمقدار وزن اتصال بین نرون  Wj,iکه در این رابطه 

ام ریه قب  است که بیانگر اهمیت ارتباط بین دو iمذکور با نرون 

 (Biass)وزن مربوط به بایاس  bj، است نرون در دو ریه متوالی

مقدار  αام ریه قب ، iمقدار خروجی از نرون  Piام، jبرای نرون 

 .هستند امjتاب  آستانه نرون fام و jخروجی از نرون 

که در انتقال اعداد از ریه قب  به ریه  وجود دارندتواب  زیادی 

بعد ممکن است مورد استفاده قرار گیرند. از جمله میتوان تواب  

ربولیک را نام سیگموید، گوس، تانژانت هیپربولیک و سکانت هیپ

برد. ولی تاب  سیگموید بیشترین استفاده را در علوم مختلف دارد. 

 :استاین تاب  به صورت زیر 
f(z)= 1/1+exp(-z) 

 

. مرحلهه اول  هسهتند های عصبی مصنوعی شام  دو مرحله شبکه

ههای انهدازهگیری   آموزش شبکه است که بر اساس تعدادی از داده

پهذیرد. در مرحلهه دوم   ها( انجام میدرصد ک  داده 23شده )حدود 

گیهری شهده صهحت    درصهد مقهادیر انهدازه    33تها   73مدل با حدود 

های عصبی مصنوعی سازی به کمک شبکهگردد. در مدلسنجی می

ها با پارامتر مورد نظر که مدل بسته به متغیرهای ورودی و ارتباط آن

مهدل   برای تست و ارزیهابی درصد اطلاعات را  43گردد، حدود می

 موزش و صحتآها نبایستی در مراح  ه این داده. البتبرندبه کار می

 [. 43-42سنجی استفاده شده باشند]

 

 . بخش محاسباتی1
 . دستگاه های مورد استفاده1-0

 برای XP با ویندوز  IV (CPU =3.06 GHz) یک کامپیوتر پنتیوم 

 سازی مورد استفاده قرار گرفت. برای رس  و بهینه انجام  محاسبات 
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( 3/2)نسخه (hyperchem)شک  مولکولها از نرم افزار هایپرک  

استفاده گردید. برای محاسبه توصیف کننده های مکانیک کوانتمی 

و   **B3LYP/6-31+Gدر سطحو شیمیایی از نرم افزار گوسین 

برای انتخاب بهترین  SPSS  استفاده شد. از نرم افزار هایپرک

برای  MATLABدرمحیط ANNها و از برنامه توصیف کننده

بینی دمای بحرانی و به دست آوردن سایر پارامترهای آماری پیش

 استفاده گردید.

 
 . سری داده ها1-1

لکانهای خطی آترکیب از  441ها مربوط به دمای بحرانی سری داده

است. ترکیبات به صورت تصادفی به سه سری شام  سری آموزش، 

(. سری 4بینی تقسی  شدند)جدولسری ارزیابی و سری پیش

ترکیب و سری  34ترکیب، سری ارزیابی شام  99آموزش شام  

ترکیب است. مقادیردمای بحرانی به عنوان متغیر 75بینی شام  پیش

 نوان متغیر مستق  انتخاب شدند.ها به عوابسته و توصیف کننده
 

 ها. محاسبه توصیف کننده1-6

یبات( و در اولین قدم باید مجموعه آزمایشی )دمای بحرانی ترک

آوری شده و به صورت قاب  پردازش برای ساختارهای متناظر جم 

کامپیوتر درآید. در مورد داده های آزمایشی که مقادیر عددیند 

بیان ساختارهای شیمیایی به شک  قاب  مشکلی نداری ، مساله مه  

پذیرش برای کامپیوتر است. ابتدا ساختارهای مولکولی به کمک 

بهینه گردید سپس  AM1روش نرم افزار هایپرک  رس  و به وسیله

افزار گوسین افزار و نرممحاسبه توصیف کننده ها  به کمک این نرم

 انجام شد. **B3LYP/6-31+Gبا خط دستور 

 
 همراه با مقادير خطای نسبی. SW-ANNمقادير تجربی و محاسبه شده دمای بحرانی برای ترکیبات مختلف برای مجموعه های آموزشی، ارزيابی و  پیش بینی در مدل   -0جدول 

c E (%) b ANN a Exp Compound No. 

