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ون  يه آنيبر پا يوني ي هاع يذوب ما ي دما ينيبشيپ

 QSPRکرد  يد با روي ميل(ايسولفونل يفلورومتي س)تريب
 

 ي عبدالحليم طريک، رحمان زبيد ،  +*شهربانو رحمان ستايش 
 ، ايرانتهران شريف، ي ، دانشگاه صنعتيدانشکده شيم

 
د با استفاده از  يميل( ايسولفونليفلورومتي س)تري ون بي ه آنيبر پا  يوني   يهاعيذوب ما  ين پژوهش دمايدر ا  : ده ي چك 
شد. ساختار    ي مدل ساز  QSPR  ويژگيـ    ساختار  يارتباط کم  هاهمطالع کرديو رو  يونيع  يما  ۶۴  يتجرب  يها  داده 

 .شدند   ي نه ساز ي مرک به   ي مولکول   ي رو ي دان ن ي ها توسط م آن   ي م و شکل سه بعد ي توسط برنامه آووگادرو ترس   ي ون ي   ي ها ع ي ما 
افزارها نرم  از  استفاده  پدل توص   يبا  و  کننده يدرآگون  توص ف  تعداد  از کاهش  کننده ي ها محاسبه شدند. پس   ها  ف 

انتخاب    ي. براگرفته شدبهره    يابيو ارز  يبه دو دسته آموزش  يوني  ي هاع يما  يم بند ي تقس   ي استون برا-تم کناردياز الگور
دمن استفاده شد.سپس با استفاده از روش انتخاب  يک با تابع برازش فريتم ژنتيالگور  از   هاکننده ف  ين دسته از توص يبهتر
 ي خط  ي هامدل  . دست آورده شدهرها ب ييان متغيم  ين شدند و معادله خطييرها تعيينه متغيتعداد به MLR  يار مرحلهيمتغ

غ روش  يرخطيو  از  استفاده  عصب  MLRچندگانه    يخط  برازش  يها با  شبکه  چند  يو     MLPه  يلا- پرسپترون 
مدل    ي برا  ۰۴۳/۰،    ۷۸۷/۰ب برابر با  ي به ترت ARD  ي ن انحراف نسبيانگيو م 2Rص  ي ب تشخ يضر  ي مقدارها ه شدند.  يارا

برخوردار بودند. دامنه    يکسانين هر دو مدل از دقت يدست آمد. بنابراهب يخطريمدل غ يبرا ۰/ ۰۴۲۸، ۷۸۵/۰و  يخط
ن ر ساختار يثأدست آمده، ت هب   ي هاف کننده ين با استفاده از توصين شد. همچنييشده تعيه ارا  يها مدل  ي ز برايکاربرد 

 شد. يذوب بررس ين دماييدر تع يمولکول
 

 . ذوب يدما ؛يمصنوع يشبکه عصب ؛کيتم ژنتيالگور ؛يوني يهاعيما  : ي د ي كل   ي ها واژه 
 

KEYWORDS: Ionic liquids; Genetic algorithm; Artificial neural network; Melting point. 

 

 مقدمه 
آل يکاتک  ياز    يوني  يهاعيما سنگيغ  يون  شامل  يرمتقارن  ن 

آلكيتروژن  ين مانند  فسفر  ايا  پيدازوليم يل  آمونينيدي روليوم،  م، يوم، 
فلورو استات   يمانند تر  يآل   يهاوني از آن  يگوناگونوم و انواع  يفسفون

آنيو   برميکلر  يمعدن  يهاونيا  و يد،  تترافلوروبورات  د، 
تشك  ... و  نمک۱]اند.  شدهليهگزافلوروفسفات   معمول   يها[. 

C ي دما  ر ي ز 
o۸۰۰  ي در دما   ي ون ي   ي ها ع ي ما   تر بيش   ولي شوند،  ي ذوب نم 

 يها يويژگل  يها به دلبين ترکي [. ا۲ع هستند ]يصورت مااتاق به
  بالا،   يي دما   ي دار ي پا   مانند که دارند    ي فرد منحصربه   يي ا ي م ي ش ـ    ي ك ي ز ي ف 

 

 ي ر ي کم و اشتعال ناپذ   ي ل ي ت بالا، فشار بخار خ ي بالا، حلال   ي ون ي ت  ي هدا 
کرده  ياديز  پژوهشگرانتوجه   جلب  خود  به  بهرا  و   عنوان اند 
  [. ۳]  آيند به حساب مي سبز و سنتز پاک   ي م ي ش   ي آل برا ده ي ا   ي ها حلال 
ما  يهايويژگ تغ  يوني  يهاع يمشخصه  آنييبا  و  ير  کاتيون   ون يا 

تغآن مييها  ساختار  ير  مايکنند.  مستقيتأث  يونيع  يک    ي رو  يمير 
]  يهايويژگ  يرو  ويژه به  آن،    يهايويژگ دارد   [.  ۴،۵انتقال 

که دارند با توجه به    يار خوبيبس  يهايويژگ  با وجود  يوني  يهاعيما
 ها آن   ييايمي شـ    يكيزيف  يها يويژگ مت بالا و اطلاعات کم از  يق

 E-mail: setayesh@sharif.edu+                                                                                                                                                 عهده دار مکاتبات* 



 1399، 1، شماره 39دوره  شهربانو رحمان ستايش و همکاران  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                       150

با محدودها  کاربرد گسترده آن به رو  ت  يرا  افزاي مرو  با  ش يکند. 
ما از  فرا  يوني  يهاعياستفاده  صنعت   ييايمي ش  يندهايدر  نيو   از ي، 

براقابل  يكيزيترموف  يهايويژگبه   رفتار   ياعتماد  بهتر  درک 
برا  يكيناميترمود مدل  يو  فزونين  يكيناميترمود  يهاتوسعه   يز 

  ي ونيع  يما  گوناگوننوع    ۱۸۱۰شده که تا  ن زدهي[. تخم۶افته است ]ي
بنابرا۷تواند وجود داشته باشد ]يم را ي[،  ن لازم است که درکمان 

 ي وني  يها عيذوب ما  يم. دمايشتر کنيها ببين نوع ترکينسبت به ا
دل تأثيبه  مستقيل  سمير  با  آن  ايم  و    ي ها يويژگاز    يمني ت 

  ي ها ع ي ذوب ما   ي ن دما ي ن تخم ي ها است. بنابرا پرکاربرد آن   ي ك ي ز ي ف ـ    ي م ي ش 
اييتع  يبرا  يوني اهمآن  يستي زطيمح  يمنين  از  ويها   ياژهيت 

