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   ویژگی-کمی ساختار های هرابطهای توسعه مدل

 های آلی پذیری بالای ترکیببینی حد اشتعال برای پیش

 

 +*فاطمه عباسی تبار الهام آل کثیر، 
 گروه شیمی، واحد مرودشت، دانشگاه آزاد اسلامی، مرودشت، ایران 

 

 588(  UFLپذیری بالای ) بینی حد اشتعال برای پیش  QSPR))  ویژگی-در این مطالعه، معادله کمی ساختار  چکیده:
آلی   الکل  هالوژن های ترکیب هیدروکربنی،های  ترکیب   شاملترکیب    ا، هکتون  آلدهیدها، استرها، اترها،  ا،هدار، 

ها کننده ای از توصیفطیف گسترده   نیترو مورد مطالعه قرار گرفت. هایترکیب  ا، وهنیتریل آمیدها، ا،هآمین  اسیدها،
( MLR)همراه با برازش خطی چند متغیره    (M-ACO)دار  الگوریتم کولونی مورچگان حافظه   .برای هر مولکول محاسبه شد 

انتخاب بهترین زیر مجموعه توصیف  دارند به کار برده شد.   UFL  ویژگیهایی که سهم چشمگیری در  کننده برای 
د منظور  به  مستقل  و  وابسته  متغیر  دو  هر  در  متفاوتی  متغیرهای  مدل تبدیل  به  چندستیابی  خطی  برازش   متغیرههای 

متغیره    بهترین مدل یک مدل چهار  انجام شد.  بهتر  از توصیفبا کارایی  استفاده  با   های محاسبه شده کننده بود که 
به عنوان متغیر وابسته به دست آمد. این مدل دارای گستره کاربردی  UFLبه عنوان متغیر مستقل و لگاریتم مقدارهای 

𝑙𝑜𝑔واحد    1/0درصد حجمی است. خطای آموزش مدل    100تا    7/2بین    UFLبسیار وسیعی شامل مقدارهای   𝑈𝐹𝐿 
(80/0=2R و خطای پیش )  واحد    12/0بینی𝑙𝑜𝑔 𝑈𝐹𝐿  (75/0=2R  است. بنابراین، مدل از )خوبی برخوردار است    درستی

 های آلی به کار رود.گستره وسیعی از ترکیب UFLبینی تواند برای پیش و می
 

، ویژگی-کمی ساختاربالا، الگوریتم کولونی مورچگان، تبدیل متغیر، روابط   پذیریحد اشتعال  واژگان کلیدی:
 . برازش خطی چند متغیره 

 
KEYWORDS: Upper Flammability Limit, Ant Colony Algorithm, Variable Transformation, 

Quantitative Structure-Property Relationships, Multivariate Linear Regression. 
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1 Lower Flammability Level 

2 Upper Flammability Level 

بالااشتعال مخلوط  )UFL( 2پذیری  از بسیار هوا/سوخت،   غنی 
سوختن کافی اکسیژن و است سوخت  .[1-3]ندارد   وجود برای 
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 (1)  Lower Flammability Level    (2)  Upper Flammability Level 
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UFL   سنجیدن برای  شده  استفاده  هایاندیس  ترینمهم  از  یکی 
شیمیایی  در  شیمیایی  مواد  پذیری اشتعال   دانستن  .است  صنایع 

 کارهای و  فرایند  طراحی  در  ایمنی  بردن  بالا  باعث  UFL مقدارهای 
  .شود می   اشتعال  قابل  های فرآورده  بارگیری  یا  ذخیره کردن  مانند  روزمره 

  UFL  ی ها داده  ترین دقیق  و  ترین عمده  تجربی،  UFL مقدارهای 
به   UFLاما    است  تولید  در  شده  استفاده  و  نیست    فاکتورهای   مطلق 

ترکیب   مانند گوناگونی   هندسی ماهیت  ساختار  و   ها،  نوع  دستگاه، 
درجه  آزمایش،  فشار  و  دما  افروزش،  منبع  غلظت   قدرت  اختلاط، 

کننده  رقیق  غلظت  و  دارد  اکسیژن  بستگی   رو، این  از .  [4,5]ها 
به طور  هات وق  گاهی  و متناقض تر بیش شده، گزارش  UFL مقدارهای 

 UFLدقیق    گیری تجربیاین، اندازه   بر   افزون  .هستند  متفاوت  کامل 
 681E  ASTMاستاندارد و چندین شرط دارد که در های نیاز به دستگاه 

بر است گیر و هزینه ها اشاره شده است. همچنین، این کار وقت به آن 
ای های محاسبه روش  و همیشه عملی نیست. بنابراین، نیاز به توسعه 

 .[6] ها است  ترکیب  UFLبینی  دقیق برای پیش 
پیش روش  برای  گوناگونی  خالص ترکیب   UFLبینی  های   های 

 های های اولیه از روش های منتشر شده موجود است. در پژوهش در مقاله 
ها استفاده شد. با وجود  ترکیب   UFLبینی  مشارکت گروهی برای پیش 

روش   این  این  کاربرد  و که  است  ساده  را  ها  نیاز  مورد  پارامترهای 
این   ولی ر شیمیایی هر ترکیب به دست آورد،  از ساختا  تنها توان  می 

می مدل  نیز  معایبی  دارای  کاربرد  ها  دامنه  مثال،  عنوان  به   باشند. 
 های های مورد مطالعه است و ترکیب ها محدود به مجموعه داده این مدل 

اند، های عاملی جدید که در ایجاد مدل استفاده نشده شیمیایی با گروه 
 ها بر این، توانایی این مدل   افزون شوند.  نمی   بینی ها پیش توسط این مدل 

 . [7,8]های ایزومری ضعیف است  در تشخیص ترکیب 
مدل تازگی به  از  برخی  برای  ،   بینیپیش های همبستگی تجربی 
UFL   ویژگی ترکیب برخی  همبستگی  با  آلی  فیزی های  -کی های 

با ش  دیگر  شده    UFL یمیایی  پیش [9,10] اند  ایجاد  قدرت   بینی . 
ها نیز های مشارکت گروهی بود ولی این مدل ها بهتر ازمدل این مدل 

این   یا هاشکال  اول  داشتند.  مد   مهمی  این  کاربرد  به ل که،  ها 
شیمیایی غیر متعارف نیاز دارد که در دسترس  -ی های فیزیک ویژگی 

هایی در دامنه کاربرد ها ممکن است باعث محدودیت ود آن نبو بودن یا  
ها به طور کامل  بینی این مدل پیش   درستی بر این،    افزون ها شود.  آن 
 شیمیایی مورد نیاز بستگی دارد.-ی های فیزیکویژگی   درستی به  

 (QSPR)  1ویژگی -های اخیر، روش ارتباط کمی ساختارسالدر  
طور   پیش   ایگستردهبه  اشتعالبرای  ترکیببینی  های  پذیری 

 

1 Quantitative-Structure-Property Relationship 

است   شده  استفاده  بین    .[11-13]گوناگون  روش  این    UFLدر 
آنترکیب مولکولی  ساختار  و  خالص  انواع   ها،های  توسط  که 
 شود. شوند، ارتباط برقرار می مولکولی نمایش داده می های  کننده توصیف 
 توانند  می ی هستند که  نظرهای مولکولی پارامترهای  کنندهتوصیف

