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 چکیده

ی وسیعی از مجموعه  (RI)گوئی ضرائب بازداری کواتسپیش بازداری جهت -بر روابط کمی ساختار های معتبر مبتنی، مدلمقالهدر این       

ای ی مرحلهها، براساس رگرسیون خطی چندگانهاند. این مدلهای اسانسی توسعه یافتههای شیمیائی روغنشده در پروفایلترکیبات طبیعی یافت

ای و الگوریتم ژنتیک جهت گزینش انتخاب متغیر مرحلههای این اساس، روش بر باشند.ی میرگرسیون خطی چندگانه -و الگوریتم ژنتیک

بعلاوه، الگوی  افزار دراگون مورد استفاده قرار گرفتند.شده با نرمکنندهای محاسبهی توصیفکولی از مجموعهلهای موکنندهمؤثرترین توصیف

گوئی و بستگی، نمودارهای پیش، ماتریکس همj(MF (وسط، اثر مت(VIF)ی کاربرد، نمودار ویلیام، فاکتور تورم تغییرآنالیز جزء اصلی، حوزه

شده و بستگی را بین مقادیر مشاهده، درجات بالائی از همQSRRهای خطی مدل مانده همراه با آنالیز آماری مبسوط نیز ارزیابی شدند.باقی

نهایتاً،  ترکیبات طبیعی ناشناخته است.  RIوئی مقادیر گا در پیشنهآمیز آداده که مؤید کاربرد موفقیتهای کواتس نشانی اندیسشدهمحاسبه

اعتبارسنجی  -حذف گروهی(، LOO-CV) اعتبارسنجی تقاطعی -حذف تکیهای ها با استفاده از تکنیکگوئی مدلپایداری و توانائی پیش

 . تصادفی مورد تأیید قرار گرفت Yآزمون (، اعتبارسنجی خارجی روی سری آزمون و LGO-CVتقاطعی )
 

 .اکتريالبآنتی فعالیت ،اکسیدانفعالیت آنتی ،آويشن ،سنجی جرمیطیف-کروماتوگرافی گازی ،های اسانسیروغن :های کلیدیواژه

 

 

 . مقدمه1

نیازمند  شیمی به استفاده از مفاهیم آماریعلم ی دیگر از هر شاخه های متعدد شیمی است، بیشمیان شاخه درترین شاخه شیمی تجزیه که کمی     

گیری انتخابی مواد و به تشخیص یا اندازه یافتندستکاررفته در آن،  های کلاسیک و دستگاهی بههدف نهایی شیمی تجزیه و روش است.

مقدار،  تعیین گر برای دستیابی به نتایج قابل قبول در تشخیص یاشود. هر  تجزیها افزوده مینهترکیبات مختلفی است که هر روز بر تعداد و تنوع آ

برای  «شرایط بهینه»گر محدود شده و به اصطلاح ا، تأثیر نامطلوب عوامل مزاحم و مداخلهنههایی است که در اجرای آناگزیر از انتخاب روش

mailto:mohammadhosseini_iri@yahoo.com
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گیری ب تصمیمترتیشود و بدینمنتهی نمی یکسانهایی نیز به نتایج کاملاً ارگیری مکرر چنین روشبکحال، آزمایش فراهم شده باشد. با این

های واحد و نظایر های متفاوت برای نمونهآمده از روشدست گیری و یا قابل قبول بودن نتایج بهی جواب معینی برای یک اندازهی ارائهدرباره

ف مختلف، کشدرك سازوکار انجام فرآیندهای شیمیایی ی . توانایی حل مسائل مختلف در زمینه[1]ارگیری مفاهیم آماری است کا، مستلزم بنهای

ر جهت حل اند دهای محاسباتی کمومتریکس توانستهاست. روش نشدهمحقق  طور کامل های دیگر شیمی هنوز بهمواد جدید و زمینهی و توسعه

 با ههور ، اما اخیراًاندی پیش شناخته شدهز چند دههنظری فنون کمومتریکس ا هایواقع شوند. روش میزان زیادی مفید فایده این مشکلات به

