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 چکیده

شاخص بازداری کواتس گروه وسیعی از ترکیبات طبیعی شناسایی شده  بینیدر پیشهای خطی توانمند ه تشریح مبسوط مدلبدر این مقاله،      

، اساس کار  مبتنی بر روابط کمی ساختار در این راستاه است. یکی از گیاهان دارویی پرداخته شد به عنوان میخک زینتی گیاه در روغن اسانسی

کواتس به عنوان یک متغیر  باشد که در منابع علمی از اهمیت بسزایی جهت برقراری ارتباط منطقی و هدفمند بین شاخص( میQSRRبازداری )

است. در این راستا، پس از ترسیم ساختار ترکیبات های مستقل برخوردار های مولکولی به عنوان متغیرکنندهوابسته و گروهی از توصیف

در افزار دراگون استفاده شد. های مولکولی مربوطه از نرمکنندهها، جهت استخراج توصیفسازی آنافزار هایپرکم و بهینهمفروض در محیط نرم

ای و روش انتخاب متغیر مبتنی بر الگوریتم ژنتیک های مرحلههای غیر مرتبط و اضافی، نهایتاً با روشکننده، پس از حذف توصیفمرحله بعد

ها با شاخص بازداری کواتس مورد بحث و بررسی قرار گرفت. نتایج های مهم و مؤثر شناسایی و ارتباط خطی آنکنندهگروهی از توصیف

 ات طبیعی دارد.شاخص کواتس گروه وسیعی از ترکیب بینیپیشهای ارائه شده جهت حاصله حاکی از توانمندی بالای مدل

 

 
 

هاي مولکولی، الگوريتم ژنتیک، شاخص بازداري کننده، رگرسیون خطی چندگانه، توصیفبازداري -ارتباط کمی ساختار هاي کلیدي:هواژ

 میخک زينتی. کواتس،

 
 

 . مقدمه1

 رساختا دارای گیاه در موجود یمیاییش ترکیبات از برخی شد. آغاز نیز داروئی گیاهان از استفاده ها،انسان پیدایش با زمانهم    

 ،19 قرن اوایل و 18 قرن در .است پذیرامکان زیاد هزینه و زمان صرف با یا غیرممکن یا آزمایشگاه در هاآن سنتز و ندسته ایپیچیده

-صورت فرآورده به را موادی و داشته گیاهان در موجود شیمیایی ترکیبات و شناسایی سازیخالص در توجهیقابل پیشرفت محققان
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 آمدنوجودبه باعث که داشت چشمگیری پیشرفت شیمی علم صنعتی، انقلاب با زمانهم .کردند عرضه مصرف برای داروئی های

-بیماری درمان و دارو مشکل داروئی مواد خصوصبه ترکیبات شیمیایی سنتز طریق از توانمی که شد علمی هایمحیط در تفکر این

 دستبه داروهای گیاهی و کرد پیدا افزونیروز سرعت بیستم قرن در شیمیایی داروهای تولید همین دلیلبه . [1]کرد  حل را ها

 شیمیایی مواد کارخانجات تولید توسط که خاك و هوا و آب آلودگی نظیر مشکلاتی با نشد مواجه از پس .شدند سپرده فراموشی

-فن طبیعی مواد از استفاده فکر به شوند،می ظاهر نسل چند پس از بعضاً که شیمیایی داروهای جانبی عوارض و بوده شده ایجاد

 . ه استدرصد گذشت 7 مرز از گیاهی وهایدار مصرف صنعتی کشورهای در کهطوریبه مخرب افتادند. غیر هایآوری

 این در را هاییتحقیق نیز ایران صنعتی و علمی هایسازمان پژوهش شیمیایی صنایع یپژوهشکده گیاهی، داروهای کاربرد به توجه با

 با داروئی ز گیاهانا استفاده تاریخ طول در و نیست مشخص دقیق طوربه  داروئی گیاهان یآورده است. تاریخچه در اجرابه  زمینه

 از مسیح میلاد ازپیش سال 2700 حدود از که هستند اقوامی از اولین هاچینی و هااست. مصری بوده همراه خاصی آداب و خرافات

 قرن است. دیوسکورید در گیاه با درمان مکتب بنیانگذار ارسطو شاگردان از یکی کردند. تئوفراستمی استفاده عنوان دارو به گیاهان

 بعد قرون در مطالعات از بسیاری منشأ اثر این که آوری نمودجمع گیاه ٦00 داروئی خواص بر مشتمل را ایمجموعه میلادی اول

 قرن در و شدند گیاه با درمان ی دانشتوسعه سبب رازی زکریای محمد و سینابوعلی میلادی، دهم تا هشتم قرون . در[1]گردید 

سرعت به  شیمیایی داروهای نوزدهم قرن در و نموده آوریگرد کتابی در گیاه را 1400 از بیش خصوصیات بیطار ابن، سیزدهم

 دوباره رویکرد سبب شیمیایی مضر داروهای و جانبی عوارض بیستم قرن اواخر در ، سگردید. سپ گیاهی داروهای جایگزین بسیاری

شکل  به داروئی گیاهان نوزدهم، قرن نامیدند. تا داروئی گیاهان رنسانس را دوره که اینطوریبه شد داروئی گیاهان به دانشمندان

 . [1]گردید  آغاز نوزدهم از قرن گیاهی، مؤثر مواد استخراج کهاین تا گرفتندمی قرار مصرف مورد ابتدایی بسیار

 گیاهان ای،ادویه گیاهان داروئی، اصلی گیاهان گروه سه در گیاهان اساساً مختلف، هایزمینه در داروئی گیاهان کاربرد بهنظر 

 بوده مؤثر حاوی مواد خود اندام چند یا یک در که شودمی اطلاق گیاهی به داروئی گیاه کلی،طوربه اما شوند.می یبندطبقه عطری

 نظیر گیاهان برخی هایاندام کهآن با گردد. بنابراین، مواد انجام این از استفاده منظوربه  صرفاً هاآن رداشتب و داشت کاشت، و

 نظر که این از ولی دارند نیز داروئی کاربردهای که هستند مؤثری مواد حاوی لوبیا پوست میوه و ذرت کاکل و گردو هایبرگ

 انجام هاآن در موجود مؤثر مواد از استفاده منظوربه تنها گیاهان این از استفاده منظوربه تنها گیاهان این برداشت و داشت کاشت،

های المعارفترین دائرهشوند. نظر به تنوع و اهمیت حیاتی گیاهان داروئی، یکی از جامعنمی محسوب  دارویی گیاه گیرد،نمی

 .[2]است الله مظفریان به زیور طبع آراسته شده گیاهی توسط دکتر ولی

 هایقسمت در این مواد دهند.می تشکیل اسانسی هایروغن یا فرار هایرا روغن داروئی گیاهان مؤثر در مواد ترینمهم از یکی 

 پزشکی در مستقیم طوربه فرار هایداشتن روغن علتبه داروئی گیاهان از دارند. بسیاری داروئی وجود گیاهان از بسیاری مختلف

 هااسانس برند. معمولاً، ازمی کاربه دارو عنوانبه و جدا نموده خام مواد از را فرار هایروغن موارد ربیشت در شوند، ولیمی مصرف
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 استفاده مورد طبی شامپوهای و و خمیردندان صابون یکنندهمعطر عنوان به چنینهم و کنندههای خوشبواسپری و عطرها یتهیه در

 باکتری ضد اثر دارای این مواد از بسیاری زیرا آید،می عملبه زیادی هایاستفاده اروسازی نیزد صنایع در هااسانس گیرند. ازمی قرار

اشتها نفخ، ضد بخش، آرام درد،ضد دل تورم، ضد مانند اصیوخ به توانمی ها،اسانس داروئی از اثرهای هستند. کنندهعفونیضد و

طعم  بهبود برای ایگیاهان ادویه از آمده دستبه اسانسی هایروغن، ازیکنسروس و غذایی صنایع نمود. در اشاره آورخلط و آور

 موردهم  محافظ عنوانبه داروها از طعم برخی بهبود ضمن توانندمی اسانسی هایروغن چنین،شوند. هممی استفاده غذایی مواد

 گیرند. استفاده قرار

ترکیب طبیعی شناسایی شده در  ٦0 (QSRR) بازداری-بط کمی ساختارهای توانمند مبتنی بر رواسازیمدل ،هدف از تحقیق اخیر

ای سیون خطی چندگانه مرحلهرگرهای با استفاده از روش ،سازیاین مدل .باشدمی undulatum Pittosporum سانسی گیاه اروغن 

(SW-MLR )رگرسیون خطی چندگانه-و الگوریتم ژنتیک (GA-MLR) ت.انجام شده اس  
 

 محاسباتیهاي . روش2

 هاسري داده .2-1

(، با استفاده از روش رگرسیون خطی 1)شکل  ترکیب از اسانس گیاه داروئی میخک زینتی ٦0، اندیس کواتس مطالعهاین در      

ها و سایر ترپنکوئیزها، سای از ترکیبات مونوترپنی مربوطه، شامل مجموعهچندگانه مورد بررسی قرار گرفته است. سری داده

مراحل انجام این پژوهش، شامل  .[3]میلادی گرفته شده است  2007یبات طبیعی، از تحقیق یک گروه از محققین پرتقالی به سال ترک

های باشد. نام، ساختار و مقادیر عددی اندیسمیسازی ها، رگرسیون خطی چندگانه و مدلکنندهتوصیفها، تعیینانتخاب سری داده

بحث،  ر موردعنوان پارامتسازی، ابتدا اندیس بازداری ترکیبات، به، نشان داده شده است. برای مدل1ها در جدول آن (RI)بازداری 

 نظر رسم و بهینه گردید.های مورد ی دوم، ساختار تمام گونهانتخاب شد. در مرحله
 

  
  تصوير گیاه میخک زينتی .1 شکل
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 هاکنندهمحاسبه و انتخاب توصیف .2-2

-شیمیایی ماده -یزیکوهر مولکول بوده که با خواص ف خاصی ازهای گر ویژگیها، کدهای عددی هستند که بیانکنندهتوصیف     

افزار نرمی وسیله ها بهبازداری(، ابتدا ساختار مولکول -ارتباط دارند. با توجه به موضوع مورد بحث )بررسی ارتباط کمی ساختار

