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 چکیده

  هایروش با استفاده از    بی فنیل های پلی کلرینه برخی مشتقات  یمه عمر  نزمان  جهت پیش بینی    (QSPR)خاصیت-ارتباط کمی ساختارمطالعه       

، رسم و گروه مناسبی از توصیف  ترکیباتانجام شد. در ابتدا ساختار  (ANN)شبکه های عصبی مصنوعیو   (MLR)رگرسیون خطی چند متغیره 

 نیمه عمر ترکیباتها که بیشترین ارتباط را با  وصیف کننده ای برای بدست آوردن بهترین تها محاسبه شدند. سپس از روش انتخاب مرحلهکننده 

استفاده گردید.   داشتند  نظر  این روش  مورد  کننده شامل  6با  انواع    +Lop, GATS5m, GATS8m, LDip, RDF020u, R2vتوصیف  از  که 

در ابتدا  شعاعی هستند انتخاب گردید.    توصیف کننده های توپولوژیکی، بار، نمایش سه بعدی مولکول بر اساس پراش الکترونی و تابع توزیع 

و ریشه    )2R(مقادیر ضریب تعیین  .  گردیداستفاده    شبکه عصبی مصنوعی ساخته شد. سپس برای به دست آوردن نتایج بهتر از    MLRمدل خطی  

برای مدل غیرخطی   030/0و    896/0و    MLRبرای مدل خطی    050/0و    0/ 716برای سری تست به ترتیب برابر    (RMSE)میانگین مربعات خطا  

ANN  .های آماری، برتری روش  داده بدست آمدANN  را نسبت به روشMLR   .نشان می دهد 
 

 

 شبکه عصبی مصنوعی ، رگرسیون خطی چند گانه،  زمان نیمه عمر  ،بی فنیل های پلی کلرینه  ،خاصیت -ارتباط کمی ساختار : واژه های کلیدی
 

 

 . مقدمه 1

یک خانواده از ترکیبات سمی و خطرناک برای موجودات و   (Polychlorinated biphenyls-PCBs)فنیل های پلی کلرینه  بی   

به شمار می آیند بر اساس تعداد و جایگاه اتمهای کلر دارای    10این ترکیبات دارای یک تا    . محیط زیست    209اتم کلر بوده که 

ای که هرچه تعداد اتمهای کلر  به گونه ، دن ه میزان سمیت می باشهای کلر بر حلقه های بی فنیل تعیین کنند  استخلاف  .عضو می باشند

  چون  فردی   به  منحصر  های  ژگیویبه دلیل    .د بودترکیب خطرناک تر خواه  ،های پارا و متا بیشتر اشغال شده باشندبیشتر و جایگاه
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 صنایع  ویژه  به  مختلف  صنایع  در  تیحرار  های  کاهنده  و  هیدرولیکی  های  کننده  روان  عنوان  به  ترکیبات  این   بالا  حرارتی  ظرفیت

یز بوده و این خاصیت موجب تجمع بیولوژیکی  آبگر  ،کلرینه  پلی  های  فنیل   بی  که  است  ذکر  به  لازم  .شوندمی  استفاده  الکترونیک

تولید و مصرف   ،فنیل های پلی کلرینه  زایی بیهرچند که با کشف خاصیت بیماری  .[1-2]آن ها در بدن موجودات زنده می گردد

میلادی در بسیاری از کشورها متوقف شد اما به دلیل راهیابی این ترکیبات از کارخانجات تولیدکننده و صنایع   80آنها از اواخر دهه  

کننده   علی  مصرف  زیست  محیط  در  همچنان  مقاوم  مواد  این  محدود  پذیری  تجزیه  زیست  دیگر  طرف  از  و  زیست  محیط  به 

 ، جذب بر روی ذرات معلق در آتمسفر  ،بسته به نوع ترکیب .اندالخصوص در محیط های آبی و خاک وجود داشته و تجمیع شده

خاک و  دریایی  رسوبات  در  و    ،تجمع  سطحی  آبهای  به  انتقال  و همچنین  حضور  مختلف  اشکال  تواند  می  زیرزمینی  های  سفره 

دهد که بی فنیل های پلی کلرینه قادر به ایجاد  تحقیقات سالهای اخیر نشان می .سرنوشت محتوم این ترکیبات زیانبار در محیط باشد

غذایی به جانداران اکوسیستم  های چربی تجمع یافته و در طی زنجیره  این ترکیبات در بافت  . سرطان زایی به ویژه در زنان می باشد

می شوند وارد  انسانی  از جمله جوامع  متعدد  و جوامع  مختلف  از جمله    .های  مختلفی  مکانیسم های  از طریق  ترکیبات کلردار  این 

علاوه   .های سرطانی می گردندها منجر به ایجاد تودهپذیر همچنین تغییر در بیان ژننش های واک ایجاد استرس اکسیداتیو و تولید گونه

زایی سرطان  مغزی  ،بر  های  است  -آسیب  ترکیباتی  چنین  با  مواجهه  زیانبار  آثار  دیگر  از  می  .عصبی  نشان  این  مطالعات  که  دهد 

بیمارین توانترکیبات می به  ابتلا  نمایدی هاد روند  به آنچه گفته شد امروزه شناسایی و    .ی چون پارکینسون را تسریع  این    بررسینظر 

یکی از راههای بررسی پایداری این ترکیبات    .[3-5]سائل قابل توجه در علوم بهداشتی و زیست محیطی می باشدترکیبات یکی از م

یک ترکیب مدت زمانی است که طول می کشد تا آن   )1/2t(1رنیمه عمدر طبیعت، اندازه گیری میزان نیمه عمر این ترکیبات است.  

