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 آلی و بررسی کاربرد آنها -های فلزچارچوب

 در داروهای ضدسرطانی به روش یادگیری ماشین
 

 ، ناهید حسن زاده نعمتیمینوش لعلی نیا
 ،ایرانتهران ،یدانشگاه آزاد اسلام قات،یواحد علوم و تحق ،یپزشک یگروه مهندس 

 
 +جواد کریمی ثابت

 ی،تهران،ایرانافنون هستهپژوهشگاه علوم و هسته ای،پژوهشکده چرخه سوخت 

 
 الاسلام صدرنژاد بیخط دیس

 رانیا،تهران ف،یشر ی، دانشگاه صنعتدانشکده مهندسی و علم مواد

 
 متخلخل  یساختارها لیبه دل ییدارو یهاعنوان حامل( بهMOFs) یآل-فلز یهاچارچوب ق،یتحق نیدر ا :چکیده

 نیماش یریادگی یهاتمیمطالعه، استفاده از الگور نیند. هدف اقرار گرفت یخود مورد بررس یبالا یبارگذار تیو ظرف
حاصل از  یهامنظور، داده نیا ی. براودمختلف ب طیشرا در ها MOFدارو از  شیدرصد رها قیدق ینیبشیپ یبرا

، حجم منافذ ،یمانند اندازه منافذ، مساحت سطح، چگال ییهایژگیشامل و ،یو مقالات علم یشگاهیآزما یهاشیآزما
pH نوع  نوع دارو، ،یزیدارو، زمان، آب گر ی، بارگذارMOF  استفاده شدند نیماش یریادگی یهامدل یعنوان ورودبه 

 یهاروشاز  یشگاهیآزما یهااستخراج داده ی، براهمچنین. و درصد رهایش دارو به عنوان خروجی در نظر گرفته شد
( BET) تروژنین ی( و جذب سطحXRD) کسی(، پراش پرتو اSEM) یروبش یالکترون کروسکوپیشامل م زیمختلف آنال
 ی، جنگل تصادفGradient Boosting، (SVR) بانیبردار پشت ونیمختلف شامل رگرس تمیسپس، چهار الگور استفاده شد.

(Random Forestو درخت تصم )می (Decision Treeبرا )دارو به کار گرفته شدند.  شیدرصد رها ینیبشیپ ی 
که  یداشت، در حال هاینیبشیعملکرد را در پ نیبهتر = R² 85/0با  Gradient Boosting تمیکه الگورداد  نشان جینتا

 را = R² 64/0توانست  زین  SVRارائه دادند. مدل  یقابل قبول جینتا زین = R² 72/0 میو درخت تصم = R² 81/0 یجنگل تصادف
ترین عامل در تعیین کارایی رهایش که اندازه منافذ مهمد که ن دانشا هایژگیو تیاهم لیتحل ت،ینهادر دست آورد. به

 یهاتمیالگور یبالا ییدهنده توانانشان جینتا نی. انیز از اهمیت بالایی برخوردار است MOFsمساحت سطحی  .دارو است
 است. یرساندارو یکاربردها یها براMOF یطراح یسازنهیدارو و به شیرفتار رها ینیبشیدر پ نیماش یریادگی

 
 اهمیت ویژگی ،بینی رهایش داروپیش ،یادگیری ماشین،(MOFs) آلی-های فلزچارچوب  کلیدی: هایواژه
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 مقدمه
 (MOFs)1آلی-های فلزتحقیقات انجام شده بر روی چارچوب

ای را به خود جلب کرده است که این موضوع را توجه گسترده
. ]1[ توان از افزایش چشمگیر مقالات مرتبط مشاهده کردمی

یک کلاس نوظهور از مواد هیبریدی آلی -های فلزچارچوب
 ها های آلی مختلف و یوناتصال دهندهعملکردی هستند که از 

 .]3-2 [شونددهی تشکیل میهای فلزی به صورت خودسامانیا خوشه
 شیمیایی مطلوبی های فیزیک وها معمولاً دارای ویژگیاین چارچوب

های مانند ساختارهای متخلخل، پایداری، سمیت کم و قابلیت
 اصلاح ساختاری هستند. به همین دلیل، کاربردهای مختلفی 

، ]5-4 [سازی موادهای ذخیرهدر زمینهآلی -های فلزچارچوب از
 ،]11 [، تصفیه ]10-9 [کاتالیزگر، ]8 [ها، حسگر]7-6 [زهازی گاجداسا

 به وجود آمده است.] 15-13 [تحویل داروو  ]12 [تصویربرداری زیستی
توسط  2006برای اولین بار در سال  MIL-101 از زمانی که چارچوب

به عنوان  آلی-های فلزچارچوببررسی شد،  همکارانو  فریِ
 .]16 [اندرفی از خود نشان دادههای شگتانسیلتحویل دارو پ هایسامانه

تر ذکر شد، که پیشMOFs  العادهها و خصوصیات خارقویژگی
ها دهد. مزایای آنها مینقش مهمی در حوزه تحویل دارو به آن

ها امکان MOF ها بهآشکار است: اولاً، ساختارهای چندمنظوره آن
 شده دارو در لبرخورداری از عملکردهای متنوع و رهایش کنتر

 .]18-17[ دهدتحریکات مختلف را می پاسخ به
به  ها منجرMOF پیوندهای ضعیف موجود در ساختار ثانیاً،

. ثالثاً، سطوح ویژه ]19 [شودها میپذیری آنتخریبقابلیت زیست
 .]20 [کنندبارگذاری بالایی را فراهم میبزرگ و تخلخل بالا، ظرفیت 

توانند ها میMOF ین نکته، این است کهتردر نهایت، و شاید مهم
 های مختلف، های دارویی برای درمان بیماریحاملبه عنوان نانو

 یشما 1شکل  .]22-21 [از جمله سرطان، مورد استفاده قرار گیرند
  یفلز یهاکه شامل گره دهدیرا نشان م آلی-فلز یهاچارچوب

 است  یآلاتصال دهنده های و  یمرکز یهابه عنوان هسته
 آلی-چارچوب فلز یی. ساختار نهاکنندیها را به هم متصل مگره نیکه ا
 یهایژگیو متخلخل است که از و یشبکه تکرار کی انگرینما
 ساختارهای مولکولی 2شکل همچنین .شودیها محسوب مMOF یدیکل

این چارچوب  UIO-66 .دهدآلی را نشان می-سه نوع چارچوب فلز
رای و لیگاندهای آلی تشکیل شده و دا های زیرکونیوماز اتم

 است.ساختاری متخلخل و پایدار است که برای جذب گازها مناسب 

ZIF-9 های کبالت و نیتروژن ساخته شده، این ساختار که از اتم
 دارای ساختارهای تترائدرال با پایداری شیمیایی بالا بوده و در جداسازی

 این چارچوب MIL-100 .رودکاربردهای کاتالیستی به کار می گازها و
 

 

 های آهن است و ساختاری متخلخل با مساحتآلی مبتنی بر اتم-فلزی
 .سطح بالا دارد که برای جذب دارو و جداسازی مولکولی مناسب است