Hyperchem های هیدروژن و با استفاده از مدل هامیلتونی ها با احتساب اتمرسم و ساختار هندسی آنAM1  و الگوریتمPolak-

Ribiere عنوان ورودی به افزار مذکور بهشده، توسط نرم باشند، بهینه شد. سپس، ساختارهای رسمتجربی میهای نیمهکه از روش

-توصیف 1400افزار صورت گرفت. بالغ بر نرم ها، توسط اینکنندهی توصیف، معرفی شد. محاسبه Dragonنام افزار دیگری بهنرم

 افزاری، قابل محاسبه است.ی نرمبرای هر ترکیب با این بسته کننده از هجده گروه مختلف
 

 هاکنندهتجزيه و تحلیل آماري توصیف .2-3

ها باشد، از روش رگرسیون خطی گر ارتباط ساختاری ترکیبات مورد بررسی با اندیس بازداری آنبرای ایجاد مدلی که بیان     

-انتقال می Excelافزار را به نرم Dragonافزار ها، خروجی نرمکنندهکردن توصیفتبو مر استفاده شد. برای مشاهده (MLR)چندگانه 

-چنین احتمال وجود فاکتورهایی دارای برهمها باعث پیچیدگی محاسبات شده و همکنندهدهیم. طبیعی است که تعداد زیاد توصیف

مقادیر یکسان بودند  90% بالایها صفر و یا ه تمام مقادیر آنها ککنندهدهد. لذا، تعدادی از این توصیفرا افزایش میکنش باهم 

جای گرفتند.  n × mی های باقیمانده در یک ماتریس دادهکنندهی حذف مقدماتی اولیه، توصیفنهایتاً، پس از مرحلهحذف شدند. 

هستند. مقادیر عددی این دو جمله به ها کنندهگر تعداد ترکیبات و تعداد توصیف، به ترتیب بیانmو  nدر این ماتریس، جملات 

ی متغیر وابسته برای محاسبه (y)باشد. در پایان، بردار ستونی می ٦0 × 198 و شکل ماتریس مربوطه به صورت 198و  ٦0 ترتیب برابر

 .)اندیس کواتس( ساخته شد
 

 و تقسیم سري داده (PCA) الگوي پراکنش آنالیز جزء اصلی .2-4

-تواند چند جزء زمینه، میPCAشود. بندی اطلاعات محسوب میک راهکار مطمئن در تجزیه و تحلیل و طبقهی PCAدر حقیقت،      

. هدف اصلی در هر [4،5]ها کمک شایانی نماید را تعیین نموده و به تشریح واریانس مبسوط مشاهده شده در اکثر داده ای اصلی

باشد. در این ها( میگونه متغیر )ستونی هرها( بدون تجزیه، مشخص ساختن هر شیء در ماتریس ورودی )ردیفPCAآنالیز مبتنی بر 

این . شوندبینی میهای اصلی پیشهای جدید و یا امتیازات مؤلفهتر از متغیری بسیار کوچکها در یک زیر مجموعهراستا، داده

توانند موارد گر واریانس مربوط به هر سری داده هستند که میارتباطات خطی مقادیر اولیه بوده و بیان ،متغیرها یا فاکتورهای جدید

ها PC. اجزاء اصلی یا  [٦]شوند ویژه مرتب میی کاهشی مقادیر اضافی را حذف نمایند. در حقیقت، اجزاء اصلی متوالی، در مرتبه

اجزاء اصلی به چنین، هم های مربوطه با مقدار واحد برابر شوند.واریانس که شوندبندی میقائم یا مستقل بوده و به نحوی مقیاس

تیب روند دوم، سوم و .... به تر PCهای مربوط به بیشترین باشد و واریانس PCیابند که واریانس بیان شده با اولین ای آرایش میگونه

-در ادامه پس از اصلاح و کاهش توصیف  .[7]ترین مقدار را خواهد داشت ترتیب، آخرین واریانس کمکاهشی داشته باشند. بدین

گر نشان +( حاصل شد. در این شکل، هر علامت 2، شکل )Matlabمحیط  در (PCA) آنالیز جزء اصلی ها، با اعمال دستور متنیکننده

 ی آن ترکیب است.ی شمارهبیان کننده ،ی مندرج در کنار آنیک ترکیب و شماره
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 نام، ساختار و انديس کواتس ترکیبات اسانس گیاه میخک زينتی .1 جدول

 RI ترکیب ساختار
 

 ترکیب نام

 

 شماره

 

924 α-Thujene 1 

 

930 α-Pinene 2 

 

938 Camphene 3 

 

958 Sabinene 4 

 

963 β-Pinene 5 

 

973 Dehydro-1,8-Cineole ٦ 

 973 n-Octanal 7 

 

975 Myrcene 8 

 

995 α-Phellandrene 9 
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1002 α-Terpinene 10 

 

1003 p-Cymene 11 

 

1005 β -Phellandrene 12 

 

1009 Limonene 13 

 

1017 cis-β-Ocimene 14 

 
1027 trans-β-Ocimene 15 

 

1035 γ-Terpinene 1٦ 

 

1037 trans-Sabinene hydrate 17 

 

1064 Terpinolene 18 

 

1066 cis-Sabinene hydrate 19 

 1073 n-Nonanal 20 
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1074 Linalool 21 

 
1095 trans-p-Menth-2-en-l-ol 22 

 

1110 allo-Ocimene 23 

 
1110 cis-p-Menthen-l-ol 24 

 

1127 Hexyl isobutyrate 25 

 

1148 Terpinene-4-ol 2٦ 

 

 

1159 α-Terpineol 27 

 

 

1206 Nerol 28 

 
1208 Citronellol 29 

 

1222 Hexyl-2-Methylbutyrate 30 

 
1236 Geraniol 31 
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1245 Methyl citronellate 32 

 

1332 δ-Elemene 33 

 

1345 α-Cubebene 34 

 

1375 α-Copaene 35 

 

1388 β-Elemene 3٦ 

 

1400 α-Gurjunene 37 

 

1414 β-Caryophyllene 38 

 

1426 β-Gurjunene 39 

 

1428 Aromadendrene 40 

 
1434 trans-α-Bergamotene 41 
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1447 α-Humulene 42 

 

1454 allo-Aromadendrene 43 

 

1474 Germacrene-D 44 

 

1476 β-Selinene 45 

 

1477 Valencene 4٦ 

 

1487 Bicyclogermacrene 47 

 
1500 α-trans-trans-Farnesene 48 

 

1500 Cadinene-γ 49 

 

1505 Calamenene 50 

 

1505 Cadinene-δ 51 
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1566 Globulol 52 

 

1569 Viridiflorol 53 

 

1575 Guaiol 54 

 

1616 T-Cadinol 55 

 

1618 δ-Cadinol 5٦ 

 

1634 α-Eudesmol 57 

 

1701 Benzyl benzoate 58 

 

1790 Benzyl salicylate 59 

 

1966 Phenylethyl salicylate ٦0 
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دارای  ٦0و  59، 58، 30های ی اصلی جای گرفته ولی ترکیبات دارای شمارهی ترکیبات در خوشهبر اساس این شکل، قسمت عمده

نخست اینکه احتمال دارد  این شکل، اساساً دارای دو پیام است: ی مفروض هستند.ی محسوس با سایر ترکیات در سری دادهفاصله

سازی این ترکیبات دارای رفتاری متفاوت با ترکیبات دیگر باشند که این امر در برخی از موارد به حصول نتایج نامناسب و عدم مدل

چرا که در سری آزمون باید ترکیبات  ،توان در سری آزمون در نظر گرفتترکیب فوق را نمی 4دوم اینکه  شود.مناسب منجر می

-ی اصلی قرار گیرند. نهایتاً، با در نظر گرفتن الگوی پراکنش نقطهرای رفتار و ماهیت مشابه یا نزدیک با ترکیبات موجود در خوشهاد

جای گرفتند های آموزش و آزمون ترکیباتی در سری آموزش ی اصلی، جهت تقسیم هوشمند سری داده به مجموعهای آنالیز مؤلفه

سازی، بر دوش ترکیبات سری آموزش قرار ی خطیر مدلی اصلی باشند. وظیفهی مناسبی از کل ترکیبات در سری دادهکه نماینده

داشته و ترکیبات سری آزمون در این امر دخالت ندارند. در عوض، قدرت پیشگوئی مدل و توانمندی آن با اعمال به سری آزمون 

سری اطلاعات ، یرد. در مدل سازی مبتنی بر رگرسیون خطی چندگانه روی اسانس گیاه داروئی میخک زینتیگمورد بررسی قرار می

-کنیم. این تقسیمترکیب تقسیم می 9ترکیب و آزمایشی شامل  51های آموزشی شامل مولکول را به مجموعه ٦0ی متشکل از اولیه

ها در از آن 15ی آموزشی و %از سری اطلاعات در مجموعه 85ت %پذیرد که در نهایصورت می 1به  4بندی با نسبت تقریبی 

 گیرند.ی آزمایشی قرار میمجموعه

 
 (PCA) با استفاده از دستور  آنالیز جزء اصلی میخک زينتی ي اصلیاي ترکیبات سري دادهالگوي پراکنش نقطه .2 شکل

 
 نتايج و بحث .3
  بهاي آماري و انتخاب مدل مناستحلیل مدل .3-1

عنوان متغیر مستقل و مقادیر تجربی اندیس بازداری را ی آموزشی را بهآوردن مدلی مناسب، سری اطلاعات مجموعهدستبرای به    

ای ی رگرسیون خطی با روش مرحلهمعرفی کرده و با استفاده از منوی آنالیز، گزینه SPSSافزار آماری عنوان متغیر وابسته به نرمبه 

ها، از آید که با توجه به خصوصیات آماری آندست میطور جداگانه بهپذیرد. نهایتاً، چندین مدل مختلف بهرت میسازی صومدل

حسب بر SEو  2Rو  R، پس از رسم مقادیر (SE)و خطای استاندارد  F ی، آماره)R(بستگی جمله ضریب رگرسیون یا ضریب هم
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های کنندهترین مقدار خطای استاندارد و شامل توصیف، و کمFو  Rترین مقدار بیشها بهترین مدل که دارای کنندهتعداد توصیف