  د ي م ي ا ل( ي سولفون ل ي فلورومت ي )تر س ي ون ب ي با آن   ي ون ي   ي ها ع ي برخوردار است. ما 
مانند  يهايويژگ آماده گرمايي  يداريپا  دلخواهي  و    يساز،  آسان 

ساز تواناي، حلالي خالص  آب،  در  کم  گازها  يبالا   ييت    يي جذب 
ت ين قابليگر و همچنيد يوني يهاعينسبت به ما S2Hو 2CO مانند

[  ۸]  همكارانو    يتزکيکاتر  .ره کربن را دارا هستنديو ذخ  يجداساز 
.  دادند   يه د ارا ي م برم ي ن ي د ي ر ي پ   ي ب ها ي ذوب ترک   ي دما   ي را برا   يي ها مدل 
معادله  آن  يهامدل دو  شامل  که  يمتغ  ۶و    ۲ها  است   ره 

ترت مدل  ۷۸۸۳/۰و    ۷۱۲۵/۰  يب همبستگيضر  بيبه    ي هادارند. 
اهمياد   توصيشده  شاخص  ييهاکنندهفيت   يمحتوا  يها مانند 

م  ياطلاعات  شاخص  واکنشيانگي،  برايلينوکلوف  يريپذن     ي ک 
آنتروپ N اتم ازا  يو  به  تع  يکل  در  را  اتم  دماييهر   ذوب    ين 

  ي [ دو مدل برا۹]  همكارانو    يک  تروهالا   .ها نشان دادندبين ترکيا
ما  يدما  ينيبشيپ کات  يوني  ي ها عيذوب  اساس   ي هاونيبر 
د  يون برميوم و دو آنيازوليترـ  ۱،۲،۴ـ  نو يآمـ  ۴ـ  ياستخلاف ـ  ۱

[ ۱۰]  همكارانو    رن  .کردند  يهارا  ييبالا   ين يبشيترات با قدرت پيو ن
براين ما  ۲۸۸  يز  آن  يونيع  ينوع  برميبا  کاتيون  و    ي هاونيد 
اينيديريپ بنزيدازوليميوم،  تريدازولي ميوم،  و  مدليازوليوم   يي هاوم 

  ي ب همبستگيبا ضر  يرخطيکردند. مدل غ  يهارا  يرخط يو غ  يخط
م  ۸۱/۰ نسبيانگيو  انحراف   را   يبهتر  يها نتيجه  ۱۷/ ۷۵%    ين 

 ين انحراف نسبيانگيو م  ۰/ ۷۱۲  يب همبستگيبا ضر  ياز مدل خط
داد.    %۳۳/۲۴   آن  ي هانتيجهنشان  اهمگزارش  ساختار ي ها   ت 

بنزن پيحلقه  شاخه  يوندهاي،  چرخش،  و قابل  تقارن  شدن،  دار 
تع  يمولكولنيب  يالكترون   يها برهمكنش دماييدر   ذوب    ين 

 ها را نشان داد.  بين ترکيا

س  يون بيه آنيبر پا  يوني  يهاعيذوب ما  ين پژوهش، دمايدر ا
 ۶۴  يتجرب  يد با استفاده از داده هايميل( ايسولفونليفلورومتي)تر
رو  يونيع  يما مطالعيو  کم   يهاه كرد  ت  يخاصـ    ساختار  يارتباط 

QSPR  مايم  يساز مدل ساختار  برنامه    يوني  يهاعيشود.  توسط 
ترس بعد يآووگادرو  سه  شكل  و  مآن  يم  توسط  نيها    ي رويدان 

به  يمولكول سازيمرک  افزارهايم  ينه  نرم  از  استفاده  با   يشوند. 
توص پدل  و  مکنندهفيدرآگون  محاسبه  کاهش يها  از  پس  شوند. 

توص الگورکنندهفيتعداد  از  کنارديها  براـ    تم   م يتقس  ياستون 
. شودگرفته ميبهره    يابيو ارز  يبه دو دسته آموزش  يوني  يهاعيما
ک  يتم ژنتيالگورها از  ف کنندهين دسته از توص يانتخاب بهتر  يبرا

 يار مرحلهيد. سپس با استفاده از روش انتخاب متغشوياستفاده م
MLR  به متغيتعداد  تعيينه  مييرها  معادله خطين  و  ان  يم  يشوند 

بييمتغ مهرها  آورده  بررسيدست  منظور  به  رابطه    يشوند.  وجود 
متغيم  يرخطيغ از شبكه عصب  يرها و دماييان  پرسپترون    يذوب 

 شود.ياستفاده م يرخطيغ يمدل ساز يبرا  MLPه يچند لا 
 

 ي نظر بخش
 ها داده مجموعه

ما  ۶۴ذوب    يدما پا  يونيع  ينوع  آنيبر  بي ه  س  يون 
ايسولفونليفلورومتي)تر پايميل(  از  داده  يد     IL Thermoگاه 

  ي ها ه ي با پا   يي ها ب ي شده شامل ترک ي آور جمع   ي ها [. داده ۱۱]   شد استخراج  
پيدازولي ميا  يونيکات پينيديريوم،  آمونينيديروليوم،  و  است.  يوم   وم 

  Kذوب بر حسب    ين دمايها و همچنبي ن ترکيا  يهاونينام کات
آمده دست  تجرب  به  روش  عصب  MLR،  ياز  شبكه    يمصنوع  ي و 

 يخط   برازش محاسبه شده توسط    يمقدارهاآمده است.    ۱ جدولدر  
 ش داده شده است. ي نما   ۱ذوب در شكل    ي دما   ي تجرب   ي مقدارها بر حسب  

 
 ا هکنندهفيمحاسبه توص 

 Avogadro توسط برنامه  يوني  يهاعيما  يهاساختار مولكول

 يمولكول  يروي دان نيها با استفاده از مآن  يبعدم و شكل سه يترس
 آمده به دست    يل خروج ي[. سپس از فا۱۲شد ]   ينه سازيمرک به

ن  يسازنهيبه  يبرا روش  توسط  تجربيساختارها     PM6ي مه 
  Padel  [۱۳] ي افزارها استفاده شد. با استفاده از نرم    Gaussianافزار نرم از  
بودند،    ۵۰۰۰بر  که بالغ    گوناگون   يهاکنندهفيتوص Dragon [۱۴] و

توص حذف  از  پس  شدند.  با  کنندهفيمحاسبه   ثابت   يمقدارهاها 
توص کل  به  کنندهفيتعداد  کاهش    ۳۹۵۳ها  برايعدد    يافت. 