 شیو رها یبارگذار تیقابل  MOFsذکر شده،  یایعلاوه بر مزا
 یهایگژیاز و یکیشده و هدفمند را دارند. کنترل یاوهیداروها به ش

 یهایژگیبهبود و یها براها، امکان اصلاح سطح آنMOF یدیکل
 توانیمختلف، م ییایمیش یهاروش است. با استفاده از  یدارورسان

ها ها اضافه کرد تا تعامل آنMOF به سطح دیجد یعامل یهاگروه
 ییو کارا یداریپا ب،یرتت نیشود و به ا یسازنهیبا داروها به

 نیاصلاح سطح همچن تیقابل نی. ا]23 [ابدی شیادارو افز یبارگذار
 تا داروها را به صورت هدفمند  دهدیها امکان م MOF به

 ریدر سا یرضروریغ یجانب ضبرسانند و از عوار یخاص یهابه بافت
 سرطانها در درمان MOFاز  استفاده .کنند یریبدن جلوگ یهاقسمت

 است.  یپزشکها در حوزه آن یکاربردها نیتراز برجسته یکی
ها  MOF ،ییایمیو ش یساختار میقابل تنظ یهایژگیو لیبه دل

مانند  یخارج یهاشوند که به محرک یطراح یابه گونه توانندیم
 اپاسخ دهند و داروها ر یسرطان یهاطیدما در مح ای pH راتییتغ

 یاثرات درمان تواندیم یژگیو نیشده آزاد کنند. ابه صورت کنترل
 یمصرف مقداران را بهبود بخشد و باعث کاهش سرطضد یداروها

 .]24 [شود یو عوارض جانب
 بینی رهایش دارو درهای مؤثرتری برای پیشبنابراین، روش

MOF ویژه، یادگیری ماشیناند. بهها توسعه یافته (ML) عنوان به
 ابزاری قدرتمند برای حل این مسائل پیچیده مطرح شده است. 

تواند زمان اشین میای سنتی، یادگیری مهدر مقایسه با روش
طور چشمگیری کاهش دهد. تاکنون، از یادگیری محاسبات را به

بینی ظرفیت جذب متان، پایداری در آب، سمیت، ماشین برای پیش
 [.27-25ها استفاده شده است ]MOF وژن درسازی هیدرو توانایی ذخیره

 تواندمی ML ه چگونهدهد کعنوان نمونه، یکی از مطالعات نشان میبه
های جامع در زمینه ادغام ها را با ارائه بینش MOF تحقیق و توسعه

 .ها دگرگون کندMOF هایبینی ویژگیها برای طراحی و پیشاین روش
 های هندسی،گرهای مختلف مانند ویژگیتوصیفاین مقاله به بررسی 

 نمایشبرای  ML هایپردازد که در مدلمحور میشیمیایی و انرژی
های نمایش روند و همچنین به روشکار میها به MOF دقیق

کند. ضروری هستند، اشاره می ML ساختاری که برای موفقیت
های بینی ظرفیتتحقیق به نقش یادگیری ماشین در پیش

 سازی گاز )مانند متان و هیدروژن(، عملکرد جداسازی گازخیرهذ
 پرداخته  2CO ی جذبو کارای 4CH/2CO و  Xe/Krمانند جداسازی

 گرهای هندسی و شیمیایی،دهد که چگونه ترکیب توصیفو نشان می
  .بخشدبهبود می ML هایبینی را در مدلدقت و کارایی پیش

(1)  Metal Organic Frameworks 



  1403، 4، شماره 43 دوره آلي و بررسي کاربرد آنها در داروهای ضدسرطاني . . .-های فلزچارچوب نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 101                                                                                                                       علمي ـ پژوهشي                                                                      

 
 آلي -چارچوب فلز یشما -1شکل 

 

 
 MIL100 ج(،  ZIF-9 ب(،  UIO-66 آلي الف(-ساختارهای مولکولي چارچوب های فلز -2شکل

 
دهد سازی جذب عمومی اشاره دارد و نشان میمدل این، به علاوه بر
 ها ANN های عصبی مصنوعیهای یادگیری تجمعی و شبکهکه مدل

توانند رفتار جذب گازهای مختلف را تحت شرایط متفاوت چگونه می
 سازیرا در شناسایی و بهینه ML بینی کنند. این بررسی تأثیر شگرفپیش

MOF دهد پیشنهاد میتنوع برجسته کرده و ها برای کاربردهای م
 هاو ادغام آن ML هایکه تحقیقات آینده بر بهبود قابلیت تفسیر مدل

 .]28 [بینی متمرکز شوندهای تجربی برای افزایش دقت پیشبا داده

های یادگیری ماشین برای تاکنون از روش ات کمیمطالع
ین مطالعه، ر ا. دندها استفاده کرده اMOF در رهایش داروبینی پیش

ها با استفاده از یادگیری MOF دارو دررهایش بینی هدف ما پیش
به عنوان مدل دارویی انتخاب  داروهای ضدسرطانیماشین است و 

تواند برای همچنین می MLما بر این باوریم که  .شده است
 داشتن  ها، باداروهای ضدسرطان در نانوحامل رهایشبینی پیش

 .ار گیردی، مورد استفاده قریک مجموعه داده کاف
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درباره  یا[ به مطالعه29] همکارانو  Liu از یامثال، مقاله یبرا
 یآل-فلز یهادر چارچوب بوپروفنیا یبارگذار تیظرف ینیبشیپ
پژوهش،  نی. در اپردازدیم نیماش یریادگی یهاروش با استفاده از  

شامل ست که شده ا یمقاله گردآور 100از  شیاز ب یادادهمجموعه
مساحت  ،یفلز یهاونی ،یآل یهااتصال دهنده مانند  ییهایژگیو

مختلف  یهاتمی. الگورباشدیم MOFs یهاو حجم حفره یسطح
 ،یجنگل تصادف بان،یبردار پشت ونیاز جمله رگرس ن،یماش یریادگی

به کار گرفته شدند  (CatBoost) یادسته تیو تقو یقیتطب تیتقو
و اعتبار را نشان داد.  قتد نیبالاتر CatBoost تمیورلگا ان،یم نیکه در ا

 تیظرف ینیبشیپ یسازنهیبه یروش برا نیا لیمطالعه بر پتانس نیا
صرفه بهمقرون یدارد و ابزار دیها تأکMOF داروها در یبارگذار

 دهنده نشان هاافتهی. کندیعلوم مواد ارائه م قاتیتحق یبرا
 یرساندارو سامانه های ییکارا شیافزا یبرا دوارکنندهیام ریمس کی

 ها  MOF نیب ییافزااست. هم وموادیب یکاربردها گریو د
نوآورانه  یکردهایبه رو نیهمچن نیماش یریادگی یهایو فناور

 .هدفمند منجر شده است یهادرمان یبرا
 لیپتانس ی[ به بررس30] همکارانو  انفریپو یکین طالعه دیگر ازم