ها انتخاب شد. بر اساس ها با ساختار آنعنوان مدل نهایی برای ارتباط اندیس بازداری مولکول تا حد امکان قابل توجیه باشد، به

های ارائه شده در ی مدلحاصل شد. نتایج عددی خلاصه SPSSافزار مدل رگرسیون در نرم 14ای شامل محاسبات نهائی، مجموعه

 نمایش داده شده است. 2، در جدول SPSSمحیط 

عنوان یک معیار کلی،  ها نشان داده شده است. بهکنندهبر حسب تعداد توصیف )2R(، روند تغییرات مقادیر ضرایب تعیین 3در شکل 

ی کننده و تعیین نقطهعنوان تابعی از توصیفگیری بهغییر ضریب اندازههای رگرسیون خطی چندگانه، با رسم روند تدر روش

تر باشد، مدل های انتخابی کمکنندهچه تعداد توصیفی بهینه پی برد. بدیهی است هرکنندهتوان به تعداد توصیفشکست نمودار، می

 تر بوده و از اعتبار بیشتری برخوردار است. انتخابی ساده

 میخک زينتی ي اسانس گیاهسري داده SPSSافزار مدل منتخب پس از محاسبات رگرسیون در محیط نرم 12ي خلاصه .2 جدول

ي شماره

 مدل

-ضريب هم

 (r)بستگی 

 گیرياندازهضريب 

)2(r  

گیري اندازهضريب 

  ).2rAdj(تنظیم شده 

خطاي استاندارد 

  تخمین

1 0.958 0.917 0.916 75.96 
2 0.967 0.936 0.933 67.75 
3 0.979 0.958 0.955 55.28 
4 0.985 0.969 0.967 47.84 
5 0.988 0.976 0.973 43.1 
٦ 0.990 0.979 0.977 40.04 
7 0.991 0.983 0.980 37.3 
8 0.993 0.986 0.984 33.4 
9 0.994 0.988 0.986 31.1 

10 0.995 0.990 0.988 29.1 
11 0.996 0.991 0.989 27.7 
12 0.996 0.992 0.990 26.1 

 
 

 
 میخک زينتی ي اسانس گیاهسري داده SPSSافزار ها با استفاده از نرمکنندهبرحسب تعداد توصیف )2R(منحنی تغییرات مقادير ضرايب تعیین  .3شکل 
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ها باید متغیرهایی مستقل کنندهجایی که توصیفکنیم. از آنی آزمایشی نیز اعمال میدر این مرحله، مدل انتخابی را برای مجموعه

بستگی دو متغیره را ی هم، با استفاده از منوی آنالیز، گزینهSPSSافزار ها، در نرمبستگی بین آناشند، لذا برای اطمینان از عدم همب

های وابسته را از سری اطلاعات حذف کنندهباشد، توصیف 85/0تر از ها بیشکنندهبستگی بین توصیفکنیم. چنانچه همانتخاب می

دهیم. مقادیر عددی تر از این مقدار باشد، مجدداً انجام میها کمکنندهبستگی بین توصیفمذکور را تا جایی که همکرده و مراحل 

 . آورده شده است  3های وارد شده در مدل، در جدول کنندهتوصیف
 

 ک زينتیمیخ ي اسانس گیاهشده در مدل خطی نهائی سري دادههاي واردکنندهمقادير عددي توصیف  .3 جدول

شماره 

 ترکیبات

 توصیف کننده هاي نهايی انتخاب شده

LPRS Mor29m R7m+ MATS1e 

Training set 

1 
30.437 -0.208 0.001 0.059 

2 
30.023 -0.108 0 0.059 

3 
29.615 -0.213 0 0.059 

4 
30.437 -0.241 0.001 0.059 

5 
34.504 -0.198 0 0.048 

6 
29.343 -0.042 0.017 -0.004 

7 
33.542 -0.079 0.025 -0.064 

8 
31.601 -0.076 0.01 0 

9 
31.601 -0.08 0.009 0 

10 
31.601 0.009 0.01 0 

11 
31.601 -0.073 0.01 0 

12 
33.542 -0.064 0.029 -0.064 

13 
33.542 -0.044 0.021 -0.064 

14 
31.601 -0.019 0.009 0 

15 
51.62 -0.283 0.051 0.016 

16 
31.601 -0.077 0.009 0 

17 
35.153 -0.191 0.001 -0.066 

18 
34.733 -0.038 0.012 -0.004 

19 
36.453 -0.061 0.015 -0.072 

20 
33.542 0.008 0.019 -0.064 
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21 
36.453 -0.079 0.014 -0.079 

22 
45.177 -0.095 0.02 0.017 

23 
36.011 -0.052 0.009 -0.072 

24 
36.32 -0.087 0.012 -0.072 

25 
38.959 0.054 0.019 -0.078 

26 
38.959 -0.024 0.018 -0.073 

27 
50.278 -0.179 0.024 0.019 

28 
38.959 0.054 0.019 -0.078 

29 
57.073 -0.173 0.033 0 

30 
55.962 -0.333 0.01 0.078 

31 
57.073 -0.12 0.029 0 

32 
55.604 -0.31 0.007 0.078 

33 
56.902 -0.325 0.013 0.04 

34 
55.604 -0.298 0.007 0.078 

35 
58.548 -0.095 0.033 0.04 

36 
57.938 -0.181 0.017 0 

37 
55.604 -0.425 0.009 0.078 

38 
58.08 -0.132 0.02 0 

39 
56.501 -0.071 0.02 0.04 

40 
57.423 -0.236 0.027 0.04 

41 
62.188 -0.037 0.021 -0.042 

42 
56.588 0.047 0.014 0.039 

43 
56.588 -0.147 0.014 0.04 

44 
60.845 -0.336 0.01 -0.049 

45 
60.845 -0.5 0.011 -0.049 

46 
61.991 -0.183 0.024 -0.054 

47 
61.818 -0.002 0.015 -0.054 

48 
62.168 -0.016 0.028 -0.054 

49 
65.768 0.12 0.032 0.001 

50 
71.272 0.132 0.046 -0.069 
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51 
78.125 0.213 0.035 -0.06 

Test set 

1 
30.023 -0.077 0 0.059 

2 
31.601 -0.068 0.011 0 

3 
38.152 -0.099 0.025 

-

0.078 

4 
49.799 -0.017 0.017 0.017 

5 
55.742 -0.034 0.008 0.078 

6 
55.264 -0.265 0.006 0.078 

7 
56.677 -0.116 0.022 0.04 

8 
56.588 -0.07 0.014 0.04 

9 
61.818 -0.045 0.016 

-

0.054 

 
 (AD)ي کاربرد حوزه .3-2

جهت نمایش  [8]شده بر حسب لورج یا قدرت نفوذ های استانداردتحقیق اخیر، نمودار ویلیام یا نمودار روند تغییرات باقیماندهدر      

، نمایش داده شده است. طبق تعریف، لورج یا قدرت نفوذ 4سازی استفاده و نتایج حاصله در شکل ی کاربرد فرآیند مدلحوزه

باشد. طبق یک قرارداد آماری، لورج یک ترکیب در فضای متغیر اولیه به می Xیک ترکیب از مرکز ثقل محور ی گر فاصلهنشان

 .[9]شود ، تعریف می1ی صورت رابطه

                                                   (1)          

ی سری کنندهی حاصل از مقادیر توصیفکنندهماتریس توصیف Xی ترکیب مفروض و کنندهبردار توصیف  ixدر این رابطه، 

 .[10]شود تعریف می 2ی صورت رابطهبه(، h*باشد. مقدار لورج هشدار )آموزش می

                                                 (2)                                                                            = 3 (p+1)/ n* h     

-باشد. منظور از تعداد متغیرهای پیشگوئیکننده می، تعداد متغیرهای پیشگوئیpتعداد ترکیبات در سری آموزش،  n(، 2ی )در رابطه

لورج سازی، ترکیبات دارای های مدلدر فرآیندسازی نهائی است. های مولکولی منتخب در مدلکنندهکننده، همان تعداد توصیف

سازی را تحت تأثیر قرار دهند. در عین حال، در توانند در بسیاری از موارد به شدت عملکرد مدلمی (h* ih <بیشتر از لورج هشدار )

ی آن جزئی ی استاندارد شدهدر نظر گرفت چرا که ممکن است باقیماندهتوان آن را به عنوان یک ترکیب انحرافی ی موارد نمیکلیه

ی ترکیب ی استاندارد شدهبرقرار و هم باقیمانده h*  ih <ترکیب معین هم شرطو قابل اغماض باشد. در شرایطی که برای یک 

سازی با ترکیبات ی اولیه حذف و مدلی کاربرد و در نتیجه سری دادهمداری بزرگ و قابل توجه باشد، ترکیب مربوطه از حوزه

 
1

T T

i i ih x X X x
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علت حذف این ترکیب با در نظرگرفتن ساختار آن  کننده پیرامونباقیمانده انجام خواهد شد. تحت این شرایط، باید توجیهی قانع

شود. ها استفاده میی استاندارد شده معمولاً تحت عنوان مقدار برش برای قبول پیشگوئیباقیماندهبرابر  3بعلاوه، مقدار  ارائه نمود.

اطلاعات دارای  %99گیرند، نگین قرار میهای استاندارد شده از مقدار میابرابر باقیمانده ±3ی چرا که ثابت شده که نقاطی که در بازه

ی کاربرد های استاندارد شده برای مشخص نمودن حوزهترتیب، ترکیب لورج و باقیماندهبدین .[11]گیرند پراکنش نرمال را در برمی

  مورد استفاده قرار گرفت.

 
 میخک زينتی ي اسانس گیاههاي آموزش و آزمون سري دادهنمودار ويلیام براي ترکیبات سري .4 شکل

 

( در سری آموزش دارای مقادیر لورج بیشتر از 45و  15ی رهسازد که دو ترکیب )ترکیبات شما، خاطر نشان می4بررسی شکل 

توانند جزو ترکیبات انحرافی بنابراین، میاست.  =*h 0.2941، مقدار لورج هشدار برابر با 2ی هستند. براساس رابطه( *hمقدار هشدار )

ل قبول هستند. لذا، این دو ترکیب را لورج خوشبختانه، در دو مورد اخیر مقادیر اطلاعات عددی پیشگوئی شده مناسب  و قاب باشند.

