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 چکیده

این  روغن های ضروری گیاهی و ترکیبات مرتبط، کاربرد گسترده ای در طب سنتی، صنایع غذایی، صنایع عطرسازی و داروسازی دارند. در  

مطالع ساختار    هتحقیق،  کمیّ  بازداری    -ارتباط  شاخص  روی  بر  از    32ویژگی  ضروری  ترکیب  انجام    Ammoides Atlanticaگیاه  روغن 

ژنتیکپذیرفت.   الگوریتم  ها    از  کننده  توصیف  انتخاب  از روش رگرسیون    استفاده برای  این ترکیبات  بازداری  اندیس  برای مدل سازی  شد. 

یری سری تست، از روش های  . برای بررسی اعتبار این مدل ها علاوه بر به کارگگردیداستفاده    به عنوان روش خطی (MLR) خطی چندگانه

 برابر  MLRل  سری تست توسط مد برای  ب همبستگی  ضرایتصادفی استفاده گردید.    Yدیگری همانند حذف مرحله ای تک تک داده ها و

بینی های قابل قبولی را ارائه    GA-MLRروش  نشان می دهد که    داده های آماری  بدست آمد.   57/5و درصد خطای نسبی برابر    894/0 پیش 

   نموده است.
 

 

 .  Ammoides Atlanticaگیاه  ،رگرسیون خطی چند گانه الگوریتم ژنتیک،  ،بازداری -ارتباط کمی ساختار : واژه های کلیدی

 
 

 . مقدمه 1

میر، استخراج  هستند که به روشهای تخ  ند، مایعـات روغنـی معطـریده میشـونیز نامی   روغنهای ضروری که روغنهای فرّار یا اتری

ها، چوب،  ها، برگ ها، دانه رایجتر است) از مواد خام گیاهی (گلها، جوانه   که در تولید تجـاری از همـهو همینطور تقطیر با بخار آب  

یک روغن    .[1]تنداین است که دارای بوی تند و زننده هس آیند. مشخصه مشترك اکثر این ترکیبات  می  بـه دسـت   هـامیـوه و ریشـه 
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جهت  از می  این  نام  یا  اتری  مشخص  رایحه  یک  حاوی  که  خواص  "اسانس"گیرد  است.  معین  گیاه  یک  اکسیدانی،   از  آنتی 

شده   شناخته  ترکیبات  این  ضدانگلی  همینطور  و  ضدویروسی  ایـن ضدمیکروبی،  و   اسـت.  خوردنیها  در  ادویه  عنوان  به  روغنها 

صنعت داروسازی و همچنین مواد آرایشی و عطر و اسپری کاربرد   در  هـا،ها و شویندهآشامیدنیها، در مصارف بهداشتی نظیر صابون

هـای غـذایی، اسـتفاده از  سازی هرچـه بیشـتر فـرآوردهالش صنایع غذایی برای سالمچعمومی و    دارند. امروزه با پیشرفت بهداشت

افزودنی سنتزی و همینطور نمک  ایـن  مواد  برای  عنوان جایگزینی  به  مـیتوان ها  ترکیبات  احتمـالکـه  افزایش    نـد  را  قلبی  بیماریهای 

  . [5-2]پیشنهاد شده است دهند

ولی در عین حال، به دلیل فرّار بودن و   گیری آنها امری اجتناب ناپذیر است؛، اندازهی روغنهای ضروریا توجه به کاربرد گستردهب

های کسب باشد. یکی از راهتی نیز همراه میلاها با مشکگیریاندازه  های گیاهی این وجود مقادیر کمی از هر یک از آنها در نمونه

گیری ی و شیمیایی مشابهی هستند، اندازهبوده و دارای خواص فیزیک   ترکیبات که اکثراً ایزومر  عات کیفی و کمّی راجع به این لا اط

اندازه  اندیس  قابل  با روشهای کروماتوگرافی  آنها است که  تنوع زیاد   به دلیل وجودها  این تکنیک   .[10-6]باشدگیری میبازداری 

پد پیشرفتهای  و  کروماتوگرافی  حلستونهای  در  بسیاری  توانایی  زمینه،  این  در  آمده  شناسایی    ید  و  جداسازی  به  مربوط  مسائل 