الگوریتم  از  استفاده  شده،  با  شناخته  ریاضی  ساختارهای    تنها های  از 
گسترده  طیف  شوند.  محاسبه  توصیف مولکولی  از  مانند  کننده ای  ها 

توپولوژی کننده توصیف  توصیف های  هندسی،    های کننده کی، 
توصیفکنندهتوصیف و  الکترواستاتیکی  شیمیایی  کنندههای  های 

. از بین انبوه  [14,15]  ارایه شده است QSPR کوانتومی برای آنالیز
شده، کنندهتوصیف محاسبه  توصیف های  برای کنندهبهترین   ها 

تفاده های ترکیب مورد نظر را با اسبه دست آوردن مدلی که ویژگی
بینی کند، انتخاب پیش   درستیترین  از ساختار مولکولی آن با بیش 

روش [16-20] شوندمی کولونی .  الگوریتم  مانند  گوناگونی  های 
مرحله،  [21-26]مورچگان   به  مرحله  انتخاب  الگوریتم،  ژنتیک   ،

طرح پیالگوریتم  توصیف  پیدرریزی  انتخاب  استفاده برای  کننده 
توان به موارد زیر  هایی است که میدارای برتری  QSPRشوند.  می

توصیف تعداد  کرد.  با  کنندهاشاره  مقایسه  در  شده  استفاده  های 
های  کننده. توصیف[2,27]تر است  های مشارکت گروهی کمروش 

می و  هستند  فیزیکی  مفهوم  دارای  شده  اطلاعات  استفاده  توان 
  مورد نظر سهیم هستند را دنبال کرد.  ویژگی شیمیایی که در  - ی فیزیک 
های تئوری که از ساختار مولکولی  کنندهجا که فقط توصیف  از آن

می دست  میبه  شامل  را  مدلآیند  می  QSPRهای  شود،   توان را 
- یهای فیزیکبرای هر ترکیب آلی و تعیین ویژگی  نظریبه طور  

 .  [28-30]شیمیایی گوناگون به کار برد 
ها استفاده ترکیب   UFLبه طور گسترده برای تعیین    QSPRروش  

است   مدل    قراقزی   . [21- 26]شده  الگوریتم یک  ژنتیک  به کمک 
MLR    پایه پیش توصیف   5بر  برای  ترکیب   UFL  865بینی  کننده 

بینی بسیار خوبی  . مدل ایجاد شده دارای قدرت پیش [2]ایجاد نمود  

𝑅 و با  
آموزش
2   𝑅

تست 
بود. با این حال   93/0و    0/ 92به ترتیب برابر با    2

کاربری    2/ 5–25در رنج %    UFLبینی  برای پیش   یادشده تنها مدل  
مخلوط   UFL  78بینی برای پیش   QSPRاز    همکاران و   ونگ داشت.  

ترکیب خالص   9های دوتایی از  . مخلوط [17] دوتایی استفاده کردند  
 بر پایه  سازی مدل تشکیل شده بودند. از ماشین بردار پشتیبان برای  

𝑅  کننده استفاده شد. برای مدل به دست آمده توصیف   4
آموزش
𝑅و    2

تست 
2  

بینی  برای پیش   یادشده تنها . مدل  0/ 97و    0/ 92به ترتیب برابر بودند با  

(1)  Quantitative-Structure-Property Relationship 
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UFL    % بازه  داشت.    10-   43در  برای   همکاران و    یوان کاربرد 
، MLRهای گوناگونی از جمله ترکیب از فناوری  UFL 79بینی پیش 

KNN  ،SVM    وRF   کر از [31] د  دن استفاده  کار  این  در  هرچند   .
( 5-80استفاده شده است )%  UFL  ای از گستره   بازه هایی با  ترکیب 

𝑅 و های به دست آمده خوب نبودند.  اری مدل پارامترهای آم   ولی 
آموزش
2  

 𝑅
تست 
مدل 2 برابر   RFو    MLR  ،KNN  ،SVMهای  برای  ترتیب  به 

و   92/0( و ) 0/ 66و   78/0(، ) 06/0و   68/0(، ) 53/0و   0/ 66بودند با ) 
مطالعه، (.  0/ 56 این  از  مدل   ایجاد هدف  دامنه یک  با  اعتماد    قابل 

 هاییک مجموعه بزرگ ترکیب    UFLبینی پیش  برای کاربرد گسترده  
متنوع   استفاده آلی   سامانه  ترکیب   است.  ها آن  ساختار شیمیایی  ز ا با 

 انتخاب  برازش خطی چند متغیره برای - دار مورچگان حافظه  کولونی 
 ویژگیچشمگیری در  سهم  ها که کننده توصیف  از  بهینه  مجموعه  زیر 
مدل   بینی پیش   قدرت  و   اعتبار  شد.  دارند استفاده  بالا  پذیری اشتعال  حد 
 شد.  ارزیابی  گوناگونی  ی هافناوری  توسط  نیز 

 

 بخش تجربی 
  هاداده سری

  متنوع   ای مجموعه  از  پژوهش  این  برای  اطلاعات  و  ها داده  مجموعه 
  منابع معتبر  از  ها آن  که همگی  است  شده  تشکیل  آلی  ترکیب  588 از 

این [16] اند  شده  گرفته    هیدروکربنی، های  ترکیب   شامل  مجموعه  . 
الکل هالوژن  های ترکیب    ا، ه کتون  آلدهیدها،   استرها،  اترها،  ا، ه دار، 
و ه نیتریل  آمیدها،  ا، ه آمین  اسیدها،  می   های ترکیب   ا،    باشد. نیترو 

درصد حجمی هستند.    100تا    2/ 7  بازه  در  ها ترکیب  این  UFL مقدارهای 
  UFL  مقدارهای  و  به همراه ساختار شیمیایی  ها ترکیب  این  کامل  لیست 
 .است شده   پیوست ارایه فایل    S1  جدول  در  مرتبط  تجربی 

 
 های مولکولی کنندهتوصیف محاسبه

باید توسط  ، ترکیبQSPRبرای به دست آوردن یک مدل   ها 
  ای گستردههای مولکولی نمایش داده شوند. مجموعه کنندهتوصیف

 های کننده وصیف ت های توپولوژیکی،  کننده ها شامل توصیف کننده از توصیف 
توصیف توصیفکنندههندسی،  و  الکترواستاتیکی  های کنندههای 

ها،  کننده شیمیایی کوانتومی محاسبه شد. در این کار، برای محاسبه توصیف 
ترکیب   نخست  مطالعه ساختار  مورد    ChemDraw, 2D در  های 

و   پیش ترسیم  تبدیل  روش  از  استفاده  با  در  سپس  که   فرض 

 

1 Scaling 

2 Mean Centering 

CS Chem3D Ultra    تبدیل بعدی  سه  ساختارهای  به  دارد  قرار 
 از  برخی  محاسبه برای که  این به توجه با کار، ادامه درشدند.  
 پایدارترین ساختار است، ساختارهای سه بعدی  به  نیاز  ا ه کننده توصیف 

  AM1تجربی  نیمه روش  به   HyperChemافزار تولید شده توسط نرم
خروجی[32-35]شدند   بهینه  برای   HyperChemافزار نرم . 