  سری آموزش   

59/9  99/373  47/339 Ethane 4 

52/3-  44/399  93/315 Propane 7 

39/7-  39/444  44/479 n-Butane 3 

79/4  32/429  15/415 N-Pentane 4 

99/3  71/445  29/433 2,2-Dimethylpropane 9 

34/3-  34/452  93/452 2-Methylpentane 1 

44/3-  42/499  23/499 2,2-Dimethyl butane 2 

49/3  34/944  33/943 N-Heptane 9 

92/4-  42/973  43/933 2-Methyl hexane 5 

99/3-  39/933  73/939 3-Ethylpentane 43 

41/3-  94/934  33/932 2,3- Dimethylpentane 44 

11/3-  21/937  33/931 3,3- Dimethylpentane 47 

34/4-  74/979  43/934 2,2,3-Trimethylbutane 43 

34/3-  95/919  93/919 N-Octane 44 

34/4  43/924  13/913 3- Methylheptane 49 

97/4  55/923  43/919 3-Ethylehexane 41 

34/4  39/923  43/913 2,3- Dimethylhexane 42 

34/3  94/993  93/993 2,4- Dimethylhexane 49 

91/3-  5/941  33/993 2,5- Dimethylhexane 45 

97/4  41/925  93/919 3,4- Dimethylhexane 73 
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33/7  21/995  93/921 3- Methyl-3-ethylpentane 74 

12/4-  25/934  53/943 2,2,4- Trimethylpentane 77 

49/7  97/999  93/923 2,3,3- Trimethylpentane 73 

31/3-  33/954  13/954 n-Nonane 74 

44/3-  45/992  93/995 3- Methyloctane 79 

44/-  45/992  93/995 4- Methyloctane 71 

95/3-  39/953  33/954 3- Ethylheptane 72 

45/3-  49/999  43/945 2,3-Dimethylheptane 79 

37/3-  91/925  33/994 2,5- Dimethylheptane 75 

49/3-  41/999  33/954 3,3- Dimethylheptane 33 

34/3-  12/993  93/999 3,5- Dimethylheptane 34 

14/3-  59/954  93/959 3-Ethyl-2-methylhexane 37 

35/3-  39/959  93/133 3-Ethyl-3-methylhexane 33 

25/3-  93/959  33/133 3-Ethyl-4-methylhexane 34 

45/3-  4/999  33/954 2,2,3-Tri methylhexane 39 

34/3-  41/915  23/915 2,2,5- Tri methylhexane 31 

- 15/3  79/953  43/952 2,3,4- Tri methylhexane 32 

73/3-  73/994  13/997 2,3,5- Tri methylhexane 39 

54/3-  74/959  23/133 3,3,4- Tri methylhexane 35 

14/3-  54/954  23/959 3-Ethyl-2,2-dimethylpentane 43 

15/3-  79/953  43/952 3-Ethyl-2,4-dimethylpentane 44 

94/3-  97/995  23/957 2,2,3,4- Tetramethylpentane 47 

39/3-  74/924  23/924 2,2,4,4- Tetramethylpentane 43 

39/3  49/149  53/142 n-Decane 44 

41/3  32/144  23/143 3-Methylnonane 49 

41/3  2/144  23/143 4-Methylnonane 41 

34/3  43/149  73/149 3-Ethyloctane 42 

47/3  33/141  33/149 2,3-Dimethyloctane 49 

35/3  72/132  53/134 2,5-Dimethyloctane 45 

39/3  97/133  93/133 2,7-Dimethyloctane 93 

34/3-  24/145  93/145 3,4-Dimethyloctane 94 

79/3  35/144  43/135 3,5-Dimethyloctane 97 

79/3  35/144  43/135 3,6-Dimethyloctane 93 

34/3-  24/145  93/145 4,5-Dimethyloctane 94 

34/3-  24/145  93/145 3-Ethyl-2-methylheptane 99 

49/3-  79/173  73/174 3-Ethyl-4-methylheptane 91 

41/3  92/144  53/143 3-Ethyl-5-methylheptane 92 

79/3  35/144  43/135 4-Ethyl-2-methylheptane 99 

79/3-  39/179  43/172 4-Ethyl-4-methylheptane 95 

 .0ادامه جدول 
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47/3  59/149  73/149 2,2,3-Tri methylheptane 13 