ایدار سازی آنها مشکل بوده و یا شامل مواد ناپترکیباتی که تهیه یا آماده  گیریترکیبات دارند. اما با وجود این مزایا، در مورد اندازه

-شیوه  شهای آزمایشگاهی باعث شد که در کنار روشهای عملی،ر روها دباشند. وجود این محدودیتمی  هستند دارای محدودیـت

انجام محاسبات آماری و ریاضی، راهی    های تئوری نیز برای استفاده از نتایج تجربی توسعه یابند. مطالعات کمومتریکس با استفاده از

اط حداکثر  استخراج  میلابرای  تجربی  نتایج  از  ساختار  .[15-11]باشدعات  روابــط  کمیّ  از    (QSPR)  خاصیت-مطالعات  یکی 

مانند )توان ارتباط خطی یا غیرخطی بین ویژگیهای ساختاری و خواص ترکیباتاز آن می   روشهای کمومتریکس است که با استفاده

شاخص بازداری معیاری کمّی است    .[20-16]کردینی  ببرقرار نموده و خاصیت مورد نظر را برای آن ترکیبات پیش (  بازداری  اندیس 

بر روی یک فاز ساکن معین و در یک   (هیدروکربنها)به آلکانهای نرمال  که میزان بازداری نسبی هر یک از اجزای نمونه را نسبت

 ای کـه امکـان کند، بـه گونـهرا نرمالیزه میروماتوگرافی  ختلف سیستم کشاخص بازداری، متغیرهای م.  دهددمای مشخص نشان می

بینی ترتیب خروج نسبی اجزاء نمونه از  پیش  شاخص بـازداری زمـانی مفیـد اسـت کـهمقایسه نتایج سیستمهای مختلف فراهم میشـود. 

باشد. نظر  مورد  چنـین   ستون  بـا  بـازداری  از شاخص  نظر  اگر  در  باید  استفاده شود،  یک   منظوری  در  بازداری  که شاخص  داشت 

یکشرا برای  و  معین  دمایی  گزینش   یط  و  بازداری  مقایسه  برای  بازداری،  شاخص  از  است.  کاربرد  قابل  خاص  پذیری  ستون 

-مشابه اند( نیز می  وع و ضخامت فاز ساکن و سایر موارد کـامالًستونهایی که از لحاظ جنس و ابعاد لوله موئین، ن) مشابه    سـتونهـای 

اتوا کردن  از  .[21]ستفاده  تحقیق،    هدف  رابطهاین  روغنهایایجاد  ترکیب  بازداری  شاخص  و  مولکولی  ساختارهای  بین  کمیّ    ی 

به  Ammoides Atlanticaگیاه  ضروری   روشهای با  پیش است QSRR کارگیری  امکان  مدل،  این  از  استفاده  با  سپس    شاخص   بینی. 

 .داری برای ترکیباتی با ساختار مشابه وجود خواهد داشتباز
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 یمحاسبات های. روش2

 هاسری داده انتخاب  .1-2

اندیس کواتس  بازداری انتخاب گردید،  -که برای مطالعه ارتباط کمی ساختار   هاسری داده       وغن های ترکیب از ر  32مربوط به 

وزش  دفی به دو گروه سری آمکیبات به صورت تصادر این کار این تر  .[22]اشدبمی  Ammoides Atlanticaگیاه  استحصال شده از  

آ(1)جدول  ندتقسیم شد  تست و سری   و سری    22موزش شامل  ، سری  مقادیر شاخص  ول میمولک  10شامل    تستمولکول  باشد. 

وابسته متغیر  به عنوان  )اندیس کواتس(  انتخاب شد. سری آموزش جهو توصیف کننده  بازداری  مستقل  متغیر  به عنوان  ایجاد  ها  ت 

 .  جهت ارزیابی مدل مورد استفاده قرار گرفت  تستک مدل مناسب و سری ی
 

 هاکننده ف یتوص. محاسبه  2-2

 .[23]رسم شدند  Hyper Chem 7مولکولي به کمک نرم افزار  ي ابتدا ساختارهاي  براي محاسبه توصيف گرهاي نظر 

مي بيولوژیکي بازي  ت هاي  فعالي  خاصيت یا   و پيکربندي مولکولي نقش بسيار مهمي در پيش بيني و توصيف شکل