 یسازنهیو به هایژگیو ینیبشیدر پ نیشما یریادگیکاربرد 
 .پردازدیم یدارورسان هایسامانه یبرا یآل-فلز یهاارچوبچ یعملکردها

 تخلخل بالا،ها مانند MOFفرد منحصربه یهایژگیبر و پژوهش نیا
 یسازگارستیمناسب و ز یریپذبیتخرستیبزرگ، ز یمساحت سطح

 یهامختلف، از جمله استفاده یکاربردها یها را برادارد که آن دیتأک
 یبالا نهیو هز یدگیچیمرور پ نی. اسازدیمناسب م ،یپزشکستیز

ها متنوع آن یهایژگیو لیها را به دل MOF یتجرب یهایبررس
 ینیگزیعنوان جارا به نیماش یریادگی دبخشیو نقش ام کندیبرجسته م

 تلفمخ یهاروش. کندیمطرح م هایژگیو قیدق ینیبشیپ یبرا
 MOF یهایژگیو ینیبشیپ درها آن یو کاربردها نیماش یریادگی

 اند مورد بحث قرار گرفته یدارورسان یسامانه ها یطراح یبرا
و توسعه  یدر بهبود طراح نیماش یریادگیادغام  تیو بر اهم

 با هدف کردیرو نیشده است. ا دیتأک MOFبر  یمبتن ییدارو یهاحامل
 کندیم شنهادیرا پ یاندهیآ ،یدارورسان قاتیدر تحقو زمان  هانهیکاهش هز

  یسازنهیبه نیماش یریادگیبر  یمبتن یهاکه در آن روش
 .کنندیم لیرا تسه MOFبر  یمبتن یدارورسان یهاسامانه

 تحقیق ما از چند جنبه متمایز با دیگر تحقیقات مشابه تفاوت دارد.
یت بارگذاری بینی ظرفتمرکز بر پیشذکر شده،  مطالعات در

مقاله علمی  100های آن از بیش از ها بود و دادهMOF در ایبوپروفن
بینی رهایش طور ویژه به پیشگردآوری شد، در حالی که کار ما به

 

1 Support Vector Regression 

2 Random Forest  

ها MOF داروهای ضدسرطانی )دوکسوروبیسین و پاکلیتاکسل( از
تنها از مقالات، بلکه از های ما نهپرداخته است. همچنین، داده

اند که این ترکیب آوری شدهتجربی سنتزی نیز جمع یاهآزمایش
 علاوه بر این، .بینی را افزایش داده استهای تجربی و علمی دقت پیشداده

 های تئوریکسازی و تحلیلبیشتر بر روی شبیهدر تحقیق های انجام شده 
 ی دارورسانی تمرکز داشت،سامانه هاکاربردهای یادگیری ماشین در 

تر تر و کاربردهای دقیقهای تجربی گستردهداده بهاما پژوهش ما 
دهنده در دارورسانی ضدسرطان پرداخته است. این تمایزات نشان

های کلیدی کار ما با مطالعات پیشین است و بهبودهایی را تفاوت
 .آوردها فراهم میMOF شده دارو دردر زمینه رهایش کنترل

ردها شامل ترین دستاواصلی، نوآوری و پژوهشدر این 
بینی های مختلف یادگیری ماشین برای پیشرگیری الگوریتمکابه

داده  100بود. ابتدا،   آلی-های فلزدرصد رهایش دارو از چارچوب
های مختلفی از قبیل اندازه حفره، مساحت سطحی، که شامل ویژگی

 یهااز آزمایش، میزان بارگذاری دارو و زمان بودند، pHچگالی، حجم حفره، 
 سپس، چهار الگوریتم مختلفآوری شد. تزی و مقالات علمی جمعنس

 ، SVR، Gradient Boosting 1شامل رگرسیون بردار پشتیبان
بینی درصد برای پیش  3DTو درخت تصمیم  2RFجنگل تصادفی

عنوان به نیماش یریادگیاستفاده از  .رهایش دارو به کار گرفته شدند
ها را پنهان در داده یتا الگوها دهدینوآورانه به ما امکان م یابزار

از دیگر  یکی .میکن نهیدارو را به لیتحو ندیو فرآ میکشف کن
 یشگاهیآزما یهانهیمطالعه، کاهش زمان و هز نیمهم ا یدستاوردها

است.  نیماش یریادگی یهامدل یهاینیبشیپ یریکارگبه قیاز طر
قابل توسعه  زیها نMOFداروها و  ریسا یها برامدل نیا نیهمچن

مهم در حوزه کاربرد  ینوآور کیخود  نیو استفاده هستند که ا
MOF ها ما از این الگوریتم .شودیمحسوب م یساندارور یها برا

 توانایی خوبی  استفاده کردیم زیرا رگرسیون بردار پشتیبان
به دلیل  Gradient Boosting سازی روابط غیرخطی دارد، در مدل

 بینی استفاده شد،برای بهبود پیشچندین مدل ضعیف  دقت بالا و ترکیب
برازش و مدیریت به دلیل مقاومت در برابر بیش جنگل تصادفی

 به دلیل سادگی  های پرت انتخاب شد و درخت تصمیمداده
 .[34-31] گرفته شدو تفسیرپذیری بالا به کار 

 

 هامواد و روش

 روش انجام کار

 طیشرا در (UIO-66و  MIL-100(Fe) ،ZIF-9ها ) MOF تزسن
، از نمک 100-MIL(Fe)سنتز  یانجام شد. برا 4حلال گرمایی

3 Decision Tree 

4 Solvothermal 

(1)  Support Vector Regression    (2)  Random Forest 
(3)  Decision Tree      (4)  Solvothermal 
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FeCl₃·6H₂O گاندیو ل H₃BTC دیفرماملیمتیدر د (DMF )
 سلسیوسدرجه  150 یمخلوط در اتوکلاو در دما نیاستفاده شد. ا

 وژیفیو سانتر از شستشو با متانول پسروز قرار گرفت و  5به مدت 
 دازولیمیو بنز روی نیترات شش آبه، از ZIF-9خشک شد. در سنتز 

 ساعت 48. پس از همزدن به مدت الف(- 3شکل) شداستفاده  DMFدر 
 شد وژیفیاتاق، مخلوط سرد و سه بار با اتانول شسته و سانتر یدر دما

 ،UIO-66سنتز  یخشک شد. برا سلسیوسدرجه  120 یو سپس در دما
در اتانول حل شدند و به مدت  ومیرکونیز دیو کلر ترفتالاتونیآم-2

 ها پس از شستشو . نمونه(ب- 3شکل) ساعت همزده شدند 20
 سلسیوسدرجه  50 یدر دماج - 3شکل  وژیفیبا اتانول و سانتر

 به دلیل فراهم آوردن حلال گرماییفرآیند .(د- 3شکل ) خشک شدند
 با تخلخل بالا  ریبلومحیط مناسب برای تشکیل ساختارهای 

های رایج و کارآمد برای و پایداری شیمیایی مطلوب، یکی از روش
ها به منظور سپس، نمونه. [35]شودمحسوب می MOFs سنتز
ساعت  12به مدت  سلسیوسدرجه  120 یدر آون در دما یسازفعال