رها  يمتغ  يس همبستگيها، ماترکنندهفين تعداد توصيه ايکاهش اول
  ي ريمتغ  ۹۵/۰  يبالا  يب همبستگيبا ضر  ييرهايمحاسبه و از متغ

همب  بق   ي شتر ي ب   ي ستگ که  به ي با  را  داشت  انتخاب  ه  نمونه   . شد عنوان 
بودند  ۰۱/۰تر از ها کمانس آنيوار  يمقدارها که  ييرهايسپس متغ
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 عصبي.شبکه  خطي و برازشتجربه،  از به دست آمدهذوب   دمايهاي ـ داده 1 جدول

 خطاي مطلق  شبكه عصبي  خطاي مطلق  خطي  برازش تجربي نام کاتيون  شماره 

۱* tetraethylammonium ۳۷۶/۶ ۳۷۶/۵۳ ۰/۰۶۵۸ ۳۶۲/۹۱ ۱۳/۶۹۱ 

۲ 1-methyl-1-propylpyrrolidinium ۲۸۴/۶ ۲۸۲/۲۶ ۲/۳۳۵۵ ۲۷۵/۳۹ ۹/۲۱۱ 

۳ 1-butyl-1-methylpyrrolidinium ۲۶۶/۶ ۲۷۶/۹۳ ۱۰/۳۲۸ ۲۷۱/۱۳ ۴/۵۳۴ 

۴ 1-ethyl-3-methylimidazolium ۲۶۳/۴ ۲۶۳/۲۰ ۰/۱۹۸۷ ۲۶۱/۵۰ ۱/۸۹۹۳ 

۵ trihexyl(tetradecyl)phosphonium ۳۰۶/۱ ۳۱۳/۱۰ ۶/۹۹۸۳ ۳۱۴/۲۸ ۸/۱۷۸ 

۶ 1-hexyl-3-methylimidazolium ۲۷۲/۱ ۲۵۷/۸۸ ۱۴/۲۲۴ ۲۵۸/۴۳ ۱۳/۶۷۶ 

۷ 1-ethyl-3-methylpyridinium ۲۷۲ ۳۰۳/۳۴ ۳۱/۳۴۵ ۳۰۲/۳۱ ۳۰/۳۰ 

۸ trimethylsulfonium ۳۲۲/۴ ۳۲۹/۲۲ ۶/۷۹۱۶ ۳۲۰/۲۶ ۲/۱۶۴۳ 

۹ trimethylammonium ۳۵۷/۳ ۳۳۵/۰۶ ۲۲/۲۹۰ ۳۲۵/۷۷ ۳۱/۵۷۷ 

۱۰ 2-butylisoquinolinium ۳۲۱ ۳۰۹/۷۷ ۱۱/۲۳۲ ۳۰۹/۵۴ ۱۱/۴۶۰ 

۱۱ 1,3-diethylimidazolium ۲۶۲/۶ ۲۷۸/۱۳ ۱۵/۵۲۷ ۲۷۵/۴۰ ۱۲/۸۰ 

۱۲ ethyl(2-hydroxyethyl)dimethylammonium ۲۷۹/۱ ۲۸۰/۶۶ ۱/۵۰۱۷ ۲۷۸/۵۳ ۰/۶۲۴۲ 

۱۳ 1-butyl-4-methylpyridinium ۲۹۱/۴ ۲۹۸/۷۵ ۷/۳۴۷۵ ۳۰۰/۵۹ ۹/۱۹۵ 

۱۴ triethylsulfonium ۲۶۲/۸ ۲۵۹/۹۶ ۲/۸۳۸۵ ۲۵۸/۴۸ ۴/۳۲۰۹ 

۱۵ 1-hexylquinolinium ۳۱۷/۲ ۳۱۰/۹۵ ۶/۲۴۴۳ ۳۱۲/۶۹ ۴/۵۰۷۹ 

۱۶ 1-ethyl-1-methylpiperidinium ۳۵۷/۷ ۳۲۷/۷۲ ۲۹/۹۸۹ ۳۲۱/۷۷ ۳۵/۹۳۴ 

۱۷ 1-methyl-3-(3-phenylpropyl)-1H-imidazolium ۳۲۱/۱ ۳۱۶/۹۶ ۴/۱۳۴۲ ۳۱۴/۰۲ ۷/۰۷۵۸ 

۱۸ 1-methyl-3-pentylimidazolium ۲۶۴/۱ ۲۵۹/۷۷ ۴/۳۳۲۹ ۲۶۰/۲۵ ۳/۸۵۲۸ 

۱۹ 1-heptyl-3-methylimidazolium ۲۸۰/۱ ۲۶۱/۲۰ ۱۸/۸۹۵ ۲۶۱/۹۸ ۱۸/۱۱۶ 

۲۰ 1-decyl-3-methylimidazolium ۲۷۱/۱ ۲۵۸/۹۳ ۱۲/۱۶۵ ۲۵۸/۸۱ ۱۲/۲۹۱ 

۲۱ 1-methyl-3-(2-phenylethyl)-1H-imidazolium ۳۱۰/۱ ۳۱۰/۰۶ ۰/۰۳۵۵ ۳۰۶/۴۲ ۳/۶۷۷۶ 

۲۲* 1,2-dimethyl-3-propylimidazolium ۲۸۱ ۲۸۵/۲۷ ۴/۲۷۵۴ ۲۸۴/۴۳ ۳/۴۲۶ 

۲۳ 1-ethyl-2,3-dimethylimidazolium ۲۹۸/۱ ۲۸۷/۰۷ ۱۱/۰۲۴ ۲۸۴/۲۸ ۱۳/۸۱۵ 

۲۴ 1-ethyl-1-methylpyrrolidinium ۳۶۳/۱ ۳۴۶/۴۴ ۱۶/۶۵۹ ۳۳۲/۶۳ ۳۰/۴۷۳ 

۲۵ 1-octyl-3-methylimidazolium ۲۴۹/۸ ۲۶۴/۵۲ ۱۴/۷۱۲ ۲۶۵/۵۰ ۱۵/۶۹۱ 

۲۶ 2,3,5-trimethyl-1-propyl-1H-pyrazolium ۲۹۰/۱ ۲۸۵/۸۳ ۴/۲۷۱۲ ۲۷۹/۶۰ ۱۰/۵۰۴ 

۲۷ methyltripropylammonium ۳۱۹/۱ ۳۳۶/۹۵ ۱۷/۸۴۷ ۳۳۰/۶۲ ۱۱/۵۲۵ 

۲۸* N,N,N-trimethylpropanaminium ۲۹۲/۱ ۳۰۶/۶۴ ۱۴/۵۳۶ ۳۰۱/۴۴ ۹/۳۴۲۳ 

۲۹* 1-methyl-1-propylpiperidinium ۲۸۵/۱ ۳۰۴/۰۵ ۱۸/۹۴۶ ۲۹۶/۵۴ ۱۱/۴۳۸ 

۳۰ 1-ethylpyridinium ۳۰۳/۶ ۲۹۵/۵۷ ۸/۰۳۳۲ ۲۹۵/۶۹ ۷/۹۰۴۸ 

۳۱* 1-butylpyridinium ۲۹۹/۱ ۲۸۵/۱۶ ۱۳/۹۳۸ ۲۸۷/۰۳ ۱۲/۰۶۹ 

۳۲* 1-pentylpyridinium ۲۷۲/۸ ۲۸۳/۶۴ ۱۰/۸۴۵ ۲۸۶/۰۸ ۱۳/۲۷۷ 
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 عصبي. )ادامه( شبکه  خطي و برازشتجربه،  از به دست آمدهذوب   دمايهاي ـ داده 1 جدول
 خطاي مطلق  شبكه عصبي  خطاي مطلق  خطي رگرسيون تجربي نام کاتيون  شماره 