بههکنندهتوصیف محاسبه    Dragonافزارهای نرم ورودی عنوان ا 
 کنندهتوصیف  3475  مجموع، گرفت. در مورد استفاده قرار   MOEو

 محاسبه شد.   ترکیب هر برای

از نخست   مولکولی، هایکنندهتوصیف محاسبه پس 
مقدارهای هاییکنندهتوصیف نزدیک و ثابت که   برای ثابت به یا 

دارندهمولکول همه توصیف ،شدند حذف ا  این  ها کنندهزیرا 
 UFLمقدارهای   دارای که هاییترکیب میان ساختاری ایهتفاوت

هایی  کنندهکنند. سپس، توصیفنمی رمزگذاری باشند رامی متفاوت
( شناسایی  دارند  یکدیگر  با  بالایی  همبستگی  و  R  >  90/0که   ) 

آن بین  با  کنندهها توصیفاز  بیشترین همبستگی   ویژگیهایی که 
منجر  اهکاهش مورد مطالعه دارد نگه داشته و بقیه حذف شدند. این

های مطالعه کننده برایتوصیف  419ای کاهش یافته از  به مجموعه
توسط برازش خطی چند متغیره،    سازی مدلپیش از انجام  بعدی شد.  

 .ها نیز انجام شد کننده روی توصیف  [36]   2سازی و مرکز   1گذاری مقیاس 

 
 سازی مدل

مطالعه،   این    3متغیره  چند خطی برازش  روش  با سازیمدلدر 
به دلیل سادگی و تفسیر آسان به عنوان یک روش   MLRشد.   نجاما

استفاده   QSPRهای  متداول، جذاب و مفید برای ایجاد مدل در روش 
های  کنندهد این روش مستلزم انتخاب توصیف. کاربر[37]  شودمی

توصیف  از  بزرگی  مجموعه  میان  از  وکنندهمربوطه  است  این  ها 
   .اشکال اصلی این روش است

های و ویژگی  ویژگیها نشان داده است که معادله بین  مطالعه
آنالیز  [38]ها در بسیاری از موارد خطی نیست  ساختاری مولکول  .

مرتبه از  آن  در  که  متغیره  چند  خطی  از برازش  بالاتری  های 
 سازیمدلشود یک روش مناسب برای  یها استفاده مکنندهتوصیف
این   برای  [36]است    موردها  گونهدر  مطالعه،  این  در  رو،  این  از   . 

 سازیمدلتر،  به دست آوردن مدل با کیفیت بهتر و مقایسه دقیق 

ها و مقدارهای  کنندهشد. در روش اول، توصیف   انجام روش سه  به
UFL  دوم با تبدیل   سازیمدلها مورد استفاده قرار گرفتند.  ترکیب 

3 Multiple Linear Regression (1)  Scaling      (2)  Mean Centering 

(3)  Multiple Linear Regression 
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های محاسبه شده انجام شد. برای انجام کنندهمتغیر روی توصیف
لگاریتم مقدارهای  های اول تا سوم واین کار، ماتریسی شامل درجه

توصیف توصیف کنندهمطلق  کاهش  از  پس  و  ساخته  ها، کنندهها 
انتخاب بهترین توصیفدار بحافظه  ACOالگوریتم   ها و کنندهرای 

روی   تنهااجرا شد. در روش سوم، تبدیل متغیر    MLRساخت مدل  
ها به عنوان  ترکیب  UFLمتغیر وابسته انجام و لگاریتم مقدارهای  

 مورد استفاده قرار گرفت. سازیمدل متغیر وابسته برای 

بینی و توانایی پیش   انجام   به کمک مجموعه آموزش   سازی مدل 
شامل  م  آزمون  مجموعه  از  استفاده  با  آمده  دست  به   %20دل 

برای ایجاد مجموعه آموزش و آزمون،   های اولیه ارزیابی شد. مولکول 
داده  ) مجموعه  آموزش  مجموعه  زیر  دو  به  راندوم  طور  به   470ها 

های برازش مدل  مولکول( تقسیم شد. ضریب   118مولکول( و آزمون ) 
با استفاده از مجموعه آموزش محاسبه و سپس برای تعیین مقدارهای 

UFL   من مولکول به  استفاده شد.  آزمون  بررسی  ها در مجموعه  ظور 
  Y1احتمال همبستگی شانسی در مدل نهایی، آزمون به هم ریختگی  

شد   برده  کار  به  وابسته  متغیر  تصادفی  تغییر  روش [39] براساس   .
بینی مدل ارزیابی متقاطع به طور گسترده برای بررسی توانایی پیش 

می  اینجا  [40] شود  استفاده  در  پیش .  توسط توانایی  مدل  بینی 
کارلوروش  مونته  متقاطع  ارزیابی  متقاطع (MCCV)  2های  ارزیابی   ،

، و ارزیابی متقاطع CV)-(D  4ای، ارزیابی متقاطع دو حلقه 3پنج برابری
مورد بررسی قرار گرفت. روش ارزیابی متقاطع    (LOOCV)5یکتایی

در   را  داده  از داده   یک  زمان،  یک یکتایی    حذف  آموزش  سری   از ها 
می باقی  ی هاداده  با  را  مدل  کند، می   برای مدل  این  و   سازد مانده 

 رود. اینمی  کار   به  گذاشته بیرون  ترکیب  به  مربوط  ویژگی بینی پیش 
  ها ترکیب  همه  به  مربوط  ویژگی  که   این  تا  شود  تکرار  بایست می  شیوه 

در روش ارزیابی متقاطع مونته کارلو،   .شود  بینی پیش  این روش  سط تو 
های مجموعه آموزش به طور راندوم و با نسبت معین از پیش ترکیب 

 سازیمدل شوند.  تعیین شده به دو دسته آموزش و تست تقسیم می 
مقدارهای   و  انجام  جدید  آموزش  دسته    آزمون دسته    UFLبرای 

شود و مقدارهای مجذور ضریب همبستگی مقدارهای بینی می پیش 
می پیش  ثبت  و  محاسبه  تجربی  مقدارهای  و  شده   . [20] شود  بینی 

به   داده  مجموعه  برابری،  پنج  متقاطع  ارزیابی  مجموعه   5در   زیر 
 آزمونزیر مجموعه به عنوان مجموعه   5تقسیم شده، هر بار یکی از  

ز  چهار  و  شده  گرفته  نظر  یک  در  تشکیل  برای  دیگر  مجموعه  یر 
 

1 Y-Randomization Test 

2 Monte Carlo Cross Validation 

3 5-Fold Cross Validation 

مجموعه آموزشی جمع شده و متوسط خطا در پنج ارزیابی محاسبه 
مرتبه   100شود. روش ارزیابی متقاطع پنج برابری و مونته کارلو  می 

شوند و از مقدارهای محاسبه شده میانگین گرفته و گزارش تکرار می 
بر می  مناسب هم  متقاطع دو حلقه روشی  ارزیابی  انتخاب  شوند.  ای 

 درونی. این روش شامل دو حلقه [41] مدل و هم ارزیابی مدل است 
داده نخستاست.    بیرونی و   به  ، کل  تصادفی  به طور  آموزش   های 

  آزمون شوند. مجموعه  تقسیم می   آزمون دو زیر مجموعه آموزش و  
استفاده می   تنها  ارزیابی مدل  آموزش در حلقه برای  شود. مجموعه 

های آموزش و ارزیابی به طور استفاده شده و به مجموعه داده   درونی 
مثال  مکرر تقسیم می  )برای  توسط مجموعه   50شود  مرتبه(. مدل 

