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  مقدمه -۱

 بخار ماده، آن در که است دمایی یدرجه ترینپایین ۱اشتعال نقطه
 این .کندمی تولید هوا با احتراق قابل مخلوط تشکیل برای کافی

 دهایفرآین خطر ارزیابی در ایمنی کلیدی مسئله یک خصوصیت
 استفاده، برای نظارتی مختلف های چارچوب در که است صنعتی
 یافته اختصاص شیمیایی مواد به نقل و حمل و سازی ذخیره

                                                 
1 Flammability Point 

 را خالص شیمیایی مواد برای اشتعال نقطه های داده .[2 ,۱]است
 ترمو علمی های اس دی اس مانند مختلف منابع از توانمی

 یا [4]مرک ایندکس ،[3]لانژ شیمی راهنمای کتاب ،2فیشر
 .آورد بدست شیمیایی خطرات برای نیوش جیبی راهنمای
 اجزای به مخلوط یک اشتعال نقطه وابستگی دلیل به متاسفانه،

 در ها مخلوط اشتعال نقطه از کمی اطلاعات آن، دهنده تشکیل
 غیر رفتار ها مخلوط موارد، اکثر در ین،ا بر علاوه است. دسترس

 نقطه شدید کاهش یا و افزایش موجب که دهندمی نشان آل ایده

                                                 
2 Thermo Fisher Scientific’s SDSs 

 رو، این از است. اهمیت حائز آنها اشتعال نقطه تخمین صنعت، در هاآن وسیع کاربرد و تایی دو مخلوطهای تیاهم لیدل به :چكيده

 ایجاد تایی دو آلی یمخلوطها ذیریپ اشتعال نقطه ینیب شیپ یبرا )QSPR(تیخاص-ساختار یکم رابطه یها دلم مطالعه، این در
 نیا در .است مخلوط کی یژگیو فیتوص یبرا یعدد کننده فیتوص محاسبه ها، مخلوط QSPR مطالعات در چالش نیبزرگتر .شد
 کننده فیتوص از مخلوط یها کننده فیتوص محاسبه یبرا مختلف ریاضی روابط از حاصل ها کننده توصیف از مجموعه 22 ق،یتحق
 ونیرگرس با همراه (ACO-Memorizedدار)حافظه مورچگان یکولون تمیالگور شد. برده کار به خالص باتیترک یمولکول یها

 پذیری اشتعال تیخاص در یتوجه قابل سهم که ییهاکنندهفیتوص مجموعه ریز نیبهتر انتخاب یبرا (LRM)رهیمتغ چند یخط
آموزش یرمقاد شد. انتخاب مدل ینبهتر عنوان به sum-fmol-sqr یفگرتوص بر یمبتن مدل .شد برده کار به دارند

2R , 2 آزمونR  ینا 
 97/2 و 75/3 بیترت به آزمون و یآموزش یهاداده مجموعه یبرا )MAE(مطلق یخطا نیانگیم بود. 94/0 و 93/0 یبترت به مدل

 فیتوص نیبهتر توسط که ییهامدل از استفاده با و یریگنیانگیم ساده راهکار کی قیطر از زین گروهی مدل کی آمد. دست به
 .شد PRQS یینها مدل یآمار تیفیک بهبود موجب امر نیا آمد. دست به بودند، شده جادیا ها کننده

 مخلوط، کننده توصیف دار، حافظه مورچگان کولونی الگوریتم اشتعال، نقطه ،تیخاص-ساختار یکم رابطه :کليدی واژگان

 متغیره. چند خطی رگرسیون
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 تشکیل اجزای از یک هر اشتعال نقطه مقادیر به نسبت اشتعال
 محفظه و باز محفظه هایآزمون .[6 ,5]گرددمی مخلوط دهنده
 استفاده تجربی طور به ها مخلوط اشتعال نقطه تعیین برای بسته
 مواردی در اشتعال نقطه گیری اندازه حال، این با .[7]شوندمی

 .[8]است هزینه پر و دشوار سمی، و رادیواکتیو یها مخلوط مانند
 ها مخلوط برای اشتعال نقطه هایداده اینکه به توجه با بنابراین،

 آنالیزهای برای آنها دقیق بینیپیش نیستند، دسترس در راحتی به
 نقطه تخمین برای مختلفی هایمدل است. ضروری ایمنی

 هایمدل شامل هامدل این است. شده گزارش ها مخلوط اشتعال
 و UNIFAC[۱3-۱۱] روش بر مبتنی هایمدل ،[۱0 ,9]تجربی

 QSPR)[۱۱, ۱7-۱4](۱ساختار-خصوصیت کمی رابطه هایمدل
 از استفاده با ها مخلوط اشتعال نقطه تجربی مدل در است.
 مستقل( نده)متغیرهایکن توصیف عنوان به تجربی هایداده

 تا نیز UNIFAC روش بر مبتنی هایمدل شود.می بینیپیش
  هستند. پیچیده حدودی

 کمی رابطه از استفاده با اشتعال نقطه ینتخم ،یراخ یهاسال در
 است. گرفته قرار توجه مورد (QSPRساختار)-خصوصیت
 صرفا اساس بر خصوصیت بینی پیش توانایی QSPR مدلسازی
 پیش های مدل دارد. را مولکولی ساختارهای هایندهکنتوصیف

 عوامل انتخاب هایهزینه و تجربی بار QSPR کننده بینی
 کاهش توجهی قابل طور به را صنعتی هایفرآیند برای مناسب

 ساختار-خصوصیت کمی روابط تاکنون، حال، این با دهند.می
 برده کار به خالص ترکیبات اشتعال نقطه بینی پیش برای عمدتا
 تخمین به اخیر کارهای از کمی تعداد فقط و است شده

 چالش .[20-۱8 ,8] است یافته اختصاص ها مخلوط خصوصیات
 ،ها مخلوط در QSPR مطالعات کاربرد در مسئله برانگیزترین

 خواص بینیپیش برای .است عددی هایکنندهتوصیف محاسبه
 محاسبه برای اختلاط قوانین معمولا ،ها طمخلو

 دهندهتشکیل اجزاء از استفاده با مخلوط هایکنندهتوصیف
 است شده پیشنهاد مختلفی اختلاط قوانین رود.می کار به مخلوط

 مخلوط برای دیگر برخی و آل ایده یها مخلوط برای برخی که
 اجزاء بین کنش هم بر گرفتن نظر در با آل ایده غیر یها

 کار به فعالیت ضرایب از استفاده با مخلوط دهندهتشکیل

                                                 
1 Quantitative Structure-Property Relationship 

 برای را QSPR سازی مدل همکاران و جیو .[23-2۱]رودمی
 قرار بررسی مورد آلی جزیی دو یها مخلوط اشتعال نقطه تعیین
 وضعیت شاخص ابتدا، مخلوط، کنندهتوصیف محاسبه برای دادند.