هرچه    .است  نیمه عمر هر ترکیب نشان می دهد که آن ترکیب تا چه اندازه پایدار  .ترکیب به نصف مقدار اولیه خودش تجزیه شود

بیشتر آن ترکیب در طبیعت   پایداری  نشان دهنده  باشد  بیشتر  نیمه عمر ترکیبات    است.نیمه عمر یک ترکیب  اندازه گیری  بنابراین 

استفاده از روشهایی    دن وقت گیر و هزینه بر می باش  معمولا  هاو اندازه گیری  آنجاییکه این بررسیهااز    . امابسیار حائز اهمیت می باشد

( QSPR)  2خاصیت   -ترکیبات مختلف، ارتباط کمی ساختار  خواص  آنها ضروری به نظر می رسد. برای پیش بینی    پیش بینی برای  

استفاده می گردد از آن  بطور وسیع  امروزه  بوده که  مناسبی  یک رابطه آماری و ریاضی است که    QSPR.  [6-10]روش مطمئن و 

، کمترین (MLR)روشهای مختلفی از جمله رگرسیون خطی چندگانه  ساختار ترکیبات را به خاصیت مورد مطالعه مرتبط می سازد.

پشتیبان  (ANN)، شبکه های عصبی مصنوعی(PLS)مربعات جزیی بردار  ماشین  استفاده    QSPRدر مدلسازی های    (SVM)و  مورد 

 .  [11-15]قرار گرفته است

بینی   انجام این تحقیق پیش  نیمه عمر دسته ایی از  هدف از  پلی کلرینه  بی  زمان  با استفاده از روش های رگرسیون خطی  فنیل های 

 می باشد.    (ANN)عصبی مصنوعی های شبکه  و (MLR)چندگانه

 
1 Half-life (t1/2) 
2 Quantitative structure property relationships (QSPRs)  
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 یمحاسبات های. روش2

 هاسری دادهانتخاب  .2-1

صورت  این ترکیبات به    ابتدادر    .[16]مورد بررسی قرار گرفتای پلی کلرینه  فنیل هبی  ترکیب از مشتقات    62در این کار تعداد

پیش   تصادفی سری  و  آموزش  سری  گروه  دو  شامل  به  آموزش  سری  است،  شده  تقسیم  ها(  %80)مولکول  50بینی  سری   داده  و 

  به عنوان متغیر وابسته و توصیف     )زمان های نیمه عمر    مقادیرلگاریتم  باشد.  می  داده ها(  %20)  مولکول  12بینی شامل  پیش 

بینی جهت ارزیابی مدل مورد . سری آموزش جهت ایجاد یک مدل مناسب و سری پیش ندها به عنوان متغیر مستقل انتخاب شدکننده

 در شبکه عصبی مصنوعی علاوه بر سری آموزش و تست از سری ارزیابی نیز استفاده گردید. .استفاده قرار گرفت

 

 بهترین آنها غربالگری و گزینش، ها کنندهف یتوص. محاسبه 2-2

توصیف   5000بیش از کنند. در حال حاضر ها مقادیر عددی هستند که خصوصیات مختلفی از مولکول را بیان می توصیف کننده        

توانند ترین آنها می ارزیابی و پیدا کردن مناسبکاهش توصیف کننده های غیرمفید و سپس  بعد از  که  کننده مولکولی وجود دارد  

 .گیرنداستفاده قرار  نظر مورد مورد خاصیتبینی  جهت پیش 

ایی  مرحله  از روش رگرسیون  ها  ترین توصیف کننده  مناسب  انتخاب  متغیرها  استفاده شد.    1جهت  مرحله ای،  در روش رگرسیون 

ابتدا متغیری وارد مدل مییکی پس از دیگری وارد مدل   با مت شدند در این حالت،  بالاترین میزان همبستگی را  غیر وابسته  شود که 

دارد. با ورود هر متغیر جدید، کلیه متغیرهای موجود در معادله بررسی شده و اگر هر کدام از آنها سطح معناداری خود را از دست 

از مدل خارج می متغیر جدید  از ورود  قبل  این ترتیب دادهبدهند،  به  به  به      های  شود.  توصیفگرها  وابسته و  متغیر  عنوان 

مرحلهعنو تکنیک رگرسیون  و  نظر گرفته شده  در  مستقل  متغیر  انجام شد. همانطور که میان  ایی  ای  مرحله  دانیم روش رگرسیون 

می ارائه  مدل  زیادی  میتعداد   ... و  توصیفگر  دو  شامل  دوم  مدل  توصیفگر،  یک  شامل  اول  مدل  که  تعداد کند.  افزایش  با  باشد. 