داده آموزش ساخته شده ولی مجموعه داده تست برای تخمین خطای 
 مرتبه تکرار شد.    D-CV  ،100وریتم شود. کل الگ مدل استفاده می 

بامحاسبه  همه شخصی  رایانه  یک  روی  بر   ها 
CPUi5 2.67GHz Intel  TMCore    رم شد.   4و  اجرا  گیگابایتی 

ویندوز  مایکروسافت  عامل   های لازم برنامه   همهبود.   XP سیستم 
 ت.نوشته شده اس (MathWorks) در متلب

 
 الگوریتم کولونی مورچگان کننده بر پایه انتخاب توصیف

حافظه مورچگان  کولونی  الگوریتم  کار،  این  برای   [24]دار  در 
بین ساختار    معادلههایی که به خوبی  کنندهب بهترین توصیفانتخا

 را نشان دهند استفاده شد.  هاترکیب UFLو 

های مشابهی در هر تکرار دارند:  مرحله  ACO های الگوریتم  همه 
ارزیابی هر مورچه؛ به روز کردن مقدارهای  ها؛ ایجاد کولونی مورچه 

 ( بهترین مورچه  توسط  تبخیر فرومون. مورچه فرومون  و  شایان  ها(؛ 
است.  بررسی  مورد  مشکل  حل  راه  یک  مورچه  هر  که  است   ذکر 

 ها کننده از همه توصیف   6های بیتی در این حالت، هر مورچه نمایش رشته 
کنندهای غیرمنتخب صفر تنظیم برای توصیف  است که در آن عناصر 

های انتخاب شده روی یک تنظیم کننده شوند در حالی که توصیف می 
انتخاب  می  وکننده توصیف شوند.  انجام  احتمال  بردار  اساس  بر   ها 

می  محاسبه  فرومون  مقدارهای  اساس  همه   نخست   .شود بر 
معمول روی به  دارند )   همانندی ها مقدارهای فرومون  کننده توصیف 

 کنندهای با استفاده از توصیف   MLRشوند(. مدل برازش  یک تنظیم می 
پیش  از  برازش  تابع  توسط  مورچه  هر  و سپس  ایجاد  انتخاب شده 

 مجذور ضریب در این کار، تابع برازش،   شود.تعریف شده ارزیابی می

4 Double Cross Validation 

5 Leave-one-out Cross Validation 

6 bitstring representation 

(1)  Y-Randomization Test     (2)  Monte Carlo Cross Validation 

(3)  5-Fold Cross Validation    (4)  Double Cross Validation 
(5)  Leave-one-out Cross Validation    (6)  bitstring representation 
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ها به ترکيب  UFLهای محاسبه شده به عنوان متغير مستقل و مقدارهای  کنندهبا استفاده از توصيف  QSPRهای  پارامترهای آماری مدل  -  1جدول  
 عنوان متغير وابسته 
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R  

2 47/0 08/7 45/0 23/7 24/7 45/0 54/0 48/0 56/0 54/0 49/0 43/0 12/9 34/207 

3 61/0 06/6 56/0 49/6 53/6 55/0 59/0 61/0 58/0 61/0 61/0 38/0 52/9 50/245 

4 63/0 92/5 58/0 33/6 38/6 57/0 61/0 63/0 60/0 63/0 63/0 39/0 52/9 92/197 

5 62/0 98/5 57/0 41/6 47/6 56/0 60/0 62/0 58/0 62/0 62/0 38/0 51/9 48/191 
d6 68/0 52/5 63/0 95/5 02/6 62/0 66/0 68/0 65/0 68/0 68/0 39/0 54/9 20/163 

7 65/0 74/5 58/0 34/6 42/6 57/0 62/0 66/0 61/0 65/0 65/0 39/0 46/9 79/123 

8 69/0 40/5 61/0 07/6 16/6 60/0 64/0 69/0 61/0 66/0 70/0 41/0 32/9 78/148 

9 68/0 48/5 63/0 96/5 05/6 61/0 65/0 68/0 63/0 67/0 68/0 40/0 43/9 01/110 

10 67/0 57/5 61/0 05/6 14/6 60/0 65/0 68/0 63/0 67/0 67/0 39/0 52/9 84/135 

a  تکرار  100مقدارهای گزارش شده میانگین MCCV  .است b 5 تکرار  100مقدارهای گزارش شده میانگین-fold CV .استc  تکرار  100مقدارهای گزارش شده میانگین D-CV .استd  بهترین
 کید با حروف برجسته نشان داده شده است.امدل به منظور ت

 
به روز رسانی  .( است 2qه دست آمده از ارزیابی متقاطع ) همبستگی ب 

را دارد انجام  2qترین مورچه که بیشینه مقدار فرومون توسط منتخب 
شود. تبخیر فرومون )یعنی جایی که درآن شدت فرومون در طول  می 

یابد( نیز برای جلوگیری از تجمع نامحدود فرومون و  زمان کاهش می 
،  خواستههمگرایی زودرس احتمالی به دست آمده از آن به راه حل نا

را بررسی انجام می  بنابراین، این سازوکار کل فضای جستجو  شود. 
کردن  می  ضرب  با  کار  این  مطالعه،  این  در  مقدارهای    همه کند. 

 شود. از یک انجام می  تر فرومون در ضریب کم 
از حافظه   ACOالگوریتم   دانش  دار  بر  مبتنی  خارجی  حافظه 

حافظه خالی است،   نخست کند.  استفاده می  ACO تکرارهای پیشین 
، ACO  از هر شود. پس  پر می  ACO با اجرای چندین بار الگوریتم   ولی 

شود و فرایند تا پر شدن بهترین مورچه منتخب در حافظه ذخیره می 
های یابد. به روز رسانی فرومون توسط کل مورچه کل حافظه ادامه می 

 شود. سپس حافظه خالی شده آوری شده در حافظه انجام می منتخب جمع 
الگوریتم  چندین  انجام  با  فرومون  ACO و  مسیرهای  از  استفاده   با 

  شود.این روند چندین مرتبه تکرار می  شود. روز شده دوباره پر می   به 
 های تعداد دفعه  در پایان، حافظه شامل چندین راه حل برتر مشکل است. 

 کننده در حافظه خارجی ملاک اهمیت آن است. ظاهر شدن هر توصیف 
 درنظر گرفتن  ترین مورچه و تفسیر با منتخب  بینی توسط سرانجام، پیش 

 د.شو کننده انجام می اهمیت هر توصیف 

 ها و بحث نتیجه
های در نظر گرفته شده، یک مجموعه داده بزرگ مجموعه داده 

کننده برای  توصیف  3475ترکیب آلی متنوع است. حدود    588  دارای
  معادله نیز اشاره شد،  تر  پیش  که    گونههمانهر مولکول محاسبه شد.  

ها در بسیاری از موارد  آن  هایویژگیبین ساختار مواد شیمیایی و  
  غیرخطی است. برای غلبه بر این رفتار غیرخطی، از تجزیه و تحلیل 

 های تبدیلکنندهبر روی ماتریس توصیف خطی چند متغیره برازش 
  مقدارهای به جای    UFLمطلق    مقدارهای متغیر یافته و از لگاریتم  

  انتخاب   برای  ACO  دارحافظه  استفاده شد. الگوریتم  UFLتجربی  
 پارامترهای  تمام.  شد  برده  کار  به  اهکنندهتوصیف  ترینمناسب

  پارامترها   این  .[42]شد    بهینه   خطا  و  سعی  روش   توسط  الگوریتم
  ρمقدار  و  خارجی  حافظه  اندازه  ا،هدوره  تعداد  ا،همورچه  تعداد  شامل

  تبخیر   و  رسانی روز  به  هایمرحله  ترتیب  به   در  شده  استفاده  τ  و
 و   ،1/0  ،25  ،50  ،40  در  ترتیب  به  فوق  پارامترهای.  بودند  فرومون

متقابل   2q مقدار  .شدند  تنظیم  2/0 ارزیابی  که ضریب همبستگی 
 است به عنوان مقدار برازش در این الگوریتم استفاده شد.