 شد. محاسبه مخلوط سازنده اجزای (E الکتروتوپولوژیک)وضعیت
 کسر توسط جزء هر الکتروتوپولوژیک وضعیت شاخص سپس،
 جمع از مخلوط کنندهتوصیف نهایتا و شد داده وزن مربوطه مولی

 بدست مخلوط دهنده تشکیل اجزاء شده داده وزن هایشاخص
 برای جدید QSPR هایمدل [8]نیز همکاران و ثباتی .[۱8]آمد

 کردند. ارائه جزئی چند آلی یها مخلوط اشتعال نقطه بینیپیش
 قوانین توسط را مخلوط هایکنندهتوصیف آنها کار، این در

 با و اقلیدسی فاصله از گرفته الهام اختلاط قانون ،2کی مخلوط
 اخیرا، آوردند. بدست مخلوط کنندهتوصیف سوم ریشه از استفاده
 مختلف ریاضی هایفرمول بردن کار به با نیز همکاران و گادین
 ده،دهنتشکیل اجزاء از مخلوط هایکنندهتوصیف محاسبه برای
 مخلوط اشتعال نقطه بینیپیش برای جدید QSPR هایمدل

 های مدل [25]همکاران و سولوو .[24]کردند ایجاد دوتایی یها

QSPR هایآزیوتروپ نرمال جوش نقطه بینی پیش برای را 
 و گروهی چندگانه خطی رگرسیون از استفاده با دوتایی
 گرهایتوصیف .کردند ایجاد تاریزیرساخ مولکولی گرهایتوصیف

 مولکولی اجزای از یک هر گرهایتوصیف ادغام با مخلوط یک
 نیز [20]همکاران و آبادی شاه زارع .شدند تولید آن

 دوتایی هایآزیوتروپ نرمال جوش نقطه برای QSPR هایمدل
 رویکرد دو اساس بر مخلوط، گرهایتوصیف .آوردند دست به

 یک هر به مربوط مولکولی گرهایتوصیف میانگین :بود مختلف
 مولکولی گرهایتوصیف دهیوزن و مخلوط در مولکولی اجزای از

 مقادیر به دوم، حالت محاسبه در ها.آن مولی کسرهای با منفرد
 است. نیاز مولی کسرهای تجربی

 توانمند و جدید QSPR هایمدل توسعه مطالعه، این از هدف
 باشد.می جزئی دو آلی یها مخلوط اشتعال نقطه بینیپیش برای

 هاییمدل چنین توسعه برای ریاضی مختلف هایفرمول پتانسیل
 واقع، در گرفت. قرار ارزیابی مورد اشتعال نقطه بینیپیش جهت
 تعریف که بود دلیل این به موضوع این بر تمرکز

 در مهم مرحله یک عنوان به مخلوط هایکنندهتوصیف
 که خواصی برای ویژه به ،ها مخلوط برای QSPR هایمدل

                                                 
2 Kay’s Rule 
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 را دهندهتشکیل اجزاء مولی کسر با غیرخطی روند یک توانندمی
 است. شده شناخته کنند، دنبال

 ها شرو و مواد -2 

 تجربی های داده -2-۱

 داده 400 املش بزرگ ادهد مجموعه کی اضر،ح طالعهم در
 دهش منتشر بعمنا زا وتایید لیآ یها مخلوط برای تجربی

 33 املش ادهد جموعهم این .[37-26 ,5]است شده استخراج
 رصدهاید ترکیب با هاترکیب این خلوطم از ست.ا خالص ترکیب
 گردیده یجادا متفاوت هاییژگیو اب وتایید خلوطم 400 ،متفاوت

 املش مختلف یعامل هایگروه با یمیاییش ترکیبات است.
 یافت ادهد مجموعه ینا رد هاالکل و ها،هیدروکربن ها،کتون

 و C˚ 89 ات -C˚ 5/27 محدوده رد اشتعال قطهن مقادیر شوند.می
 جموعهم است. 959/0 تا 050/0 حدودهم در مولی کسرهای

 با آزمون و آموزش دسته ود به رتیبت به تصادفی طور هب هاداده
  شدند. تقسیم 80 و 320 هایاندازه

 مولكولی های کننده توصيف-2-2

 تشکیل ترکیبات مولکولی ساختار ها،کننده توصیف محاسبه برای
 یمترس D2 ChemDraw در جداگانه بطور مخلوط هر دهنده

 مربوطه ماژول از بعدی سه ساختارهای ایجاد برای .[38]شد
 سه ساختارهای سپس شد. استفاده Ultra D3Chem CS در

 از استفاده با MOE( ۱مولکولی) عملیات افزار نرم در بعدی
 مجموع در گرفتند. قرار هندسی سازیبهینه تحت 1AM روش
 و MOE از کننده توصیف 25۱ شامل کننده توصیف 3475
 ساختار توصیف برای دراگون افزار نرم از کننده توصیف 3224

 بین از .[39]شد محاسبه خالص ترکیب هر مولکولی
 مقادیر که هاییکننده توصیف شده، محاسبه هایکنندهتوصیف

 هاکنندهتوصیف این زیرا ،شدند حذف داشتند ثابت یا صفر
 اشتعال نقطه مقادیر یدارا که ترکیباتی میان ساختاری ایهتفاوت

 همبستگی ضریب سپس، کنند.نمی رمزگذاری را باشندمی متفاوت
 بین از و محاسبه باقیمانده هایکننده توصیف میان

                                                 
1 Molecular Operating Environment 

 داشتند، 9/0 بالای همبستگی ضریب که هاییکنندهتوصیف
 مخلوط اشتعال نقطه با همبستگی بیشترین که ایکنندهتوصیف

 نهایت، در شدند. حذف بقیه و شتهدا نگه داشت را تایی دو یها
 در که ماند باقی ترکیب هر برای مولکولی کنندهتوصیف 255

  گرفت. قرار استفاده مورد کار بعدی هایقسمت

 مخلوط کننده توصيف -2-2

 برای متفاوتی هایراهکار ،ها مخلوط QSPR مطالعات در
 هایکنندهتوصیف از استفاده با مخلوط هایکنندهتوصیف محاسبه
 این در .[4۱ ,40]شودمی برده کار به خالص ترکیبات مولکولی
 از مخلوط، کنندهتوصیف نوع دو و بیست پژوهش،
 شدند، نتیجه قبل قسمت از که مولکولی هایکنندهتوصیف
 مبنای بر که مختلفی هایفرمول کار، این برای شد. محاسبه
 شدند)جدول گرفته بکار هستند غیرخطی و خطی ریاضی معادلات

 کنندهیفتوص نوع دو و بیست بین از که است ذکر به لازم (.۱
 شده ارایه ما تحقیقاتی گروه توسط نوع ۱0 ،ها مخلوط برای
 با و قبلی تحقیقاتی کارهای ادامه در حاضر پژوهش و [20]است
 مخلوط توصیف در شده ارایه هایفرمول توانایی دادن نشان هدف

 آنها مختلف خصوصیات بینیپیش و QSPR سازیمدل جهت ها
 با همراه مخلوط، هایکنندهتوصیف کلیه از فهرستی است.

 .است شده آورده ۱ جدول در ریاضی، فرمول و مختصر توضیحات
 (۱) کرد: بندی طبقه گروه سه به توانمی را هاکنندهتوصیف این

 (2)  ،است شده استفاده آنها فرمول در مولی کسر که ایدسته
 (3) و گیردمین نظر در را دیگر اطلاعات و مولی کسر که ایدسته
 استفاده را پتانسیل انرژی و مولی کسر اطلاعات که ایدسته

 پیشنهاد ما تحقیقاتی گروه در بار اولین برای دسته آخرین کند.می
 از استفاده با MOE افزار نرم در پتانسیل هایانرژی است. شده

 توضیح برای شدند. محاسبه Hamiltonian MNDO روش
 باید در را B و A خالص جزء دو شامل دوتایی مخلوط یک بیشتر،

 با وطمخل پتانسیل انرژی بهتر مقایسه و درک برای .گرفت نظر در
 و AA، BB شامل سیستم سه پتانسیل انرژی خالص، ترکیبات

AB هر در کنندهشرکت هایمولکول ساختار شدند. محاسبه 
 شد. وارد MOE افزار نرم به SIMLES صورت به سیستم
 میدان روش از استفاده با هندسی سازی بهینه سپس،
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 جدول ۱ . انواع توصیف کننده های مخلوط، توصیف و فرمول های مربوط.