کس از این روش المللی کمومتریکامپیوترهای قدرتمند، کمومتریکس ماهیت واقعی خود را پیدا کرده است. بر طبق تعریف جامعی که انجمن بین

ای آماری و ریاضی هآیند شیمیایی با استفاده از روشهای انجام شده بر روی یک سیستم یا فردارد، کمومتریکس علم برقراری ارتباط بین سنجش

مراجع  ی صنعتی دارند درر در کاربردهاشتسازی نیز که ارزشی معادل یا حتی تأثیری بیهای مدلکوانتم، روشبر مکانیک .  علاوه[2]باشد می

کنند، ینی میبهای ترمودینامیک را پیشکوانتم که انرژی را ارزیابی و براساس آن فرآیندبر مکانیک های مبتنیاند. برخلاف مدلعلمی ارائه شده

 وسیعی ازبسیار  یآوری انفورماتیک درگسترهی فنترین مؤلفهای غیر از انرژی استوارند.گرافیک کامپیوتری، بزرگپایه های نوین براین مدل

. سومین بعد استی های مولکولی دارد، هندسهسازیسازی و مدلی آن اثر مهمی درشبیهی دیگر که توسعههای مولکولی است. زمینهسازیشبیه

 قش مؤثرها، نسازی است. این روششیمیایی در قالب سیستم مدلهای آزمایشگاهی با خواص فیزیکوسازی شامل ارتباط میان دادهی مدلزمینه

 .  [3]سازی در شیمی دارند از مدلدر نتایج حاصل و غیر قابل انکاری 

ی حل های دیگر شیمی، هنوز توانایزیست و زمینه راهکارهای نوین، حفظ محیط برای درك سازوکار فرآیندهای مختلف شیمی، کشف و تعمیم

های رف هزینها مستلزم صنهآ ستفاده ازکه ا داردهای بسیار پیچیده به سیستمکردن بعضی از مسائل نیاز طور کامل وجود ندارد و عملیمسائل به

 های. شاخه[3]ی مفیدی باشند توانند گزینهکمومتریکس جهت حل این مشکلات میهای محاسباتی مطالعات گسترده است. روشانجام بسیار و 

جویند. یکی هره میها بنحوی از این تکنیک ویژه شیمی تجزیه به مختلف شیمی اعم از شیمی فیزیک، شیمی آلی، شیمی معدنی، بیوشیمی و به

کاربردهای این جمله است. از (QSRR) بازداری -است، ارتباط کمی ساختار تحقیقهای بسیار مهم کمومتریکس که مورد بحث این از شاخه

 به هایروش بین های گیاهان دارویی در شرایط مختلف است. دراسانس رخی ازب (RI)بینی اندیس کوواتس )شاخص بازداری( یشتکنیک، پ

در این تحقیق، بر روی  نمود. ( اشاره MLRبه روش رگرسیون خطی چندگانه )توان بازداری، می -ساختارارتباط کمی ی مطالعهجهت کاررفته 

 درهای مولکولی مؤثر شناسایی و بررسی شده است. کنندهانجام و توصیف MLRسازی مدل ،های گیاهیاز اسانس یک نمونه شاخص بازداری

ت و مسائل زیست پوس ا بانها، گران قیمت بودن، تماس احتمالی آنهمانند سمیت بسیار زیاد آمسائلی  ،های بسیاری از گیاهان داروییبررسی اسانس

نیز جهت نظری های و تجربی، روشهای آزمایشگاهی شوند که در کنار روشها موجب مینظر دور داشت. این محدودیتاز محیطی را نباید 

اص بینی خوکولی برای پیشای از ساختار مولکمی بهینهی دست آوردن رابطهبه، QSRRاز نتایج تجربی توسعه یابند. تدبیر اساسی بهینه ی استفاده

یری و یا گبینی اندیس بازداری برای ساختارهای مشابه یا ساختارهای دیگر که هنوز اندازهامکان پیشی معتبر، رابطهحصول  باشد. درصورتمی