توصیف از  استفاده  با  مدل  یک  اول،  بررسی  ی  هاکنندهدر 
شده   دستمحاسبه  عنوان    هاترکیب  UFL  مقدارهایآمد.    به  به 

جدول   در  شد.  گرفته  نظر  در  وابسته  آماری   1متغیر  پارامترهای 
 های گوناگون به کمک  با اندازه   به دست آمده  MLR های مدل 
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ها به عنوان ترکيب  UFLهای تبديل يافته به عنوان متغير مستقل و مقدارهای  کنندهبا استفاده از توصيف  QSPRهای  پارامترهای آماری مدل  -  2جدول  
 متغير وابسته 
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2 59/0 20/6 55/0 51/6 52/6 55/0 61/0 60/0 62/0 61/0 61/0 49/0 69/8 84/342 

3 67/0 56/5 62/0 97/5 07/6 61/0 63/0 67/0 61/0 60/0 69/0 45/0 21/9 04/321 

4 61/0 05/6 56/0 42/6 45/6 56/0 65/0 61/0 63/0 61/0 63/0 49/0 77/8 91/246 
d5 65/0 75/5 57/0 35/6 40/6 57/0 61/0 65/0 61/0 61/0 67/0 48/0 80/8 59/173 

6 62/0 99/5 58/0 29/6 34/7 54/0 64/0 62/0 61/0 59/0 64/0 48/0 98/8 93/126 

7 70/0 32/5 65/0 77/5 88/5 64/0 69/0 70/0 67/0 68/0 70/0 40/0 49/9 70/217 

8 74/0 99/4 63/0 90/5 17/6 61/0 66/0 74/0 63/0 63/0 77/0 51/0 43/8 79/259 

9 71/0 28/5 64/0 80/5 94/5 63/0 68/0 70/0 64/0 62/0 73/0 49/0 96/8 91/157 

10 69/0 39/5 64/0 83/5 93/5 64/0 67/0 70/0 67/0 68/0 69/0 41/0 45/9 91/351 

a  تکرار  100مقدارهای گزارش شده میانگین MCCVاست .b  5 تکرار  100مقدارهای گزارش شده میانگین-fold CVاست .C  تکرار  100مقدارهای گزارش شده میانگین D-CVاست .d   بهترین
 .کید با حروف برجسته نشان داده شده استامدل به منظور ت

 
دار ارایه شده است. از این جدول پیدا است حافظه   ACOالگوریتم
مقدار توصیف 2q که  تعداد  افزایش  افزایش  با  شده  وارد  کنندهای 

مقدار را دارد. با توجه    ترینبیش کننده  توصیف   6یابد و در مدل با  می
را دارد،    قدارم  بیشینهکه پارامترهای آماری دیگر این مدل نیز    به این 

کننده به عنوان بهترین مدل انتخاب شد.  توصیف   6بنابراین، مدل با  
و   68/0به ترتیب  تست 2Rو  آموزش  2R مقدارهایبرای این مدل، 

این    39/0 بیش  مقدارهایبود.  کار  به سمت  را  ما  این کم  در  تر 
می  سوق  داده  است  مجموعه  ممکن  مدل  آماری  اهمیت   دهد. 

 های محاسبه شده کننده    ه غیر خطی بین توصیف در نظرگرفتن معادل   با 
 و متغیر وابسته بهبود یابد. 

  شود که یک معادله غیر خطیگیری می های فوق نتیجه از نتیجه 
توصیف  هاترکیب  UFL  مقدارهایبین   های محاسبه شده کنندهو 

غیر خطی، تبدیل متغیر روی   معادلهاین    سازیمدل وجود دارد. برای  
کار،  کنندهتوصیف این  انجام  برای  شد.  اعمال  شده  محاسبه  های 

مطلق   مقدارهایاول تا سوم و لگاریتم    هایدرجهماتریسی شامل  
  مقدارهای های محاسبه شده به عنوان متغیر مستقل و  کنندهتوصیف

UFL  به عنوان متغیر وابسته ساخته شد. الگوریتم    هاترکیبACO  
ها اجرا کنندهدار برای انتخاب بهترین زیرمجموعه از توصیفحافظه
مدل اندازه  MLRهای  و  شد.    گوناگونهای  با    هانتیجه ساخته 

 داده شده است. 2در جدول 

دهد که با استفاده از  نشان می   2و    1های جداول  مقایسه نتیجه 
بهتری   هایی با توانایی پیشگویی های تبدیل یافته مدل کننده توصیف 

آموزش آید.  به دست می 
2R     تست و

2R      و   65/0بهترین مدل به ترتیب
بود. در بررسی بعدی، یک مدل بر اساس لگاریتم متغیر وابسته   0/ 48

مقدار   )توصیف UFL)لگاریتم  مستقل  متغیر  تبدیل  بدون   ها(  کننده ( 
 شود می به دست آمد. به طور کلی، تبدیل روی متغیر وابسته زمانی انجام  

و برای تبدیل  ها غیر نرمال، غیر خطی، یا ناهمواریانس هستند که داده 
. شایان [43]  شود واریانسی انجام می   هم ها به نرمال، خطی، و یا  آن 

تر های مستقل متداول ذکر است که تبدیل متغیر پاسخ نسبت به متغیر 
است و اغلب تبدیل لگاریتمی برای تبدیل توزیع غیر نرمال به توزیع 

می  استفاده  پاسخ  نرمال  مدل تقریبا  که   MLRهای  شود.  گوناگون 
( جدید  وابسته  logمتغیر  UFL )   توصیف به  مولکولی کننده را  های 

پارامترهای   3دهد نیز به دست آمد. جدول  محاسبه شده نسبت می 
دهد. معادله ریاضی مدل  های به دست آمده را نشان می آماری مدل 
 نمایش داده شده است.   ( 1) در معادله  

 

log UFL = 0.98 + 0.09X2v − 0.14F01[c − c] −

                     0.54GCUTSLOGP3
− 0.06SMRVSA7  (1  )             

 

log که در آن UFL  پذیری بالا لگاریتم مقدار حد اشتعال  ،𝑋2𝑣  
𝐹01[𝑐،  کننده شاخص اتصال ظرفیتتوصیف − 𝑐]  کننده توصیف

 کربن  - اثر انگشتی دو بعدی است که موقعیت و فراوانی پیوندهای کربن 
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𝐥𝐨𝐠های محاسبه شده به عنوان متغير مستقل و مقدارهای  کنندهبا استفاده از توصيف  QSPRهای  پارامترهای آماری مدل  -  3جدول   𝐔𝐅𝐋  ها ترکيب
 وابسته  به عنوان متغير
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2

R  
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ش 
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آم
2