 توصیف فرمول توصیف کننده
centroid 

 

 میانگین توصیف کننده های ترکیبات خالص

sqr-diff 
 مربع تفاوت توصیف کننده های ترکیبات خالص 

abs-diff  قدر مطلق تفاوت توصیف کننده های ترکیبات خالص 
fmol-sum 

 مجموع توصیف کننده های وزن دارشده  توسط کسرهای مولی 
fmol-diff 

 تفاوت توصیف کننده های وزن دار شده توسط کسر مولی 
sqr-fmol 

 مجموع توصیف کننده های وزن دار شده توسط مجذور کسرهای مولی 
root-fmol 

 

 مجموع توصیف کننده های وزن دار شده توسط ریشه کسرهای مولی
sqr-fmol-sum 

سط کسرهای مولیمجموع مربع توصیف کننده های وزن دار شده تو   
norm-cont 

 

 اندازه اقلیدوسی توصیف کننده های وزن داده شده با کسر مولی
mol-dev   در ابسته به قو: حاصلضرب قدر مطلق تفاوت توصیف کننده های مولکولی و یک عبارت ۱ترکیب انحرافی

 مطلق تفاوت کسر مولی ها
sqr- mol-dev 

در ابسته به قوق تفاوت توصیف کننده های مولکولی و یک عبارت : حاصلضرب قدر مطل2ترکیب انحرافی  
 مطلق تفاوت توان دو کسر مولی ها

mol-dev-sqr 
در ابسته به قو: حاصلضرب قدر مطلق تفاوت توصیف کننده های مولکولی و یک عبارت 3ترکیب انحرافی  

 مطلق توان دو تفاوت کسر مولی ها
poten-sum 

ی وزن دار شدهتوسط ضرایب پتانسیلمجموع توصیف کننده ها   
poten-diff 

 تفاوت توصیف کننده های وزن دار شده توسط ضرایب پتانسیل 
sqr-poten 

 مجموع توصیف کننده های وزن دار شده توسط  مربع ضرایب پتانسیل 

root-poten 
 

 مجموع توصیف کننده های وزن دار شده توسط ریشه ضرایب پتانسیل
sqr-poten-

sum 
 

 مربع مجموع توصیف کننده های وزن دار شده توسط ضرایب پتانسیل

poten-norm-

cont 
 

 اندازه اقلیدوسی توصیف کننده های وزن داده شده با ضرایب پتانسیل

poten-dev 
در ابسته به قو: حاصلضرب قدر مطلق تفاوت توصیف کننده های مولکولی و یک عبارت 4ترکیب انحرافی  

 ضرایب پتانسیلمطلق تفاوت 
sqr-poten-dev   در ابسته به قو: حاصلضرب قدر مطلق تفاوت توصیف کننده های مولکولی و یک عبارت 5ترکیب انحرافی

 مطلق تفاوت توان دو ضرایب پتانسیل
poten-dev-sqr 

مطلق  : حاصلضرب قدر مطلق تفاوت توصیف کننده های مولکولی و یک عبارت وابسته به قدر6ترکیب انحراف 
 توان دو تفاوت ضرایب پتانسیل

fmol-poten-

sum 
 مجموع توصیف کننده های وزن دار شده توسطکسرمولی و ضرایب پتانسیل 

 زا ستفادها اب تانسیلپ انرژی آخر در و انجام x94MMFF نیروی
 انرژی عد،ب مرحله رد .[42]ردیدگ محاسبه MOE افزار نرم همان

 BB و AA های سیستم اب جداگانه ورط به AB تمسیس پتانسیل
 AB سیستم تانسیلپ انرژی مثال، عنوان هب گر،ا شود.می مقایسه

 همس بیشترین A که شودمی فرض باشد، نزدیک AA سیستم به
 محاسبه رد باید نابراین،ب دارد. AB خلوطم پایداری در را

 رایبض شود. داده یشتریب وزن A به مخلوط، کنندهتوصیف
 را مخلوط پایداری رد خالص رکیبت هر همس هک تانسیلپ انرژی
 آمدند: دست هب 2-۱ عادلاتم از ستفادها اب دهد،می نشان

                                   (۱( 

                                     (2) 

 یرژان کل به رتیبت به BBE و ،ABE، AAE درآن که
 حاوی هایسیستم رایب شده محاسبه )mol kcal−1(پتانسیل

AA، BB و AB توانمی وق،ف روش اب هچ گرا ارد.د اشاره 
 ،وردآ دست به را پتانسیل هاینرژیا از تقریبی هایتخمین
 رد خالص رکیبت ره همس ،BC و AC عنیی شده، منتج ضرایب
  داد. اهدخو نشان ار مخلوط پایداری
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 کننده توصيف نتخابا و مدل ایجاد -2-3

 ارتباط برای )MLR(۱هچندگان خطی رگرسیون مطالعه، این در
 و فیزیکی هایویژگی به دوتایی آلی یها مخلوط اشتعال نقاط

 مخلوط هایکنندهتوصیف شد. گرفته کار به ها مخلوط شیمیایی
 با و ۱ جدول اساس بر شیمیایی و فیزیکی هایویژگی همان یا ها

 علیرغم .شد محاسبه مولکولی هایکنندهتوصیف زا استفاده
 خطی رگرسیون اصلی مشکل  آسان، تفسیر و سادگی مزایای

 زیر انتخاب برای کارامد متغیر انتخاب ابزار یک به نیاز چندگانه
 این در است. ها(کنندهمتغیرها)توصیف از مناسب ایمجموعه

 ظهحاف مورچه کولونی سازی بهینه الگوریتم از مطالعه
 هاکنندهتوصیف بهترین انتخاب برای (،ACO-Memorized)2دار
 مورچه رفتار از الگوریتم این شد. استفاده MLR مدل ایجاد و

 غذایی منبع یک از را مسیر ترینکوتاه توانندمی که واقعی، های
 ACO الگوریتم است. شده گرفته الهام کنند، پیدا لانه به

 ACO قبلی تکرارهای دانش بر یمبتن خارجی حافظه از دارحافظه

 بار چندین اجرای با اما است، خالی حافظه ابتدا در کند.می استفاده
 مورچه بهترین ،ACO هر از بعد شود.می پر ACO الگوریتم
 حافظه کل شدن پر تا فرایند و شودمی ذخیره حافظه در منتخب

 بمنتخ هایمورچه کل توسط فرومون روزرسانی به یابد.می ادامه
 شده خالی حافظه سپس شود.می انجام حافظه در شده آوریجمع

 فرومون مسیرهای از استفاده با ACO الگوریتم چندین انجام با و
 تکرار مرتبه چندین روند این شود.می پر دوباره شده روز به

 پیش مساله برتر حل راه چندین شامل حافظه پایان، در شود.می
 حافظه در کنندهتوصیف هر نشد ظاهر دفعات تعداد است. رو

 توسط بینیپیش سرانجام، است. آن اهمیت ملاک خارجی
 هر اهمیت گرفتن نظر در با تفسیر و مورچه ترینمنتخب
 های مدل اطمینان قابلیت .[45-43]شودمی انجام کنندهتوصیف

 خارجی و داخلی سنجی راعتبا از استفاده با شده ساخته نهایی
training آماری مقادیر گردید. ارزیابی

2R، test
2R، 2 وq مقایسه برای 

training شد. استفاده مدلها
2R و test

2R ضریب مجذور ترتیب به 
 برای تجربی مقادیر و شده بینیپیش اشتعال نقاط بین همبستگی

 همبستگی ضریب مجذور 2q باشند.می آزمون و آموزش مجموعه

                                                 
1 Multiple Linear Regression 
2 Memorized_Ant Colony Optimization 

 )CV-LOO(3یکتایی متقابل ارزیابی روش طریق از که تاس
 توسط آمده بدست MLR یهالمد اعتبار است. آمده بدست
 متقاطع ارزیابی ،)MCCV(4کارلو مونته تقاطع ارزیابی هایروش

 نیز )CV-D(6ایحلقه دو متقاطع ارزیابی و ، )CV-5(5برابری 5
 یک در یییکتا متقاطع ارزیابی روش گرفت. قرار بررسی مورد

 را مدل کند،می حذف آموزش سری از را هاداده از داده یک زمان،

 بینیپیش برای مدل این و سازدمی مانده باقی هایداده با
 تکرار شیوه این رود.می کار به شده گذاشته بیرون داده خصوصیت

 اینجا، ها)درداده تمام به مربوط خصوصیت اینکه تا شودمی
 ارزیابی .شود بینیپیش روش این توسط دوتایی( یها مخلوط
 تقسیم مجموعه زیر 5 به را داده مجموعه برابری، پنج متقاطع
 تشکیل برای مجموعه زیر 5 از مجموعه زیر چهار بار هر کرده،
 عنوان به را باقیمانده مجموعه یک و آموزشی مجموعه یک