 .  [2-7]اند، وجود خواهد داشت تهیه نشده

وزه امرنام کوواتس به واژگان علم کروماتوگرافی افزوده شد و  میلادی توسط دانشمندی به 1051سال  به ، بازداری (شاخصیا اندیس )ضریب 

ه اندیس کند. کوواتس به فراست دریافت کی کیفی و شناسایی عرض اندام میالخصوص در مقولهعنوان یک مقیاس و یک معیار توانمند علی به

آلکان  سریچنین دریافت که اگر لگاریتم زمان بازداری یکی آن است. او همدهندههای کربن تشکیلبرابر تعداد اتم 199لکان بازداری هر آ

ی کوواتس، اندیس بازداری هر توان به یک نمودار خطی رسید. طبق نظریها رسم شود مینههای کربن آهومولوگ )همراه( بر حسب تعداد اتم
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ازداری دو آلکان های بکه زمانسادگی و با توجه به کروماتوگرام مخلوطی از آن با دو پارافین متوالی تعیین نمود مشروط به آنتوان بهگونه را می

ی مورد نظر باشد. تحت شرایطی که ستون کروماتوگرافی مفروض، متحمل کربنه در دوطرف زمان بازداری گونه n+1کربنه و دیگری nیکی 

 تعیین نمود:  1ی توسط رابطهتوان بهنشود، اندیس کوواتس را می ریزی حرارتیبرنامه
 

(1)                                                 Ix = 100 
[𝐥𝐨𝐠 (tR- tM)−𝐥𝐨𝐠(tn- tM)]

[𝐥𝐨𝐠 (tn+1- tM)−𝐥𝐨𝐠(tn- tM)]
 + 100 n 

با استناد  صورت خطی درآمده و اندیس کوواتسلگاریتمی بهی ریزی حرارتی قرار گیرد، رابطهدر صورتی که ستون کروماتوگرافی تحت برنامه

 شود: تعیین می 2ی به  رابطه

(2)                                                                                     Ix = 100 
(tR- tn)

(tn+1- tn)
 + 100 n 

 در این روابط: 

xIاندیس بازداری : ،Rtحرك ی فاز متوسیله ی بدام افتاده در منافذ فاز ساکن بهزمان مورد نیاز برای شویش و جداسازی گونه یا  : زمان بازداری

های : تعداد اتمn، ی فاز متحرك فاقد نمونهوسیلهشدن طول ستون کروماتوگرافی بهیا زمان لازم برای طی  : زمان مردهMt، در ستون کروماتوگرافی

های شیمیایی، . تجزیه و تحلیل آماری و ریاضی داده[1] باشد.می کربنه n+1: زمان بازداری آلکان  n+1t و کربنهnن : زمان بازداری آلکاnt، کربن

ی سری دادهکردن اطلاعات مفید از یکعبارت دیگر، کمومتریکس یک روش کارآمد برای خلاصه . به[0]شود کمومتریکس خوانده می

ستخراج اطلاعات شیمیایی مفیدتر از گیری و اهاست. هدف کمومتریکس، بهبود بخشیدن فرآیندهای اندازهبینی سری دیگر دادهمشخص و پیش

 1072در سال  [11]بار توسط دانشمند سوئدی به نام ولد کمومتریکس، نخستین . [19]باشد ی فیزیکی و شیمیایی میگیری شدههای اندازهداده

لوم زیست و اقتصاد معرفی های عسنجی نیز در زمینهر، عباراتی مانند بیومتریس و اقتصادشتشد. پی توسعه داده و کمی بعد توسط کووالسکی استفاده

های وزه در شاخهداشته و امرشگرفی المللی کمومتریکس تأسیس شد. از آن زمان به بعد، کمومتریکس پیشرفت از آن، انجمن بیناند. پس شده

میلادی  1079 سال ی رشد کمومتریکس قبل ازگیرد. اولین مرحلهای مورد استفاده قرار مییزان فزآیندهبه متجزیه ویژه شیمی مختلف شیمی، به

 یرفتار و مهندسی استفاده شدند. در این محدوده های مختلف ریاضی، علمو در زمینه های ریاضی توسعه یافتهاست که در آن تعدادی از روش