توانیم  یابد. اما بدلیل پیچیدگی مدل، نمیخطای جذر میانگین مربعات(کاهش می  (RMSE2و  افزایش     2R  توصیفگرها بالطبع مقدار

تعداد زیادی توصیفگر را جهت مدلسازی انتخاب کنیم. بدین منظور و جهت انتخاب تعداد توصیفگرهای مناسب، نمودار پارامترهای  

test  از جمله  مختلف آماری
2, Rtrain

2R،test, RMSEtrainRMSE   توصیفگر    6تعداد    آن،بر طبق  و  ب تعداد توصیفگرها رسم  برحس

با   را  ارتباط  بیشترین  که  توصیفگرهایی  عنوان  این    به  انتخاب شدند.  دارند،  در    6ترکیبات  آنها  طبقه  به همراه  توصیفگر 

 ارائه شده است.  1جدول

 

 

 
1 Stepwise 
2Root-mean-square-error 
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 ه به مرحلهتوصیفگرهای انتخاب شده توسط رگرسیون خطی چندگانه مرحل .1جدول 

 

 شبکه های عصبی مصنوعی. 2-3

کنند. این مجموعه که از  های منحصر به فردی پیروی میهستند که از الگوریتم هانورون ازای  مجموعهمصنوعی  های عصبی  شبکه   

به طور کلی    .گیرندشوند و مورد استفاده قرار میها طراحی میاست، با هدف شناسایی الگوشدهگرفته  مغز انسان الگوبرداری و الهام 

های ورودی و ارائه  بندی کردن دادهی یادگیریِ ماشین، که منجر به طبقهست براهاییتوان گفت که شبکه عصبی شامل الگوریتممی

می مطلوب  می.  گرددخروجی  که  است  دلیل  همین  شبکهبه  عنوانتوان  به  را  عصبی  نظر  از  جزئی های  در  ماشین  یادگیری  فرایند 

 .گرفت

و در انتها اعمال دانش به دست آمددده  نمایش دانش  ،یادگیری های محاسباتی نوین برایها و روشسیستم مصنوعی،  های عصبیشبکه

 شددیوه از گرفتددهالهام  حدددودی  تددا  هاشددبکه  گوندده  ایددن   اصددلیایددده    هستند. های پیچیدهانهسام های خروجی ازبینی پاسخدر جهت بیش 

 مصددنوعی  عصددبیباشددد. شددبکه  مددی دانش  منظور یادگیری و ایجادبه   اطلاعات و هاپردازش داده برای سیستم عصبی زیستی کارکرد

یک  .کندمی ذخیره مشابه موارد  در  استفاده  برای  و  فراگرفته  آموزش  طریق  از  را  داده  مجموعه  چند  بین   ارتباط  دانش   که  است  روشی

( نددورون)  عصددبی  هایسددلول  از  گروهددی  شددامل  لایدده  هر.  شودمی  تشکیل  پنهان  و  خروجی  ورودی،  عصبی مصنوعی، از سه لایهشبکه  

 ولددی کنددد  محدددود را هددانورون بددین  ارتبدداط کدداربر کدده ایددن  مگر هستند، ارتباط در دیگر هایلایه هاینورونموماً با کلیه ع  که  است

سدداختار  انتددومی نویسددی رایانددهبرنامه بددا اسددتفاده از دانددش  .ندارنددد ارتبدداطی لایدده، همددان هدداینورون سددایر بددا لایدده هددر هدداینورون

هددای مصددنوعی بدده هددم پیوسددته، ایجدداد ای از ایددن نورونطراحی کرد که همانند یک نورون عمل نماید. سپس با ایجدداد شددبکه ایداده