91/3  49/134  43/959 2,2,5-Tri methylheptane 14 

19/3  14/952  13/953 2,2,6-Tri methylheptane 17 

47/3-  49/177  73/173 2,3,3-Tri methylheptane 13 

73/3  44/147  33/144 2,3,5-Tri methylheptane 14 

39/3  13/139  93/131 2,3,6-Tri methylheptane 19 

73/3  44/147  33/144 2,4,5-Tri methylheptane 11 

31/3  75/139  43/131 2,5,5-Tri methylheptane 12 

72/3-  34/171  23/172 3,3,4-Tri methylheptane 19 

72/3-  34/171  23/172 3,4,4-Tri methylheptane 15 

42/3  52/143  53/135 3,4-Diethylhexane 23 

99/3  31/134  23/179 3,3-Diethylhexane 24 

92/3-  32/137  23/139 3-Ethyl-2,3-dimethylhexane 27 

73/3  44/147  33/144 3-Ethyl-2,5-dimethylhexane 23 

49/3  34/139  13/137 4-Ethyl-2,2-dimethylhexane 24 

33/3  29/149  13/149 4-Ethyl-2,4-dimethylhexane 29 

44/3-  37/177  33/173 2,2,3,3,-Tetramethylhexane 21 

39/3-  92/173  73/174 2,2,3,4,-Tetramethylhexane 22 

93/3  39/137  33/955 2,2,4,4,-Tetramethylhexane 29 

97/3  94/137  23/955 2,2,4,5,-Tetramethylhexane 25 

44/3  79/149  43/144 2,3,3,5,-Tetramethylhexane 93 

37/3-  37/172  73/175 2,3,4,4,-Tetramethylhexane 94 

44/3-  74/177  53/177 2,3,4,5,-Tetramethylhexane 97 

9/3-  21/139  53/143 3-Ethyl-2,2,3-Trimethylpentane 93 

39/3-  92/173  73/174 3-Ethyl-2,2,4-Trimethylpentane 94 

39/3  44/142  13/141 2,2,3,4,4-pentamethylpentane 99 

44/3  43/195  73/199 n-Dodecane 91 

  سری ارزیابی   

92/3-  97/439  99/432 2-Methyl Propane 4 

45/3  49/939  93/932 n-Hexane 7 

33/3  35/455  53/455 2,3 -Dimethyl butane 3 

99/3-  39/933  73/939 3- Methyl hexane 4 

32/3-  42/933  23/945 2,4- Dimethylpentane 9 

92/3  41/914  13/995 2-Methylheptane 1 

31/3-  94/941  93/945 2,2-Dimethylhexane 2 

41/4  94/919  33/917 3,3- Dimethylhexane 9 

34/4  39/923  43/913 2,2,3-Trimethylpentane 5 

34/3-  39/993  33/999 2-Methyloctane 43 

95/3-  39/953  33/954 2-Ethylheptane 44 

 .0ادامه جدول 
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44/3-  19/922  93/929 2,2-Dimethylheptane 47 