ی پارامترهای آماری مانند میانگین، انحراف استاندارد و حدود اطمینان ها، از جمله محاسبهود را به آنالیز دادهی پژوهش خزمانی، شیمیدانان حوزه

سال، کمومتریکس توجه شیمیدانان، . در این گرفتصورت  میلادی 1079تکامل کمومتریکس در سال  یمحدود کرده بودند. دومین مرحله

 کرد. تکامل های پیچیده، جلبنوین جهت آنالیز نمونهاتخاذ راهکارهای ها و هم داده تحلیلو پردازش برای  هم دانان تجزیه راخصوص شیمی به

آغاز شد. هاوری و هیرش، میلادی  1019از اوایل  بینی شده بود،پیش [13]و سپس براون  [12]بعدی کمومتریکس که توسط هاوری و هیرش 

 های مولکولی مربوطه، اختصاص دادند. کمومتریکس درهای شیمیایی به ویژگیبستگی تعداد زیادی از دادهطور ویژه به همهتحقیق خود را ب

های تحصیلات تکمیلی ارائه شد. بعلاوه، کمومتریکس دوره آموختگان و دانشجویانهای شیمی برای دانشهای اروپا و آمریکا درگرایشدانشگاه

کشورها به  ها در چین و سایردانشگاهاز بعضی  ،های آمریکا و اروپاشیمی در بسیاری از دانشگاهی وابسته یتوانمند و یک شاخه ابزاریعنوان  به

ی عصبی بکهاست. ش ها در علوم کامپیوتر، اطلاعات، آمار و ریاضی کاربردی عناصر جدیدی را در کمومتریکس معرفی کردهشمار آمد. پیشرفت

هایی نمونه [23-5،7،16]کند و الگوریتم ژنتیکی سازی میهای بیولوژیکی را شبیه، تکنیکی ریاضی که ارسال سیگنال از سیستم[13،15]مصنوعی 

بینی یشای و الگوریتم ژنتیک جهت پهای انتخاب متغیر مرحلههای خطی توانمند مبتنی بر روشسازیدر تحقیق اخیر، مدل ها هستند. از این روش

 ارائه شده است. .Pistacia atlantica Desf حاصل از گیاه روغن اسانسی فرارهای بازداری کواتس ترکیبات طبیعی موجود در شاخص
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 سازی. بخش مدل2

 افزارهای مورد استفادهنرم. 2-1

 بحثبا توجه به موضوع مورد  ( استفاده گردید.9/7)نسخه  (Hyperchem)افزار هایپرکم ها از نرمکردن شکل مولکولبرای رسم و بهینه     

های ا با احتساب اتمنهرسم و ساختار هندسی آ Hyperchemافزار نرم یوسیله ها به(، ابتدا ساختار مولکولبازداری -)بررسی ارتباط کمی ساختار

ساختارهای  ،بهینه شد. سپس ،باشندتجربی میهای نیمهکه از روش Polak-Ribiere الگوریتم و  AM1مدل هامیلتونی هیدروژن و با استفاده از

افزار نرم توسط این ،هاکنندهی توصیفشد. محاسبه معرفی ، Dragonنام دیگری به افزارعنوان ورودی به نرم به زار مذکورافنرمتوسط  ،شده رسم

رم افزار از ن  .قابل محاسبه است افزاری،ی نرمبا این بسته کننده از هجده گروه مختلف برای هر ترکیبتوصیف 1399 بالغ بر .صورت گرفت

SPSS افزار ها و از نرمکنندهاب بهترین توصیفبرای انتخMATLAB  ر ی خطیوهیفه سایر پارامترهای آماری استفاده گردید. آوردندستبرای به

سازی، بر دوش ترکیبات سری آموزش قرار داشته و ترکیبات سری آزمون در این امر دخالت ندارند. در عوض، قدرت پیشگوئی مدل و مدل

 گیرد.می به سری آزمون مورد بررسی قرار مدل توانمندی آن با اعمال

 هاسری داده. 2-2

(، با استفاده از روش رگرسیون خطی 1)شکل   .Pistacia atlantica Desfترکیب از اسانس گیاه داروئی 62در این بخش، اندیس کوواتس      