 نوع توصیف کننده  معنی توصیف کننده  نشانه توصیف کننده 

Lop Lopping centric index. Topological 

GATS5m 
Geary autocorrelation-lag 5/weighted by atomic 

masses. 
2D autocorrelations 

GATS8m 
Geary autocorrelation-lag 8/weighted by atomic 

masses. 
2D autocorrelations 

LDip Local dipole index. Charge 

RDF020u Radial Distribution Function-2.0/unweighted. RDF 

+R2v 
R maximal autocorrelation of lag 2/weighted by 

atomic van der Waals volumes. 
GETAWAY 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%DB%8C%D8%A7%D8%AF%DA%AF%DB%8C%D8%B1%DB%8C_%D9%85%D8%A7%D8%B4%DB%8C%D9%86%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%85%D8%A7%DB%8C%D8%B4_%D8%AF%D8%A7%D9%86%D8%B4
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%A7%D9%85%D8%A7%D9%86%D9%87%E2%80%8C%D9%87%D8%A7%DB%8C_%D9%BE%DB%8C%DA%86%DB%8C%D8%AF%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%A7%D9%85%D8%A7%D9%86%D9%87_%D8%B9%D8%B5%D8%A8%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%B1%D8%AF%D8%A7%D8%B2%D8%B4_%D8%AF%D8%A7%D8%AF%D9%87%E2%80%8C%D9%87%D8%A7
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%B1%D8%AF%D8%A7%D8%B2%D8%B4_%D8%AF%D8%A7%D8%AF%D9%87%E2%80%8C%D9%87%D8%A7
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D9%BE%D8%B1%D8%AF%D8%A7%D8%B2%D8%B4_%D8%AF%D8%A7%D8%AF%D9%87%E2%80%8C%D9%87%D8%A7
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B7%D9%84%D8%A7%D8%B9%D8%A7%D8%AA
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D8%A7%D9%86%D8%B4
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D8%B1%D9%86%D8%A7%D9%85%D9%87%E2%80%8C%D9%86%D9%88%DB%8C%D8%B3%DB%8C_%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D8%A7%D9%86%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D8%B1%D9%86%D8%A7%D9%85%D9%87%E2%80%8C%D9%86%D9%88%DB%8C%D8%B3%DB%8C_%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D8%A7%D9%86%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D8%B1%D9%86%D8%A7%D9%85%D9%87%E2%80%8C%D9%86%D9%88%DB%8C%D8%B3%DB%8C_%D8%B1%D8%A7%DB%8C%D8%A7%D9%86%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%A7%D8%AE%D8%AA%D8%A7%D8%B1_%D8%AF%D8%A7%D8%AF%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%A7%D8%AE%D8%AA%D8%A7%D8%B1_%D8%AF%D8%A7%D8%AF%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%A7%D8%AE%D8%AA%D8%A7%D8%B1_%D8%AF%D8%A7%D8%AF%D9%87
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%A7%D8%AE%D8%AA%D8%A7%D8%B1_%D8%AF%D8%A7%D8%AF%D9%87
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نمددایی از یددک شددبکه عصددبی   1. شددکل  آن را آمددوزش داد  ،بدده شددبکه الگددوریتم اعمددال ایددن   با  برای شبکه و الگوریتم آموزشی یک

 .[17-20]مصنوعی را نشان می دهد

 

 . نمایی از یک شبکه عصبی مصنوعی1شکل 

  

کنددد. سددازی میهاست که عملکرد انتقالی مغز انسددان را شبی  1های عصبی موجود، مدل پرسپترون چند لایهترین مدلاییکی از پایه

های ای مغز انسان و انتشار سیگنال در آن مد نظر بوده است و از این رو، گهگاه با نام شبکهدر این نوع شبکه عصبی، بیشتر رفتار شبکه

، پددس از دریافددت ورودی )از یددک سددلول 3های عصبی مغز انسان، موسوم به نورونشوند. هر یک از سلولنیز خوانده می  2خوردپیش 

دهنددد. دهند و نتیجه را به یک سلول دیگر )عصبی یا غیددر عصددبی( انتقددال مییا غیر عصبی دیگر(، پردازشی روی آن انجام می  عصبی

 .ای مشخص ادامه دارد، که احتمالاً در نهایت منجر به یک تصمیم، پردازش، تفکر و یا حرکت خواهد شداین رفتار تا حصول نتیجه
 

 

 . نتایج و بحث  3

   (MLR)زی به روش رگرسیون خطی چندگانه سامدل .3-1

هددای انتخدداب کنندددهای، مرحله بعدی، ایجاد مدددل میددان توصددیفها توسط روش مرحلهکنندهترین توصیفپس از انتخاب مناسب

طدده زیددر بدده راب MLRبرای سری آموزش بددا اسددتفاده از روش  ترکیبات ها و باشد. بین توصیف کنندهمی شده و 

 عنوان مدل خطی بدست آمد:

 = – 1.167 + 4.509 (Lop) – 24.172 (GATS5m) + 8.327 (GATS8m) – 0.848 (LDip) + 0.043 

(RDF020u) + 1.378 (R2v+) 

بینددی شددده و پیش   تجربددیسددری تسددت اسددتفاده گردیددد. مقددادیر    ترکیبددات  بینی  سپس از معادله بدست آمده برای پیش 

( نمودار مقادیر پددیش بینددی شددده بددر 2شکل)  (آورده شده است.2برای کلیه ترکیبات مجموعه آموزش و تست در جدول )  

 
1 Multi-Layer perceptron (MLP) 
2 Feedforward Networks 
3 Neuron 

https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88%D8%B1%DB%8C%D8%AA%D9%85_%D8%A2%D9%85%D9%88%D8%B2%D8%B4%DB%8C_%D8%B4%D8%A8%DA%A9%D9%87_%D8%B9%D8%B5%D8%A8%DB%8C&action=edit&redlink=1
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%DA%AF%D9%88%D8%B1%DB%8C%D8%AA%D9%85
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)اختلاف مقادیر پددیش بینددی شددده و مقددادیر تجربددی( را بددر  ( نمودار مقادیر باقیمانده ها3حسب مقادیر تجربی را نشان می دهد. شکل)

ی نشان می دهد. در این شکل پراکندگی نقاط در حول خط صفر نشان می دهد که خطددای سیسددتماتیک در مدددل حسب مقادیر تجرب

 وجود ندارد.