 ارزیابی پنج در خطا متوسط و گرفته نظر در آزمون مجموعه
 کارلو، مونته متقاطع ارزیابی روش در .[46]گرددمی همحاسب

 پیش از معین نسبت با و تصادفی طور به آموزش مجموعه هاداده
 شوند.می تقسیم آزمون و آموزش دسته دو به شده تعیین
 اشتعال نقطه مقادیر و انجام جدید آموزش دسته برای سازیمدل
 همبستگی ضریب مجذور مقادیر و شودمی بینیشپی آزمون دسته

 و محاسبه آزمون دسته تجربی مقادیر و شده بینیپیش مقادیر
 ۱00 کارلو مونته و برابری پنج متقاطع ارزیابی روش شود.می ثبت

 و گرفته میانگین شده محاسبه مقادیر از و شوندمی تکرار مرتبه
 سبمنا روشی حلقه دو متقاطع ارزیابی .[48 ,47]شوندمی گزارش

 روش این .[49]است مدل ارزیابی هم و مدل انتخاب برای هم
 هایداده کل ابتدا، در است. خارجی و داخلی حلقه دو شامل

 آزمون و آموزش مجموعه زیر دو به تصادفی طور به آموزش
 استفاده مدل ارزیابی برای فقط آزمون مجموعه شوند.می تقسیم

 به و شده استفاده داخلی حلقه در آموزش مجموعه شود.می
 تقسیم مکرر طور به ارزیابی و آموزش هایداده مجموعه

 آموزش داده مجموعه توسط مدل مرتبه(. 50 ثالم شود)برایمی
 مدل خطای تخمین برای آزمون داده مجموعه ولی شده ساخته

  شد. تکرار مرتبه CV-D، 400 الگوریتم کل شود.می استفاده

                                                 
3 Leave-one-out Cross Validation 
4 Monte Carlo Cross Validation 
5 5-Fold Cross Validation 
6 Double Cross Validation 
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 7i ™ Core 3/50 با شخصی رایانه یک روی بر محاسبات تمام

 CPU Intel GHz عامل سیستم شد. اجرا گیگابایتی 4 رم و 
 در لازم هایبرنامه تمام بود. XP ویندوز ایکروسافتم

 .است شده نوشته ),MathWork MATLAB(متلب

 بحث و نتایج -3

 یهاکنندهتوصیف از مختلف نوع 22 پتانسیل ژوهش،پ این در
 نقطه بینیشپی جهت جدید QSPR هایمدل ایجاد برای مخلوط
 این .گرفت رارق ارزیابی وردم جزئی ود یها مخلوط اشتعال
 استفاده با و تفاوتم یاضیر هایفرمول براساس هاکنندهتوصیف

 بود، مدهآ بدست زءج ره رایب هک ولکولیم هایکنندهتوصیف از
 را هاکنندهوصیفت این نیاز وردم اطلاعات ۱ جدول ند.شد محاسبه

  دهد.می ارائه

 تعداد مخلوط، کنندهتوصیف نوع هر برای که است ذکر به لازم
 هایویژگی مانند مختلفی هایویژگی که کنندهتوصیف 255

 شده محاسبه کنند،می توصیف را مخلوط یک شیمیایی و فیزیکی
 انبوه این میان از است، لازم ،MLR مدل ایجاد برای است.

 گردند. انتخاب عدد، ۱0 زیر اغلب معدودی، تعداد ها،کنندهتوصیف
 یک انبوه جمعیت یک میان از هاکنندهتوصیف بهترین انتخاب
 گفته ایمساله به سخت NP مساله باشد.می سخت NP مساله

 مساله)در اندازه افزایش با آن دقیق حل برای زمان که شودمی
 بنابراین رود.می بالا نمایی صورت به ها(کنندهتوصیف تعداد اینجا،

 استفاده با دقیق، حل جای به دست، این از مسائلی با مواجهه در
 راه ،الگوریتم ژنتیک و مورچگان کولونی همچون هاییریتمالگو از

 کننده،توصیف نوع هر برای اینجا، در گردد.می ارایه تقریبی حل
 هاییکنندهتوصیف از استفاده با ۱0 تا 2 اندازه با MLR هایمدل

 گردد.می ایجاد است، کرده انتخاب Memorize الگوریتم که
 هایمدل ایجاد در مخلوط هایندهکنتوصیف انواع آماری ارزیابی

 QSPR1 جدول در مختلف های اندازه باS شده آورده پیوست 
 MLR هایمدل برای شده محاسبه 2q مقادیر ۱ شکل .است

 .دهدمی نشان را مخلوط هایکنندهتوصیف انواع برای شده ساخته
آموزش به مربوط ودارهاینم

2R 2 آزمون وR 2 هایشکل درS-1S 
 و ۱ شکل در شده ارایه نتایج .است شده آورده پیوست فایل

 توصیف ۱0 جز به که دهندمی نشان پیوست فایل 1S جدول

 شده گرفته بکار مخلوط های کننده توصیف بقیه مخلوط، کننده
 ده  هستند. توانمند کننده،بینیپیش QSPR هایمدل ایجاد در

 شش از عبارتند پایین یکارآی با مخلوط کنندهتوصیف
 ،dev−mol، dev−mol−sqr، sqr−dev−mol کنندهیفتوص

dev−poten، sqr−dev−poten، dev−poten−sqrدست )به 
 ،diff−sqr کنندهتوصیف چهار و انحراف( فرمول از آمده

diff−abs، diff−fmol و diff−poten رابطه براساس که 
آموزش مقادیر بودند. گردیده ایجاد تفاضل

2R 2 آزمون  وR
 مدلهای  

MLR ترتیب به ها کننده توصیف این از استفاده با آمده بدست 
 2q محدوده داشتند. قرار 23/0-7۱/0 و 27/0-70/0 محدوده در

 خطای میانگین بود. 06/0-65/0 ها کننده توصیف این برای
 آزمون مجموعه و 43/8 آموزش مجموعه برای )MAE)۱مطلق

C˚ 89/9 یها مدل دهد.می نشان را زیادی خطای که بود 
QSPR کیفیت از هاکنندهتوصیف باقی از استفاده با آمده دست به 
آموزش مقادیر بودند. برخوردار خوبی آماری

2R، 2 آزمونR  2 وq برای 
 محدوده در ترتیب به مختلف هایاندازه با MLR هایمدل
 برازش که آمد بدست 69/0-89/0 و 88/63-0/0 ،90/70-0/0

 مجموعه MAE مقادیر انگینمی دهد.می نشان را هامدل خوب
-09/۱0 و 74/4-6۱/8 محدوده در ترتیب به نیز آزمون و آموزش

 و هامدل آماری پارامترهای اساس بر بود. گراد سانتی درجه 35/5
 هایکنندهتوصیف ترتیب شود،می دیده ۱ شکل در که همانطور
QSPR هایمدل ایجاد در قبول قابل کارآیی با مخلوط

 باشد:می زیر صورت به کنندهبینیپیش

                                                 
1 Mean Average Error 

 بر متفاوت های اندازه با شده ایجاد QSPR های مدل 2q مقادیر .۱ شکل
 .مخلوط های کننده توصیف مختلف انواع اساس
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 Poten-sqr > fmol-root > sum-fmol > sum-fmol-sqr

-fmol > sum-Poten-sqr > Poten-root > sum-Poten >

-norm > cont-norm-Poten > centroid > sum-Poten

fmol-sqr > cont 

 مخلوط کنندهتوصیف نوع بهترین آمده، بدست ترتیب براساس
sum-fmol-sqr مدل بهترین که باشدمی QSPR بالاترین با 

 هایمدل آماری پارامترهای 2 جدول دهد.می را آماری کیفیت
MLR مخلوط کنندهتوصیف اساس بر sum-fmol-sqr با 
 2 جدول در که همانطور دهد.می نشان را متفاوت هایاندازه