R  

2 74/0 12/0 73/0 12/0 12/0 73/0 74/0 74/0 74/0 74/0 74/0 72/0 13/0 02/654 

3 76/0 11/0 76/0 11/0 11/0 75/0 76/0 76/0 76/0 76/0 76/0 76/0/ 12/0 89/495 
d4 80/0 1/0 79/0 1/0 10/0 79/0 80/0 80/0 80/0 80/0 80/0 75/0 12/0 16/472 

5 78/0 11/0 77/0 11/0 11/0 77/0 77/0 78/0 77/0 77/0 78/0 75/0 12/0 95/404 

6 79/0 1/0 78/0 11/0 11/0 78/0 79/0 79/0 79/0 79/0 80/0 78/0 12/0 73/296 

7 81/0 1/0 80/0 1/0 1/0 79/0 80/0 81/0 80/0 80/0 81/0 76/0 12/0 43/276 

8 81/0 1/0 80/0 1/0 1/0 80/0 80/0 81/0 80/0 80/0 81/0 77/0 12/0 50/281 

9 82/0 1/0 80/0 1/0 1/0 80/0 81/0 82/0 81/0 81/0 82/0 78/0 12/0 27/229 

10 82/0 1/0 80/0 1/0 1/0 80/0 81/0 82/0 80/0 80/0 82/0 76/0 12/0 15/203 

a    تکرار    100مقدارهای گزارش شده میانگین MCCVاست .b    5 تکرار    100مقدارهای گزارش شده میانگین-fold CVاست .c    تکرار    100مقدارهای گزارش شده میانگین D-CVاست  .d   بهترین
 .مدل به منظور تأکید با حروف برجسته نشان داده شده است

 
ماتریس  های کننده توصیف جزء   GCUT_SLOGP_3  دهد را نشان می 

های مساحت کننده جزء توصیف  SMR_VSA7  مجاور و فاصله است و
 سطح است.
می   4جدول   را  مدل  این  آماری  آموزش دهد.  پارامترهای 

2R 
 و  

تست 
2R     ترتیب به  مدل  این  آمد.    0/ 75و    8/0برای   همهبه دست 

مقدارهای   tمقدارهای   و    pکم   با  دار  اهمیت   تأیید معنی   کننده 
توصیف  مقدارهای  هر  قبول  قابل  مدل  یک  برای  هستند.     pکننده 

شوند محاسبه می   tها که با استفاده از مقدارهای  هر کدام از ضریب 
از مقدار خطای   tباشد. برای محاسبه مقدار    0/ 05تر از  باید کوچک 
شود. برای داده شده است استفاده می  4( که در جدول SEاستاندارد ) 

را با مقدار قدر مطلق   SEتوان مقدارهای  ها، می ارزیابی سریع ضریب 
هر ضریب برازش مقایسه نمود و در صورتی که مقدار ضریب از مقدار 

SE    .ذکر شایان  متناظرش خیلی بزرگتر باشد، قابل قبول خواهد بود
تر مربوط به آن کوچک   SEتر و  است که هر چه ضریب برازش بزرگ 

تر خواهد بود. مرتبط با آن کوچک  pتر و محاسبه شده بزرگ  tباشد، 
بود   472/ 16،  1/ 00×  10-20  تر از کم   pمدل با مقدار    Fمقدار آماری  

(. مقدارهای 0/ 05در سطح احتمال    3/ 06)در مقایسه با مقدار بحرانی  
RMSE1    بود.   12/0و    1/0مجموعه آموزش و تست نیز به ترتیب

شده    های انتخاب کننده مقدارهای توصیف   ترین کم ترین و  ها و بیش نام 
 

1 Root- Mean-Square Error 

logنمودار مقدارهای    1آمده است. شکل    5در جدول   UFL   شده    دیده
مقدارهای  مقابل  در  می پیش   را  نشان  مدل  توسط  شده  دهد. بینی 

شود همبستگی خوبی بین این مقدارها وجود می   دیده گونه که  همان 
QF1دارد. به منظور ارزیابی بیشتر مدل، پارامترهای 

2  ،QF2
2 ،QF3

2  ،rm
2  

محاسبه   یادشده ( برای مدل  CCC)   2ضریب همبستگی سازگاری  و 
QF1شدند. برای یک مدل قابل قبول، مقدارهای  

2  ،QF2
2  ،QF3

باید   2
rm، مقدار  6/0تر از  بزرگ 

تر از  بیش   CCCو مقدار    5/0تر از  بزرگ   2
QF1. مقدارهای   [44] باشد    0/ 80

2  ،QF2
2  ،QF3

2  ،rm
برای   CCC  و   2

برابر   به ترتیب  ارایه شده    0/ 81و    0/ 63،  0/ 71،  0/ 74،  0/ 74مدل 
 به دست آمد که نشان دهنده قابل قبول بودن مدل نهایی است.

ریختگی   هم  به  آزمون  شانسی،  همبستگی  بررسی   Yبرای 
  دادن  تغییر بدون وابسته متغیر مقدارهای روش  این دراستفاده شد.  

  شانسی  صورت نماید. درمی تغییر  تصادفیبه طور   مستقل متغیرهای
آمده، مدل بودن دست   شده  ساخته هایمدل برای 2R پارامتر  به 

 بار  100 دهند. می  نشان  خود  از  را  بالایی  مقدارهای نیز  آزمون این  در  
 شود  می ریخته همهب تصادفی بصورت  تجربی  مقدارهای  ترتیب

الگوریتم   ایجاد خطی برازش  مدل بار  هر و دار  حافظه  ACOشده، 
توصیف   برای بهترین  و  کنندهانتخاب  اجرا  همبستگی  ضریبها 

   ، است  شده  داده  نشان  2 شکل  در  که  گونه شود. سرانجام همان می   محاسبه 

2 Concordance Correlation Coefficient (1)  Root- Mean-Square Error    (2)  Concordance Correlation Coefficient 
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پارامترهای آماری برای بهترين مدل به دست آمده با استفاده   -  4جدول  
𝐥𝐨𝐠های محاسبه شده به عنوان متغير مستقل و  کنندهاز توصيف 𝐔𝐅𝐋 

 به عنوان متغير وابسته 
کنندهتوصیف   Beta SE t p VIF 

976/0 ثابت  005/0  58/205  0/0  - 

X2v 093/0  008/0  33/11  1/9×10-26 97/2  

F01[C-C] 136/0  009/0  44/14 -  2/6×10-39 94/3  

GCUT_SLOGP_3 154/0  009/0  08/17 -  3/9×10-51 57/3  

SMR_VSA7 060/0  006/0  90/9 -  4/4×10-21 61/1  

 
   های استفاده شده کننده مقدارهای توصيف   ترين کم ترين و  . بيش 5جدول  

 در بهترين مدل به دست آمده
 X2v F01[C-C] GCUT_SLOGP_3 SMR_VSA7 

 0/0 8/0 0/0 0/0 ترینبیش

 9/234 9/2 0/24 60/13 حداقل 

 
 . بوده است واقعی یهاداده  به مربوط همبستگی میزان ترینبیش

 این دهندهنشان ریختگی همهب بار 100 به مربوط پایین همبستگی
محاسبهکنندهتوصیف بین شانسی ارتباط که است وهای   ای 

logمقدارهای   UFL  اصلی مدل که کندمی اثبات و ندارد وجود   
پیش  را مدل اهمیت و نیافته توسعه شانسی صورته  ب  بینیدر 

logمقدارهای   UFL کندمی تأییدها ترکیب. 
آمده    به دست، مدل  پیشیندر مقایسه با کارهای گزارش شده  

دسته  مدل  این  دارد.  خوبی  آماری  پارامترهای  مطالعه  این  در 
می  هایترکیباز    ایگسترده را  متنوع  بنابراین،  آلی  پوشاند. 