 
 MLR-SWو تست به روش  بر حسب مقادیر تجربی برای سری آموزش بینی شده  نمودار مقادیر پیش   .2شکل 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 در دو مجموعه آموزشی و تست  MLR-SWبراساس مدل  برای مقادیر   مقادیر تجربیه ها برحسب نمودار تغییرات باقیماند .3شکل
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 ANNو  MLRمقادیر تجربی و پیش بینی شده بی فنیل های پلی کلرینه توسط روش . 2جدول

1/2 log t

(ANN) 

1/2 log t

(MLR) 

1/2 log t

(Exp) 
 شماره نام ترکیبات بی فنیل های پلی کلرینه

 سری آموزش 

729/1 682/1 1/724 2,3'-Dichlorobiphenyl 1 

992/1 006/2 928/1 2,2',5- Trichlorobiphenyl 2 

003/1 006/2 924/1 2,2',6- Trichlorobiphenyl 3 

048/2 050/2 045/2 2,4',6- Trichlorobiphenyl 4 

139/2 130/2 146/2 2,2',3,4'- Tetrachlorobiphenyl 5 

271/2 204/2 274/2 2,2',3,5- Tetrachlorobiphenyl 6 

213/2 169/2 243/2 2,2',3,5'- Tetrachlorobiphenyl 7 

094/2 094/2 083/2 2,2',3,6- Tetrachlorobiphenyl 8 

193/2 180/2 196/2 2,2,3,6'- Tetrachlorobiphenyl 9 

138/2 148/2 13/2 2,3,3',4- Tetrachlorobiphenyl 10 

331/2 308/2 336/2 2,3,3',6- Tetrachlorobiphenyl 11 

283/2 292/2 29/2 2,3,4',6- Tetrachlorobiphenyl 12 

396/2 384/2 391/2 2,3',4',5- Tetrachlorobiphenyl 13 

34/2 281/2 31/2 2,2',3,3',5- Pentachlorobiphenyl 14 

351/2 288/2 352/2 2,2',3,4,5'- Pentachlorobiphenyl 15 

299/2 271/2 312/2 2,2',3,4',5'- Pentachlorobiphenyl 16 

186/2 255/2 167/2 2,2',4,4',5- Pentachlorobiphenyl 17 

284/2 321/2 283/2 2,2'4,5,5'- Pentachlorobiphenyl 18 

418/2 382/2 405/2 2,3,3'4,4'- Pentachlorobiphenyl 19 

261/2 299/2 265/2 2,3'4,4',5- Pentachlorobiphenyl 20 
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331/2 332/2 334/2 2,2',3,3',4,4'- Hexachlorobiphenyl 21 

196/2 265/2 185/2 2,2',3,3',4,6'- Hexachlorobiphenyl 22 

257/2 264/2 26/2 2,2',3,3',5,6'- Hexachlorobiphenyl 23 

257/2 333/2 253/2 2,2',3,3',6,6'- Hexachlorobiphenyl 24 

231/2 232/2 228/2 2,2',3,4,4',5'- Hexachlorobiphenyl 25 

276/2 240/2 27/2 2,2',3,4,5',6- Hexachlorobiphenyl 26 

318/2 287/2 314/2 2,2',3,4',5,5'- Hexachlorobiphenyl 27 

273/2 282/2 279/2 2,3',4,4',5,5'- Hexachlorobiphenyl 28 

214/2 204/2 233/2 2,2',3,3',4,4',6- Heptachlorobiphenyl 29 

261/2 199/2 241/2 2,2',3,3'4,5,5'- Heptachlorobiphenyl 30 

234/2 223/2 236/2 2,2',3,3',4,5,6'- Heptachlorobiphenyl 31 

216/2 230/2 225/2 2,2',3,3',4,5',6- Heptachlorobiphenyl 32 

154/2 138/2 17/2 2,2',3,3',4,5',6'-Heptachlorobiphenyl 33 

19/2 194/2 19/2 2,2',3,4,4',5,6'- Heptachlorobiphenyl 34 

819/2 926/1 857/1 2,2',3,4,4',5',6- Heptachlorobiphenyl 35 

005/2 020/2 009/2 2,2,3,4',5,5',6- Heptachlorobiphenyl 36 

125/2 082/2 13/2 2,3,3',4,4',5,5'- Heptachlorobiphenyl 37 

042/2 102/2 049/2 2,2',3,3',4,4',5,5'-Octachlorobiphenyl 38 

173/2 190/2 176/2 2,2',3,3'4,5',6,6'- Octachlorobiphenyl 39 

339/2 232/2 336/2 2,3,3',4,4',5,5',6- Octachlorobiphenyl 40 

267/2 352/2 272/2 2,2',3,3',4,4',5,5',6-Nonachlorobiphenyl 41 

286/2 311/2 281/2 2,2',3,3',4,4',5,6,6'- Nonachlorobiphenyl 42 

348/2 353/2 34/2 2,2',3,3',4,5,5',6,6'- Nonachlorobiphenyl 43 
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264/2 269/2 26/2 2,2',3- Trichlorobiphenyl 44 