 افزایش با آماری پارامترهای کلیه شود،می مشاهده
 به 6 مدل اندازه تا مدل در شده دهبر کار به هایکنندهتوصیف

 بهترین عنوان به 6 اندازه با مدل رو، این از اند.یافته بهبود شدت
 آن نتایج که CV-D ارزیابی توسط هایافته این شد. انتخاب مدل

 شوند.می تایید است، شده آورده 2 جدول ۱0-9 هایستون در
CV-Dارزیابی مقادیر در CV-D ارزیابی نتیجه

2R مونآز و CV-D
2R 

 دو هر است، مشهود 2 جدول در که همانطور و شوندمی خلاصه
 لازم یابند.می افزایش 6 تا مدل اندازه افزایش با همزمان طور به
 ارزیابی فرآیند در آموزش مجموعه فقط که است یادآوری به

 برای شود.می برده کار به (CV-D برابری)ارزیابی دو متقاطع
sqr- کنندهتوصیف اساس بر شده دایجا QSPR مدل بهترین

sum-fmol آموزش مقادیر ،6 اندازه با و
2R، 2 آزمونR، 2 وq به 

 برای MAE مقادیر آمد. بدست 90/0 و 88/0 ،9۱/0 ترتیب
 محاسبه 44/4 و 5۱/4 ترتیب به نیز آزمون و آموزش مجموعه

 QSPR مدل بهترین تایید برای بیشتری آماری پارامترهای شد.
  است. شده آورده 3 جدول در آمده بدست

 .مختلف هایاندازه با  sum-fmol-sqr کننده توصیف ساسا بر QSPR های مدل آماری پارامترهای .2 جدول

a تکرار ۱00 میانگین شده گزارش مقادیر  CV-5 .است 
b کرارت ۱00 میانگین شده گزارش مقادیر MCCV است. 

 .sum-fmol-sqr کننده صیفتو اساس بر QSPR مدل بهترین برای ماریآ پارامترهای .3 جدول

 beta t value-p VIF توصیف اه کننده توصیف

intercept  
۱5/37 42/68 ۱/6 × ۱0-۱32  

+_PCPEOE charge partial positive Total 
23/3۱ 43/60 5/۱ ×۱0 -۱35 2/2 

vsurf_D8 fields interaction ecularmol of Properties 
probe DRY hydrophobic a with 

20/38 24/30 4/8 × ۱0- 74 5/4 

Jhetm matrix istanced weighted mass romf index ypet-Balaban -8/۱2 -۱6/50 ۱/8 ×۱0-44 ۱/9 

MAXDP variation ositivep electrotopological maximal 7/02 ۱6/20 2/7 × ۱0-43 ۱/4 

EEig08d moments dipole by eightedw matrix dj.a edge romf 08 Eigenvalue -8/07 -۱3/34 2/0 × ۱0-32  2/8 

H6m masses atomic by eightedw / lag6 fo autocorrelation H -۱8/96 -26/84 3/4 × ۱0 -83 3/8 

 تعداد
 توصیف
 کننده

 آموزش
2R 

 آموزش

RMSE 

2q 
cvRMSE 

 

a5CV bMCCV 

DCVvalidation
2R testDCV

2R آزمون 
2R 

 آزمون
RMSE 

F 
 اموزش

MAE 

 آزمون
MAE 

2q RMSE آموزش 
2R 

 آزمون
2R 

2 7۱/0 6/۱۱ 70/0 8/۱۱ 0/69 ۱۱/8 7۱/0 7۱/0 7۱/0 7۱/0 54/0 3/۱3 8/38۱ ۱2/8 3۱/9 
3 79/0 7/9 79/0 9/9 0/79 9/9 79/0 79/0 78/0 79/0 77/0 8/7 5/404 02/7 6۱/6 
4 84/0 6/8 83/0 8/8 0/83 8/8 84/0 83/0 83/0 83/0 70/0 ۱/9 6/405 57/6 53/7 
5 88/0 5/7 87/0 6/7 0/87 7/7 88/0 87/0 87/0 87/0 82/0 ۱/7 8/45۱ 36/5 58/5 
6 9۱/0 4/6 90/0 6/6 0/90 6/7 9۱/0 90/0 90/0 90/0 88/0 9/5 9/533 5۱/4 44/4 
7 92/0 2/6 9۱/0 5/6 0/9۱ 6/5 92/0 9۱/0 90/0 9۱/0 87/0 8/5 3/480 59/4 53/4 
8 92/0 9/5 92/0 2/6 0/92 6/2 92/0 92/0 9۱/0 9۱/0 89/0 4/5 8/47۱ ۱3/4 93/3 
9 93/0 8/5 92/0 0/6 0/92 6/۱ 93/0 92/0 92/0 92/0 88/0 9/5 8/429 02/4 70/4 
۱0 93/0 6/5 92/0 9/5 0/92 5/9 93/0 92/0 92/0 92/0 88/0 7/5 9/4۱3 98/3 55/4 
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 بودند. دار معنی t مقادیر تمام شود،می مشاهده که همانطور
 انتخابی هایکنندهتوصیف کلیه برای )VIF(۱واریانس تورم فاکتور

 وجود عدم دهنده نشان که بود ۱0 از کمتر مدل این در
 همچنین، .[50]است هاکننده توصیف بین در چندگانه همبستگی

 ها،کنندهتوصیف بین دوتایی وابستگی عدم دادن نشان منظور به
 4 جدول هاداده است. شده آورده 4 جدول در همبستگی ماتریس

 میان معناداری همبستگی هیچ که دهندمی نشان وضوح به
 ندارد. وجود هاکنندهتوصیف

 خابی،انت QSPR مدل در انسیش همبستگی سنجیامکان برای
 وریتمالگ زمونآ ینا د.ش استفاده Y یریختگ هم به آزمون

 مرتبه، هر رد شود.می اجرا رتبهم ۱00 معمولا و دارد تکراری
 تفاوتم هایمولکول هب تصادفی ورط به شتعالا نقطه مقادیر

 اب خطی رگرسیون مدل یک سپس،  و شودمی داده اختصاص
 شتعالا نقاط از ستفادها با (3 نتخابی)جدولا هایکنندهتوصیف

 در شود.می بهمحاس همبستگی ریبض و دهش ساخته ه،ریخت بهم

آموزش پارامتر حاصله، مدل بودن شانسی صورت
2R هایمدل برای 

 نشان خود از را ییبالا مقادیر نیز آزمون این در شده ساخته
  بیشترین است شده داده نشان 2 شکل رد هک نطورهما دهند.می

 همبستگی ست.ا بوده واقعی هایداده به مربوط همبستگی میزان

 که است این یدهنده نشان ریختگی بهم بار ۱00 به مربوط پایین
 و شتعالا قطهن جربیت مقادیر بین شانسی ارتباط

 نیا بر است اثباتی و ندارد وجود محاسباتی هایکنندهتوصیف
 مدل اهمیت و تهنیاف توسعه شانسی بصورت اصلی مدل که حقیقت

 .کندمی تأیید زئیج دو یها لوطمخ اشتعال نقطه بینیپیش در را
QSPR است تئوری ییفضا منطقه کی کاربرد دامنه شد. فیتعر 

 مدل. بهترین در شده ظاهر هایکنندهوصیفت میان تگیهمبس اتریسم .4 جدول

 

PEOE_P

+C 
vsurf_

D8 
Jhet

m 
MAX

DP 
EEig0

8d 
H6

m 

PEOE_P

+C 
۱      

vsurf_D8 0/04 ۱     

Jhetm 0/02 0/24 ۱    

MAXDP 0/06 0/02 0/۱0 ۱   

EEig08d 0/03 0/37 0/06 0/03 ۱  

H6m 0/35 0/3۱ 0/04 0/00 0/0۱ ۱ 

                                                 
1 Variance Inflation Factor 

 کی خصوصیت ینیبشیپ در تیقطع عدم یابیارز امکان که
 مدل کی که است ذکر نایشا .کندیم فراهم را دیجد بیترک