  تری گستردهشود، گستره بسیارمی  دیده   6که در جدول    گونههمان
 بینی کند. تواند پیشرا می هاترکیب UFL مقدارهایاز 

 است و  ساده  بسیار  که  است  آن  متغیره  چند  خطی  مدل  یک  برتری 

 هایضریب  قابل تفسیر است. بزرگی  راحتی  به  آمده  دست  به  مدل 
 ینسب  اهمیت  نشانگر  مدل  این  در  کننده توصیف  هر  به  مربوط 

توصیف بر  آن  اینجا    ویژگی کننده  )در  مطالعه  logتحت  UFL )  
و می   که دهد  نشان  تواند می  ها ضریب  آن  علامت  همچنین  باشد 

توصیف  تأثیر    .است  منفی  یا  مثبت  نظر  مورد  ویژگی  بر  کننده آن 
می  در  که  شده  ساخته  مدل  از  درستی تعبیر  توان صورتی  داشت 

 مستقل ریاضی  نظر  از  مدل  در  گرفته شده  کار  ای به ه کنندهتوصیف 
 شده انجام  های پیشین باشند. مطالعه  هم(  عمود بر  دیگر ) یک  از 

است  داده  که  که نشان  صورتی   دیگریک  با  اه کننده توصیف  در 
 و  حد انتظار  از  تر بزرگ  های ضریب  ممکن است  خطی باشند  وابسته 

 . [45]   سازی به دست آیدمدل  طی   های نادرست نشانه   یا 

 
شده   بينيشده در مقابل مقدارهای پيش  ديدهنمودار مقدارهای    -  1شکل  

𝐥𝐨𝐠 𝐔𝐅𝐋  بهترين مدل به دست آمده 

 

 
ب  -  2شکل   ريختگي  هآزمون  مقدار  Yهم  اول  نوار  تست. 

2R   را  مدل 
تستنوار ديگر  100دهد. های واقعي نشان ميبر اساس داده

2R   ها مدل
 دهد.های به هم ريخته را نشان ميبر اساس داده

 
  های انتخاب شده کننده به منظور بررسی وابستگی متقابل توصیف 

یک آندبه  برای  پیرسون  همبستگی  ضریب  مقدارهای  ها  یگر، 
)جدول   شد  نتیجه7محاسبه  براساس  چهار  (.  از  جدول،  این  های 

توصیفتوصیف سه  انتخابی،  بکننده  یککننده  وابستگی ه  دیگر 
البته  معنی دارند.  مطالعه  شایاندار  تمام  در  که  است  ها  ذکر 

QSAR/QSPR    دیگر بیش از  هایی که با یککنندهتوصیفنخست
حذف    0/ 90 پیرسون(  همبستگی  )ضریب  دهند  نشان  همبستگی 
توصیف شون می  که  است  معنی  بدان  این  بعضا  کننده د.  که  هایی 

دارند ممکن است در مدل ظاهر و سرانجام    0/ 85بالای  همبستگی  
قابل   وابستگی    پذیرشی مدل  میزان  بهتر  بررسی  برای  کنند.  ایجاد 

جای کننده توصیف  به  یکدیگر،  به  ضریب   ها  مستقیم  های  بررسی 
 ها مورد مطالعه  کننده توصیف   VIFهمبستگی پیرسون، مقدارهای  
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 ها ترکيب UFLبيني مقدارهای های گزارش شده پيشين برای پيشمقايسه مدل به دست آمده و تعدادی از مدل - 6جدول 
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867 GC-FFNN 113  [ 27] 5/2 -24 882/0 881/0  9433/0 9469/0 گروه عاملی 
865 GA-MLR 5 9202/0  9184/0 - - 24 – 5/2 [2] 

79 
MLR 
KNN 
SVM 
RF 

6 

812/0 
821/0 

885/0 

961/0 

659/0 
675/0 
783/0 
924/0 

534/0 
61/0 
662/0 
561/0 

148/0 
144/0 
118/0 
07/0 

140/0 
199/0 
119/0 
136/0 

50- 5 [31 ] 

579 GA-MLR 4 758/0 751/0 511/0 7/2 77/2 3/40- 7/2 [16 ] 
588 Memorized-ACS MLR 4 8/0 75/0 79/0 1/0 12/0 7-100 /2  کار ارایه شده 

 
 کننده انتخاب شده های همبستگي پيرسون برای چهار توصيفمقدارهای ضريب - 7جدول 

X2v F01[c کنندهتوصیف  − c] GCUT_SLOGP_3 SMR_VSA7 
X2v 00/1 68/0 76/0 23/0 

F01[c − c]  00/1 80/0 24/0 - 

GCUT_SLOGP_3   00/1 02/0 

SMR_VSA7    00/1 

 
 تک  تک  باشد که برای می   1تورم واریانس  فاکتور  VIFگیرد. می   قرار 

 :شد محاسبه  ( 2) معادله  به  توجه   با  مدل  در  شده  وارد  های کننده توصیف 
 

𝑉𝐼𝐹 =
1

1−𝑅2 (2)                                                                         
 

  سایر  بر که است کنندهتوصیف یک همبستگی ضریب  2Rکه  
  برای  شده پیشنهاد بحرانی است. مقدار شده برازش  اهکنندهتوصیف

 . اگر مقدار[46]شود  می گرفته نظر در   %5  متون طبق واریانس تورم
 بحرانی  مقدار این از تربزرگ کنندهتوصیف یک برای واریانس تورم
نظر  کنندهتوصیف اطلاعات باشد  همبستگی  اثر در تواندیم مد 

  به  مربوط واریانس تورم شود. مقدار فاکتور مخفی اهکنندهتوصیف
انتخابی  توصیف چهار الگوریتم  کننده   دار حافظه  ACOتوسط 

است.    4جدول    در شده  داده   دیده جدول در که گونههماننشان 
  دهندهدارند که نشان   5تر از  کم  VIFا  هکنندهتوصیف تمام  شودمی

 دار است.  آن است که مدل به دست آمده معنی
  دار انتخاب حافظه   ACOکننده توسط الگوریتم  چهار توصیف 

توصیف  اتصال  شاخص های کنندهتوصیف جزء،  X2vکننده  شدند. 
 

1 Variance Inflation Factor 

  تصال، ا  شاخص هایکنندهتوصیف محاسبه ر. د[47]است    2ظرفیت 
  شود.می  داده اختصاص هیدروژن جز به هااتم کلیه به مقدارهایی

نشان  این   اتم   به شده  پیوند همسایه هایاتم تعداد دهنده مقدارها 
می   δبا   و است هیدروژن جز به موردنظر داده    برای  شود.نشان 

 :شودمی تعریف k Cجمله (3) فرمول طبق پیوند هر
 

𝐶𝑘 = (𝛿𝑖𝛿𝑗)−
1

2 (3                                                        )  
 

  اتصال   شاخص  عددی  مقدار  مولکول  کل  روی  ها ترم  این  همه  جمع 
  شده  گفته   فرمول  از  نیز  ظرفیت  اتصال  شاخص  محاسبه  برای دهد.  می  را 
جای    δυ  مقدار  شود؛ می  استفاده  بالا  در    δυ  . شود می   استفاده  δبه 

 های الکترون   منهای  اتم  هر  ظرفیت  های الکترون  تعداد   دهنده   نشان 
توصیف  هیدروژن  به   شده  باند    ظرفیت  اتصال   شاخص  کننده است. 