38/2 310/2 382/2 2,3',4- Trichlorobiphenyl 45 

299/2 319/2 297/2 2,3',5- Trichlorobiphenyl 46 

258/2 275/2 265/2 2,2',3,3'- Tetrachlorobiphenyl 47 

201/2 190/2 199/2 2,2',4,6'- Tetrachlorobiphenyl 48 

269/2 292/2 267/2 2,3,4',5- Tetrachlorobiphenyl 49 

186/2 185/2 173/2 2,4,4',5- Tetrachlorobiphenyl 50 

 سری تست 

006/2 022/2 029/2 2,2',3,4',6- Pentachlorobiphenyl 51 

176/2 247/2 158/2 2,3,3',4',6- Pentachlorobiphenyl 52 

126/2 212/2 182/2 2,3,4,4',5- Pentachlorobiphenyl 53 

201/2 156/2 204/2 2,2',3,4,4',5- Hexachlorobiphenyl 54 

179/2 14/2 236/2 2,2',4,4',5,5'- Hexachlorobiphenyl 55 

287/2 274/2 26/2 2,3,3',4,4',5- Hexachlorobiphenyl 56 

401/2 400/2 401/2 2,3,3',4,4',6- Hexachlorobiphenyl 57 

348/2 412/2 342/2 2,3,3',4',5,6- Hexachlorobiphenyl 58 

333/2 286/2 336/2 2,2',3,4,5,5',6- Heptachlorobiphenyl 59 

316/2 256/2 31/2 2,2',3,3',4,4',5,6- Octachlorobiphenyl 60 

294/2 306/2 288/2 2,2',3,3',4,5,5',6- Octachlorobiphenyl 61 

218/2 300/2 274/2 2,2',3,3',4,4',5,5',6,6'-Octachlorobiphenyl 62 

 

 شبکه های عصبی مصنوعی   توسط و پیش بینی  مدل سازی .3-2 

شددبکه عصددبی   بدده  مرحلدده ایددی،توسددط روش    توصیف کننده های انتخدداب شدددهدر قسمت دوم این کار، برای حصول نتایج بهتر،  

 یک شبکه سه لایه بددا تددابعانجام شد.  MATLAB نرم افزار و با استفاده از 10ها در محیط ویندوز ند. پردازش دادهدش واردمصنوعی 
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مقددادیر بددوده و قبددل از عمددل آمددوزش  [1 , 0]سیگموئیدی برای نرون ها طراحی شد. مقادیر اولیه وزن ها بطور تصادفی از بازه  انتقال

انجددام   BP 1هددا بوسددیله الگددوریتمسازی و بهنگام کردن وزنها و بایاسنرمال شده است. بهینه [0.9 , 0.1]ورودی و خروجی در فاصله 

هددا بدده سدده گددروه تقسددیم شددده اسددت: مجموعدده آمددوزش، مجموعدده ارزیددابی و مجموعدده تسددت. مجموعدده شددده اسددت. مجموعدده داده

داده هددا( بددرای ارزیددابی مدددل در طددی  %30دادن شددبکه عصددبی مصددنوعی، مجموعدده ارزیددابی )جهت آمددوزش   داده ها(  %50آموزش)

 برای تست مدل ایجاد شده به کار رفت.  داده ها(  %20)  بینیایجاد مدل مناسب و مجموعه پیش آموزش دادن شبکه و 

مصددنوعی برابددر اسددت. بدده ازای هددر تعددداد  های عصددبیها در لایه ورودی با تعداد توصیف کننده های  وارد شده به شددبکهتعداد نرون

، تعددداد ANN. بدین ترتیددب کدده بدده ازای هددر مدددل شدندها در لایه مخفی بهینه توصیف کننده وارد شده به شبکه عصبی، تعداد نرون

د. از رسددم بینددی محاسددبه گردیدد های آموزشددی و پیش برای مجموعه  RMSEتغییر داده شده و مقادیر    10تا    1ها در لایه مخفی از  نرون

وزنهددا و های لایه مخفددی بهیندده شددد. سددپس بقیدده پارامترهددا از جملدده ها در لایه مخفی، تعداد نرونبرحسب تعداد نرون  RMSEمقادیر  

 دهد.  مشخصات شبکه عصبی مصنوعی بهینه شده را نشان می 3. جدول گردید  بهینه نیز  ها، سرعت یادگیری و مومنتومبایاس

 تولید شده ANNت ساختار و مشخصا .3جدول 

No. of nodes in the input layer 6 

No. of nodes in the hidden layer 5 

No. of nodes in the output layer 1 

Learning rate 4/0 

Momentum 2/0 

Number of epochs 1000 

Transfer function Sigmoid 

 

بینددی )تسددت( ترکیبات مورد نظر در مجموعه آموزشددی، ارزیددابی و پیش  بهینه شده مقادیر    ANNبا استفاده از مدل  

ترکیبددات  ( نیددز مقددادیر محاسددبه شددده  4( نشان داده شده است. در شکل)2مورد محاسبه قرار گرفت و در جدول)

 اند.های مختلف برحسب مقادیر تجربی رسم شدهمورد نظر در مجموعه

بررسی مقبولیتبه برای مقادیر    منظور  ارائه شده  مقادیر    مدل  تغییرات مقدار خطا برحسب  نمودار  محاسبه شده، 

شود توزیع خطا کاملاً تصادفی بوده و مدل ارائه  ( رسم شده است. همانگونه که مشاهده می5در شکل)  تجربی  

 باشدشده از نظر آماری قابل قبول می

 
1Back-propagation 



     

 

 
 59  1399 پاییز، 33، شماره دهمسال                            و همکاران بهرامی نسب

 
( JQCS ) 

 
 مقادیر تجربی در دو مجموعه آموزشی و تست برحسب   ANN-SWمحاسبه شده براساس مدل  مقادیر   .4شکل 

 

 