ی توان گفت که نمودار حوزهبندی، میکنیم. در یک جمعی اولیه حذف نمیی کاربرد و سری دادهخوب خوانده و از حوزه

ی اولیه به دهگر تقسیم مناسب سری داشده و هم بیانی مناسب بودن مدل ساخته( هم تأئیدکنندهADکاربرد )نمودار ویلیام یا نمودار 

 های آموزش و آزمون است.مجموعه
 

 (VIF)فاکتور تورم تغییر  .3-3

تعیین شد که  (VIF)ی پارامتری موسوم به فاکتور تورم تغییر های منتخب، با محاسبهکنندهی بین توصیفبستگی خطی چندگانههم    

 قابل بیان است. 3ی در قالب رابطه

2

1

1
VIF

r



                                                                                         )3( 
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برابر یک  VIFشود. طبق قرارداد، اگر می ی بین متغیرها در مدل نامیدهبستگی رگرسیون چندگانهضریب هم  rی اخیر، در رابطه

باشد، مدل مربوطه قابل  5تا  1بین  VIFی تغییرات که بازهلی بین متغیرها وجود ندارد و در صورتیبستگی داخگونه همباشد، هیچ

باشد، مدل مربوطه ناپایدار بوده و یک بازنگری و تصحیح  10تر از بزرگ VIFشده برای قبول بوده و اگر مقادیر عددی محاسبه

 گزارش شده است. 4در جدول  VIFمقادیر  .[12]ی آن ضروری خواهد بود اساسی جهت توسعه
 

 هاي منتخبکنندهتوصیف )jMF(اثر متوسط  .3-4

حاسبه شد. کننده مبرای هر توصیف )jMF(کننده در مدل، مقدار اثر متوسط جهت بررسی اهمیت نسبی و تأثیر هر توصیف     

 .[13] ، صورت گرفت4ی ی مقادیر عددی این پارامتر مهم آماری با استناد به رابطهمحاسبه

1

n

j ij

i
j m n

j ij

i i

d

MF

d








 
                                                                              )4(                  

های هدف برای هر کنندهمقدار توصیف j ،ijdی کنندهضریب توصیف jβام، jی مفروض کنندهاثر متوسط توصیف jMFدر این رابطه، 

کننده در گر اهمیت نسبی یک توصیفنشان jMFدر حقیقت، مقدار  باشند.دل ارائه شده میکننده در می توصیفشماره mمولکول و 

های انتخاب متغیر ی بهینه با روششدههای انتخابکنندهی توصیفدر مجموعهباشد. ها در مدل میکنندهمقایسه با سایر توصیف

تأثیر را نسبت به سایر متغیرها در مدل ارائه شده خواهد داشت.  بیشترین ،jMFدارای بیشترین مقدار   LPRSی کنندهمختلف، توصیف

 کننده است.ای از کاهش یا افزایش در مقادیر توصیفگر جهت تغییر در مقادیر عددی متغیر وابسته به عنوان نتیجهعلامت آن، نشان

نسبت داده شده به  jMFجدول، مقدار  اند. بر اساس اینآورده شده 4در جدول  (jMFی اثر متوسط )مقادیر عددی محاسبه شده

 کننده دارای بیشترین تأثیر باشد.رود این توصیفها بوده بنابراین انتظار میکنندهی به مراتب بیشتر از سایر توصیفکنندهتوصیف

 باشد: قابل بیان می 5 ی ریاضیصورت معادلههای اندیس بازداری این سری از ترکیبات بهدست آمده برای دادهی بهبنابراین، معادله
 

RI= 406.340(±24.9) + 21.199(±0.6) LPRS + 305.364(±58.2) MATS1e -5515.943(±816.7) Mor29m -

644.946(±156.6) R7m+                                                                                          (5)                                       

شده در مدل خطی بر اساس رگرسیون از مبدأ وارد)انحراف استاندارد( ضرایب و عرض  گر  خطای استاندارداعداد داخل پرانتز، بیان

های وارد شده در مدل، یک خصوصیت ساختاری از مولکول را بیان کنندهتوصیف از کدام، هر4طبق جدول  خطی چندگانه هستنند.

بستگی ها بوده و از طرفی ضریب همهای مورد بررسی بر اندیس کواتس آنی تأثیر بسزای ساختار مولکولدهندهکنند که نشانمی

 باشد. ها میکنندهتوجه میان این توصیفبستگی قابلی عدم همدهندههای وارد شده در مدل منتخب، نشانکنندهمیان توصیف

ها داشته ی آنوسیلهآورده شده است، دلالت بر تقویت مدل به  4که در جدول کننده علامت مثبت نسبت داده شده به هر توصیف

های کنندهی معکوس بین متغیر وابسته )اندیس کواتس( و متغیرهای مستقل و توصیفگر رابطهکه علامت منفی بیاندر حالی

 ،ی توپولوژیکال و  خود ارتباطی دوبعدیهاترتیب از گروهبهMATS1e و LPRSهای کنندهمولکولی دارد. بر این اساس، توصیف
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کننده مقدار اندیس کواتس به دارای تأثیر سازنده و افزایشی بر مدل خطی ارائه شده هستند. یعنی، با افزایش مقادیر این دو توصیف

 تند.دارای علامت منفی هس +R7mو  Mor29mگرهای حال، توصیفیابد. در عینعنوان یک متغیر وابسته نیز افزایش می
 SW-MLRروش به میخک زينتی ي اسانس گیاهمشخصات مدل منتخب سري داده .4جدول 

No. Symbol Descriptor description Descriptor group Coefficient Mean 

effect VIF 

1 Intercept  - 405.8 - - 

2 LPRS log of product of row sums (PRS) Topological 21.2 1.1413 1.6181 

3 MATS1e 
Moran autocorrelation of lag 1 weighted by Sanderson 

electronegativity 

2D 

autocorrelations 
302.6 -0.0406 1.4854 

4 Mor29m signal 29 / weighted by mass 3D-MoRSE -5445.8 -0.1065 1.8875 

5 R7m+ R maximal autocorrelation of lag 7 / weighted by mass GETAWAY -641.7 0.0058 1.4133 

 

ی قابل تأمل دیگر، آن است که قدر مطلق تعلق دارند. نکته GETAWAYو  3D-MoRSEهای ترتیب به خانوادهگرها بهاین توصیف

ها بیشتر است. این بدان معنی است که کنندهدر مقایسه با سایر توصیف LPRSی کننده(، توصیف4ی )رابطه (jMFمقدار اثر متوسط )

ها دارای بیشترین تأثیر در مدل خطی ارائه شده است. مورد دیگر قابل توجه آن کنندها سایر توصیفکننده در قیاس باین توصیف

بودن مفهوم قابل قبولقرار داشته و این به 9/1تا  4/1ی ، در گستره3 ی، براساس رابطه(VIF)است که مقادیر عددی فاکتور تورم تغییر 

های وارد شده در مدل نهایی برای سری کنندهبستگی توصیفماتریس هم 5ین، جدول چنهمباشد.شده میو پایداربودن مدل ارائه

ی انتخاب شده کنندهبستگی بین هر جفت توصیفگر ضرایب همدهد. مقادیر عددی مندرج در این جدول، بیانها را نمایش میداده

-کنندهو بین توصیف  0.541ی در این ماتریس برابر با بستگ، بیشترین مقدار ضریب هم5در مدل خطی نهائی هستند. بر اساس جدول 

های انتخابی دلالت بر اعتبار مدل ارائه شده و شاهدی بر کنندهی عددی بسیار کم توصیفبازهباشد. می Mor29m و MATS1eهای 

 باشد. رفتار مستقل این متغیرها می

 SW-MLRروش به میخک زينتی ي اسانس گیاهسري داده نتخبي وارد شده در مدل مکنندهتوصیف 4بستگی ماتريس هم .5 جدول

 

R7m+ Mor29m MATS1e LPRS  

0.052 0.541 -0.066 1 LPRS 

-0.5 0.346 1 -0.066 MATS1e 

-0.316 1 0.346 0.541 Mor29m 

1 -0.316 -0.5 0.052 R7m+ 
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مربوط به مدل  5ی ریاضی حاصل شد، با استفاده از معادلهها اطمینان کنندهبستگی بین توصیفکه از عدم وجود همدر ادامه هنگامی

های بازداری ترکیبات را ها در مدل، اندیسکنندهی توصیفو نیز مقادیر وارد شده 4ارائه شده، ضرایب رگرسیون موجود در جدول 

 نشان داده شده است. ٦در جدول شده در این محاسبه کنیم. نتایج حاصلبینی میمحاسبه و پیش MATLABافزار قدرتمند توسط نرم
 

 ايي مرحلهتوسط روش رگرسیون خطی چندگانه میخک زينتی، اسانس گیاه (RI)هاي بازداري انديس يشدهبینیمقادير تجربی و پیش .6 جدول 

No. Compound name K.I. (Lit.)a K.I. (Cal.)b Dif. c R.E.d % 

Training set 

1 α-Thujene 924 944.5 
20.5 

2.2 

2 α-Pinene 930 971.8 
41.8 

4.5 

3 Camphene 938 931.1 
-6.9 

-0.7 

4 Sabinene 958 934.4 
-23.6 

-2.5 

5 Dehydro-1,8-Cineole 973 1046.4 
73.4 

7.5 

6 n-Octanal 973 924.4 
-48.6 

-5 

7 Myrcene 975 996.7 
21.7 

2.2 

8 α-Phellandrene 995 997.9 
2.9 

0.3 

9 α-Terpinene 1002 1002.2 
0.2 

0 

10 p-Cymene 1003 1023.8 
20.8 

2.1 

11 Limonene 1009 998.8 
-10.2 

-1 

12 cis-β-Ocimene 1017 979.2 
-37.8 

-3.7 

13 trans-β-Ocimene 1027 1029.4 
2.4 

0.2 

14 γ-Terpinene 1035 1020.8 
-14.2 

-1.4 

15 trans-Sabinene hydrate 1037 1122.6 
85.6 

8.3 

16 Terpinolene 1064 1003.1 
-60.9 

-5.7 

17 cis-Sabinene hydrate 1066 1130.3 
64.3 

6 

18 n-Nonanal 1073 1067.4 
-5.6 

-0.5 

19 Linalool 1074 1097.3 
23.3 

2.2 

20 allo-Ocimene 1110 1056.3 
-53.7 

-4.8 

21 cis-p-Menthen-l-ol 1110 1128.7 
18.7 

1.7 

22 Hexyl isobutyrate 1127 1213.8 
86.8 

7.7 
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23 Terpinene-4-ol 1148 1150.7 
2.7 