44/3-  59/929  13/921 2,6- Dimethylheptane 43 

45/3-  49/999  43/954 4,4- Dimethylheptane 44 

34/3-  12/993  93/999 4-Ethyl-2-methylhexane 49 

21/3-  29/954  33/955 2,3,3- Tri methylhexane 41 

77/3-  95/993  73/997 2,4,4- Tri methylhexane 42 

42/4-  14/134  93/144 3-Ethyl-2,3-dimethylpentane 49 

34/4-  79/134  13/132 2,3,3,4- Tetramethylpentane 45 

41/3  32/144  23/143 5-Methylnonane 73 

35/3  72/132  53/134 2,4-Dimethyloctane 74 

43/3  32/149  53/144 3,3-Dimethyloctane 77 

43/3  32/149  53/144 4,4-Dimethyloctane 73 

79/3-  39/179  43/172 3-Ethyl-3-methylheptane 74 

49/3-  79/173  73/174 4-Ethyl-3-methylheptane 79 

91/3  49/134  43/959 2,2,4-Tri methylheptane 71 

14/3  91/955  73/951 2,4,6-Tri methylheptane 72 

33/3  92/145  13/145 3-Ethyl-2,2-dimethylhexane 79 

33/7  59/144  43/137 4-Ethyl-3,3-dimethylhexane 75 

39/3-  21/139  53/143 3,3,4,4,-Tetramethylhexane 33 

14/3-  25/137  23/131 2,2,3,3,4-pentamethylpentane 34 

  سری پیش بینی   

99/4  39/415  35/413 2-Methyl butane 4 

34/3  35/934  43/934 3-Methylpentane 7 

95/3-  27/934  43/973 2,2-Dimethylpentane 3 

47/4  34/919  23/914 4- Methylheptane 4 

12/4  41/921  33/912 2-Methyl-3-ethylpentane 9 

14/4  35/929  33/911 2,3,4- Trimethylpentane 1 

95/3-  9/953  33/954 4- Ethylheptane 2 

37/3-  91/925  33/994 2,4- Dimethylheptane 9 

14/3-  59/954  93/959 3,4- Dimethylheptane 5 

32/3-  29/923  73/924 2,2,4- Tri methylhexane 43 

33/4-  59/132  33/141 3,3-Diethylpentane 44 

34/4-  79/134  13/132 2,2,3,3-Tetramethylpentane 47 

79/3  33/144  33/135 2-Methylnonane 43 

34/3  43/149  73/149 4-Ethyloctane 44 

35/3  72/132  53/134 2,6-Dimethyloctane 49 

34/3  43/149  73/149 4-Propylheptane 41 

79/3  35/144  43/135 5-Ethyl-2-methylheptane 42 

31/3-  59/173  33/174 2,3,4-Tri methylheptane 49 

 .0ادامه جدول 
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31/3  75/139  43/131 2,4,4-Tri methylheptane 45 

72/3  71/144  13/135 3,3,5-Tri methylheptane 73 

37/3-  99/174  93/179 3,4,5-Tri methylheptane 74 

37/3-  99/174  93/179 3-Ethyl-2,4-dimethylhexane 77 

22/3-  7/3139  43/143 3-Ethyl-3,4-dimethylhexane 73 

37/3-  99/174  93/179 4-Ethyl-2,3-dimethylhexane 74 

39/3  99/139  43/131 2,2,3,5,-Tetramethylhexane 79 

99/3-  74/137  53/139 2,3,3,4,-Tetramethylhexane 71 

42/4-  1/143  73/149 3,3-Diethyl-2-Methylpentane 72 

59/3-  9/132  53/143 3-Ethyl-2,3,4-Trimethylpentane 79 

35/4  95/142  33/135 n-Undecane 75 
 (a                      مقادير تجربی دمای بحرانی 

(b                                  مقادير پیش بینی شده توسط شبکه عصبی مصنوعی 

(c                       درصد خطای نسبی 

 

 

 . نتايج و بحث6

 سازی با روش رگرسیون خطی چندگانه. مدل6-0

برای ساختن مدلی که بیانگر ارتباط سهاختاری ترکیبهات مهورد    

بررسههی بهها دمههای بحرانههی آنههها باشههد، از روش رگرسههیون خطههی   

ههای محاسهبه   کننهده استفاده شد. در ابتدا توصهیف  (MLR)چندگانه

 های مولکولشده، به عنوان متغیرهای مستق  و مقادیر دمای بحرانی 

مهورد نظههر بههه عنههوان متغیرهههای وابسهته، بههه عنههوان ورودی بههه نههرم   

ی زینه. در نهایت با استفاده از منوی آنالیز، گندشدوارد  SPSSافزار

دل و نهایتهاً چنهدین مه   انتخهاب  ای روش مرحلهه رگرسیون خطهی و  

دست آمد، کهه بها توجهه بهه خصوصهیات      جداگانه به مختلف بطور 

 و خطههای Fآمههار ،(R)از جملههه عههریب رگرسههیون ا آنههه آمههاری

بههر حسههب تعههداد  SEو  2Rو  Rو پههس از رسهه  مقههادیر  اسههتاندارد

و  Fو  Rتهرین مقهدار   بهترین مدل کهه دارای بهیش   هاکنندهتوصیف

های تها حهد   کنندهک  ترین مقدار خطای استاندارد و شام  توصیف

ارتبهاط دمهای   عنهوان مهدل نههایی بهرای     امکان قاب  توجیه باشد، بهه 

ها انتخهاب شهد. بها ایهن روش مهدل      ها با ساختار آنبحرانی مولکول

انتخهاب و   توصیف کننده به عنوان مناسب ترین آنها 7دوم با تعداد 

 .ل سازی و مورد ارزیابی قرار گرفتمد MLRتوسط روش 

فهرست توصیف کننده های انتخاب شده توسط نرم افزار  

SPSS آورده شده  7از آنها در جدولی به همراه توصیف مختصر

 .ستا
 

 توصیف آنها.و SPSSتوصیف کننده های انتخاب شده با  -1جدول    

ندنوع توصیف کن توصیف کننده  

 