۳۳* 1-propylpyridinium ۳۱۷/۶ ۲۹۰/۲۹ ۲۷/۳۰۷ ۲۹۱/۵۳ ۲۶/۰۶۵ 

۳۴ 1-hexylpyridinium ۲۷۶/۴ ۲۸۳/۹۵ ۷/۵۵۲۸ ۲۸۶/۸۳ ۱۰/۴۳۱ 

۳۵* 1-pentyl-1-methylpyrrolidinium ۲۸۱/۱ ۲۷۶/۲۵ ۴/۸۵۱۹ ۲۷۰/۹۲ ۱۰/۱۷۸ 

۳۶* triethyloctylammonium ۲۸۷/۱ ۳۱۷/۲۱ ۳۰/۱۱۴ ۳۱۴/۴۶ ۲۷/۳۵۶ 

۳۷ N,N-dimethyl-N-propyl-1-butanaminium ۲۹۳/۱ ۲۸۸/۱۶ ۴/۹۳۵۷ ۲۸۴/۸۵ ۸/۲۴۷ 

۳۸ butyltrimethylammonium ۲۸۹/۱ ۲۵۹/۴۲ ۲۹/۶۸۴ ۲۶۰/۶۷ ۲۸/۴۳۱ 

۳۹* 1-hexyl-1-methylpyrrolidinium ۲۷۶/۱ ۲۷۶/۸۲ ۰/۷۲۰۳ ۲۷۱/۶۶ ۴/۴۳۵۷ 

۴۰ N-ethyl-N,N-dimethyl-1-propanaminium ۲۶۳/۱ ۲۷۹/۸۹ ۱۶/۷۸۶ ۲۷۹/۷۸ ۱۶/۶۷۶ 

۴۱ N,N-dimethyl-N-ethyl-N-pentylammonium ۲۶۶/۷ ۲۷۸/۴۱ ۱۱/۷۰۹ ۲۷۸/۴۵ ۱۱/۷۵۳ 

۴۲ 1-hexyl-1,4-diazabicyclo[2.2.2]octan-1-ium ۳۰۹ ۳۲۲/۵۲ ۱۳/۵۱۸ ۳۱۷/۸۸ ۸/۸۸۴۰ 

۴۳ 1-oleyl-3-methylimidazolium ۲۵۲/۳ ۲۹۲/۷۲ ۴۰/۴۱۷ ۲۹۳/۳۶ ۴۱/۰۶۳ 

۴۴ 1-methyl-3-(9E)-9-octadecen-1-yl-1H-

Imidazolium 
۲۸۹/۲ ۲۷۸/۲۶ ۱۰/۹۴۳ ۲۷۷/۹۵ ۱۱/۲۴۶ 

۴۵ 1-methyl-3-(9Z,12Z)-9,12-octadecadien-1-yl-1H-
imidazolium 

۲۲۶/۴ ۲۵۵/۵۶ ۲۹/۱۶۲ ۲۵۲/۱۵ ۲۵/۷۵۳ 

۴۶ tetrabutylammonium ۳۶۳/۱ ۳۵۰/۶۳ ۱۲/۴۶۹ ۳۴۲/۹۱ ۲۰/۱۸۸ 

۴۷ 1,2,3,4,5-pentamethylimidazolium ۳۹۱/۱ ۳۹۸/۱۸ ۷/۰۸۱۱ ۳۸۳/۳۳ ۷/۷۶۴۸ 

۴۸ N-hexylisoquinolinium ۳۲۸/۳ ۳۰۵/۳۹ ۲۲/۹۱۱ ۳۰۶/۸۴ ۲۱/۴۵۶ 

۴۹ 1-carboxy-N,N,N-trimethylmethanaminium ۳۳۰ ۳۴۴/۴۳ ۱۴/۴۲۶ ۳۳۵/۲۷ ۵/۲۷۱۵ 

۵۰ 1-butyl-3-methylimidazolium ۲۷۰/۳ ۲۶۰/۵۶ ۹/۷۹۱۹ ۲۶۰/۹۹ ۹/۳۵۵۴ 

۵۱* triethylhexylammonium ۲۹۳/۱ ۲۹۹/۵۸ ۶/۴۸۳۱ ۲۹۴/۸۸ ۱/۷۸۲۹ 

۵۲ tetrapropylammonium ۳۷۸/۱ ۳۵۵/۴۶ ۲۲/۶۴۳ ۳۴۶/۴۱ ۳۱/۶۹۱ 

۵۳ tributylhexylammonium ۲۹۹/۱ ۳۱۹/۰۸ ۱۹/۹۸۱ ۳۱۴/۱۰ ۱۴/۹۹۹ 

۵۴ 3-methyl-1-(naphthalen-2-ylmethyl)-1H-imidazol-
3-ium 

۳۱۸/۶ ۳۲۲/۶۶ ۴/۰۶۱۵ ۳۱۸/۳۱ ۰/۲۹۲۴ 

۵۵ 1,3-dibenzyl-1H-imidazol-3-ium ۳۱۴/۹ ۳۲۰/۳۵ ۵/۴۵۰۹ ۳۱۶/۲۲ ۱/۳۲۵۳ 

۵۶* 1,3-dimethylimidazolium ۲۹۹/۱ ۳۱۹/۲۵ ۲۰/۱۴۷ ۳۰۸/۶۱ ۹/۵۰۵۵ 

۵۷ 2-hydroxyethyl-N,N,N-trimethylammonium ۳۰۶/۱ ۳۲۰/۸۷ ۱۴/۷۶۶ ۳۱۳/۶۵ ۷/۵۵۰۹ 

۵۸ 4-(3-hydroxypropyl)-4-methylmorpholinium ۲۸۷ ۲۹۶/۵۳ ۹/۵۲۶۸ ۲۹۳/۳۳ ۶/۳۳۴۱ 

۵۹* 1-(5-methylhexyl)-3-methylimidazolium ۲۸۴/۳ ۲۶۷/۸۵ ۱۶/۴۵۲ ۲۶۶/۷۰ ۱۷/۵۹۶ 

۶۰* 1-isobutyl-3-methylimidazolium ۲۵۶/۹ ۲۷۲/۳۲ ۱۵/۴۲۵ ۲۶۹/۱۳ ۱۲/۲۲۹ 

۶۱* 1-(3-methylbutyl)-3-methylimidazolium ۲۷۳/۱ ۲۷۰/۶۳ ۲/۴۶۶۸ ۲۶۹/۲۹ ۳/۸۰۵۷ 

۶۲ 1-(4-methylpentyl)-3-methylimidazolium ۲۷۶/۳ ۲۶۶/۳۴ ۹/۹۵۵۶ ۲۶۴/۸۳ ۱۱/۴۷۱ 

۶۳* 1-methyl-3-(1-methylethyl)imidazolium ۲۸۲/۱ ۲۷۸/۲۵ ۳/۸۴۹۸ ۲۷۴/۸۹ ۷/۲۱۱۳ 

۶۴ 1-octylquinolinium ۳۲۱/۳ ۳۰۶/۷۰ ۱۴/۶۰۲ ۳۰۸/۷۴ ۱۲/۵۵۹ 

 ارزيابي    *سري 
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مقدارهاي  1شکل     مقدارهاي برحسب    خطي  برازششده  محاسبه ـ 
 .ذوب يدما  يتجرب

 
حذف  ين اشز  انجام  از  پس  توص  مرحلهن  ي د،   ها  کنندهفيتعداد 

 ي منطق  يبندميت تقسيافت. با توجه به اهميعدد کاهش  ۱۲۶۹به 
[ ۱۵استون ]  -تم کناردي، از الگورQSPR/QSAR  يهاها در مدلداده