  Hyper Chemسپس خروجي  نرم افزار    .بهينه شدند  AM1وریتم  الگله  تارهاي مولکولي به وسيکنند. بنابراین ابتدا ساخ

تر هر  برنابراي  به  شدند  Dragonمه  کيب  محاسبه  گرها  توصيف  و  شده  تعداد  [24-27] منتقل  ترتيب  این  به   .1497  

 . نده شد توصيف گر مولکولي براي هر ترکيب محاسب 

 هاکنندهف یتوص کاهش تعداد . 3-2

ثابت بوده و همچنین برخی دیگر با یکدیگر همبستگی نشان می   ه ها(نندف ک )توصی   با توجه به این که بعضی از متغیرهای مستقل     

 دهند، لذا به روش زیر بعضی از متغیرها حذف شدند. 

د. در این مرحله  ثابت دارند(، حذف می شون  ه های داد  %90ت دارند )بیش از  ( توصیف کننده هایی که مقادیر ثابت و یا تقریباً ثاب1

 د.مانباقی  کنندهتوصیف  1085کنار گذاشته شدند. بدین ترتیب  کنندهتوصیف  412تعداد 

ز این متغیر ها  ( با توجه به اینکه در برخی از موارد بعضی از متغیرهای مستقل با یکدیگر همبستگی بالایی دارند، و وجود تنها یکی ا 2

ه منظور حذف ز این نظر مورد بررسی قرار گرفتند.  بقیه متغیر ها نمی باشد. لذا داده ها ای بوده و نیازی به حضور بردن کافدر مدل ک

نیز متغیر وابسته    1085×1085با یکدیگر دارند، ماتریس    9/0متغیرهایی که همبستگی خطی بزرگتر از   متغیرهای مستقل و  بین همه 

ا بایستی دقت داشت که  یرهای دیگر دارند، بایستی حذف شوند. امبا متغ  9/0ستگی بیشتر از  که همب مستقلی    های. متغیرشدیل  تشک

متغیر   حذف  تعداد  هنگام  ترتیب  بدین  باشد.  داشته  وابسته  متغیر  با  کمتری  همبستگی  که  شود  گذاشته  کنار  متغیری    656اضافی، 

 اندند. باقی م دهکنن توصیف   429و تعداد  دندش اضافی کنار گذاشته کنندهتوصیف  
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همراه با   GA-MLR   با استفاده ازیش بینی ی ترکیبات مختلف برای مجموعه های آموزش و پمقادیر تجربی و محاسبه شده اندیس کواتس برا .1 جدول

 مقادیر درصد خطا

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

Training set 

1 α-Thujene 931 993.31 6.69 

2 α-Pinene 941 967.82 2.85 

3 Sabinene 975 976.75 0. 18 

4 β-Pinene 980 968.41 –1.18 

5 α-Phellandrene 1007 1051.05 4.37 

6 δ-3-Carene 1013 998.54 –3.38 

7 p-Cymene 1026 1112.58 8.43 

8 Limonene 1030 995.12 –3.38 

9 γ-Terpinene 1064 1010.16 –5.05 

10 Cis-Sabinene hydrate 1069 989.20 –7.46 

11 linalool 1099 1178.61 7.24 

12 Cis-p-menth-2-en 1-ol 1123 1193.25 6.25 

13 α-Terpineol 1186 1118.92 –5.65 

14 Methyl thymol 1236 1290.56 4.41 

15 Thymol 1292 1265.62 –2.04 

16 Carvacrol 1297 1257.97 –3.00 

17 β-Caryophyllene 1420 1394.21 –1.81 

18 α-Amorphene 1486 1490.01 0.26 

19 γ-Cadinene 1516 1399.89 –7.65 

20 δ-Cadinene 1527 1517.06 –0.65 

21 Germacrene B 1560 1572.98 0.83 

22 Caryophyllene oxide 1582 1617.89 2.26 

Prediction set 

1 Camphene 954 1039.2 8.93 

2 Myrecene 993 997.8 0.48 

3 α-Terpinene 1020 1012.2 –0.76 

4 1,8-Cineole 1032 1082.3 4.88 

5 Terpinolene 1088 985 –9.45 

6 Terpinen-4-ol 1177 1119.5 –4.87 

7 Methyl carvacrol 1244 1272.5 2.29 

8 α-Copaene 1379 1382.8 0.28 

9 α-Muurolene 1501 1482.9 –1.19 

10 Selina-3,7(11)-diene 1545 1406.2 –8.98 

 