 عریب

 

 
 

MF VIF 

Polarizability 
Electronic  

descriptors 
15/44  - 455/4  43/3  

E GAP 
Electronic  

descriptors 
55/17-  455/4  43/3  

Constant  49/4953    
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R

 
 .0ادامه جدول 

 .2Rتاثیر تعداد توصیف کننده ها بر مقدار  -0شکل
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می دهد. نشان  2Rها را بر مقدارتاثیر تعداد توصیف کننده 4 شک 

توصیف کننده  7بعد از 2Rهمانطور که ملاحظه می شود، تغییرات

توصیف کننده به عنوان تعداد بهینه  7.بنابراین استخیلی ک  

 ها انتخاب گردید.توصیف کننده

ها توسط روش مرحله ز انتخاب مناسب ترین توصیف کنندهپس ا

یف کننده ،  مرحله بعد،  ایجاد مدل بین توصSPSSای با استفاده از 

 SPSSهای انتخاب شده و دمای بحرانی ترکیبات است. از نرم افزار 

ها و دمای تفاده گردید و بین توصیف کنندهبرای این منظور اس

رابطه زیر  MLRبحرانی ترکیبات سری آموزش با استفاده از روش 

 به دست آمد:

 
)GAP82.99(E -=1590.18+11.69(Polarizability)cT 

 

 
 

=0.949test
2=0.936, Rtraining

2R 

 

سری  دمای بحرانیسپس از معادله به دست آمده برای پیش بینی 

 پیش بینی استفاده گردید.

از شبکه عصبی مصنوعی برای پیش  ،سپس برای حصول نتایج بهتر

بینی دمای بحرانی ترکیبات استفاده شد.برای این کار، ابتدا یک 

سیگموئیدی و الگوریت  شبکه عصبی مصنوعی سه ریه با تاب  انتقال 

مارکوات طراحی شد. مقادیر اولیه وزن ها بطور -آموزشی لونبرگ

بوده و قب  از عم  آموزش مقادیر ورودی و  [3-4]تصادفی از بازه 

ها بطور نرمالیز گردید. مجموعه داده [4/3-5/3]خروجی در فاصله 

تصادفی به سه سری آموزش، ارزیابی و پیشگویی تقسی  گردید. 

ی آموزش دادن شبکه از سری آموزش، برای ارزیابی شیکه، از برا

سری ارزیابی و برای پیشگویی نتایج از سری پیشگویی استفاده شد. 

آورده شده 4ترکیبات سری آموزش، ارزیابی و پیشگویی در جدول

 است.

ها برای شبکه عصبی مصنوعی، ابتدا پارامترهایی مانند تعداد نرون

آموزش، مومنت  وتعداد دورها بهینه گردید. در ریه مخفی، سرعت 

های  ودی نیز برابر تعداد توصیف کنندهها در ریه ورتعداد نرون

عصبی مصنوعی می باشد. برای بهینه سازی  وارد شده به شبکه

تغییر داده  43تا  4تعداد نرون ها در ریه مخفی، تعداد نرون ها از 

های رای مجموعهب (RMSE) شد و مقدار متوسط مربعات خطا

برای   RMSEگردید و با توجه به مقدارآموزش و ارزیابی محاسبه 

دور، تعداد نرون ها در ریه مخفی بهینه  4333سری ارزیابی برای 

 شد. سپس سرعت آموزش، مومنت  وتعداد دورها نیز بهینه گردید.

مشخصات شبکه عصبی مصنوعی بهینه شده را نشان  3جدول

 دهد.می

 
 .بهینه شده ANNساختار و مشخصات   -6جدول

 9 تعداد نرون ها در ریه مخفی

 9/3 سرعت آموزش

 3/3 مومنت 

 4333 تعداد دورها
 

 

 

نرون در ریه  9شبکه ساخته شده دارای دو نرون در ریه ورودی، 

مخفی و یک نرون در ریه خروجی می باشد. بنابراین ساختار شبکه 

می باشد. باید توجه  7-9-4عصبی مصنوعی بهینه شده بصورت 

برای  RMSE نمود که آموزش شبکه زمانی متوقف می شود که 

اتفاق می  Overfittingزیرا سری ارزیابی شروع به افزایش نماید 

برای افتد و این اتفاق، قدرت پیشگویی شبکه را کاهش خواهد داد. 