 در دو مجموعه آموزشی و تست ANN-SWبراساس مدل  برای مقادیر   مقادیر تجربینمودار تغییرات باقیمانده ها برحسب  .5شکل
 



 

 

 
 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                            1399 پاییز، 33ره ، شمادهمسال                                                                60

 
( JQCS ) 

 اری با استفاده از پارامترهای آم . ارزیابی مدل3-3

 MLR, ANN  های ساخته شده به روشهای  بینی مدلپارامتر آماری، جهت ارزیابی توانایی پیشچهار     4مطابق جدول       

همانطور که در این جدول مشاهده می شود تمام پارامترهای آماری برای روش غیرخطددی شددبکه عصددبی   .به کار گرفته شد

 انه است.مصنوعی بهتر از روش خطی رگرسیون خطی چندگ

 های انتخاب شده پارامترهای آماری برای مدل .4جدول 

SW-ANN SW-MLR   

 سری آموزش  899/0 986/0
2R 896/0 716/0  سری تست 

 سری آموزش  042/0 015/0
RMSE 

 سری تست  050/0 030/0

 سری آموزش  927/1 715/0
REP 

 سری تست  249/2 358/1

 سری آموزش  497/1 444/0
AARD 

 سری تست  842/1 981/0
 

 . نتیجه گیری 4

زمان های نیمه بینی  جهت مدل سازی و پیش   شبکه های عصبی مصنوعی در این تحقیق از دو روش رگرسیون خطی چندگانه و        

مشتقات   برخی  کلرینه  بی  عمر   پلی  های  مرحلهفنیل  روش  توسط  شد.  با  کنندهتوصیف  6ای،  استفاده  را  ارتباط  بیشترین  که  ایی 

شدند.     انتخاب  از  داشتند  مدلسازی  چندمتغیره  دوجهت  خطی  رگرسیون  عصبی    (MLR)روش  های  شبکه  و 

بنابراین از این روش می توان برای پیش    .دارد  MLRنسبت به    ANNنتایج نشان از برتری روش    استفاده گردید.  (ANN)مصنوعی

جدید که با نرم افزار   شیمیایییعنی با محاسبه توصیف کننده های یک ترکیب    ترکیبات مشابه استفاده کرد.  زمان های نیمه عمربینی  

 آن را محاسبه نمود.  زمان نیمه عمردراگون قابل انجام است و وارد کردن آنها به شبکه عصبی بهینه شده می توان مقدار 

 

 . مراجع 5
 

[1] Zheng, X., Dupuis, K. T., Aly, N. A., Zhou, Y., Smith, F. B., Tang, K., ... & Baker, E. S. (2018). 

Utilizing ion mobility spectrometry and mass spectrometry for the analysis of polycyclic aromatic 

hydrocarbons, polychlorinated biphenyls, polybrominated diphenyl ethers and their 

metabolites. Analytica chimica acta, 1037, 265-273. 

[2] Pessah, I. N., Lein, P. J., Seegal, R. F., & Sagiv, S. K. (2019). Neurotoxicity of polychlorinated 

biphenyls and related organohalogens. Acta neuropathologica, 138(3), 363-387. 

 برای سری آموزش  epsilon(ɛ)برحسب مقدار  RMSEمقدار نمودار تغییرات( 4شکل )



     

 

 
 61  1399 پاییز، 33، شماره دهمسال                            و همکاران بهرامی نسب

 
( JQCS ) 

[3] Müller, M. H. B., Polder, A., Brynildsrud, O. B., Karimi, M., Lie, E., Manyilizu, W. B., ... & 

Lyche, J. L. (2017). Organochlorine pesticides (OCPs) and polychlorinated biphenyls (PCBs) in 

human breast milk and associated health risks to nursing infants in Northern Tanzania. Environmental 

research, 154, 425-434. 

[4] Raffetti, E., Donato, F., Speziani, F., Scarcella, C., Gaia, A., & Magoni, M. (2018). Polychlorinated 

biphenyls (PCBs) exposure and cardiovascular, endocrine and metabolic diseases: a population-based 

cohort study in a North Italian highly polluted area. Environment international, 120, 215-222. 

[5] Covaci, A., Gheorghe, A., Voorspoels, S., Maervoet, J., Redeker, E. S., Blust, R., & Schepens, P. 

(2005). Polybrominated diphenyl ethers, polychlorinated biphenyls and organochlorine pesticides in 

sediment cores from the Western Scheldt river (Belgium): analytical aspects and depth 

profiles. Environment international, 31(3), 367-375. 

[6] Li, M., Yu, H., Wang, Y., Li, J., Ma, G., & Wei, X. (2020). QSPR models for predicting the 

adsorption capacity for microplastics of polyethylene, polypropylene and polystyrene. Scientific 

reports, 10(1), 1-11. 

[7] Sepehri, B. (2020). A review on created QSPR models for predicting ionic liquids properties and 

their reliability from chemometric point of view. Journal of Molecular Liquids, 297, 112013. 

[8] Borhani, T. N., García-Muñoz, S., Luciani, C. V., Galindo, A., & Adjiman, C. S. (2019). Hybrid 

QSPR models for the prediction of the free energy of solvation of organic solute/solvent 

pairs. Physical Chemistry Chemical Physics, 21(25), 13706-13720.  