، از تحقیق ها و سایر ترکیبات طبیعیترپنها، سزکوئیمونوترپنای از ی مربوطه، شامل مجموعهچندگانه مورد بررسی قرار گرفته است. سری داده

ها، انجام این پژوهش، شامل انتخاب سری دادهمتوالی مراحل  .[23]میلادی گرفته شده است  2991سال  یک گروه از محققین الجزایری به

، 1 ا در جدولنهآ (RI)های بازداری باشد. نام، ساختار و مقادیر عددی اندیسمیسازی ها، رگرسیون خطی چندگانه و مدلکنندهتوصیفتعیین

ی حلهربحث، انتخاب شد. در م عنوان پارامتر موردسازی، ابتدا اندیس بازداری ترکیبات، بهنشان داده شده است. مطابق روال معمول، برای مدل

 نظر رسم و بهینه گردید.های مورددوم، ساختار تمام گونه

 

 
 .Pistacia atlantica Desf تصوير گیاه . 1 شکل
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 .Pistacia atlantica Desf نام، ساختار و انديس کوواتس ترکیبات اسانس گیاه  .1جدول

 RI ترکیب ساختار
 

 ترکیب نام

 

 RI ترکیب ساختار شماره
 

 ترکیب نام
 

 شماره

 

1009 α-Terpinene 0 

 

920 Tricyclene 1 

 

1011 p-Cymene 19 

 

932 α-Pinene 2 

 

1021 Limonene 11 

 

944 Camphene 3 

 

1021 β-Phellandrene 12 

 

965 Sabinene 3 

 

1024 (Z)-β-Ocimene 13 

 

972 β-Pinene 5 

 
1036 (E)-β-Ocimene 13 

 

980 Myrcene 6 

 
1048 γ-Terpinene 15 

 

997 α-Phellandrene 7 

 

1078 Terpinolene 16 

 

1004 δ-3-Carene 1 
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 .1جدولی ادامه

 RI ترکیب ساختار
 

 ترکیب نام

 

 RI ترکیب ساختار شماره
 

 ترکیب نام

 

 شماره

 

1168 cis-Pinocarveol 23 

 

1082 Linalool 17 

 

1172 α-Terpineol 25 

 

1098 α-Fenchol 11 

 

1178 Myrtenol 26 

 

1124 trans-Pinocarveol 10 

 

 

1267 Bornyl acetate 27 

 

1132 Camphene hydrate 29 

 

 

1331 α-Terpinyl acetate 21 

 

1137 Pinocarvone 21 

 

1334 δ-Elemene 20 

 

1148 Borneol 22 

 

1377 α-Copaene 39 

 

1162 Terpinene-4-ol 23 
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 .1جدولی ادامه

 RI ترکیب ساختار
 

 ترکیب نام

 

 RI ترکیب ساختار شماره
 

 ترکیب نام

 

 شماره

 

1471 γ-Muurolene 31 

 

1384 β-Bourbonene 31 

 

1477 Germacrene-D 30 

 

1388 β-Elemene 32 

 

1487 β-Selinene 39 

 

1420 β-Caryophyllene 33 

 

1492 
Bicyclogermacre

ne 
31 

 

1428 β-Gurjunene 33 

 

1494 α-Muurolene 32 

 

1439 Aromadendrene 35 

 

1507 γ-Cadinene 33 

 

1452 α-Humulene 36 

 

1515 δ-Cadinene 33 

 

1459 
Alloaromadendre

ne 
37 

  



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                            1303  پاییز، 11، شماره چهارمسال                                                8

 
( JQCS ) 

 .1جدولی ادامه

 شماره ترکیب نام RI ترکیب ساختار شماره ترکیب نام RI ترکیب ساختار

 

1611 
7-Epi-

eudesmol 
53 

 

1530 α-Calacorene 35 

 

1616 
1-Epi-

cubenol 
55 

 

1532 α-Cadinene 36 

 

1621 
δ-9,10-

Eremophil

en-11-ol 

56 

 