(aمقادیر تجربی  (b پیش بینی مقادیر  (c درصد خطا 

 

 

 



     

 

 
 41  1399 زمستان، 34، شماره دهمسال                                                                       و طاهری کوئی ن

 
( JQCS ) 

 ی مناسب هاکنندهف یتوص انتخاب . 4-2

نرم افزار مورد استفاده بــرای ایــن کــار   .دگردیهای مناسب استفاده  ای انتخاب توصیف کننده  رب  1الگوریتم ژنتیکاز  کار،  در این  

 کرومــوزوم اولیــه دررت شانسی به عنوان جمعیت یــا  نوشته شده است. ابتدا یک سری از توصیف کننده ها به صو  MATLABتحت  

( مشخص می گردد. تعداد کروموزوم های اولیه توسط کاربر 1و  0اری دوتایی )صورت یک رشته با کد گذنظر گرفته می شود و به  

داد جمعیــت اولیــه عمــل تعیین می شود. با افزایش تعداد اعضاء جمعیت، زمان محاسبه نیز افزایش می یابد. برای یافتن مناسب ترین تع

بــار تکــرار، بدســت  10رزش محاسبه شده بــرای میــانگین صورت گرفته و کمترین اار برای هر جمعیت اولیه بار تکر 10ازی با بهینه س

آمد. پس از ایجاد جمعیت اولیه کلیه کروموزوم ها ) راه حل ها( ارزیابی می گردد. برای این کار هر راه حل اولیه برای ساخت مــدل 

پیش بینی سری حذف شــده  ساخته و خطای کمتری درایی هستند که مدل بهتری  ای بهتر، راه حل هکار گرفته می شود. راه حل ه  به

  .[28-30]ایجاد کنند
 
 

 . نتایج و بحث  3

پارامترهــای بهینــه  2لجــدوشد برای انتخاب منلسب ترین توصیف کننده ها از الگوریتم ژنتیک استفاده گردید. همانطور که گفته 

توصــیف کننــده بــه عنــوان مناســب  3توصیف کننده باقی مانده تعداد   429با این روش از بین  شده الگوریتم ژنتیک را نشان می دهد.  

 . و مورد ارزیابی قرار گرفت شد ازیمدل س MLRترین آنها انتخاب و توسط روش  

 پارامترهای بهینه شده برای الگوریتم ژنتیک .2جدول

 ات الگوریتم ژنتیکخصمش

 2اندازه جمعیت 100

 3)%(جمعیت اولیه 10

 4اد نسلعدر تحداکث 100

 5نرخ جهش 05/0

 همگذری دوتایی

 

 

 آورده شده است. 3جدوللیست توصیف کننده های انتخاب شده توسط الگوریتم ژنتیک به همراه توصیف مختصری از آنها در  
 

 

 

 
1 Genetic Algorithem 
2- Population size 
3- Initial terms 
4- Max Generation 
5- Mutation rate 
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 ژنتیک و توصیف آنها ه با الگوریتمهای انتخاب شدتوصیف کننده  .3جدول

 مختصری در مورد توصیف کننده  علامت توصیف کننده  شماره

1 RDF035m Radial distribution function – 3.5/weighted by atomic mass 

2 PCD Difference of multiple path counts to path counts 

3 Q2 Total squared charge 

 

  ی انتخاب شدهیف کننده هاارزیابی توص .1-3

ضرایب همبستگی توصیف کننــده  4جدولتوصیف کننده های انتخاب شده مبنی بر مستقل بودن از همدیگر در   ارزیابی  به منظور

بــین  مــی شــود بیشــترین ضــریب همبســتگیمشاهده  جدول در این همانطور که    .های انتخاب شده نسبت به یکدیگر آورده شده است

می باشد این نتایج نشان می دهد که بین توصیف   532/0با مقدار ضریب همبستگی    RDF035mوصیف کننده  ت  و  Q2توصیف کننده  