QSPR ایجاد در شده استفاده ییایمیش ترکیبات نوع به بسته 
 شده، گرفته نظر در یهاکنندهتوصیف ریمقاد نیهمچن و مدل
 MLR یهامدل تمام رو، این از دارد. را خود خاص کاربرد دامنه
 انواع اساس بر رایز هستند یمتفاوت کاربرد دامنه یدارا شده ایجاد

 میان از .اندآمده دست به مخلوط یهاکنندهفیتوص از متفاوتی
 است، شده ارایه کاربرد دامنه تعریف برای که متفاوتی هایراهکار

 با نمودار این .[5۱ ,47]دش برده کار به ویلیامز نمودار اینجا در
 دوتایی، یها مخلوط نفوذ درجه و دوری مقیاس از استفاده

 را شده استاندارد هایباقیمانده کند.می شناسایی را پرت هایداده
 استاندارد، هایباقیمانده دهد.می نمایش 2نفوذ درجه مقابل در

 شده بینیپیش مقادیر و شده مشاهده مقادیر بین تفاوت
 را مدل بر ترکیب آن تأثیر )h(نفوذ درجه و شده بندیمقیاس
    ی محدوده از خارج استاندارد باقیمانده مقادیر اگر دهد.می نشان

 شود.می شناسایی پرت یداده عنوان به داده گیرند، قرار 3±
  باشند، بحرانی مقدار از بیشتر هاآن نفوذ درجه که نقاطی همچنین

 برای بحرانی مقدار دارند. زیادی تأثیر مدل بر ساختاری لحاظ از
 شود:می تعریف زیر صورت به نفوذ درجه

 

                                                 
2 Leverage 

 ایجاد QSAR مدل برای شده برده کار به Y ریختگی بهم آزمون .2 شکل
آموزش مقدار اول نوار .:fmol-root اساس بر شده

2R داده اساس بر مدل برای را 
 دهد. می نشان واقعی های
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                                               (3) 

 رد وتایید یها مخلوط تعداد n و لمد پارامترهای تعداد p که
 هترینب مخلوط، کنندهتوصیف ره رایب باشد.می آموزش دسته

 توجه با مدل در هشد ظاهر کنندهوصیفت هینهب عدادت ای مدل ازهاند
 ردید.گ انتخاب 2q مقدار ماکسیمم به

 مختلف ریاضی فرمول چندین از مقاله این در اینکه به توجه با
 برای شده، استفاده مخلوط هایکنندهتوصیف محاسبه برای

 هر ایبر کاربردی دامنه آنها، بودن کاربردی میزان بیشتر بررسی
 مدل اندازه بهترین گرفتن نظر در با مخلوط کنندهتوصیف نوع

 تعداد براساس شدند. شناسایی دورافتاده یا پرت هاداده و محاسبه
 هایداده تعداد و آموزش دسته در شده شناسایی پرت هایداده

 استفاده هایکنندهتوصیف عملکرد ،آزمون دسته در محدوده خارج
 (:3 باشند)شکلمی زیر صورت به شده

 < centroid < Poten-root < sum-Poten < Poten-sqr

 < sum-Poten-sqr < cont-norm < cont-norm-Poten

 < fmol-sqr < sum-fmol < sum-fmol-sqr < fmol-root

sum-Poten-fmol 

 بهترین است، مشهود آمده بدست ترتیب از که همانطور
 محدوده از خارج و پرت دهدا کمترین داشتن حیث از کنندهتوصیف

 سپس و Poten-sqr کاربردی، دامنه بزرگترین داشتن یا و
sum-Poten از دیگر یکی نیز ادامه در باشد.می 

 محاسبه انرژی هایپتانسیل مبنای بر که هاییکنندهتوصیف

 شده ارائه هایفرمول کاربردی قدرت ترتیب، این دارد. قرار شدند،
 هایکنندهتوصیف محاسبه برای رژیان هایپتانسیل برمبنای
 اولین هافرمول این که است ذکر به لازم دهد.می نشان را مخلوط

 پارامترهای بهبود 4 شکل اند.شده ارائه ما تحقیقاتی گروه در بار
sqr- براساس که QSPR مدل بهترین برای را مختلف آماری

sum-fmol ها،ارهآم در بهبود میزان دهد.می نشان را آمد، بدست 
آموزش مقادیر شود.می دیده وضوح به شکل این در

2R، 2 آزمونR و 
2q و 90/0 و 88/0 ،9۱/0 ترتیب به پرت هایداده حذف از قبل 

 93/0 و 94/0 ،93/0 به ترتیب به پرت هایداده حذف از بعد
 مقادیر برحسب شده بینیپیش مقادیر 5 شکل کردند. پیدا بهبود

 پرت هایداده حذف از بعد و مدل هترینب با اشتعال نقاط تجربی
 هایداده و پرت هایداده از کاملی فهرست دهد.می نشان را

 بر شده ایجاد متفاوت QSPR های مدل پرت های داده تعداد مقایسه . 3 شکل
 .مخلوط های کننده توصیف انواع اساس

 بر آمده دست به QSPR مدل برای مختلف هایآماره سهیمقا . 4 شکل
 .sum-fmol-sqr کنندهتوصیف اساس

 مدل توسط شده بینی پیش مقادیر مقابل در تجربی اشتعال نقاط . 5 شکل
QSPR اساس بر شده ایجاد sum-fmol-sqr پرت های داده حذف از بعد. 
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 نقاط همچنین و شده شناسایی کاربردی محدوده از خارج
 5 جدول در آنها برای شده بینیپیش و تجربی پذیریاشتعال
 دوتایی مخلوط است مشاهده قابل که همانطور است. شده آورده

 درصدهای ترکیب با اکتان-ایزو متانول/ مانند ترکیبات زا بعضی
 در اینکه تامل قابل اند.شده شناسایی پرت داده عنوان به متفاوت
 دوتایی مخلوط این پذیریاشتعال نقطه درصدها، ترکیب از بعضی

 درصد ترکیب 27 از طوریکه به است، شده بینیپیش خوبی به
 دسته در درصد ترکیب 2۱ اکتان،-ایزو متانول/ مخلوط مختلف
 درصد ترکیب 7 درصد، ترکیب ۱2 این از و اندشده ظاهر آزمون

 میان از اند.شده شناسایی کاربردی محدوده از خارج داده عنوان به
 که آنهایی اکتان،-ایزو متانول/ مخلوط مختلف درصدهای ترکیب
 بینیپیش خوبی به داشتند 3/0 از کمتر متانول مولی کسر میزان
 که گفت توانمی دکان-ان استون/ مخلوط مورد در بودند. شده
 تا توناس پایین مولی کسر از درصدها، ترکیب تمام تقریبا برای
 قبول قابل مخلوط این برای مدل یبینپیش آن، بالای مولی کسر
 مخلوط اجزاء مولکولی ساختار بررسی با مجموع، در است. نبوده

 شناسایی محدوده از خارج هداد یا پرت داده عنوان به که ییها
 مدل کاربردی محدوده که کرد گیرینتیجه تواننمی اند،شده

  بود. خواهد چگونه

 محاسبه روش نوع 22 بین از شد، عنوان که همانطور 
 مولکولی هایکنندهتوصیف براساس مخلوط هایکنندهتوصیف
 به منجر آنها از نوع ۱2 مخلوط، سازنده اجزاء برای شده محاسبه
 با QSPR هایمدل آنها براساس که شدند هاییکنندهتوصیف
 عملکرد بهترین نوع، ۱2 این میان از شدند. ایجاد خوب کیفیت
 هاکنندهتوصیف بقیه درحالیکه ،بود sum-fmol-sqr به مربوط

 جدول و ۱ شکل در شده ارایه هاداده داشتند. خوبی عملکرد نیز
1S 2 اشکال وS-1S در حال، هر در کند.می ییدتا را حقیقت این 

 کنندگیبینیپیش قابلیت با QSPR مدل چندین داشتن دست
 در .[52]کندمی ترغیب را گروهی بینیپیش از استفاده خوب،