به طور کامل حذف و منافذ  ماندهیباق یهاقرار داده شدند تا حلال
MOFاستفاده از این روش،  دارو آماده شوند. یبارگذار یها برا

 امکان دستیابی به ساختارهای متخلخل و منظم را فراهم نمود 
 .که برای کاربردهای مختلف، از جمله دارورسانی، مناسب هستند

های روشها، از های این چارچوببرای تحلیل ساختار و ویژگی
و ساختار سطحی  ریخت شناسی. برای بررسی شد مختلفی استفاده

. انجام شد (SEM) میکروسکوپ الکترونی روبشی ها،نمونه
ها، های سطحی و تخلخل نمونههمچنین، به منظور بررسی ویژگی

وه بر آن، برای بررسی علاانجام گرفت.  (BET) آنالیز سطح ویژه
به کار نیز  (XRD) ، آنالیز پراش پرتو ایکسMOFs بلوریساختار 

  بلوریأیید تشکیل ساختارهای یز به منظور تشد. این آنال گرفته
. الگوهای پراش شد استفادهها و بررسی خلوص و کیفیت نمونه

بودند  MOFs بلوریهای دهنده ویژگینشان XRD آمده ازدستبه
ها ارزیابی های مرجع مقایسه شدند تا صحت سنتز نمونهبا دادهکه 
ها داروی چارچوب ، به تعدادی از اینMOFsپس از سنتز  .[36]شود

به تعدادی  وه - 3شکل  [73]  (Dox)1دسرطانی دوکسوروبیسینض
. شدبارگذاری  و- 3شکل TX(P [83] (2تاکسلدیگر داروی پاکلی

ها شامل حل کردن دارو در حلال MOF فرآیند بارگذاری دارو در
 به این محلول است. سپس با همزدن  MOF مناسب و افزودن

کند. نفوذ می MOF دریج در منافذ متخلخلوری، دارو به تو غوطه
 های بارگذاری شده چندین بار شسته شده MOFپس از آن، 

 شوند تا دارو تا داروی سطحی حذف شود و در نهایت خشک می

 

1 Doxorubicin 

2 Paclitaxel 

سپس، برای بررسی میزان  .[39]در ساختار متخلخل محبوس گردد
  (PBS) 3ها در محلول بافر فسفات سالینرهایش دارو، نمونه

 5.5سازی شرایط فیزیولوژیک بدن( و )برای شبیه 7.4های  pH با
های سرطانی( قرار گرفتند. سازی محیط اسیدی سلول)برای شبیه

دقت ها بههای بافر و مقدار دقیق نمونهدر هر آزمایش، حجم محلول
 عنوان مثال،شده )بهتعییندر فواصل زمانی از پیش .کنترل و ثبت شد

ساعت(، مقدار مشخصی از محلول برای  48و  24، 12، 8، 4، 2، 1
جای آن، حجم گیری از ظروف آزمایش برداشته شد و بهاندازه
 .تازه به نمونه اضافه شد تا شرایط محیطی ثابت بماند PBS معادل

شده آوریهای جمعگیری مقدار داروی آزادشده در نمونهبرای اندازه
 در این روش،  شد.استفاده  UV-Vis از دستگاه اسپکتروفتومتر

ها در طول موج مشخصی که متناسب با طول موج جذب نمونه
تاکسل بود، جذب ماکسیمم داروهای دوکسوروبیسین و پاکلی

و مقدار داروی  .گیری شد تا غلظت دارو در محلول تعیین شوداندازه
های مختلف به دقت زمانو در  pH 5.5و  pH 7.4آزادشده در 

ها به منظور ارزیابی رفتار رهایش آزمایشگیری شد. این اندازه
  .شده انجام گرفتسازیشده دارو در شرایط فیزیولوژیکی شبیهکنترل

 

 هاداده یجمع آور

 ، ها از دو منبع اصلی گردآوری شدند، دادهپژوهش در این
 .آزمایشگاه سنتز شدندبه صورت تجربی در  MOFs نمونه از  5

 ،یشامل اندازه حفره، مساحت سطح زهایبه دست آمده از آنال یهاداده
 یبود که در مراحل بعد، زمان و درصد رهایش دارو و چگالی حجم حفره

های برای تکمیل دادهبه کار گرفته شد.  یسازو مدل لیتحل یبرا
 معتبر جستجو شدند.، مقالات علمی مرتبط از منابع پژوهشمورد نیاز 

، Web of Science های معتبری ماننداین منابع شامل پایگاه
Google Scholar ،PubMed ،Scopus  .و سایر منابع علمی بود

 آزمایشگاهی و نیمی دیگر  هایها از آزمایشحدوداً نیمی از داده
در این جستجو،  .[47-40]آمده است دستاز مقالات علمی معتبر به

 غربالگری   MOFs ازمقالات مرتبط با درصد رهایش دارو 
، اطلاعاتی آورده شده 1همان طور که در جدول  .دو استخراج شدن

 هادادههمچون حجم حفره، مساحت سطحی، چگالی و سایر 
 این حوزه تحقیقاتی د.های بعدی استفاده شوتا در تحلیل شداستخراج 
ها همراه است، که در فرآیند آوری دادههای ذاتی در جمعبا چالش

 ایان شد. یکی از موانع اصلیهای ما به وضوح نمسازی مجموعه دادهغنی
های موجود بود. این محدودیت که با آن روبرو شدیم، کمبود داده

 برای   های یادگیری ماشینبه طور قابل توجهی توسعه و بهبود مدل

3 Phosphate buffered saline (1)  Doxorubicin      (2)  Paclitaxel 
(3)  Phosphate buffered saline 
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 هاپراکندگي داده -1 جدول
 خروجی ورودی بازه

50-3.4  (A) اندازه منافذ 

 % رهایش دارو

5900-13 𝑚2) مساحت سطح  𝑔⁄ ) 
168/2-067/0 𝑔) چگالی  𝑐𝑚3⁄ ) 

012/0 - 68/1 𝑐𝑚3) حجم منفذ  𝑔⁄ ) 
3- 4/7  pH 

𝑚𝑔) بارگذاری دارو 10-900 𝑔⁄ ) 

5/0  (h) زمان 360-
 آب گریزی/آب دوستی 0-2

 

       
 

       
 های آزمايشگاهي پس از سانتريفيوژنمونهج( ،   2NH-66-UIOب( سنتز ،   ZIF-9الف( سنتز  :در آزمايشگاه سنتزهاهايي از انجام نمونه -3شکل 

 و( ويال داروی پاکلي تاکسل، ه( ويال داروی دوکسوروبيسين  ،پس از فرآيند خشک شدن MOF د( پودر سنتز شده