بنديتقس  يبرا آموزش  ي وني  يهاعيما  يم  ارز  يبه دو دسته    ي ابيو 

 يوني ع  يما  ۱۶، تعداد  يونيع  يما  ۶۴ب از  ين ترتي. بدگرفته شدبهره 
برا  يابيارز  مجموعهعنوان  به   ي ساز مدل  يدر نظر گرفته شدند و 

 .شدگر استفاده يد يونيع يما ۴۸ذوب از  يدما
 

 ف کننده ها يانتخاب توص

 ک يژنت  تميالگور

  ک، ي تم ژنت ي ها توسط الگور کننده ف ي ن توص ي انتخاب مناسب تر   ي برا 
 ي ت نسل اول به صورت تصادف ي شد. جمع   ي ه ساز ي ت شب ي تكامل جمع 

  ي هات توسط کروموزومين جمعي ا  يک از اعضايانتخاب شد، هر  
ز  (۱)ييدوتا و  شده  ايمشخص  مجموعه  توص  ير  را  کنندهفياز  ها 
مينما ژنيش  تعداد  هر  دهند.  در  تعدادها  معادل   کروموزوم 

هر  کنندهفيتوص به  است.  ژنيها  از  عدد  ک  مي  ۱ها     شود داده 
 رمجموعه موجود باشد ي ف کننده مربوط به آن در ز ي که توص   ي در صورت 
 ت  ي. ادامه جمعشودداده مين صورت عدد صفر به آن  ير ايو در غ
  رد. ي گ ي جهش و تقاطع انجام م   ي با استفاده از اپراتورها   ي بعد   ي ها به نسل 

 ي ها به صورت کاملاً تصادفژن  برخين صورت است که  يجهش به ا
است  ۴۵/۰ مطالعهن يکنند. مقدار جهش انتخاب شده در اير مييتغ

بزرگ به  توجه  با  توص  يکه  ]يتعداد  زمان لازم  و  ها  کننده   [ ۱۸ف 
ب کردن  ي ترک   يز برايد. تقاطع نن عدد انتخاب ش يا  ييهمگرا  يبرا

ژنت  برا ي والد   ي ك ي اطلاعات  م ي تول   ي ن  استفاده  فرزندان     شود. ي د 
 

. شودي م  يابيها توسط تابع تناسب ارزش ک از نسليز هر  ين  پاياندر  
  ک مدل بر اساس ي تناسب   ي ر ي گ اندازه   ي برا   ي گوناگون   ي آمار   ي ابزارها 
ژنتيالگور فرايتم  هنگام  از  يک  استفاده  دارد.  وجود  تكامل   ند 

 هان مربعيترنسبت به روش معمول کم  يبرترن  يدمن چنديابزار فر
 ر است:يصورت زنجا بهيدمن در ايدارد. فرمول مورداستفاده فر

(۱                                           )S S E
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SSE  خطا،    يهامجموع مربعc  مدل،    يتعداد پارامترهاd    پارامتر
، يآموزش يتعداد نمونه در سر Mها،  ريتعداد کل متغ pاسموسنس، 

λ    يريکه  از صفر شدن مخرج جلوگ  ۹۹/۰است با مقدار     يپارامتر  
  مرتبط است که در آن   αر به  يق معادله زياز طر  dن  يکند. همچن يم

maxc موردنظر است.  يهارين تعداد متغيترشيب 

(۲                                                     )m ax

m ax

M c
d  

c

 −
=    

 

 

توان يرا نم   LOF، مقدار  هان مربعيتربرخلاف روش متداول کم 
 جملهشتر در مدل، کاهش داد. ممكن است که  يب  يهاترم  ش يبا افزا
 c  يمقدارها ش  يباعث افزا  ولي از سوييرا کاهش دهد،   SSE  نوين

ن، يدارند. بنابر  LOF  يمقدارهاش  يل به افزايشود که تمايم  pو  
در عمل   يرا کاهش دهد ول   SSEممكن است که    جملهک  ي  افزودن

ش يل به افزايشود. با محدود کردن تمايم  LOFش مقدار  يباعث افزا
  SSEش برازش بهتر از ابزار  يدر برابر ب  LOFتر، ابزار  شيب  يها جمله

 کند. يعمل م
 

 ها و بحث جهينت

ک يتم ژنتي[ الگور۱۶]  Materials Studioبا استفاده از نرم افزار  
ت ي ، جمع۴۵/۰، احتمال جهش  ۰/ ۵معادل    ∝دمن،  يبا تابع برازش فر