 شده انجام هایینیبشیپ واحد، مدل کی بینیپیش با سهیمقا
 ودب خواهد برخوردار یبالاتر صحت از هامدل از گروهی توسط

 به رسیدن یبرا مستقل مدل نیچند ینیبشیپ ادغام لیدل به که
 خطاهای که شودمی سبب امر این .است یینها ینیبشیپ

 کنند. حذف و خنثی را همدیگر اندشده ظاهر نتایج در که تصادفی
 مدل کی جادیا در بالا بینیپیش قدرت با QSPR مدل ۱2 تمام

 .شدند لحاظ ساده ریگینیانگیم راهکار کی قیطر از یگروه
آموزش یآمار یپارامترها

2R، 2 آزمونR 2 وq مقادیر به مربوط 
 و 93/0 ،94/0 با برابر ترتیب به یگروه مدل از شده بینیپیش

 بر تکی مدل از شده بینیپیش مقادیر با سهیمقا در .بودند 93/0
 ذکر به لازم اند.کرده پیدا بهبود نتایج sum-fmol-sqr مبنای
 انواع از هیچکدام برای گروهی، مدل از استفاده در که است

 علت مهمترین بودند. نشده حذف پرت هایداده هاکنندهتوصیف
 ایجاد برای و بود شده شناسایی پرت هایداده در تنوع امر، آن

 برای شده شناسایی پرت هایداده تمام که بود لازم گروهی مدل
 بقیه برای استفاده مورد هایداده دسته تمام از کننده،توصیف هر

 از هاداده از زیادی تعداد نتیجه، در گردد. حذف هاکنندهتوصیف
 و کاربرد شدن محدود باعث که شد خواهند حذف اولیه داده دسته

 اینکه، دیگر نکته گردد.می شده ایجاد هایمدل گستردگی
 کندمی کمک نتایج بهبود به گروهی بینیپیش راهکار از استفاده

 بر توانمی راهکار این از استفاده با که داشت وجود شک نای و
 5 جدول در نتایج بررسی متاسفانه آمد. فائق شده اشاره مشکل
 کیفیت در بهبودی راهکار این موارد اغلب در که دهدمی نشان
 ایجاد محدوده از خارج هایداده و پرت هایداده برای بینیپیش
  کند.نمی

 لمد بهترین جزئيات -3-۱

 sum-lfmo-sqr از مدهآ دست به QSPR دلم نتایج، اساس رب

 ایه داده حذف زا پس ردید.گ نتخابا دلم هترینب نوانع به
  است. دهش داده نشان (5) معادله وسطت آمده دستب دلم پرت،

FP = 13.72 + 20.07× (± 0.41) × 

PEOE_PC+ + 15.87 × (± 0.70) × 

vsurf_D8 - 7.05× (± 0.44) × Jhetm + 

5.85 × (± 0.40) × MAXDP - 7.32 × 

(± 0.55) × EEig08d - 7.86× (± 0.39) × 

H6m 

 سانتی درجه حسب بر پذیریاشتعال نقطه FP ،(5) معادله در که
 5 معادله در شده داده بیضرا که است ذکر به لازم .است گراد

 سعهتو از قبل رایز ،است 3 جدول در موجود ضرایب از متفاوت
 بزرگی .شدند حذف شده ییشناسا پرت یهاداده تمام ،5 معادله

 اهمیت نشانگر مدل این در کنندهتوصیف هر به مربوط ضرایب

)5( 
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 تخمین و sum-fmol -sqr کننده توصیف اساس بر QSPR مدل توسط شده بینیپیش پذیریاشتعال نقاط مراهه  به کاربردی حدودهم از خارج و پرت هایداده . 5 جدول
 گروهی.

 

 2 ترکیب  ۱ کیبتر

 
 ۱ مولی کسر

 
 2مولی کسر

 بذیر اشتعال نقاط

%RE % REشده بینی پیش تجربی مقادیر گروهی 

sum-fmol-sqr گروهی مدل 

         داده های پرت

 4/3 22/6 92/9 ۱09/۱ 89 0/50 0/50 استوفنون فنول ۱
 ۱6/6 20/4 44/6 46/۱ 38/3 0/70 0/30 استات میلآ-ایزو الکل میلآ-ایزو 2
 2/3- ۱2/3- 40/۱ 36/0 4۱ 0/90 0/۱0 استات میلآ-ان اکتانول-۱ 3
 70/8- 52/8- ۱2/2 ۱9/8 4۱/9 ۱/00 0/0۱ دکان-ان استون 4
 2۱/5- 38/7- 9/43 34/3 56 0/22 0/78 دودکان-ان دکان-ان 5
 ۱/7- ۱9/3- 49/2 40/3 50 0/50 0/50 استات میلآ-ان اکتانول-۱ 6
 38/4- 40/6- 24/3 23/5 39/5 0/99 0/0۱ دکان ترات-ان تانولا 7
 ۱2/7 ۱7/8 52/0 54/3 46/۱ 0/90 0/۱0 سیکلوهگزانون لا-۱-هگزان 8
 72/6 3۱/3 5/0- 3/8- 2/9- 0/90 0/۱0 آکریلات متیل استات متیل 9
 ۱79/3- 209/3- 9/4 ۱3/0 ۱۱/9- 0/90 0/۱0 دکان-ان استون ۱0
 27/3- 2/0 55/2 77/6 76 0/89 0/۱2 اندودک-ان دکان-ان ۱۱
 ۱86/0- 224/۱- ۱0/0 ۱4/4 ۱۱/6- 0/92 0/08 دکان-ان استون ۱2
 3/0- ۱9/7- 42/7 35/3 44 0/75 0/25 استات میلآ-ان اکتانول-۱ ۱3
 ۱7/8- ۱9/7- 24/2 23/6 29/4 0/98 0/02 دکان ترات-ان اتانول ۱4
 255/4- 328/6- ۱0/3 ۱5/۱ 6/6- 0/93 0/07 دکان-ان استون ۱5
 ۱5/3 23/5 23/۱ 24/7 20 0/90 0/۱0 دکان ترات-ان اتانول ۱6
 63/7- 90/2- 8/8- 2/4- 24/2- 0/32 0/68 هگزان-ان اتانول ۱7
 ۱45/7- ۱43/6- 6/8 6/5 ۱4/8- 0/80 0/20 دکان-ان استون ۱8
 27/2 42/9 22/4 25/2 ۱7/6 0/85 0/۱5 دکان ترات-ان اتانول ۱9
 ۱۱/5 30/4 43/2 50/5 38/7 0/50 0/50 استات میلآ-ایزو لکلا آمیل-ایزو 20

         خارج از دامنه کاربردی

 222/8- 7۱/9- 2۱/5 4/9- ۱7/5- 0/6 0/4 ان-دکان استون ۱
 630/6- ۱02/7- 92/9 0/5 ۱7/5- 0/7 0/3 ان-دکان استون 2
 ۱88/7- 79/3 ۱2/6- 25/5 ۱4/2 0/8 0/2 ان-تترا دکان اتانول 3
 45/۱- 26/8 2۱/2 48/9 38/6 0/6 0/4 ایزو-آمیل استات ایزو-آمیل الکل 4
 ۱99/4- ۱24/0- ۱۱/8 2/9 ۱۱/9- 0/07 0/93 ایزو-اکتان متانول 5
 ۱59/5- ۱22/5- 6/9 2/6 ۱۱/6- 0/۱ 0/9 ایزو-اکتان متانول 6
 442/4- ۱۱5/2- 40/۱ ۱/8 ۱۱/7- 0/2 0/8 ایزو-اکتان متانول 7
 332/۱- ۱07/9- 26/9 0/9 ۱۱/6- 0/3 0/7 ایزو-اکتان متانول 8
 26۱/2- ۱00/3- ۱8/9 0/0 ۱۱/7- 0/4 0/6 ایزو-اکتان متانول 9
 33/9- 84/6- 7/7- ۱/8- ۱۱/6- 0/6 0/4 ایزو-اکتان متانول ۱0
 ۱40/4- 76/6- 4/7 2/7- ۱۱/7- 0/7 0/3 ایزو-اکتان متانول ۱۱