0.2 

24 α-Terpineol 1159 1130 
-29 

-2.5 

25 Nerol 1206 1194.2 
-11.8 

-1 

26 Citronellol 1208 1172.7 
-35.3 

-2.9 

27 Hexyl 2-Methylbutyrate 1222 1272.9 
50.9 

4.2 

28 Geraniol 1236 1194.2 
-41.8 

-3.4 

29 δ-Elemene 1332 1381.4 
49.4 

3.7 

30 α-Cubebene 1345 1385.5 
40.5 

3 

31 β-Elemene 1388 1419.6 
31.6 

2.3 

32 α-Gurjunene 1400 1401.5 
1.5 

0.1 

33 β-Caryophyllene 1414 1415.9 
1.9 

0.1 

34 Aromadendrene 1428 1405.2 
-22.8 

-1.6 

35 trans-α-Bergamotene 1434 1410.7 
-23.3 

-1.6 

36 α-Humulene 1447 1485.5 
38.5 

2.7 

37 allo-Aromadendrene 1454 1355.4 
-98.6 

-6.8 

38 Germacrene-D 1474 1487 
13 

0.9 

39 Valencene 1477 1446.3 
-30.7 

-2.1 

40 Bicyclogermacrene 1487 1376.9 
-110.1 

-7.4 

41 α-trans-trans-Farnesene 1500 1624.6 
124.6 

8.3 

42 Calamenene 1505 1517.9 
12.9 

0.9 

43 δ-Cadinene 1505 1458 
-47 

-3.1 

44 Globulol 1566 1570 
4 

0.3 

45 Viridiflorol 1569 1514.4 
-54.6 

-3.5 

46 Guaiol 1575 1567.1 
-7.9 

-0.5 

47 δ-Cadinol 1618 1668.3 
50.3 

3.1 

48 α-Eudesmol 1634 1599.7 
-34.3 

-2.1 

49 Benzyl benzoate 1701 1660.1 
-40.9 

-2.4 

50 Benzyl salicylate 1790 1748.3 
-41.7 

-2.3 

51 Phenylethyl salicylate 1966 1973.2 
7.2 

0.4 
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Test set 

1 β-Pinene 963 981.2 18.2 
1.9 

2 β-Phellandrene 1005 994.8 -10.2 
-1 

3 trans-p-Menth-2-en-l-ol 1095 1124.2 29.2 
2.7 

4 Methyl citronellate 1245 1352.1 107.1 
8.6 

5 α-Copaene 1375 1483.2 108.2 
7.9 

6 β-Gurjunene 1426 1413.6 -12.4 
-0.9 

7 β-Selinene 1476 1425.3 -50.7 
-3.4 

8 γ-Cadinene 1500 1481.6 -18.4 
-1.2 

9 T-Cadinol 1616 1649.7 33.7 
2.1 

A : Retention index in literature: اندیس کواتس در منابع علمی   B: Retention index calulated C: Difference س محاسبه شده:اندیس کوات   خطای نسبی:D: Relative Error تفاوت: 

 

 و باقیمانده  بینینمودارهاي پیش .3-5

گیری آوردن ضریب اندازهدستخاطر پیدا کرد، بهآن از معتبر بودن مدل انتخابی اطمینانتوان با استناد به یکی از مواردی که می     

)2R( ی کلی، هرقدر مقدار ضریب باشد. براساس یک قاعدهگوئی شده برای آن میت و مقادیر نظیر پیشبین مقادیر تجربی یک کمی

های شده معتبرتر خواهد بود. جهت ارزیابی شمائی اعتبار مدلتر باشد، مدل ساختهگیری در نمودار پیشگوئی به یک نزدیکاندازه

، 5کنیم. براساس شکل ( رسم می5حسب مقادیر تجربی مربوطه )شکل را برهای بازداری ی اندیسشدهبینیمقادیر پیش شده،انتخاب

گیری برای خورد. در این شکل، مقدار ضریب اندازهچشم میشده بهگرائی مطلوب بین مقادیر تجربی و مقادیر پیشگوئییک هم

-مدل و توانمندی بالای آن جهت پیش است که دلالت بر اعتبار 94٦1/0و  9٦94/0ترتیب معادل های آموزش و آزمون بهمجموعه

 ی وسیعی از ترکیبات دارد. گوئی مقادیر اندیس کواتس گستره

ی بینی شدهحاصل از اختلاف مقادیر پیش  یماندهتوان برای اعتبار مدل به آن استناد کرد، رسم مقادیر باقیمورد دیگری که می

  آورده شده است. ٦ مانده در شکلاین نمودار، موسوم به نمودار باقیباشد. های بازداری برحسب مقادیر تجربی آن میاندیس

 
 برحسب مقادير تجربی آن میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیمقادير پیش .5شکل 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1402 بهار، 41، شماره سیزدهمسال                                                            94

 
( JQCS ) 

 
 برحسب مقادير تجربی آن میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیي حاصل از اختلاف مقادير پیشماندهمقادير باقی .6شکل 

 

توان پراکندگی طبیعی نسبتاً یکسان نقاط را حول مقادیر صفر، ناشی از عدم وجود خطای معین در روش و مانده، میدر نمودار باقی

 اعتبار بالای مدل دانست. 

 اعتبارسنجی تقاطعی مدل خطی ارائه شده .3-6

( نام دارد. در این روش، در هر مرحله CVتر بدان پرداخته شد، اعتبارسنجی تقاطعی )های دیگر که پیشترین روشیکی از رایج     

شده و پاسخ از روی محاسبه مانده، مدلی هایی که باقیشود. سپس برای دادهها کنار گذاشته مییک یا یک گروه کوچک از داده

  ،(LOO)شود. در تکنیک حذف تکی  بینی میها که کنار گذاشته شده است پیشیک داده یا گروهی از داده شده برایمدل محاسبه 

شود. در سازی با بقیه انجام میدر مراحل متوالی تنها یک ترکیب و مقادیر عددی آن از سری آموزش نهائی حذف شده و مدل

، در هر مرحله (LGO)شود. از طرف دیگر، در تکنیک حذف گروهی می ی بعد،  مدل برای ترکیب کنار گذاشته شده، اعمالمرحله

های شود. در ادامه، با توجه به دادهی آموزشی، کنار گذاشته میهای مربوط به چند مولکول )پنج ملکول( منحصراً از مجموعهداده

های بینی اندیسکنیم که مبنای پیشر گذاشته شده اعمال میشود. سپس، این مدل را برای گروه کنامانده مدل خطی ساخته میباقی

و اعمال ضرائب  (Enter)ی ریاضی، تحت مدل ورود اجباری در نهایت، با استفاده از یک معادلهباشد.  بازداری برای آن گروه می

هم در شرایط حذف تک   MATLABافزار قدرتمند های بازداری ترکیبات توسط نرمدر مدل، اندیس های وارد شدهکنندهتوصیف

های از انجام روش اعتبارسنجی تقاطعی با روش بینی شد. نتایج حاصلها محاسبه و پیشمولکول و در شرایط حذف گروهی مولکول

نشان داده شده است. طبق قرارداد، در مراجع علمی در مطالعات ارتباط  7، در جدول (LGO)و حذف گروهی  (LOO)حذف تکی 

بستگی گیری یا مجذور ضریب همویژگی شامل اعتبارسنجی تقاطعی، ضریب اندازه -فعالیت یا ارتباط کمی ساختار -کمی ساختار

های شود. بر اساس مقالات مرجع و پراستناد در پایگاهنمایش داده می 2Qشده، با علامت گوئیبین مقادیر تجربی و مفادیر پیش

-15]دارند  شده، پایداری ، صحت و قدرت پیشگوئی بالای مدل خطی ارائه[14] استحکام بیانگر ،2Qعلمی، مقادیر بالا و قابل توجه 
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2Q، مقدار بدست آمده. براساس نتایج [18
و  958/0ترتیب برابر ، به)LGO(و حذف گروهی  )LOO(های حذف تکی برای روش 

 شده هستند.گر اعتبار تقاطعی مدل ارائهاست. این مقادیر، نشان 955/0
 

 SW-MLRروش به میخک زينتی اسانس گیاه شدهنتايج آماري مدل ارائه .3-7

طور جداگانه در یک فایل متنی قرار داده و با استفاده از های بازداری را بهی اندیسشدهبینیدر این بخش، مقادیر تجربی و پیش     

-شاخص مربوطه را محاسبه میپارامترهای آماری ، SPSSافزار نرم زهمراه نتایج حاصل ابه MATLABافزار ی جامع در نرمیک برنامه

 است. درج شده  7کنیم. نتایج حاصل از این محاسبه، در جدول 

 SW-MLRروش به Pittosporum undulatum اسانس گیاه ي آموزش و آزمونهاآمده براي مجموعهدست پارامترهاي آماري جامع به .7 جدول

 شماره سری منتخب پارامتر آماری مقدار عددی

0.969 
R2  )الف 

 سری آموزش
1 

 سری آزمون 0.946

0.967 Adjusted R2 )2 سری آموزش ب 

3.6 
REP (%) )ج 

 سری آموزش
2 

 سری آزمون 4.3

45.4 
RMSEP  )د 

 سری آموزش
3 

 سری آزمون 56.4

45.8 
SEP  )ه 

 سری آموزش
4 

 سری آزمون 59.9

3.5 
RSEP  )و 

 سری آموزش
5 

 سری آزمون 4.3

   82.8 
MAE )ز 

 سری آموزش
٦ 

 سری آزمون 218.9

362.8 
F )ح 

 سری آموزش
7 

 سری آزمون 16.3

ز(  ،ئیو( خطای استاندارد نسبی پیشگو، ه(  خطای استاندارد پیشگوئی  ،خطای پیشگوئی د(  جذر میانگین مجذور  ،ج( درصد خطای نسبی پیشگوئی، شدهگیری تنظیمضریب اندازه (ب ،گیریضریب اندازهالف( 