1542 
Germacrene-

B 
37 

 

1627 
T-

Muurolol 
57 

 

1567 Spathulenol 31 

 

1629 α-

Muurolol 
51 

 

1571 
Caryophylene 

oxide 
30 

 

1632 T-Cadinol 50 

 

1575 Globulol 59 

 

1639 α-Cadinol 69 

 

1583 Viridiflorol 51 

 

1667 
α-

Bisabolol 
61 

 

1591 
Sesquithurifer

ol 
52 

 

1669 
Epi-α-

bisabolol 
62 

 

1595 
Humulene 

epoxide II 
53 
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 هاکنندهتجزيه و تحلیل آماری توصیفمحاسبه، انتخاب، . 2-3

،  Dragonافزار عنوان ورودی به نرم شده، به، ساختارهای رسمHyperchemافزار نرمی وسیلهها بهسازی ساختار مولکولپس از ترسیم و بهینه     

بررسی با  گر ارتباط ساختاری ترکیبات موردصورت گرفت. برای ایجاد مدلی که بیان افزارنرم توسط این هاکنندهی توصیفمعرفی و محاسبه

ها که تمام کنندههم تعدادی از این توصیف ،سازیاستفاده شد. در این مدل (MLR)ا باشد، از روش رگرسیون خطی چندگانه نهاندیس بازداری آ

ده در های باقیمانکنندهی حذف مقدماتی اولیه، توصیفف شدند. نهایتاً، پس از مرحلهحذ ،مقادیر یکسان بودند 09ا صفر و یا دارای %نهمقادیر آ

ند. مقادیر ها هستکنندهگر تعداد ترکیبات و تعداد توصیفترتیب بیان، بهmو  nجای گرفتند. در این ماتریس، جملات  n × mی یک ماتریس داده

ی برای محاسبه (y)باشد. در پایان، بردار ستونی می 62 × 102 صورت ماتریس مربوطه به و شکل 103و  62 ترتیب برابرعددی این دو جمله به

 ساخته شد. (،اندیس کواتس)متغیر وابسته 
 (ADی کاربرد )و حوزه  (PCA) الگوی پراکنش آنالیز جزء اصلی. 2-4

ای ی پراکنش نقطهالگوگرفتن نظرباشتتد. نهایتاً، با دریکدیگر میموازات  با اعمال دستتتور متنی مربوطه متشتتکل از ستته کلاستتتر به ،این الگو     

 یهای آموزش و آزمون ترکیباتی در سری آموزش جای گرفتند که نمایندهی اصتلی، جهت تقستیم هوشمند سری داده به مجموعه  آنالیز مؤلفه

ی ترکیبات سری آموزش قرار داشته و ترکیبات سری هدهسازی، بر عی مهم مدلی اصتلی باشند. وهیفه مناستبی از کل ترکیبات در ستری داده  

ر گیرد. دگوئی مدل و توانمندی آن با اعمال به سری آزمون مورد بررسی قرار میآزمون در این امر دخالت ندارند. از طرف دیگر، قدرت پیش

 62ی متشتتکل از ستتری اطلاعات اولیه ، .Pistacia atlantica Desfستتازی مبتنی بر رگرستتیون خطی چندگانه روی استتانس گیاه داروئی  مدل

 1به  3بندی با نستتبت تقریبی کنیم. این تقستتیمترکیب تقستتیم می 15ترکیب و آزمایشتتی شتتامل  37های آموزشتتی شتتامل مولکول را به مجموعه

بر  گیرند.آزمایشی قرار میی ا در مجموعهنهاز آ 25ی آموزشتی و % از ستری اطلاعات در مجموعه  75پذیرد که در نهایت حدود %صتورت می 

نمودار، ،  نمایش داده شتتده استتت. در این 2ترستتیم و نتایج مربوطه در شتتکل مربوطه نمودار ویلیام  استتاس روال متعارف در اینگونه تحقیقات،

  ی کاربرد مورد استفاده قرار گرفته است.نمودن حوزهشده برای مشخصهای استانداردماندهترکیب لورج و باقی

 
 .Pistacia atlantica Desf    ی سری داده های آموزش و آزموننمودار ويلیام برای ترکیبات سری .2شکل
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( *hدر سری آموزش و آزمون دارای مقادیر لورج بیشتر از مقدار هشدار ) 7و  1ی سازد که دو ترکیب شمارهنشان می، خاطر2بررسی شکل 

خوشبختانه، در دو مورد  توانند جزو ترکیبات انحرافی باشند.بنابراین، میاست.  =*h 0.2941، مقدار لورج هشدار برابر با در این شکلهستند. 