 
 ها،کرد. با وجود این چالشها را دشوار میMOF بینی رهایش دارو ازپیش

   داده شد. 100بل توجه با جاد یک مجموعه داده قاتحقیقات ما موفق به ای
 

  1هاپیش پردازش داده
بینی درصد شده برای پیشآوریهای جمع، دادهپژوهشدر این 

 هایپردازش دقیق داشتند تا دقت مدلنیاز به پیش MOFsرهایش دارو از 
بینی کاهش یابد. یادگیری ماشین به حداکثر برسد و خطاهای پیش

 

1 Pre-Processing 

2 Missing data 

 های مختلف مانند حجم حفره،های مربوط به ویژگیتدا، دادهفرآیند اب
، میزان بارگذاری دارو و زمان، بررسی pHمساحت سطحی، چگالی، 

 یابیهای درون، با استفاده از روش2های گمشدهو در صورت وجود داده
 های اصلی مربوط بهها به همراه دادهتکمیل شدند. این داده 3ایچندجمله

 برایند تا یک مجموعه داده کامل و جامع ارو ترکیب شددرصد رهایش د
سپس، به منظور جلوگیری از تأثیر مقادیر  .سازی ایجاد شودمدل
 سازی شدند.ها نرمالازحد بزرگ یا کوچک بر عملکرد مدل، دادهبیش

3 Polynomial interpolation methods (1)  Pre-Processing      (2)  Missing data 
(3)  Polynomial interpolation methods 
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 ایهایی مانند مساحت سطحی که دامنه گستردهبه عنوان مثال، ویژگی
ی شدند تا تأثیر سازبر گرم داشتند، نرمال مترمربع 5510تا  51.78از 

در ادامه، برخی از  .[48]فات مقیاس بر دقت مدل کاهش یابداختلا
 هاکدگذاری شدند. این کدگذاری داروو نوع  MOFsنوع های کیفی مانند ویژگی

های یادگیری ماشین به سرعت به صورت باینری انجام شد تا مدل
کنند و از ایجاد مقادیر اعشاری  و بهینه این اطلاعات را پردازش

 .زیاد که ممکن بود زمان محاسبات را افزایش دهد، جلوگیری شود
 ها به دو بخش آموزشی و آزمایشی تقسیم شدند؛ در نهایت، داده

 درصد برای 20ها برای آموزش مدل و درصد از داده 80به طوری که 
 رای ارزیابی نهاییهای آزمایشی صرفاً بآزمون مدل اختصاص یافتند. داده

 . [49] مدل استفاده شدند و در فرآیند آموزش دخالتی نداشتند
 های یادگیری ماشین به درستیکرد که مدلبندی تضمین میاین تقسیم

  MOFsبینی درصد رهایش دارو ازآموزش داده شده و قادر به پیش
ها برای پردازش دادهاین مراحل پیش .با دقت بالایی باشند

یری ماشین بسیار های یادگها جهت استفاده در مدلسازی دادهآماده
 های تمیز و ساختاریافته کار کنندها با دادهحیاتی بود و کمک کرد تا مدل

 .های دقیقی در زمینه درصد رهایش دارو ارائه دهندبینیو پیش

 

 های یادگیری ماشینانتخاب و آموزش مدل

، SVRیادگیری ماشین های ها، مدلپردازش دادهپس از پیش
Gradient Boosting ،Random Forest  وDecision Tree (DT) 

انتخاب و آموزش   MOFsبینی درصد رهایش دارو از برای پیش
های ها به دلیل عملکرد بالا در پردازش دادهداده شدند. این مدل

های غیرخطی و نویزی انتخاب شدند. پیچیده و توانایی مقابله با داده
 % 20آموزشی و  % 80ها به دو بخش دادهکه گفته شد  طور همان
های آموزشی برای یادگیری تقسیم شدند، به طوری که داده تست
ها مورد استفاده های آزمایشی برای ارزیابی عملکرد آنها و دادهمدل

برای   MAEوR² ،RMSE ،MSEقرار گرفتند. معیارهایی مانند 
ته شدند و مدل با بهترین عملکرد ها به کار گرفارزیابی دقت مدل

 .[51-50]های نهایی انتخاب شدبینیپیشی برا

 

 ارزیابی مدل ها

 های یادگیریهرکدام از این معیارها به منظور سنجش دقت و عملکرد مدل
 .شوندهای ریاضی محاسبه میروند و با استفاده از فرمولماشین به کار می

 

  (R²)1ضریب تعیین .1

هنده میزان توانایی مدل در توضیح واریانس دننشا 1 معادله
بینی میزان دقت پیش R²های واقعی است. به عبارت دیگر، داده

 

1 Mean Absolute Error 

2 Root Mean Squared Error 

 R²هرچه مقدار ،است 1و  0بین  R² کند. مقدارمدل را ارزیابی می

ها تر باشد، مدل بهتر عمل کرده و توضیح بهتری از دادهنزدیک 1به 
 .دهدارائه می

 

R2 = 1 - (SSres/ SStot)                                                       )1( 

• SSres: ماندهمجموع مربعات خطاهای باقی  (Residual Sum of Squares) 

• SStot: مجموع مربعات کل (Total Sum of Squares) 

 
  RMSE)( 2ریشه میانگین مربعات خطا. 2

استفاده از فاصله  بینی مدل را باپیشاین معیار میزان خطای 
. (2 معادله) کندگیری میشده و واقعی اندازهبینیبین مقادیر پیش

 نسبت به RMSE. کمتر باشد، مدل دقت بیشتری دارد RMSE هرچه مقدار
 .دهدها وزن بیشتری میتر است و به آنخطاهای بزرگ حساس

 

RMSE = (((1/n) * Σ (Yi - Y ̂i)2)1/2                                               )2(  

 • n: هاتعداد داده  

• Yi : مقدار واقعی 

• Yi^ شدهبینیمقدار پیش                 

 
  )(3MSE میانگین مربعات خطا. 3

MSE های بین مقادیر واقعی و مقادیر مربعات تفاوت میانگین
 این معیار مشابه .(3 معادله) کندگیری میشده را اندازه بینیپیش

RMSE  است اما بدون گرفتن ریشه مربع، و خطاها را بیشتر برای
 .دهدخطاهای بزرگ نشان می

 

MSE = (1/n) * Σ (Yi - Y ̂i)2                                                           )3( 

 

    (MAE)4 میانگین قدر مطلق خطا. 4

MAE شده بینیپیش قدر مطلق اختلافات بین مقادیر واقعی و میانگین 
 کند. این معیار به اختلافات بزرگ حساسیت کمتری نسبت بهرا محاسبه می

RMSE  (4 معادله) ،کندطور یکنواخت محاسبه میبهدارد و تأثیر هر خطا را. 