  F یح( آماره،خطای مطلق میانگین
 

 قابل تعیین هستند.  7 و ٦توسط روابط به Fی ( و  آماره 2RAdjustedگیری تنظیم شده )ضریب اندازه، مقادیر عددی 7در جدول 

   (٦)                                                                                                2 2

Adj.

n-1
R =1-(1-R )( )

n-p-1
 

MSR
F=

MSE
                                                                                                                      )7( 

2(،٦ی )در رابطه
R،n وp  ها هستند. در کنندهری، تعداد ترکیبات در سری آموزش و تعداد توصیفگیگر ضریب اندازهترتیب بیانبه

2منابع علمی، 

Adj.R 2روش مشابهی با به
R 2شود. پارامتر گیری(  با در نظر گرفتن تعداد درجات آزادی بیان می)ضریب اندازه

Adj.R 
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2شود. مقدار و مجموع مربعات کل بر درجات آزادی مربوطه تنظیم می ی مجموع مربعاتکردن باقیماندهمبا تقسی

Adj.R در صورتی-

. [19]شده به معادله، واریانس توضیح داده نشده را کاهش ندهد کم خواهد شد ی( اضافهکنندهکه متغیر )توصیف

2بنابراین،

Adj.Rباشد.ها( میکنندهکننده )توصیفهای دارای تعداد متفاوتی از متغیرهای پیشگوئیی مدلمعیاری مناسب برای مقایسه  

ی تعیین گیرد. در رابطهطور وسیع مورد استفاده قرار میهای پیشنهادی بهبی دقت مدلاساساً برای ارزیا Fی در علم آمار، آماره

-. این دو پارامتر به[20] دارند به ترتیب دلالت بر میانگین مربعات رگرسیون و میانگین مربعات خطا MSEو  F (7 ،)MSRی آماره

  قابل تعیین هستند. 9و  8توسط روابط 

 

                                                       (8             )                                                                                                  SSR
MSR=

m
  

                                                      (9)                                                                                                              SSE
MSE=

n-m-1
 

هم به ترتیب بیانگر تعداد  nو m گر مجموع مربعات رگرسیون و مجموع مربعات خطا هستند. نشان SSEو  SSR، 9و  8در معادلات  

 باشند.( می51( و تعداد ترکیبات در سری آموزش )4ها )کنندهتوصیف

 باشد.می ، قابل بیان10ی ، موسوم به مجموع مربعات خطاها بر اساس رابطهSSEبعلاوه، پارامتر

                                                  (10                     )                                                                              
n

2

exp pred

i=1

SSE= (y -y ) 

، 11ی باشد. مجموع مربعات خطا، برطبق رابطهبرابر می PRESSی دقیقاً با رابطه SSEی دهد که رابطهنشان می 10ی تأمل روی رابطه

 قابل محاسبه است.

                             (11           )                                                                                               
n

2

pred pred

i=1

SSR= (y -y )                                                                                    

 برقرار است. 12ی  (،  رابطهSSTو مجموع مربعات کل ) SSRاساساً بین 

                             (12)                                                                                                                  SST=SSR+SSE   

 مجموع مربعات کل با مقادیر تجربی و میانگین مقادیر تجربی، عبارت است از:ی رابطه

 (13)                                                                                                           
n

2

exp exp

i=1

SST= (y -y ) 

expy ،predy، pred،  13 تا10در روابط 
y  و

e x p
y شده، میانگین مقادیر ترتیب دلالت بر مقدار تجربی کمیت، مقدار پیشگوئیبه

 شده و میانگین مقادیر تجربی  دارند.پیشگوئی
 

 ی بستگی شانستصادفی يا آزمون هم Yآزمون  .3-8

شده در مدل و بستگی شانسی بین متغیرهای واردتصادفی، به عنوان یک معیار مناسب جهت تأیید عدم وجود هم Yآزمون      

. در این آزمون، بردار متغیر وابسته )اندیس [21]شود و.... در نظر گرفته می QSAR ،QSPR ،QSRRهای سازیاستحکام مدل در مدل

کمی  یفعالیت یا رابطه-ی کمی ساختارهای جدید رابطهشده و مدلشده  یا در هم ریختهکواتس( به طور تصادفی در هم آمیخته
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ریختگی، این در هم شود.های منتخب( ساخته میکنندهویژگی، با استفاده از ماتریس متغیرهای مستقل اولیه )توصیف-ساختار

رود که با استفاده از این رویکرد پس برد. بنابراین، انتظار میها و متغیر وابسته را از بین میکنندهی منطقی بین توصیفهرگونه رابطه

2Rهای ساخته شده دارای مقادیر کم و قابل اغماض تکرار، مدل از چندین با
، برخی از پارامترهای آماری 8باشند. در جدول  2Qو  

   اند.بار تکرار آورده شده 10تصادفی پس از  Yآزمون حاصل از انجام 

 تصادفی Yآزمون پارامترهاي آماري شاخص حاصل از انجام  .8 جدول

PRESS )الف SPRESS
 ز(  RMSEP  و( REP ه( PRESS/SST د( R2CV ج( SST  ب(

3447433.0582 273.7594 1240222.9990 0.0894 2.7797 272132.0672 259.9937 

4051128.4856 296.7625 512329.1367 0.0015 7.9073 319786.3311 281.8402 

4300086.3960 305.7452 470887.4879 0.0238 9.1319 339438.4692 290.3712 

3164133.5830 262.2699 624770.4901 0.0935 5.0645 249769.0886 249.0820 

4198907.2720 302.1268 302585.7967 0.0507 13.8767 331451.6327 286.9347 

3969905.2911 293.7725 1089984.7350 0.0215 3.6422 313374.7676 279.0005 

4573501.1133 315.3156 624436.3183 0.0294 7.3242 361021.1689 299.4603 

4171664.6610 301.1451 829740.2613 0.0009 5.0277 329301.1666 286.0024 

4076430.0950 297.6878 395942.7187 0.0111 10.2955 321783.5792 282.7189 

4667150.0829 318.5275 352433.5929 0.1546 13.2426 368413.5931 302.5107 
بینی تقسیم ی پیشماندهبستگی اعتبار تقاطعی ه( مجموع مربعات باقیبینی  ج( مجموع مربعات کل د( مجذور ضریب همی پیشماندهبینی ب( عدم قطعیت مجموع مربعات باقیی پیشماندهیالف( مجموع مربعات باق

 بینیبینی ز( جذرمیانگین مجذور خطای پیشبر مجموع مربعات کل و( خطای نسبی پیش

 

 GA-MLRروش  هاي خطی  حاصل از سري داده میخک زينتی بهحاسبات و مدلنتايج م .3-9

با تغییر متوالی در پارامترهای مربوطه در دستورهای  GA-MLRپس از انجام محاسبات با استفاده از الگوریتم توانمند       

، 1٦تا  9شد. در جداول متوالی  ی مولکولی حاصلکنندهتوصیف 7تا  3های شامل افزار متلب، مجموعهمتنی در محیط نرم

  اند.ها آورده شدهمشخصات و جزئیات کامل این مدل

 GA-MLRروش  به میخک زينتی ترکیبات اسانس يهاي خطی سري دادههاي منتخب در مدلکنندهفهرست توصیف  .9جدول 

Model 

number 
Descriptor Name(s) 

R2 Q2 

Training set Test set Q2LOO Q2LGO 

1 - - - - - 

2 - - - - - 

3 
LPRS; Mor18v; R3v 

0.9338 0.9775 0.921 0.912 

4 LPRS; MATS2e; GATS8e; Mor24e 0.9397 0.9761 0.901 0.882 

5 LPRS; MATS2e; GATS8e;Mor11e; R4p+ 0.9513 0.9678 0.922 0.910 

6 
LPRS; MATS2e;SP12;RDF060m; 

Mor32u;Mor22m 
0.946 0.9865 0.920 0.898 

7 
LPRS;MATS4p; Mor18v; Mor12e; 

R7m+;R3v; R1e+  0.962 0.9739 0.920 0.912 
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 GA-MLRروش  به میخک زينتی ترکیبات اسانس يمنتخب سري داده هايمشخصات مدل .10جدول 

Linear Model 1 (3 molecular descriptors) 

No. Symbol Descriptor description Descriptor group Coefficient Mean 

effect VIF 

1 Intercept - - 388.7963 - - 

2 LPRS log of product row sums (PRS) topological  17.6513 0.934 1.446 

3 Mor18v 
3D-MoRSE - signal 18 / weighted by 

atomic van der Waals volumes 
3D-MoRSE - 143.4047 0.036 1.249 

4 R3v 
R autocorrelation of lag 3 / weighted by 

atomic van der Waals volumes 
GETAWAY 47.0196 0.031 1.475 

Linear Model 2 (4 molecular descriptors) 

1 Intercept - - 430.6207 - - 

2 LPRS log of product row sums (PRS) topological 19.0013 1.056 1.058 

3 MATS2e 
Moran autocorrelation - lag 2 / weighted 

by atomic Sanderson electronegativitie 

2D 

autocorrelations 
-386.9065 -0.037 1.088 

4 GATS8e 
Geary autocorrelation - lag 8 / weighted 

by atomic Sanderson electronegativities 

2D 

autocorrelations 
- 20.9688 -0.018 1.540 

5 Mor24e 
3D-MoRSE - signal 24 / weighted by 

atomic Sanderson electronegativities 
3D-MoRSE - 14.0612 0.000 1.550 

Linear Model 3 (5 molecular descriptors) 