 نقطه بر آن تاثیر زانمی و مدل در کنندهتوصیف آن نسبی
 نشان ،ضرایب علامت همچنین باشد.می ها مخلوط پذیریاشتعال
فیتوص فیتعر است. اثر این بودن منفی یا و مثبت دهنده
 است. آمده 3 جدول در (5) معادله در موثر یهاکننده

+PEOE_PC به دهد.می نشان را یجزئ مثبت بار شاخص 

 یرو مثبت بار یچگال گرانیب کنندهتوصیف این دیگر، عبارت
 کنندهتوصیف نیا شیافزا .است مخلوط سازنده مولکول یهااتم
 نشان مخلوط یک دهندهتشکیل هایمولکول ای مولکول یک در

 در که زمانی مانند ،است تریقو مثبت بار با ینواح حضور دهنده
 دارند. وجود تریقوی و بیشتر کشندهالکترون یهاگروه مولکول
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 است حقیقت این دهنده نشان (07/20)بزرگ مثبت بیضر داشتن
 بالاتر اشتعال نقطه باشد، شتریب کنندهفیتوص نیا مقدار هرچه که
 شتر،یب یجزئ مثبت بار با ییها مخلوط دیگر عبارت به یا درویم
 بیان به .شوندیم مشتعل رترید و دارند یشتریب یحرارت یداریپا

 بین کنش برهم تربیش جزئی مثبت بارهای داشتن دیگر،
 یکی 8vsurf_D دهد.می افزایش را مخلوط اجزای هایمولکول

 بار عیتوز و تیقطب به که است یسطح یهاکنندهفیتوص از
 کنندهتوصیف این یبالا مقدار .است مربوط مولکول یسطح
 تاس بالاتر یسطح بار عیتوز و شتریب یقطب سطح دهنده نشان

 بیضر شود. هامولکول میان کنشبرهم میزان افزایش سبب که
 کنش برهم میزان افزایش سبب کننده،توصیف این (87/۱5مثبت)

 شودمی باعث نتیجه در و کمتر فراریت ها،مولکول میان ها
 مخلوط که شودمی باعث نتیجه در و کمتر فراریت ها،مولکول

 گرفیتوص کی ۱بالابان نوع از Jhetm گردد. مشتعل دیرتر
 طور به و شده مشتق یمولکول گراف از که است یکیتوپولوژ
 شاخص، نیا .ردیگیم نظر در را هااتم یجرم یهاوزن خاص
 آن در که است بالابان کیکلاس هینما از یاافتهیتوسعه نسخه

 به کربن گرفتن نظر در )با مولکول در موجود یهااتم ینسب جرم
 گر،فیتوص نیا .شودیم لحاظ مرجع( استاندارد عنوان

 جرم عیتوز و بودن یحلقو ،یمولکول انشعاب مانند ییهاخصشا
 Jhetm بالاتر مقدار .کندیم یرمزگذار مولکول ساختار در را یاتم

 معنای به مثلاا  است ترمتنوع و تردهیچیپ مولکول ساختار یعنی
 یمنف بیضر است. مولکول در متنوع یهاحلقه یدارا ای دارشاخه

 باعث کنندهفیتوص نیا مقدار زایشاف که دهدمی نشان (-05/7)
 لیپتانس اختلاف نهیشیب MAXDP شود.می FP مقدار کاهش

 یکل تیقطب از یشاخص و داده نشان را مولکول از نقطه دو
 قطبیت افزایش که دهدمی نشان آن مثبت بیضر .است مولکول

 افزایش نتیجه در و مولکولی بین هایکنشبرهم افزایش سبب
FP شودمی مخلوط. d08EEig یساختار کنندهفیتوص کی-

 .دیآیم دست به یمولکول گراف اتیاضیر از که است یکیالکترون
 سیماتر کی مولکول هر یبرا ابتدا کننده،توصیف این محاسبه در

 مقادیر براساس سیماتر نیا سپس و شودیم ایجاد 2مجاورت
 ینا هشتم ویژه مقدار .شودیم یگذاروزن وندیپ هر یدوقطب ممان

                                                 
1 Balaban 
2 Adjacency matrix 

 توانمی بنابراین .شودیم گزارش d08EEig عنوان به ماتریس
 نظر از مولکولی ساختار حدودی تا کنندهتوصیف این که گفت
 نشان را مولکول دوقطبی ممان میزان حدودی تا و بودن دارشاخه

 دهدمی نشان کنندهتوصیف این منفی ضریب اینجا، در دهد.می
 و شدن دارشاخه افزایش معنی به کننده،توصیف این افزایش که
 m6H بود. خواهد FP کاهش و کنشبرهم میزان کاهش لذا
 عناصر از که است GETAWAY یهاکنندهفیتوص از یکی

 یاتم مختصات از استفاده با که شودیم استخراج 3جیلور سیماتر
 دهنده نشان m6H یبالا مقدار .گرددیم محاسبه هشد متمرکز
 کنندهفیتوص نیا مقدار هرچه .است ترصلمت و تردهیچیپ ساختار

 .ابدییم کاهش FP باشد، شتریب

  گيری نتيجه -4

 اشتعال نقاط قیدق ینیبشیپ هدف با پژوهش، نیا در نکات
 و ارائه عتمادا قابل QSPR یهامدل ،ییدوتا یها مخلوط پذیری
 یحاو رگبز ادهد مجموعه کی منظور، نیا یبرا .شدند بررسی

 اب .شد ستفادها خالص بیترک 33 از متشکل ییتادو مخلوط 400
 یمولکول یهایژگیو و گوناگون یاضیر یهافرمول از یریگبهره

 کنندهوصیفت نوع 22 ،خلوطم هر دهندهتشکیل هایمولکول
 کولونی متیالگور کمک به .گردید محاسبه ها مخلوط یبرا

 فلمخت یها ندازها با QSPR مدل نیچند ،دارحافظه مورچگان
 شده جادیا دلم .یافت توسعه مخلوط کنندهتوصیف نوع هر برای

 نسبت یهترب عملکرد sum-fmol-sqr کنندهفیتوص اساس بر
 کی .بود برخوردار یخوب یآمار تیفیک از و داشت هامدل ریسا به

 رد با و دهسا یریگنیانگیم ارراهک از استفاده با نیز یگروه مدل
 بهترین اساس بر مدهآ دست به هایدلم بهترین گرفتن نظر

 حتص ،یگروه مدل کی از استفاده شد. جادیا هاکنندهتوصیف
 حلیلت مچنینه .دیبخش بهبود یتوجه قابل طور به را ینیبشیپ

 داد نشان sum-fmol-sqr ساسا بر آمده بدست QSPR مدل
 شدند ظاهر QSPR یهامدل در که ییهاکنندهفیتوص تمام که
 دانست. ربوطم یمولکول خواص با توانیم را

 مراجع

                                                 
3 Leverage matrix 
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Abstract: Due to the importance of binary mixtures and their wide application in industry, it is important to 

estimate their flammability temperature. Therefore, in this study, quantitative structure-property 

relationship(QSPR) models were developed to predict the flammability point of binary organic mixtures. The 

biggest challenge in QSPR studies of mixtures is the calculation of a numerical descriptor to describe the 

property of a mixture. In this study, a set of twenty-two formulas was used to calculate mixture descriptors 

from molecular descriptors of pure compounds. Memorized Ant Colony(Memorized-ACO) Algorithm along 

with multivariate linear regression(MLR) was used to select the best subset of descriptors that have a 

significant contribution to the flammability property. The model based on sqr−fmol−sum descriptor was 

selected as the best model. R2 training and R2
test of this model were 0.93 and 0.94, respectively. The mean 

absolute error(MAE) for the training and test datasets was 3.75 and 2.97, respectively. A group model was 

also obtained through a simple averaging strategy using the models generated by the best descriptors. This 

improved the statistical quality of the final QSPR model. 