MAE = (1/n) * Σ |Yi - Y ̂i|                                                     )4( 

 

  ها و بحثنتیجه
 ،MIL-100 شاملها  MOFاز  یتعداد ه ذکر شد،طور کهمان 

2NH-66-UIO 9 و-ZIF یکه ابتدا سنتز شده و سپس داروها 

3 Mean Squared Error 

4 Mean Absolute Error 

(1)  Mean Absolute Error     (2)  Root Mean Squared Error 
(3)  Mean Squared Error     (4)  Mean Absolute Error 
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 ها MOF نیاند، ارائه شده است. اشده یها بارگذارآن یضدسرطان رو
 تاکسلیو پاکل نیسیدوکسوروب یعنوان حامل داروهاپس از سنتز، به

الف تا ج به  یهادر شکلها آنSEM مورد استفاده قرار گرفتند و 
 یپس از بارگذار MIL-100نمونه،  یدرآمده است. برا شینما

 تاکسلیپاکل یپس از بارگذار ZIF-9 و 2NH-66-UIO ن،یسیدوکسوروب
 ZIF-7و  ZIF-8 هایعلاوه بر این، سنتز چارچوب .شدند یبررس

 پیشین ارائه و منتشر شده است، که به توضیحطور مفصل در مقالات به
ها در اینجا نیز یل دقیق این ساختارها پرداخته شده و نتایج آنتحلو 

 .[52] قابل استفاده است
 ریخت شناسیو  یسطح راتییدهنده تغنشان SEM 4شکل 

 ،[55-53] در مطالعات مشابهدارو هستند.  یذرات پس از بارگذار
 ها، قبل و بعد از بارگذاری داروMOF ساختارهای سنتز شدهمربوط به 

 ها MOF نیمتخلخل و منظم ا یساختارها .اندقایسه قرار گرفتهد ممور
شده کنترل یدر دارورسان هایژگیو نیحفظ شده و ا یپس از بارگذار

 یها MOF یساختار یهایژگیبه وضوح و  نی. اکنندیم فایا ینقش مهم
 SEM جینتا .دهندیدارو را نشان م یسنتز شده پس از بارگذار

 ها MOFدارو در  یپس از بارگذار ونیآگلومراس یدهنده مقدارنشان
 MOFدارو و  نیب یسطح یهاکنشبرهم لیکه به دل دهیپد نیاست. ا

 دارو داشته  یبارگذار زانیبر م یمحدود ریرخ داده است، تأث
حال،  نیرا نشان داده است. با ا یبارگذار تیدر ظرف یو کاهش نسب

 یکاهش بارگذار زانیحفظ شده و م یستم دارورسانیس یعملکرد کل
   مانده است. یدر حد قابل قبول باق

 ،قبل از بارگذاری دوکسوروبیسین MIL-100 مربوط به XRD الگوهای
9-ZIF 2 وNH-66-UIO  قبل از بارگذاری پاکلیتاکسل نیز بررسی

 های اصلی این ساختارها،ی آن است که پیکدهندهو نشان [55-53]شدند 
رگذاری دارو تغییر درجه(، پس از با 5)حدود  به ویژه در زوایای پایین

 پس از بارگذاری MIL-100مربوط به  XRD . الگویاندتوجهی نداشتهقابل
 پس از بارگذاری پاکلیتاکسل 2NH-66-UIOو  ZIF-9 ،دوکسوروبیسین

ها پس از بارگذاری این چارچوب بلوریدهنده حفظ ساختار نشان
 ن در هر سه نمونهزوایای پایی های پراش درپیک. (5شکل) دارو است

 ها MOF شود که حاکی از ساختارهای متخلخل و منظممشاهده می
پس از فرآیند بارگذاری دارو است. حفظ این ساختارها اهمیت زیادی 

 های دارویی دارد، چرا که ساختارهایها به عنوان حامل MOF در کارایی
 را به خوبی بارگذاری کردهدهد تا دارو ها اجازه میبه آن بلوریمتخلخل و 

 .شده آزاد کنندو به صورت کنترل
 ،MIL-100 شامل  MOF سه یبرا (N₂) تروژنیجذب ن زوترمیا 6شکل 

UIO-66-NH₂ و ZIF-9 حجم  راتیینمودار تغ نی. ادهدیرا نشان م
. دهدیم شینما (P/P₀) یرا نسبت به فشار نسب تروژنیشده نجذب

MIL-100 ادیتخلخل ز انگریدارد که برا  جذب تیظرف نیبالاتر  

 

 

 
  PTX/2NH-66-OiU ب(،   PTX/9ZIFالف(   SEM -4شکل

 MIL100/DOX (ج

 
 زین UIO-66-NH₂. است وبچارچ نیتر ابزرگ ژهیو سطح و

 است،  MIL-100 اما کمتر از دهد،ینشان م یجذب خوب تیظرف
خل شده را دارد که به تخلحجم جذب نیکمتر ZIF-9 که یدر حال

 .کندیاشاره م گرید MOF کمتر آن نسبت به دو
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 چارچوب های فلز آلي بعد از بارگذاری دارو XRD - 5 شکل

 
، UIO-66-NH₂و  MIL-100که  دهدینشان م هایژگیو نیا

  یبرا یمناسب تیبالا، ظرف ژهیتخلخل و سطح و لیبه دل
  زین ZIF-9شده دارو دارند. کنترل شیو رها یبارگذار

 عنوان حامل و ساختار متخلخل خود به ییایمیش یداریابا پ
  جینتا نینشان داده است. ا یعملکرد مطلوب تاکسلیپاکل یدارو

 ها، با توجه به MOF نیکه هر کدام از ا دهدینشان م
 دارند  یمتفاوت یهاتیخود، قابل یو ساختار یسطح یهایژگیو

 یها و دارورسانازگ یسازرهیمانند ذخ ییدر کاربردها توانندیو م
 استفاده شوند.

 

 

 
 آلي-برای سه چارچوب فلز N)2 (نمودار ايزوترم جذب نيتروژن - 6شکل 

 ZIF-9و  MIL-100 ،UIO-66شامل 

 
، مانند 2 های فیزیکی و ساختاری ارائه شده در جدولاز ویژگی

 ها استخراج شدهدادهچگالی ، حجم منافذ و مساحت سطح، سایز حفره
 های یادگیری ماشین ی مهم برای مدلهان ورودیو به عنوا

 هااند. این دادهاستفاده شده  MOFsاز درصد رهایش داروبینی در پیش
کنند تا رفتار رهایش دارو را با دقت بیشتری ها کمک میبه مدل

سانی را بهبود بخشند. سازی فرآیندهای داروربینی کنند و بهینهپیش
های یادگیری بهبود عملکرد مدلاین اطلاعات نقش کلیدی در 

 .شده دارو دارندتر رهایش کنترلبینی دقیقپیشماشین در تحلیل و 
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 و چگالي حجم منافذ ،شده، شامل سايز حفره، مساحت سطح و داروهای بارگذاری  آلي-های ساختاری چارچوب فلزیويژگي -2جدول

 (g/cm³چگالی ) (cm³/gحجم منافذ ) (m²/gمساحت سطح ) (Aسایز حفره ) نوع دارو MOF نوع

MIL-100 0.7 1.24 3100 29 دوکسوروبیسین 

2NH-66-UIO 1 0.56 1200 6 پاکلیتاکسل 

ZIF-9 0.8 0.65 1500 3.4 پاکلیتاکسل 

 

 پاکلیتاکسل و دوکسوروبیسین، آزادسازی داروهای 7شکل در 
 در فواصل زمانی ZIF-9 و MIL ،2NH-66-UIO-100های  MOF از