مســتقل از هــم هســتند و نتــایج بدســت آمــده از تقریبــا وجود نداشــته و توصــیف کننــده هــا  بالایی  کننده های انتخاب شده همبستگی

 می باشد.مدلسازی دال بر وابستگی توصیف کننده ها ن

 

 هصیف کننده های انتخاب شدماتریس ضرایب همبستگی تو .4لجدو

 PCD Q2 RDF035m 

PCD 1   

Q2 0.259 1  

RDF035m 0.108 0.532 1 

 

 GA-MLRایجاد مدل با استفاده از  .2-3

 خــابپس از انتخاب مناسب ترین توصیف کننده ها توسط الگوریتم ژنتیک مرحله بعدی ایجاد مدل، میان توصیف کننده های انت 

 بطه زیر بدست آمد:را MLRترکیبات می باشد. که با استفاده از روش   اندیس کواتس شده و 

RI = 590.81+ 20.56 (RDF035m) +107.41 (PCD) + 839.37 (Q2)                                   

 استفاده گردید.تست  اندیس کواتس سری   بینیرای پیش ست آمده بپس از معادله بدس

  1جــدولدر  تستبرای کلیه ترکیبات مجموعه آموزش و   بینیپیش شده اندیس کواتس و همچنین خطاهای    بینیپیش اقعی و  مقادیر و

مجموعــه   در دو  GA-MLRســام مــدل  آورده شده است. همچنین مقادیر اندیس کواتس محاسبه شده و تجربــی بــرای ترکیبــات برا

نشــان مــی  مــدل را بینــیپیش یزان نزدیکی داده ها به خط راست قدرت مدر این شکل، آورده شده است.   1شکلدر    تستآموزشی و  

نشــان   خــط صــفرمقادیر باقیمانده خطاها را نسبت به مقادیر تجربی نشان می دهد. میــزان پراکنــدگی خطاهــا در اطــراف    2شکل  دهد.

 اتیک در مدل وجود ندارد. دهنده این است که خطای سیستم
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 برحسب مقادیر تجربی   بینیشی و پیشهای آموزبرای مجموعه  GA-MLRنمودار مقادیر اندیس کواتس محاسبه شده با کمک مدل  .1لشک

 

 
 بینی های آموزشی و پیشبرای مجموعه  GA-MLRنمودار تغییرات خطا برای مقادیر اندیس کواتس محاسبه شده توسط مدل  .2شکل

 
 

  شدههای انتخاب ارزیابی اعتبار مدل .3-3

-مــی  R)2(  تعیــین آوردن ضــریب  دستپیدا کرد، به  آن از معتبر بودن مدل انتخابی اطمینانتوان با استناد به  یکی از مواردی که می     

حاکی از اعتبــار مــدل  9416/0  ، برابرتعیین مقدار ضریب    .تر باشد مدل ما معتبرتر خواهد بودباشد که هرچه این مقدار به یک نزدیک

بینــی ی حاصــل از اخــتلاف مقــادیر پــیش مانــدهتبار مدل به آن استناد کرد رسم مقادیر باقیتوان برای اعمورد دیگری که می  باشد.می
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 تــواندر نمــودار فــو  مــی دهــد.خوبی نشــان مــیآن را به 2شکلباشد که  های بازداری  بر حسب مقادیر تجربی آن میی اندیس شده

 خطای معین در روش و اعتبار مدل دانست.   وجود از عدم  ناشیپراکندگی نسبتاً یکسان نقاط را حول مقادیر صفر،  

 REP( نیز جهت بررسی اعتبــار مــدل مــورد اســتفاده قــرار مــی گیــرد. هــر چــه مقــدار REPدرصد خطای نسبی برای سری پیش بینی)

مدل را نشــان  باشد که مقدار نسبتا کوچک آن اعتبار می %57/5برابر ین آماره کوچکتر باشد مدل، مدل مناسبتری خواهد بود. مقدار ا

 می دهد.  