[9] Zhu, T., Gu, L., Chen, M., & Sun, F. (2021). Exploring QSPR models for predicting PUF-air 

partition coefficients of organic compounds with linear and nonlinear approaches. Chemosphere, 266, 

128962. 

[10] Yan, F., Shi, Y., Wang, Y., Jia, Q., Wang, Q., & Xia, S. (2020). QSPR models for the properties 

of ionic liquids at variable temperatures based on norm descriptors. Chemical Engineering 

Science, 217, 115540. 

[11] Haiying, Y., Meiping, L., & Junsheng, H. (2020). A Comparative QSPR Study on Photolysis 

Half-lives of Polychlorinated Dibenzofurans by MLP-ANN and SVM. Asian Journal of 

Ecotoxicology, (4), 240-247. 

[12] Moussaoui, M., Laidi, M., Hanini, S., Abdallah, A. E. H., & Hentabli, M. (2021). Critical 

Properties and Acentric Factors of Pure Compounds Modelling Based on QSPR-SVM with Dragonfly 

Algorithm. Kemija u industriji: Časopis kemičara i kemijskih inženjera Hrvatske, 70(7-8), 375-386. 

[13] Zarei, K., Atabati, M. and Ebrahimi, M., 2007. Quantitative structure-property relationship study 

of the solvent polarity using wavelet neural networks. Analytical Sciences, 23(8), pp.937-942. 

[14] Quang, N. M., Mau, T. X., Nhung, N. T. A., An, T. N. M., & Van Tat, P. (2019). Novel QSPR 

modeling of stability constants of metal-thiosemicarbazone complexes by hybrid multivariate 

technique: GA-MLR, GA-SVR and GA-ANN. Journal of Molecular Structure, 1195, 95-109. 

[15] Maouz, H., Khaouane, L., Hanini, S., Ammi, Y., Hamadache, M., & Laidi, M. (2020). QSPR 

studies of carbonyl, hydroxyl, polyene indices, and viscosity average molecular weight of polymers 

under photostabilization using ANN and MLR approaches. Kemija u industriji: Časopis kemičara i 

kemijskih inženjera Hrvatske, 69(1-2), 1-16. 



 

 

 
 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                            1399 پاییز، 33ره ، شمادهمسال                                                                62

 
( JQCS ) 

[16] Liao, S., Yu, X., Chen, J. and Huang, X., (2019). Prediction of the half-lives of polychlorinated 

biphenyls based on the IEF-PCM calculations. Journal of Theoretical and Computational 

Chemistry, 18(07), 1950033. 

[17] Salah, M., Altalla, K., Salah, A., & Abu-Naser, S. S. (2018). Predicting Medical Expenses Using 

Artificial Neural Network. International Journal of Engineering and Information Systems 

(IJEAIS), 2(20), 11-17. 

[18] Marugán, A. P., Márquez, F. P. G., Perez, J. M. P., & Ruiz-Hernández, D. (2018). A survey of 

artificial neural network in wind energy systems. Applied energy, 228, 1822-1836. 

[19] Pang, Z., Niu, F., & O’Neill, Z. (2020). Solar radiation prediction using recurrent neural network 

and artificial neural network: A case study with comparisons. Renewable Energy, 156, 279-289. 

[20] Cabaneros, S. M., Calautit, J. K., & Hughes, B. R. (2019). A review of artificial neural network 

models for ambient air pollution prediction. Environmental Modelling & Software, 119, 285-304. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



     

 

 
 63  1399 پاییز، 33، شماره دهمسال                            و همکاران بهرامی نسب

 
( JQCS ) 

 

 

 

 

Modeling and quantitative structure-property relationship studying to predict the half-life of 

polychlorinated biphenyls using multivariate linear regression and artificial neural networks 

 

 

Sakineh Bahraminasab*1,1Mehdi Nekoei*2 , S.Abbas Taheri 2 

1Department of Information Science, Shahid Beheshti University, Tehran, Iran 

2Department of Chemistry, Faculty of Science, Shahrood Branch, Islamic Azad University, Shahrood, Iran 

 

Submited: 02 September 2020, Revised: 09 December 2020, Accepted: 18 December 2020 

  

Abstract 

Quantitative structure-property relationship (QSPR) study was performed to predict the half-life of 

some polychlorinated biphenyl derivatives using multivariate linear regression (MLR) and artificial 

neural networks (ANN). First, the structure of the compounds, the drawing, and the appropriate group 

of descriptors were calculated. Then, the step-wise method was used to obtain the best descriptors that 

were most related to the half-life of the compounds. With this method, 6 descriptors including Lop, 

GATS5m, GATS8m, LDip, RDF020u, R2v + were selected from the types of topological descriptors, 

charge, three-dimensional representation of molecules based on electron diffraction and radial 

distribution function. First, a multiple linear regression linear model was constructed. Then, artificial 

neural network was used to obtain better results. The values of coefficient of determination (R2) and 

root mean square error (RMSE) for the test series were equal to 0.716 and 0.050 for the MLR linear 

model and 0.896 and 0.030 for the nonlinear ANN model, respectively. Statistical data show the 

superiority of ANN method over MLR method. 
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