قرار گرفت. ( مورد بررسی 7.4و  5.5متفاوت ) pH شرایط درمختلف و 
تا تأثیر  هگیری شدهای مختلف اندازهدر زماندرصد آزادسازی داروها 

 .سرعت و میزان آزادسازی بررسی شودشرایط محیطی و غلظت دارو بر 
 (5.5) ترنییپا pH دارو در شیشده، رهاارائه یهابا توجه به شکل

 لیتفاوت به دل نی( رخ داده است که ا7.4) یخنث pH از ترعیسر
 طیها در شرا MOF یرساختا راتییو تغ یسطح یهاکنشبرهم

 شیکه با افزا شودی، مشاهده مMOF است. در هر سه یدیاس
است، اما همچنان  کرده دایپ شیافزا شیغلظت دارو، نرخ رها

 .افتدیدارو اتفاق م نییو غلظت پا pH 5.5 در شیدرصد رها نیشتریب
ساختار  لیبه دل MOF MIL-100که  دهندینشان م جینتا ن،یهمچن

نسبت  یبالاتر شیدرصد رها شتر،یب یمساحت سطحتر و متخلخل
غلظت  طیداشته است. در شرا UIO-66و  ZIF-9 یها MOFبه 
  تریطولان یهادارو در زمان شی(، رهاµg/mL 100دارو ) یبالا

 تیاشباع ظرف دهندهشده است، که نشان کینزد یبه مقدار ثابت
رهایش اطلاعات مربوط به  است. طیشرا نیها در اMOF یریبارگ
عنوان متفاوت، به pH در فواصل زمانی مختلف و تحت شرایط دارو
 یادگیری ماشینهای های کلیدی برای استفاده در مدلداده

های مختلف و تحت استخراج شدند. درصد آزادسازی دارو در زمان
های های ورودی به مدلعنوان ویژگیشرایط محیطی گوناگون به

را با دقت بیشتری  یش دارورهاتوانیم یادگیری ماشین وارد شد تا ب
 .بینی و تحلیل کنیمپیش

 

 بینی مدلها و پیشارزیابی داده

بینی درصد رهایش برای انتخاب الگوریتم مناسب جهت پیش
ها مانند های مختلف داده، ابتدا ویژگی آلی-های فلزدارو از چارچوب

شد.  ساختارهای غیرخطی و پیچیدگی روابط بین متغیرها بررسی
ها و نیاز به دقت بالای سپس، بر اساس میزان پیچیدگی داده

و  (SVR)1هایی مانند رگرسیون بردار پشتیبانبینی، الگوریتمپیش
Gradient Boosting  ،که قابلیت مدلسازی روابط غیرخطی را دارند

 ها،همچنین، برای مقایسه و ارزیابی عملکرد مدل .[57-56انتخاب شدند]
 

1 Support Vector Regression 

2 Random Forest 

 
 هاMOF از پاکلیتاکسلو  دوکسوروبیسینادسازی داروهای زآ -7شکل 

 

سازی که در مدل 3و درخت تصمیم 2های جنگل تصادفیاز الگوریتم
 قیدق ینیبشیپ یبرا .های پیچیده کارایی خوبی دارند، استفاده شدداده

3 Decision Tree (1)  Support Vector Regression    (2)  Random Forest 
(3)  Decision Tree 
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 یریادگی تمی، چهار الگوریآل-فلز یهادارو از چارچوب شیدرصد رها
 ،بانیبردار پشت ونیرفت که شامل رگرسمختلف مورد استفاده قرار گ نیماش

Gradient Boosting[58]شودیم میو درخت تصمی ، جنگل تصادف. 
 اشاره دارد یشگاهیو آزما یواقع یهابه داده actual drug releaseمقدار 

 طیشرا درها MOFدارو از  شیرها یواقع زانیدهنده مو نشان
است که  یمقدار predicted release گر،ید یمشخص است. از سو

و  برآورد شده نیماش یریادگی یهاتمیالگور ینیبشیپ یهاتوسط مدل
دارو بر اساس  شیاز درصد رها تمیالگور ینیبشیدهنده پنشان
( predictedو  actualدو مقدار ) نیا سهیاست. مقا یورود یهاداده

به  کینزد ینیبشیپ ها درارائه شده است تا دقت مدل 8در شکل 
 گردد. یابیارز یواقع ریمقاد

 

  بانیبردار پشت ونیرگرس

 را به دست آورد = R² 64/0 توانست  بانیبردار پشت ونیرگرس مدل
دارو توسط  شیرها یهاداده انسیدرصد از وار 64 دهدیکه نشان م

  = 135/0MAE و = RMSE 176/0. شودیداده م حیمدل توض نیا
 است.  هاینیبشیمتوسط در پ یوجود خطاها دهندهنشان زین
داشت،  یرخطیروابط غ یسازدر مدل یمدل عملکرد قابل قبول نیا

 .ها بودمدل ریکمتر از سا یکم جیها، نتاداده یبالا یدگیچیپ لیاما به دل
 

Gradient Boosting 

Gradient Boosting مدل شناخته شد و نیتریعنوان قوبه 
85/0 R² = ها را داده انسیدرصد از وار 85ت آورد که را به دس

 = 056/0MAE و = RMSE 114/0 نیداد. همچن حیتوض

 مدل نیها است. امدل یتمام انیخطا در م زانیم نیدهنده کمترنشان
 را یقیدق اریبس جینتا ستتوان فیمدل ضع نیچند بیبا استفاده از ترک
 .دارو داشته باشد شیرهارفتار  ینیبشیعملکرد را در پ نیارائه دهد و بهتر

 

  یتصادف جنگل

 انسیدرصد از وار 81توانست  = R² 81/0 با  یجنگل تصادف مدل
 = MAE 094/0 و = RMSE 130/0 دهد و با حیها را توضداده

 دارو از خود نشان داد.  شیرها ینیبشیدر پ یعملکرد مناسب
اهش ک ییو توانا میدرخت تصم نیاستفاده از چند لیمدل به دل نیا
 .را ارائه کرد یقیدق جینتاداشت و  یداریعملکرد پا برازش،شیب

 

  میتصم درخت

 را به دست آورد که نسبت به = R² 72/0توانست  میدرخت تصم مدل
 Random Forestو  Gradient Boostingمانند  تردهیچیپ یهامدل

دهنده نشان = MAE 112/0و  = RMSE 156/0 ریکمتر بود. مقاد
 یسادگ لیمدل به دل نیاست. ا هاینیبشیدر پ شتریب یاوجود خطاه

آن نسبت به  ینیبشیشد اما دقت پ ببالا انتخا ریتفس تیو قابل
 کمتر بود. هاتمیالگور ریسا

 

 

 

 
 های مختلف يادگيری ماشين شامل الگوريتم – ۸ شکل

SVR, Gradient Boosting, DT, RF 
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 آلي-های فلزبيني درصد رهايش دارو از چارچوببرای پيشی مختلف يادگيری ماشين هامقايسه عملکرد الگوريتم -3جدول