ر برتر  يمتغ  ۶شد تا    ياده سازيپ  ۵۰۰۰و تعداد نسل ها معادل    ۵۰۰
 ن شد. ييذوب تع يدما يساز مدل  يبرا

 شده است: ش داده ي ر نمايآمده در زدستبه يمدل خط

(۳    )( ) ( )/ / /
MT BELe Mor u= + − −183 50 94 30 1 22 00 10   

( ) ( )/ /
AAT S e  VPC  + − −8 40 7 2000 5   
( ) ( )/ /
AVP  VE D− − −149 42 4 123 35 1  

   burden  س ي مقدار ماتر ژه ي ن و ي تر از: کم   هستند   منتخب عبارت   ي رها ي متغ 
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 .هاهمبستگي بين توصيف کننده هايضريبماتريس  ـ 2جدول 
 BELe1 Mor10u AATS7e VPC-5 AVP-4 VE1-D 

BELe1 ۱      

Mor10u -۰/۴۶۰۶۱ ۱     

AATS7e ۰/۵۰۵۱۶۶ -۰/۰۷۵۱۶ ۱    

VPC-5 ۰/۱۰۱۲۴۸ -۰/۰۶۱۶۵ ۰/۰۸۶۵۵۸ ۱   

AVP-4 -۰/۱۵۴۹۲ ۰/۱۲۹۳۲۲ -۰/۱۵۶۵۱ ۰/۳۸۸۴۶۲ ۱  

VE1-D ۰/۳۹۵۱۰۷ -۰/۳۱۶۹۶ ۰/۳۵۳۲۸۸ ۰/۱۱۰۵۵۸ -۰/۱۰۳۶۲ ۱ 

 
ده  الكترونگات  يارزش  توسط    ساندرسون  ياتم   يها يويشده 
(BELe1)(۱)يف کننده سه بعدي، توص MoRSE بدون   ۱۰گنال  يس

همبستگي انگيم،  (۲)(Mor10u)  يدهارزش    Moreau-Broto ين 
   ( ۳) ساندرسون   ي هاي وي شده توسط الكترونگات   ي ارزش ده  ۷در فاصله  

(AATS7e)مس خوشهي،  مرتبه    يار  از   ، VPC(۴))-(5  ۵والانس 
مسيانگيم مرتبه  ين  از  والانس  مجموع  (۵)۴ر   ن  ي آخر   يهاضريب، 
 D)-(VE1 (۶ )   [۱۷ .]  ي ك ي توپولوژ   ي ها فاصله س  ي بردار از ماتر   ژه ي و 

  ي هاکنندهفين توصيب  يهمبستگ  يها ضريبس  يماتر  ۲جدول  
توان يم  يهمبستگ  يمقدارهادهد. با توجه به  يش ميمنتخب را نما

  دارند. يها استقلال خط کنندهفيجه گرفت که توصينت

 
 ه يپرسپترون چندلا يبه روش شبکه عصب  يسازمدل

از   استفاده  عصبدستبه  کنندهف يتوص  ۶با  شبكه  از   يآمده، 
چندلا  برايپرسپترون   .  شداستفاده    يرخط يغ  يسازمدل  يه 

لونبرگيالگور برا ـ    تم  استفاده    يمارکوارت  شبكه   .دشآموزش 
ب يتقر يکارآمد برا وليساده  يمارکوارت، روش ـ  تم لونبرگيالگور

اي است.  تابع  الگوريک  مستقين  به طور  کردن    کمينهم هدف  يتم 
ک  يهر    يکل نمونه را دارد و نه فقط خطا  يخطا  يهان مربعيانگيم

  ي تر شيقدرت ب  ياز آموزش ها به صورت جدا و موجب فراهم ساز
 
 
 
 
 
 
 
 

شامل حل کردن    در اساس شود. اين روش  در يافتن پاسخ بهينه مي
 باشد: معادله زير مي

(𝐽𝑇𝐽 + 𝜆𝐼)𝛿 = 𝐽𝑇𝐸 

  δ،  ( ۸) يي را ي فاکتور م  λاست،    سامانه   ( ۷) ان ي س ژاکوب ي ماتر  Jکه در آن  

بردار خطا    Eم و  ي م به دست آور ي خواه ي وزن است که م   ي ها ر يي بردار تغ 
  ي شده برا استفاده   ي هر بردار ورود   ي برا   ي خروج   ي است که شامل خطاها 
شبكه را    ي ها د وزن ي کند که چقدر با ي ن م يي تع   δآموزش شبكه است.  

عنوان  به   JTJس  ي م. ماتر ي ک پاسخ بهتر برس ي ( به  شايد تا )   داده شود ر  يي تغ 
 ( ۱۰) در هر تكرار   𝜆شود.  ي شده شناخته م ب زده ي تقر   ( ۹) ان ي س هس ي ماتر 

ع  ي سر   Eرا کنترل کند. اگر کاهش    ي ساز نه ي ند به ي ا شود تا فر ي م م ي تنظ 
از   الگور ي م   λتر  کم   ي مقدارها باشد،  که  کرد،  استفاده  را  ي توان   تم 

الگور  درحال ي تر م ک ي نزد   ( ۱۱) وتون ي ن ـ    تم گاوس ي به  اگر  ي کند،  ک  ي که 
م  ناچ ي تكرار  تغ ي باق   ي مقدارها   ي ز ي زان  را  دهد،  يي مانده  م   λر  توان  ي را 

 شود. ي ه م ي شب   ( ۱۲) ي ان نزول ي تم گراد ي ن صورت به الگور ي ا ش داد، که در  ي افزا 

به گرهيا  يبرا  يسازنه يپارامتر  تعداد  نوع شبكه  لا ن  در  ه  يها 
در نظر گرفته شد.    ۹ها  تعداد گره  يساز نه يپنهان بود که پس از به

ا  يدما  يهاينيبشيپ توسط  جدول  يذوب  در  مدل  ش ينما  ۱ن 
همچنداده  است.  شكل  يشده   ذوب    يدما  يتجرب  يمقدارها  ۲ن 

 دهد. ي ن مدل را نشان م ي ق ا ي شده آن از طر محاسبه   ي مقدارها در برابر  
 
 
 
 
 
 
 
 

(1)  Lowest eigenvalue of the Burden matrix, weighted by atomic   (۷)  Jacobian matrix 
       Sanderson electronegativities 

(۲)  3D MoRSE signal 10 / unweighted      (۸)  Damping factor 

(۳)  Average Broto-Moreau autocorrelation - lag 7 / weighted by   (9)  Hessian 
     Sanderson electronegativities 