1 Intercept -  473.1039 - - 

2 LPRS log of product row sums (PRS) topological 19.2497 1.127 1.076 

3 MATS2e 
Moran autocorrelation - lag 2 / weighted 

by atomic Sanderson electronegativitie 

2D 

autocorrelations 
- 394.9530 -0.040 1.082 

4 GATS8e 
Geary autocorrelation - lag 8 / weighted 

by atomic Sanderson electronegativities 

2D 

autocorrelations 
-25.1673 -0.023 1.305 

5 Mor11e 
3D-MoRSE - signal 11 / weighted by 

atomic Sanderson electronegativities 
3D-MoRSE - 48.3640 -0.059 1.024 

6 R4p+ 
R maximal autocorrelation of lag 4 / 

weighted by atomic polarizabilities 
GETAWAY - 34.2877 -0.004 1.371 

Linear Model 4 (6 molecular descriptors) 

1 Intercept - - 395.0259 - - 

2 LPRS log of product row sums (PRS) topological 22.0531 1.175 5.238 

3 MATS2e 
Moran autocorrelation - lag 2 / weighted 

by atomic Sanderson electronegativitie 

2D 

autocorrelations 
- 434.8939 -0.040 1.461 

4 SP12 shape profile no. 12 

Randic molecular 

profiles 

 

- 14.7261 -0.057 2.372 

5 RDF060m 
Radial Distribution Function - 6.0 / 

weighted by atomic masses 
RDF - 24.0879 -0.034 3.211 

6 Mor32u 3D-MoRSE - signal 32 / unweighted 3D-MoRSE 4.7085 -0.001 1.846 

7 Mor22m 
3D-MoRSE - signal 22 / weighted by 

atomic masses 
3D-MoRSE - 274.0886 -0.043 1.500 

Linear Model 5 (7 molecular descriptors) 

1 Intercept - - 622.846 - - 

2 LPRS log of product row sums (PRS) topological 17.901 1.291 2.580 

3 MATS4p 
Moran autocorrelation - lag 4 / weighted 

by atomic polarizabilities 

2D 

autocorrelations 
- 81.381 0.014 1.469 

4 Mor18v 
3D-MoRSE - signal 18 / weighted by 

atomic van der Waals volumes 
3D-MoRSE - 80.698 0.028 1.918 

5 Mor12e 
3D-MoRSE - signal 12 / weighted by 

atomic Sanderson electronegativities 
3D-MoRSE 19.045 -0.036 2.195 

6 R7m+ 
R maximal autocorrelation of lag 7 / 

weighted by atomic masses 
GETAWAY -3248.092 -0.010 1.315 

7 R3v 
R autocorrelation of lag 3 / weighted by 

atomic van der Waals volumes 
GETAWAY - 11.856 -0.011 2.031 

8 R1e+ 

R maximal autocorrelation of lag 1 / 

weighted by atomic Sanderson 

electronegativities 

GETAWAY - 548.037 -0.277 1.454 
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 GA-MLRروش  به میخک زينتی ترکیبات اسانس يهاي خطی نهائی حاصل در سري دادهفهرست مدل .11جدول 

Model 

number 

Linear Model Form 

1 
RI = 388.7963(±47.7) + 17.6513(±0.9) × LPRS - 143.4047(±43.6)  × Mor18v + 

47.0196(±87.0)  × R3v 

2 
RI = 430.6207(±34.4) + 19.0013(±0.7)   × LPRS -386.9065(±123.7)   × MATS2e - 20.9688 

(±10.4)  × GATS8e - 14.0612(±40.7)   × Mor24e 

3 
RI  =  473.1039(±43.0) + 19.2497(±0.7)   × LPRS - 394.9530(±112.1)   × MATS2e -

25.1673(±8.7)  × GATS8e - 48.3640 (±14.8)  × Mor11e - 34.2877(±325.2)  × R4p+ 

4 

RI = 395.0259(±43.8) + 22.0531(±1.5)   × LPRS - 434.8939(±138.6)  × MATS2e - 

14.7261(±6.6)  × SP12 - 24.0879(±14.1)   × RDF060m + 4.7085 (±60.5)   × Mor32u - 

274.0886(±91.4)   × Mor22m 

5 

RI = 622.846 (±94.6) + 17.901(±0.9)   × LPRS - 81.381(±111.2)   × MATS4p - 

80.698(±42.8)   × Mor18v + 19.045(±22.6)   × Mor12e -3248.092(±637.8)   × R7m+ - 

11.856(±80.9)   × R3v - 548.037(±213.3) R1e+ 

  
در  GA-MLRروش به میخک زينتی ترکیبات اسانس يدر سري دادهي آموزش و آزمون هاآمده براي مجموعهت دسپارامترهاي آماري جامع به  .12جدول 

 کنندهتوصیف 3مدل شامل 

 

 شماره سري منتخب پارامتر آماري مقدار عددي

0.9338 
 2R 

 سري آموزش
1 

 سري آزمون 0.9775

0.934 2RAdjusted   2 سري آموزش 

5.3 
REP (%)  

 وزشسري آم
2 

 سري آزمون 2.7

66.7 
RMSEP  

 سري آموزش
3 

 سري آزمون 35.6

67.4 
SEP  

 سري آموزش
4 

 سري آزمون 37.7

5.2 
RSEP  

 سري آموزش
5 

 سري آزمون 2.7

99.9 
MAE 

 سري آموزش
6 

 سري آزمون 178.9

220.9 
F 

 سري آموزش
7 

 سري آزمون 59.9
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در  GA-MLRروش به میخک زينتی ترکیبات اسانس يدر سري دادهي آموزش و آزمون هاآمده براي مجموعهدست جامع به  پارامترهاي آماري .13جدول 

 کنندهتوصیف 4مدل شامل 

 شماره سري منتخب پارامتر آماري مقدار عددي

0.9338 
 2R 

 سري آموزش
1 

 سري آزمون 0.9775

0.934 2RAdjusted   2 سري آموزش 

5.0 
REP (%)  

 سري آموزش
2 

 سري آزمون 2.7

63.7 
RMSEP  

 سري آموزش
3 

 سري آزمون 35.3

64.4 
SEP  

 سري آموزش
4 

 سري آزمون 37.5

4.9 
RSEP  

 سري آموزش
5 

 سري آزمون 2.7

100.8 
MAE 

 سري آموزش
6 

 سري آزمون 180.6

179.1 
F 

 سري آموزش
7 

 سري آزمون 34.9

 

در  GA-MLRروش به میخک زينتی ترکیبات اسانس يدر سري دادهي آموزش و آزمون هاآمده براي مجموعهدست رهاي آماري جامع به پارامت .14جدول 

 کنندهتوصیف 5مدل شامل 
 

 شماره سري منتخب پارامتر آماري مقدار عددي

0.9397 
 2R 

 سري آموزش
1 

 سري آزمون 0.9761

0.946 2RAdjusted   2 سري آموزش 

4.5 
REP (%)  

 سري آموزش
2 

 سري آزمون 3.2

57.3 
RMSEP  

 سري آموزش
3 

 سري آزمون 41.9

57.8 
SEP  

 سري آموزش
4 

 سري آزمون 44.5

4.4 
RSEP  

 سري آموزش
5 

 سري آزمون 3.2

96.5 
MAE 

 سري آموزش
6 

 سري آزمون 207.7

175.7 
F 

 سري آموزش
7 

 سري آزمون 14.4
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در  GA-MLRروش به میخک زينتی ترکیبات اسانس يدر سري دادهي آموزش و آزمون هاآمده براي مجموعهدست پارامترهاي آماري جامع به  .15 ل جدو

 کنندهتوصیف 6مدل شامل 

 شماره سري منتخب پارامتر آماري مقدار عددي

0.9513 
 2R 

 سري آموزش
1 

 سري آزمون 0.9678

0.939 2RAdjusted   2 سري آموزش 

4.8 
REP (%)  

 سري آموزش
2 

 سري آزمون 2.4

60.3 
RMSEP  

 سري آموزش
3 

 سري آزمون 31.0

60.9 
SEP  

 سري آموزش
4 

 سري آزمون 32.9

4.7 
RSEP  

 سري آموزش
5 

 سري آزمون 2.4

98.7 
MAE 

 سري آموزش
6 

 سري آزمون 157.6

128.6 
F 

 سري آموزش
7 

 مونسري آز 16.8
 

در  GA-MLRروش به میخک زينتی ترکیبات اسانس يدر سري دادهي آموزش و آزمون هاآمده براي مجموعهدست پارامترهاي آماري جامع به  .16جدول 

 کنندهتوصیف 7مدل شامل 

 شماره سري منتخب پارامتر آماري مقدار عددي

0.962 
 2R 

 سري آموزش
1 

 سري آزمون 0.9739

0.956 2Rusted Adj  2 سري آموزش 

4.0 
REP (%)  

 سري آموزش
2 

 سري آزمون 2.9

50.6 
RMSEP  

 سري آموزش
3 

 سري آزمون 37.3

51.1 
SEP  

 سري آموزش
4 

 سري آزمون 39.5

3.9 
RSEP  

 سري آموزش
5 

 سري آزمون 2.8

87.2 
MAE 

 سري آموزش
6 

 سري آزمون 188.2

155.6 
F 

 سري آموزش
7 

 سري آزمون 4.8

، 5، 4، 3های خطی شامل مانده برای مدلگوئی و باقیهای پیششده، منحنیهای ساختهتر مدلی کاملتر و مقایسهجهت درك عمیق

آورده شده است. نهایتاً، در  19و  18، 17، 1٦، 15، 14، 13 ،12، 11، 10های ترتیب در شکلی مولکولی بهکنندهتوصیف  7و  ٦

 GA-MLRروش های خطی بهشده در مدلی واردکنندهتوصیف 7و  ٦، 5، 4، 3بستگی ، ماتریس هم22و  21، 20، 19، 18جداول 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1402 بهار، 41، شماره سیزدهمسال                                                            102

 
( JQCS ) 

ها کننده دلالت بر رفتار مستقل آنبستگی بین هر جفت توصیفنمایش داده شده است. براساس این جداول، مقادیر ناچیز ضرائب هم

 شده دارد.های ارائهو مناسب بودن مدل

900

1100

1300

1500

1700

1900

900 1100 1300 1500 1700 1900

Pr
ed

ic
te
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 3در مدل شامل  GA-MLRروش بهبرحسب مقادير تجربی آن  میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیمقادير پیش .10شکل 