 R² RMSE MSE MAE الگوریتم

Gradient Boosting  85/0 114/0 013/0 056/0 

Random Forest 81/0 13/0 017/0 094/0 

SVR 64/0 176/0 031/0 135/0 

Decision Tree 72/0 156/0 024/0 112/0 

 

 
 Gradient Boosting مبيني درصد رهايش دارو با استفاده از الگوريتهای مختلف در پيشاهميت ويژگي -9شکل 

 
 مربعات نیانگیم شهیر ی(، خطاR²) نییتع بیضر ریمقاد 3 جدول

(RMSEم ،)نیانگی ( مربعات خطاMSEو م ،)یخطا نیانگی ( مطلقMAE )
 ،ی، جنگل تصادفGradient Boostingمختلف از جمله  تمیچهار الگور یبرا

SVRدقت یابیارز یبرا ریمقاد نی. ادهدیرا نشان م می، و درخت تصم 
 MOFsدارو از  شینرخ رها قیدق ینیبشیدر پ تمیهر الگور ییو کارا

 اند.مورد استفاده قرار گرفته
بالا  ییتوانا لیبه دل Gradient Boostingپژوهش، مدل  نیدر ا
 ،یتجمع یریادگی قیو کاهش خطا از طر یرخطیروابط غ یسازدر مدل

مدل  نین داد. انشا هاتمیالگور رینسبت به سا یعملکرد بهتر
 دارو را شیمؤثر بر رها یرهایمتغ نیب دهیچیپ یهایتوانست وابستگ

  تیمحدود لیبه دل SVRکند. در مقابل، مدل  ییشناسا یخوببه
 داشت. یترفیعملکرد ضع ،یرخطیروابط غ یسازهیدر شب

 

 1 هااهمیت ویژگی

است که  یاریمع Feature Importance ای هایژگیو تیاهم
 ینیبشیتا چه حد در پ یورود یهایژگیاز و کیهر  دهدیمنشان 

 Gradient Boostingدارو( توسط مدل  شیدرصد رها نجا،یهدف )در ا ریمتغ
 

 

دهد  صیتا تشخ کندیبه مدل کمک م تیاهم نیاند. امؤثر بوده
  [59]دارند یخروج ینیبشیر را بر پیتأث نیشتریب هایژگیکدام و
 تمیاز الگورمطالعه،  نیکند. در ا نهیرا بهاساس مدل خود  نیو بر ا

Gradient Boosting مختلف  یهایژگیو تیاهم یابیارز یبرا 
 9در شکل  جیاستفاده شد. نتا MOFsدارو از  شینرخ رها ینیبشیدر پ

 شیرها ییکارا نییعامل در تع نیترنشان داد که اندازه منافذ مهم
 .کنندیمؤثرتر دارو کمک م یازآزادستر به جذب و منافذ بزرگ رایدارو است، ز

 برخوردار است،  ییبالا تیاز اهم زین MOFs یمساحت سطح
 MOFs ی. چگالشودیبه بهبود جذب داروها منجر م شتریسطح ب رایز
. کندیم فایا شیدر حفظ دارو و کنترل نرخ رها ینقش مهم زین

 هستند  یدیاز عوامل کل طیمح pHحجم منافذ و  ن،یعلاوه بر ا
مختلف مانند  یهاطیشده و هدفمند دارو در محکنترل شیهاکه به ر
 زیدارو و زمان ن یبارگذار زانی. مکنندیکمک م یسرطان یهاسلول

 شیدارند و به کنترل رها یدارو نقش مهم شینرخ رها ینیبشیدر پ
مانند  ییهایژگیو ت،ی. در نهاکنندیدارو کمک م یجیتدر
 گذارند،یم ریبا داروها تأث MOFsر تعامل ب زیو نوع دارو ن یزیگرآب

 کمتر است. گرید یدیکل یهایژگیها نسبت به وآن ریاگرچه تأث

1 Feature Importance (1)  Feature Importance 

0.20                                0.15                               0.10                               0.05                               0.00 
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 نتیجه گیری
 ن،یماش یریادگی یهاتمیمطالعه، با استفاده از الگور نیدر ا

 مورد استفاده یهادادهانجام شد.  MOFsدارو از  شیدرصد رها ینیبشیپ
 ی،چگال ،مساحت سطح ،اندازه منافذ مانند یشامل اطلاعات ساختار

 MOF نوع ،دارو نوعی، زیآب گر ،زمان، دارو یبارگذار، PH، حجم منافذ
 شدند. یآورجمعو همچنین مقالات مختلف  هاشیآزما جیکه از نتابود 

 نیماش یریادگیمختلف  یهامدل یها به عنوان ورودداده نیا
، (Random Forest) ی، جنگل تصادفGradient Boosting شامل
 (Decision Tree) میو درخت تصم (SVR) بانیبردار پشت ونیرگرس

 Gradient Boosting ها نشان داد کهمدل یابیارز جینتا .استفاده شدند
 یخطا نیو کمتر (R²) نییتع بیضر نیعملکرد را با بالاتر نیبهتر

 نسبت به یشتریمدل توانست با دقت ب نیداشت. ا (RMSE) ینیبشیپ
 نیکند. همچن ینیبشیدارو را پ شیرفتار رها ها،تمیالگور ریسا

داشتند،  یعملکرد قابل قبول زین SVR و Random Forest یهامدل
 یبالا برا ریتفس تیو قابل یسادگ لیبه دل میکه درخت تصم یدر حال

نسبت به  یترنییپا ینیبشیبود، اما دقت پ دیمف هیاول یهالیتحل

 نیماش یریادگیمطالعه نشان داد که  نیا .تداش تردهیچیپ یهامدل
ها MOF دارو از شیرها ینیبشیمؤثر و کارآمد در پ یعنوان ابزاربه
 را دارند تیقابل نیا نیماش یریادگی یهاکار گرفته شود. مدلبه تواندیم

بر، رفتار دارو را و زمان نهیپرهز یهاشیکه قبل از انجام آزما
 یهاچارچوب یطراح یسازنهیبه به ق،یطر نیکنند و از ا ینیبشیپ

 .کمک کنند یدارورسان یکاربردها یبرا یآل-فلز
تر بزرگ یاداده گاهیپا جادیها و احجم داده شیافزا نده،یآ در

گسترش  ن،یبهبود بخشد. همچن شتریها را بدقت مدل تواندیم
 قیها از طرمدل یهاینیبشیپ یو اعتبارسنج یشگاهیآزما یهاداده
 یبرا دیجد یهابه توسعه چارچوب تواندیم ،یالعات تجربمط

  یگام مهم قیتحق نیمؤثرتر منجر شود. ا یدارورسان یکاربردها
 یدر حوزه طراح نیماش یریادگی شرفتهیپ یهاروش یریکارگدر به

 یهاو افق دهدیها ارائه مMOF بر یمبتن یدارورسان سامانه های
 .کندیباز م نهیزم نیدر ا ندهیآ قاتیتحق یبرا یدیجد
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