(۴)  Valence path cluster / order  5      (1۰)  Iteration 

(۵)  Average valence path of order 4      (11)  Gauss-Newton 

(۶)  Coefficient sum of the last eigenvector from topological    (1۲)  Gradien descent 

     distance matrix 
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  مقدارهاي بر حسب    يشبکه عصباز  شده  محاسبه  ـ مقدارهاي2شکل  
 .ذوب يدما  يتجرب

 
مورد   هاي  ضرب  پارامتر  شامل  که  مدل  ارزيابي  براي  استفاده 

𝑅𝑎𝑑𝑗، ضريب تشخيص تعديل شده  𝑅2 تشخيص 
، ميانگين انحراف 2

 شوند:به صورت زير تعريف مياست  ARDنسبي 
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𝑦𝑖که در آن  
𝑒𝑥𝑝   ذوب،    ي دما   ي مقدار تجرب𝑦𝑖

𝑐𝑎𝑙    ،مقدار محاسبه شده
�̅�   ي ذوب تجرب   ي مقدار متوسط دما  ،n    ها در نمونه داده   هاي نقطه تعداد  ،
k  بيرونيو    دروني  يابيارز  يهاپارامتر  رها در مدل است.يتعداد متغ 

عصب  يبرا شبكه  چندلا   يمدل  نيپرسپترون  جدول  يه  در    ۳ز 
 اند.قرارگرفته يمورد بررس

 
 دامنه کاربرد مدل 

 امز معروف است، انحراف استاندارد يليکه به نمودار و  ۳شكل  
ر ي، توسط معادله زh. قدرت نفوذ شودديده ميبر حسب قدرت نفوذ 

 شود:يمحاسبه م

(۷                                                      )T T T
h x (X  X)  x

−
=

1 

آن   در  و  في)رد  يوني ع  يما  nشامل    يسيماتر  Xکه     kها( 
  است.   ي آموزش   مجموعه )ستون( از    ي ون ي ع  ي کننده مربوط به ما ف  ي توص 

x  يمقدارهاآن    يم برايخواهياست که م  يا برداريس  يز ماترين 
 مجموعه  يوني  يهاعيم، که هم شامل مايدست آورهقدرت نفوذ را ب

قدرت    يمقدارهاباشد. توجه شود که  يم  ياب يارز  يو هم سر   يآموزش
از معادله بالا    xب در  يک ترکيش از  يب  يکه برا  ينفوذ، در صورت

قطر عناصر  برابر  شود،  آمده س  يماتر  يمحاسبه  دست   است.   به 
∗ℎخط عمودي، نشان دهنده قدرت نفوذ     ۳در شكل   =

3𝑛

𝑝
است    

 دهنده سه برابر افقي نشان   ي است، خط ها   ۰/ ۴۳۷۵نجا برابر  ي که در ا 
شكل   به  توجه  با  است.  ها  داده  استاندارد   شود  يم  ديده انحراف 

دامنه کاربرد مدل قرار نگرفته است.   يبازهدر    ۱۴ب  يکه تنها ترک
  به نسبت آن    ينيبشيداشته و پ  يهرچند که انحراف استاندارد کم 

 يي هاآمده، مدلدستبه  يهاکنندهفيبا استفاده از توص خوب است.
ه  يبر پا  يوني  يهاعيذوب ما  يدما  ينيبشيپ  يبرا  يرخط يو غ  يخط

)تريب ايسولفونليفلورومتيس  طراح يميل(    ي مقدارهاد.  يگرد  يد 
و   يشده توسط مدل خطينيبشي ن پيو همچن  يذوب تجرب  يدما

 ي پارامترها شده است. با توجه به  ش داده ي نما   ۱ز در جدول  ي ن   ي رخط ي غ 
و   يخط  يهاتوان مشاهده کرد که مدل يم  يو خارج  يداخل  يابيارز
آمار  يرخطيغ ها   يازلحاظ  دارند، هرچند شبكه    يكساني  يارزش 

پ  يمصنوع  يعصب خط  يابيارز  يسر  ينيبشيدر  مدل  از     ي بهتر 
 عمل کرده است.

 
 ها کنندهفيتوص ي بررس

ت ياهم  دهندهنشان ،  ۴شده در جدول  ش داده ينما  t  يمقدارها
 ر است:   يب زيها به ترتکنندهفيتوص

VPC-5 > AATS7e > AVP-4 > VE1-D > BELe1 > Mor10u 

VPC-5  تأثيترشيب تعين  در  را  دمايير  دارد.    ي ن   ذوب 
توصيا مولكولين  گراف  به  مربوط  کننده  و يمتـ    ۲  يف  پنتان   ل 

ميمت-۳ پنتان  دريل  و  مانند  يرندهيگبرباشند    موردهايي 
کئورد اتميناسيعدد  پون  تعداد   ،  و   يدروژنيه  يهاونديها 

 AATS7eباشد.  يگر  ميكديها  به  اتصال اتم  ين چگونگ يهمچن
همبستگيانگيم خود  فاصله    ييفضا  ين  خاص   ۷در  که  ت  ياست 

الكترونگاتيدهارزش  و   ياتم  ي ها يوي،  است   ساندرسون 
ها کنندهفين نوع توصيتعلق دارد. در ا  يدوبعد   يهاکنندهفيبه توص

مولكول    يهااتم در  فضا  هايينقطهموجود  در  ش  يرا  -يم يتابع 
 ر والانس  ين مسيانگي، مAVP-4  .دهنديش ميمورد نظر نما  يكيزيف

مرتبه   ا  ۴از  توصياست.  نف ين  به يکننده   باشد، يم  VPC-5مانند  ز 
ا ميبا  که  تفاوت  مس  يهان يانگين  به  طول  يمربوط  به   را    ۴رها 
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 ارزيابي  و  آموزشي  هايسري    روي برمدل ها    کيفيت  ـ بررسي  3  جدول
 .کل داده ها و