 کنندهتوصیف

 
-بهبرحسب مقادير تجربی آن  میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسهشدبینیي حاصل از اختلاف مقادير پیشماندهمقادير باقی .11شکل 

 کنندهتوصیف 3در مدل شامل  GA-MLRروش 

 
 4در مدل شامل  GA-MLRروش بهبرحسب مقادير تجربی آن  میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیمقادير پیش .12شکل 

 کنندهتوصیف
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-بهبرحسب مقادير تجربی آن  میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیي حاصل از اختلاف مقادير پیشماندهمقادير باقی .13شکل 

 کنندهتوصیف 4در مدل شامل  GA-MLRروش 

 
 5در مدل شامل  GA-MLRروش بهبرحسب مقادير تجربی آن  میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیمقادير پیش .14شکل 

 کنندهتوصیف

 
برحسب مقادير  نتیمیخک زيهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیي حاصل از اختلاف مقادير پیشماندهمقادير باقی .15شکل  

 کنندهتوصیف 5در مدل شامل  GA-MLRروش بهتجربی آن 
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 6در مدل شامل  GA-MLRروش بهبرحسب مقادير تجربی آن  میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیمقادير پیش .16شکل 

 کنندهتوصیف

 

برحسب مقادير  میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیي حاصل از اختلاف مقادير پیشماندهاقیمقادير ب .17شکل  

 کنندهتوصیف 6در مدل شامل  GA-MLRروش بهتجربی آن 

 

در مدل  GA-MLRروش بهبی آن برحسب مقادير تجر میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیمقادير پیش .18شکل  

 کنندهتوصیف 7شامل 
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برحسب مقادير  میخک زينتیهاي بازداري ترکیبات اسانس گیاه ي انديسشدهبینیي حاصل از اختلاف مقادير پیشماندهمقادير باقی .19شکل  

 کنندهتوصیف 7در مدل شامل  GA-MLRروش بهتجربی آن 
 

 GA-MLRروش به  میخک زينتی اسانس گیاهترکیبات ي سري داده ي وارد شده در مدل منتخبکنندهفتوصی 3بستگی ماتريس هم .18 جدول

R3v Mor18v LPRS  
0.439 -0.216 1 LPRS 

0.256 1 -0.216 Mor18v 

1 0.256 0439 R3v 

 

 GA-MLRروش به میخک زينتی گیاه اسانسترکیبات ي سري داده ي وارد شده در مدل منتخبکنندهتوصیف 4بستگی ماتريس هم .19 جدول

Mor24e GATS8e MATS2e LPRS  
-0.014 0.035 0.216 1 LPRS 

0.103 -0.055 1 0.216 MATS2e 

0.577 1 -0.055 0.035 GATS8e 

1 0.577 0.103 -0.014 Mor24e 

 

 GA-MLRروش به میخک زينتی اسانس گیاهترکیبات ي سري داده ي وارد شده در مدل منتخبکنندهتوصیف 5بستگی ماتريس هم .20 جدول

R4p+ Mor11e GATS8e MATS2e LPRS  
0.124 -0.101 0.035 0.216 1 LPRS 

0.194 -0.020 -0.055 1 0.216 MATS2e 

-0.474 0.061 1 -0.055 0.035 GATS8e 

-0.123 1 0.061 -0.020 -0.101 Mor11e 

1 -0.123 -0.474 0.194 0.124 R4p+ 

 GA-MLRروش به میخک زينتی اسانس گیاهترکیبات ي سري داده ي وارد شده در مدل منتخبکنندهتوصیف 6بستگی تريس همما .21 جدول

Mor22m Mor32u RDF060m SP12 MATS2e LPRS  
0.273 -0.469 0.794 0.301 0.216 1 LPRS 

0.234 -0.258 0.305 -0.398 1 0.126 MATS2e 

-0.365 0.230 0.184 1 -0.398 0.301 SP12 

0.205 -0.245 1 0.184 0.305 0.794 RDF060m 

-0.193 1 -0.245 0.230 -0.258 -0.469 Mor32u 

1 -0.193 0.205 -0.365 0.234 0.273 Mor22m 
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 GA-MLRروش به میخک زينتی اسانس گیاهترکیبات ي سري داده ي وارد شده در مدل منتخبکنندهتوصیف 7بستگی ماتريس هم .22 جدول

R1e+ R3v R7m+ Mor12e Mor18v MATS4p LPRS  
-0.518 0.439 0.054 -0.451 -0.216 0.236 1 LPRS 

-0.226 -0.256 -0.145 -0.142 -0.125 1 0.263 MATS4p 

0.026 0.256 0.238 -0.366 1 -0.125 -0.216 Mor18v 

0.334 -0.506 0.143 1 -0.366 -0.142 -0.451 Mor12e 

-0.083 0.029 1 0.143 0.238 -0145 0.054 R7m+ 

-0.312 1 0.029 -0.506 0.256 -0.256 0.439 R3v 

1 -0.312 -0.083 0.334 -0.026 -0.226 -0.518 R1e+ 

 

 گیري. نتیجه4

ه سانسی استحصال شدادهنده روغن های خطی انجام شده روی ترکیبات طبیعی تشکیله صورت جامع به مدلسازیب ،در این مقاله     

جهت نیل به روابط اند. هانجام پذیرفت GA-MLRو  SW-MLRهای با استفاده از روش ،هاسازیاین مدل .از گیاه پرداخته شده است

لگوی ا ها،آنتجزیه و تحلیل آماری  و هاکنندهحاسبه و انتخاب توصیفمخطی هدفمند و مستحکم پس از انجام مراحلی مانند 

نتایج حاصل از شد.  انجام  های آموزشی و آزمون به صورت منطقیبه مجموعه و تقسیم سری داده (PCA)پراکنش آنالیز جزء اصلی 

اصلی با فاصله  هایهداد یمجموعهدر  ٦0و  59، 58، 30های ترکیبات طبیعی با شماره انجام این نوع آنالیز مشخص نمود که

ای منجر رگرسیون خطی چندگانه مرحلهاند. هایی شده قرار گرفتسایر ترکیبات طبیعی شناس یدربرگیرنده یمحسوس نسبت به خوشه

در سری آموزش دارای مقادیر  45و  15ی ترکیبات شماره، همچنینشد.  SPSSافزار مدل رگرسیون در نرم 14ای شامل به مجموعه

و مورد اخیر مقادیر اطلاعات عددی توانند جزء ترکیبات انحرافی باشند. خوشبختانه، در دمی و( h*لورج بیشتر از مقدار هشدار )

ه یاول یداده یکاربرد و سر یو از حوزه شده ب لورج خوب خواندهین دو ترکیا لذا، و قابل قبول هستند. پیشگوئی شده مناسب

ر مطلوب بین مقادیر تجربی و مقادی هایگرائیهم، ارائه شدهخطی های مدل هیدر کل نکهیا تیاهم حائز نکتهشوند. نمیحذف 

  .حاصل شدندده ش پیشگوئی

 هایشده به توسط مدل ئیوگشیر پیو مقاد یقیر حقیضل مقادتفاترسیم شده مربوط به  یهای باقیماندهدر نمودار ،از طرف دیگر

ر ناشی از عدم وجود خطای معین در روش و اعتبا توانرا می پراکندگی طبیعی نسبتاً یکسان نقاط را حول مقادیر صفر، مربوطه یخط

یا ) گیرییب اندازهاضری مقادیر عددی محاسبه شده ،(CVاعتبارسنجی تقاطعی )بعلاوه، پس از انجام روش بالای مدل دانست. 

 هایپایداری، صحت و قدرت پیشگوئی بالای مدل نشانگر( شدهگوئیبستگی بین مقادیر تجربی و مفادیر پیشمجذور ضریب هم

  .ندهست مربوطهخطی 

 تکامل طبیعی داروین ینظری با استفاده از روش انتخاب متغیر توانمند الگوریتم ژنتیک مبتنی بر نظریه یمطالعه در فاز دوم این

افزار متلب، های متنی در محیط نرمهای مربوطه در دستوربا تغییر متوالی در پارامتر(، GA-MLR) همراه با رگرسیون خطی چندگانه

پیشگویی قابل ملاحظه حاصل شدند که هر یک به تنهایی از استحکام و قدرت ی مولکولیدهکننتوصیف 7تا  3های شامل مجموعه
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برای  ،به عنوان پیشنهاداتی تکمیلی .ترکیبات طبیعی برخوردارند سواتکهای بازداری بینی مقادیر عددی شاخصای جهت پیش

های های عصبی مصنوعی و همچنین از الگوریتمند شبکههای غیرخطی مانتوان از روشهای اینچنینی در آینده میسازیانجام مدل

های مختلف را با برداری و توانمندی مدلتوان بهرهالگوریتم مورچه و یا جنگل تصادفی نیز می ،تابدیگر مانند الگوریتم کرم شب

 د. سازی تعیین و با یکدیگر مقایسه نموهای آماری مرتبط با هر نوع مدلدر نظر گرفتن شاخص
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Abstract 

In this article, a detailed description of the linear models capable of predicting the inhibition indices of a large 

group of natural compounds identified in the essential oil of Pittosporum undulatum, as one of the medicinal 

plants, has been discussed. In this regard, the work is based on quantitative structure retention relationship 

(QSRR), which is of prime importance in scientific resources to establish a logical and meaningful relationship 

between the Kovats index as a dependent variable and a group of molecular descriptors as independent 

variables. In this regard, after drawing the structure of the natural compounds using the Hypercam software and 

optimizing their molecular structures, Dragon software was used to extract the relevant molecular descriptors. In 

the next step, after removing irrelevant and redundant descriptors, a group of important and effective descriptors 

were identified and their linear relationship with the Kovats retention index was discussed and investigated 

using stepwise multiple linear regression method as well as another variable selection method based upon 

genetic algorithm feature selection approach. The obtained results indicate the high capability of the presented 

models to predict the Kovats index of a wide group of natural compounds. 

       

Keywords: Quantitative structure retent relationship (QSRR), multiple linear regression, molecular descriptors, genetic 

algorithm, Kovats retention index, Pittosporum undulatum. 

 

 