بعد از  RMSEدر طول آموزش مقادیر  Overfittingجلوگیری از 

گردید. محاسبه و ثبت  برای سری آموزش و ارزیابی سیک  93هر 

های آموزشی و ارزیابی برای مجموعه RMSEمقادیر 7شک 

 4333دهد که بعد از نشان می های آموزش رابرحسب تعداد دور

زشی و ارزیابی تغییر قاب  برای دو سری آمو  RMSEسیک  مقادیر 

بنابراین آموزش شبکه در این نقطه متوقف  ای نداشته استملاحظه

 شود. می

 

 

بهینه شده، مقادیر دمای بحرانی ترکیبات  ANNبا استفاده از مدل 

محاسبه بینی مورد مورد نظر در مجموعه آموزش، ارزیابی و پیش

 3نشان داده شده است. شک  4جدولقرار گرفت که نتایج آن در

مقادیر محاسبه شده  دمای بحرانی ترکیبات مورد نظر توسط شبکه 

ینی را بعصبی مصنوعی در مجموعه های آموزش، ارزیابی و پیش

. در این شک ، میزان نزدیکی برحسب مقادیر تجربی نشان می دهد

 4ها به خط راست قدرت پیشگویی مدل را نشان می دهد.شک داده

مقادیر باقیمانده خطاها را نسبت به مقادیر تجربی نشان می دهد. 

نشان دهنده این است که  ،میزان پراکندگی خطاها در اطراف محور

 .مدل وجود نداردخطای سیستماتیک در 
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 . نتیجه گیری5

لکانههای خطهی بها    آارتباط کمی بین ویژگی و ساختار  ترکیباتی از 

رگراسیونخطی  -استفاده از روش انتخاب متغیر به صورت مرحله ای

و شبکه عصبی مصهنوعی جههت پهیش بینهی     (SW-MLR) چندگانه

دمای بحرانی مورد مطالعه قرار گرفت. در ابتدا توصیف کننده های 

مولکولی با کمک نرم افزار گوسین و هایپرک  محاسهبه و توصهیف   

کننده های مه  بها اسهتفاده از روش مرحلهه ای انتخهاب و بها شهبکه       

 SW-ANNعصبی مصنوعی مدلسازی و پیش بینی انجام شهد. مهدل   

توصیف کننده انتخاب شده ساخته شد. پارامترهای آماری نشان  7با 

پهیش بینهی دمهای بحرانهی     توانهایی   SW-ANNمی دههد کهه مهدل    

 دارد.ابا قدرت و توانایی بار مولکولها ر

 

 هاتوصیف کننده نماد اختصار هاتوصیف کننده نماد اختصار

H 
Hardness 

[ η=1/2 (HOMO+LUMO)] 

های توصیف کننده

 مکانیک کوانتومی

HOMO Highest Occupied 

Molecular Orbital 

 های توصیف کننده

 مکانیک کوانتومی

S Softness ( S=1/ η ) LUMO Lowest Unoccupied 

Molecular Orbital 

χ 
Electro negativity 

[χ= -1/2 (HOMO–LUMO)] E GAP 
difference between 

LUMO and HOMO 

Ω El Electro philicity (ω=χ2 /2 η ) MP Molecular Polarizability 

Log P Partition Coefficient 

 های شیمیاییویژگی

SA (A) Molecule surface area (Approx) 

 های شیمیاییویژگی
HE Hydration Energy SA (G) Molecule surface area (Grid) 

REF Refractivity M Mass 

 V Molecule volume 
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های آموزشی و ارزيابی برای مجموعه RMSEمقادير  -1شکل

 .های آموزشبرحسب تعداد چرخه

 

R² = 0.9919
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-SW نمودار مقادير دمای بحرانی محاسبه شده با کمک مدل -6شکل

ANNبینی برحسب مقادير تجربیارزيابی و پیشهای آموزشی، برای مجموعه. 
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ها برحسب مقادير تجربی برای مقادير نمودار تغییرات باقیمانده -5شکل 

Tc  محاسبه شده براساس مدل SW-ANN ،در سه مجموعه آموزشی

 .بینیارزيابی و پیش

 

 .انواع توصیف کننده های محاسبه شده برای ترکیبات  -1جدول
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