به   توجه  . با [47] کند  می  را توصیف  ها ترکیب  سایز  و  شکل   در  تغییرات 
افزایش   با  گرفت  نتیجه   توان می  آمده  به دست  مدل  در  آن   مثبت  علامت 

log و  یافته  افزایش   ها مولکول  بین  کنش  برهم  مولکول،   حجم  UFL 

  یابد. نیز افزایش می  پذیری اشتعال   گستره  و  یابد می افزایش   نیز   ها ترکیب 

2 Valence Connectivity Index (1)  Variance Inflation Factor    (2)  Valence Connectivity Index 
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  انگشت  اثر  های کننده توصیف  جمله   از  ،  F01[C-C]کننده توصیف 
موقعیت  است  بعدی  دو  فراوانی   را  C-C اتمی  جفت  فراوانی  و  که 

علامت [48] دهد  می  نشان  1 فاصله   در     کننده توصیف  این  منفی  . 
مولکول    C-C های اتم  جفت  تعداد  افزایش   با  که  دهد می  نشان  در 

  گستره  کاهش و  شیمیایی  های ترکیب   یکدیگر،   به  نسبت  1  فاصله  با 
  ،  GCUT_SLOGP_3کننده توصیف   .یابد می   کاهش   پذیری اشتعال 

.  [50,49] است   1فاصله  و  مجاور   ماتریس   های کننده توصیف   جزء 
 اگر   که  است  ij[M [عناصر  شامل  شیمیایی   ساختار  یک  مجاور  ماتریس 

 صورت   این  غیر  در  و  است  ijM=1باشند   داشته   هم پیوند  با     jو    iهای اتم 

  طول   ijD که  شود می  تعریف  ij[D [عناصر  با  فاصله  است. ماتریس  صفر 
  شده  وصل  اجزاء  از  قسمتی  j و  i اگر  و  است  j تا  i اتم  از   مسیر  ترین کوتاه 

  فاصله  مجاور  ماتریس    ij عنصر  شود. هر می  صفر استفاده   باشند   یکسان 
  روی    jو   iهای اتم  بین  شده  اصلاح  فاصله  ijD که  است   ij1/√D  برابر 

  ماتریس  ویژه  مقدارهای  از  ها کننده توصیف  این  است.  مولکول   گراف 
عناصر می  محاسبه  فاصله - مجاور  log  مقدارهای  قطری  شوند.  P  
log  محاسبه  در  اتم  هر  سهم  کننده توصیف  این  بنابراین،   .هستند  P  

  دهد. می  نشان  را  ترکیب  گریزی  آب  میزان  و ) آب /اکتانول  تقسیم   ضریب ) 
  دهد می  نشان  که  باشد می  منفی  مدل  درون  کننده توصیف  علامت 

  آلی  مولکول  نظر  مورد  ترکیب  مولکول،  آبگریزی  ویژگی  افزایش   با 
  تر کم  نیز  بخار  فشار  و  بوده  قویتر  واندروالس  نیروی  و  است  تری بزرگ 

پس، می  logمقدار   باشد.  UFL   پذیری اشتعال  گستره  و  یافته  کاهش  
  های کننده توصیف   جمله  از  ،  SMR_VSA7کننده توصیف   .یابد می  کاهش 

تقریبی    واندروالس  سطح   مساحت   محاسبه  اساس  بر  و  سطح  احت س م 
توسط    iv  .است   ( ip)   دیگر  اتمی   ویژگی  تعدادی  همراه به   ( ivاتم )  هر 

  کل  iv مجموع  ، SMR_VSA7شود.  تقریب جدول اتصال محاسبه می 
یک بازه   در  مولی(  شکست  )ضریب  ipکه  طوری  شود می  تعریف  ها اتم 

در ضریب    iاتم    بیانگر سهم   iR.  است    iR<0/ 56 و     (a, b)مشخص 
  محاسبه شده   SMRکننده  گونه که در توصیف شکست مولی است همان 

  را  پذیری قطبش  و   سطح  مساحت   اثر  کننده توصیف  این   . [50] است  
 برازش  ضریب  منفی   دهد. علامت می   نشان  ها ترکیب  پذیری اشتعال   بر 

 سطح  مساحت  افزایش   با  که  دهد می   نشان  نظر  مورد  مدل  در   آن 

  لاندن  جاذبه  نیروی  شده،   بیشتر  ها ترکیب   پذیری  قطبش   ها، ترکیب 
log و   افزایش   ها مولکول  بین  UFL  بنابراین، می   کاهش  گستره  یابد. 

 د.  یاب می  کاهش   ها ترکیب   پذیری اشتعال 
 

 گیرینتیجه

کار،   این  ارزیابی    588در  و  تولید  برای  آلی  متنوع  ترکیب 
ها استفاده شد.  آن  UFL  مقدارهای بینی  برای پیش  QSPRهای  مدل
توصیفمدل از  استفاده  با  ترتیب  به  شده، کنندهها  محاسبه  های 
سوم  هایدرجه تا  توصیفاول  و کنندههای  شده  محاسبه  های 

 بر این،   افزون ها ساخته شدند.  کننده لگاریتم مقدارهای مطلق توصیف 
( وابسته  متغیر  روی  متغیر  تبدیل  از  استفاده  با  نیز  UFLمدل   ) 

دست توصیف   به  بهترین  انتخاب  برای  اثر کنندهآمد.  که  هایی 
)ویژگی وابسته  متغیر  بر  مولکول  ساختاری  ( UFL  مقدارهایهای 
می  هاترکیب نشان  خوبی  به  کولونی را  قدرتمند  الگوریتم  دهند، 
ACO  های درجهدار به کار برده شد. در صورت استفاده از  حافظه 

توصیف توکنندهبالاتر  خود  جای  به  کیفیت هاکنندهصیف ها   ،
آمده اندکی بهبود یافت. اما با اعمال تبدیل متغیر    به دستهای  مدل

log( و استفاده از مقدارهای  UFLروی متغیر وابسته )  UFL   به جایUFL   
بهبود یافته   چشمگیریبه عنوان متغیر وابسته، کیفیت مدل به طور 

شامل   خوب  آماری  پارامترهای  با  مدلی  آموزش = 0/ 80و 
2R،  

تست=75/0
2R  ،79/0=2q،  16 /472=F  ،12/0 =RMSE  آمد.   به دست

از تبدیل متغیر،    استفاده  دهند که در صورتنشان می   هانتیجهاین  
سازی بهبود خواهد یافت.  در مورد متغیر وابسته، کیفیت مدل  ژهبه وی

 پیشینگزارش شده  های  همچنین مقایسه مدل ارایه شده با مدل 
بسیار    دهدنشان می گستره  مدل حاضر  از  گسترده که    UFLتری 

پیش  هایترکیب خوبی  به  را  میآلی  میبینی  و  برای تکند  واند 
اشتعالپیش حد  بالای  بینی  حتی   هایترکیبپذیری  و  دیگر  آلی 

 سنتز نشده استفاده شود. 
 

 
 1399/   02/  08 : پذیرش تاریخ    ؛  1398/   10/  10 :  دریافت تاریخ
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