 پارامتر سري
 دماي ذوب 

 شبكه عصبي  خطي

 R ۰/۸۹۷ ۰/۸۹۲ آموزشي 

 R
۲ ۰/۸۰۴ ۰/۷۹۶ 

 R۲
adj ۰/۸۰۰ ۰/۷۹۲ 

 Std. Error ۱۵/۸۷۸ ۱۶/۲۰۴ 

 ARD ۰/۰۴۳ ۰/۰۴۴ 

 R ۰/۸۴۴ ۰/۸۵۴ ابي يارز

 R
۲ ۰/۷۱۳ ۰/۷۲۹ 

 R۲
adj ۰/۶۹۲ ۰/۷۰۹ 

 Std. Error ۱۴/۷۲۹ ۱۴/۳۱۳ 

 ARD ۰/۰۴۱ ۰/۰۳۹ 

 R ۰/۸۸۷ ۰/۸۸۶ کل 

 R
۲ ۰/۷۸۷ ۰/۷۸۵ 

 R۲
adj ۰/۷۸۳ ۰/۷۸۱ 

 Std. Error ۱۵/۵۸۳ ۱۵/۶۵۰ 

 ARD ۰/۰۴۳ ۰/۰۴۲۸ 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .يونی هایعیذوب ما  یدما یه شده برایقلمرو کاربرد مدل اراـ 3شکل 

بهVEDهاي  شاخص توصيف،   هاي فاصلهکننده،  عنوان 
اتميب مولكولن  گراف  در  جا  يها  خود  در    BELe1دهد.  يم  يرا 

ويترکم ماترژهين  ارزش Burdenس  يمقدار  توسط   يده،  شده 
مثبت و   يمقدارهاژه يساندرسون است که از و ياتم  يو يالكترونگات

ميماتر  يمنف دست  به  مجاورت  ايآيس  توصيد.  ها، کنندهفين 
بارها   يهابار   يسطح   يها عيتوز دهندهيمنف  يمثبت،     ي ها، 

ه ي پ  پذ ي دروژن ي وند  ه ي پ   ي ها رنده ي ،     هايي منطقه ،  ي دروژن ي وند 
با قطب ي قطب با   به ي ن را مشخص م يي ت پا ي ت بالا، مناطق    ي طورکل کنند. 

ها و يو ي، الكترونگاتهافاصلهکننده اطلاعات مربوط به  فين توصيا
  ي بعدکننده سهف يتوص  Mor10uکنند.  يره ميانواع اتم را در خود ذخ

MoRSE   ا توص ي است،  از  دسته  ا کننده ف ي ن  اساس  بر   ده  ي ها 
 يها ليها و تبداتم  يبعداطلاعات از مختصات سهآوردن  دست  به 

  کننده ف ي ن توص ي باشد. ا ي م   ي پراش الكترون   ي ها ه شده در مطالع استفاده  
 دهد. يمولكول را نشان م يبعدت ساختار سهياهم

 
 يريگجهينت

 ـ ساختار يارتباط کم  يهاهكرد مطال يرو ييتوانا مطالعهن يدر ا
مانند    يكيزيف  ـ    يم يش  يهايويژگ  ين يبشيدر پQSPR ت  يخاص
  ل( ي سولفون ل ي فلورومت ي س)تر ي ون ب ي ه آن ي بر پا   ي ون ي   ي ها ع ي ذوب ما   ي دما 

رويميا با  مدل  ي بررس  QSPRكرد  يد  در  دادهيسازشد.   يها، 
دما  به  ما  ۶۴ذوب    يمربوط  ب  يونيع  ينوع  و  از  ياستخراج   ش 

توص  ۵۰۰۰ کننده  ينوع  از   گوناگونف  استفاده  با  شدند.  محاسبه 
ژنتيالگور و  يتم  مرحله  يخط  برازش ک  گانه   تعداد    ياچند 
کنندهيتوص با  يبه  يهاف  برابر  عنوان  هب  ۶نه  به  که  آمد   دست 
 ي رخط يو غ  يبرتر انتخاب شدند.  و دو مدل خط  يهاف کنندهيتوص
م  2Rص  يب تشخيضر  يمقدارهال شدند.  يتشك انحراف  يانگيو  ن 
و    يمدل خط  يبرا  ۰۴۳/۰،    ۷۸۷/۰ب برابر با  يبه ترت  ARD  ينسب

غ  يبرا   ۰۴۲۸/۰،  ۰/ ۷۸۵ توجه  هب  يرخطيمدل  با  آمد.   دست 
  ي خط يهاشد که مدل  بيروني ديدهو  دروني يابيارز يبه پارامترها

غ آمار  يرخطيو  ها  يازلحاظ  هرچند   يكساني  يارزش   دارند، 
عصب پ  يمصنوع  يشبكه  از    يابيارز  يسر  ينيبشي در   بهتر 

خط بررس  يمدل  است.  کرده  کنندهيتوص  يعمل  اهمف   ت ي ها 
 يو ي، الگترونگاتي دروژنيه  يوندهايها، تعداد پون اتميناسيعدد کورد

توز  يهااتم بعد يموجود،  سه  ساختار  و  بارها  داد.    يع  نشان   را 
 دامنه کاربرد   يبازهدر    ۱۴ب شماره  ي ر از ترکيها به غبي ترک  همه
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 ي.خط برازش مربوط به   يهاآماره ـ4 جدول

Descriptor Type Coefficient Std. Error t-Value p-Value F-Value 

VPC-5 topological ۲۰/۰۶۲۹۷ ۲/۴۸۶۲۱ ۸/۰۶۹۷۱ ۰ ۶۵/۱۲۰ 

AATS7e topological -۸/۴۴۱۲۱ ۱/۲۰۶۴۳ -۶/۹۹۶۸۶ ۰ ۴۸/۹۵۶ 

AVP-4 topological -۱۴۹/۴۱۸ ۲۶/۲۶۴۵۱ -۵/۶۸۸۹۷ ۰ ۳۲/۳۶۴ 

BELe1 BCUT ۹۴/۳۷۷۴۶ ۲۴/۱۱۷۲ ۳/۹۱۳۲۸ ۰/۰۰۰۳۴ ۱۵/۳۱۴ 

VE1-D topological -۱۲۳/۳۵۵ ۲۵/۷۴۵۷۳ -۴/۷۹۱۲۸ ۰/۰۰۰۰۲ ۲۲/۹۵۶ 

Mor10u 3D-MoRSE -۲۲/۰۹۶۹ ۷/۱۱۲۰۲ -۳/۱۰۶۹۸ ۰/۰۰۳۴۳ ۹/۶۵۳ 

 
هاي خوبي برخوردار بودند. اطلاعات بينيپيشمدل قرار گرفته و از 

  مجموعه طراحي منطقي    براي تواند  شده در اين کار مي   يهساختاري ارا
 يوني مورد استفاده قرار گيرد.    هاي مايع   نوين 

 

 ي قدردان
ف يشر يدانشگاه صنعت  يميدانشكده ش  يسندگان از همكارينو

 ند. ينمايتشكر م ين کار پژوهشيدر ا

 ۷1۳9/  ۲۸/۸ پذيرش : تاريخ   ؛   ۷1۳9/ ۴/ ۸ دريافت :  تاريخ
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