در ایــن   شــود.محســوب مــیجهت اعتبارسنجی مدل  ها  ترین تکنیککه یکی از رایج  استاعتبارسنجی تقاطعی  ها  یکی دیگر از روش

مانــده ســاخته مــی ی شوند و مدل با مولکول هــای بــاقی از مولکولها کنار گذاشته م  (LGO)یا تعداد معینی    (LOO)روش هر بار یک  

شود، سپس کمیت مدلسازی برای مولکول های کنار گذاشته شده، توسط مدل حاصله پــیش بینــی مــی شــود. ایــن عمــل بــه صــورت 

 امتر آماریچرخه ای برای تمام مولکول ها تکرار می شود به طوری که همه مولکولها یک بار در سری پیش بینی قرار می گیرند. پار

2Qصل از ارزیابی تقاطعی بکار می رود. مقدار برای ارزیابی مدل حاLOO
2Q  و مقــدار  4129/0برابــرLGO

2Q  نشــان دهنــده  329/0برابــر

 اعتبار مدل می باشد.

روش ایــن  استفاده گردیــد. در Y-randomizationو در نهایت برای اینکه نشان دهیم مدل ارایه شده یک مدل شانسی نیست از روش

صادفی بهم ریخته و سپس مدلسازی و پیش بینی انجام میشود. مسلما بایــد ضــریب همبســتگی بســیار تمام اندیس های کواتس، بطور ت

بــار تکــرار در  10پایین بدست آید که اگر اینطور شد نشان دهنده این است که مدل اولیه شانسی نبوده و دارای اعتبار می باشد. نتایج 

در همه تکرارها ضــریب همبســتگی بســیار پــایین مــی باشــد کــه نشــان   ده است. همانطور که مشاهده می شودآورده ش  (18-7)جدول

 دهنده اعتبار مدل ارایه شده و شانسی نبودن مدل می باشد.
 

 randomization-Yبار  10برای  2Qو 2Rمقادیر .5جدول

Iteration 2R 2Q 

1 0.1568 0.0031 

2 0.1217 0.0013 

3 0.2186 0.0122 

4 0.0729 0.0096 

5 0.1354 0.0197 

6 0.0097 0.2751 

7 0.1877 0.0026 

8 0.3235 0.1193 

9 0.0814 0.0506 

10 0.2099 0.0059 
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 پارامترهای آماری. 4-3

بــرای مــدل بــرای ســری  2Rعنــوان مثــال مقــادیر نشان می دهد. بــه    MLR-GAآماری مختلف را برای مدل    پارامترهای  6  جدول

محاســبه  انــدیس کــواتس بــرای  خطای نسبی پیشــگوییو همچنین درصد  894/0 و 9416/0ب عبارتند از: بینی به ترتی وزش و پیش آم

 توانســته اســتGA-MLR شــود مــدل باشند. همانگونه که مشاهده میمی %57/5بینی با کمک این مدل برابر شده برای مجموعه پیش 

برای محاسبه اندیس کواتس سایر ترکیبات مجهول اســتفاده  ،ین مدلاز ا  که می توان  نمایدتوصیف کننده مدل مناسبی ارائه    3با    فقط

 نمود.

 GA-MLRمقایسه پارامترهای آماری مختلف برای مدل   .6جدول 

RMSEP F REP(%) prediction
2R calibration

2R Model 

66.473 646.57 5.57 0.894 0.9416 GA-MLR 

 

 . نتیجه گیری 4

این       به کار گرفته شدال   قیق،تح   در  انتخاب مناسب ترین توصیف کننده ها  به عنوان یک روش موفق در  سپس    .گوریتم ژنتیک 

بازداری ترکیبات با این روش  بینی اندیس نتایج نشان داد که پیش  .برای مدل سازی از روش رگرسیون خطی چندگانه استفاده گردید

 .ام استضریب همبستگی بالا و خطای کم قابل انجبا 
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Abstract 

Essential oils and related compounds are widely used in traditional medicine, food industry, perfumery and 

pharmaceutical industries. In this study, a quantitative structure-retention relationship study was performed on 

the inhibition index of 32 compounds of essential oil of Ammoides Atlantica. Genetic algorithm was used to 

select the descriptors. Multiple linear regression (MLR) was used as a linear method to model the retention 

index of these compounds. In order to check the validity of these models, in addition to using the test series, 

other methods such as LOO and LGO and Y-randomization were used. Correlation coefficients for the test 

series were obtained by MLR model equal to 0.894 and relative error percentage equal to 5.57. Statistical data 

show that the GA-MLR method has provided acceptable predictions.  
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