ی کاربرد و سری شده مناسب و قابل قبول هستند. لذا، این دو ترکیب را لورج خوب نامیده و از حوزهاخیر مقادیر اطلاعات عددی پیشگوئی

گر شده و هم بیانبودن مدل ساخته( هم مؤید مناسبADی کاربرد )نمودار ویلیام یا نمودار کنیم. در حقیقت، نمودار حوزهیی اولیه حذف نمداده

 های آموزش و آزمون است.ی اولیه به مجموعهتقسیم مناسب سری داده
  های آماری و انتخاب مدل مناسبتحلیل مدل. 2-5

در  ،ایبا استفاده از روش انتخاب متغیر مرحله SPSSهای ارائه شده در محیط ی مدلنتایج عددی خلاصهآوردن مدلی مناسب دستت برای به     

 نمایش داده شده است. 2جدول 
 .Pistacia atlantica Desf    ی سری داده SPSSافزار مدل منتخب پس از محاسبات رگرسیون در محیط نرم 12ی خلاصه .2جدول

 (r)بستگی ضريب هم ی مدلشماره
 گیریاندازهضريب 

)2(r 
 خطای استاندارد تخمین  Adj.r)2(  گیری تنظیم شدهاندازهضريب 

1 0.975 0.951 0.950 56.4 
2 0.985 0.970 0.968 44.9 
3 0.988 0.977 0.975 39.5 
4 0.991 0.982 0.981 34.8 
5 0.993 0.986 0.984 31.5 
6 0.994 0.988 0.986 29.8 
7 0.995 0.989 0.987 28.2 
8 0.994 0.989 0.987 28.7 
9 0.995 0.990 0.988 27.1 

10 0.996 0.992 0.990 25.3 
11 0.996 0.993 0.991 23.5 
12 0.997 0.994 0.993 21.4 

 

ی شکست نمودار، تعداد سه (، و تعیین نقطه3ها  )شکل کنندهبر حستب تعداد توصیف  )2R(با رستم روند تغییرات مقادیر ضترایب تعیین    ،نهایتاً 

 دهد، حاصل شد.کننده  که نوید یک مدل بسیار پایدار و قابل تفسیر را میتوصیف

 
     Desf. Pistacia atlanticaی سری داده SPSSافزار ها با استفاده از نرمکنندهبرحسب تعداد توصیف )2R(منحنی تغییرات مقادير ضرايب تعیین  .3شکل 
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، لذا برای ها باید متغیرهایی مستقل باشندکنندهکه توصیفایینجکنیم. از آی آزمایشی نیز اعمال میمدل انتخابی را برای مجموعه در این مرحله،

ه چانکنیم. چنبستتتتگی دو متغیره را انتخاب میی هم، با استتتتفاده از منوی آنالیز، گزینهSPSSافزار ا، در نرمنهبستتتتگی بین آاطمینان از عدم هم

ه یکهای وابسته را از سری اطلاعات حذف کرده و مراحل مذکور را تا جایکنندهباشد، توصیف 15/9ر از شتت ها بیکنندهبستتگی بین توصتیف  هم

 دهیم. ر از این مقدار باشد، مجدداً انجام میمتها ککنندهبستگی بین توصیفهم

 

 شدهی ساختهبررسی مدل خطی بهینه. 2-6

 ،jMFبیشترین مقدار   با  Mor01m یکنندههای انتخاب متغیر مختلف، توصیفی بهینه با روششدههای انتخابکنندهوصیفی تمجموعهدر      

 بعلاوه،اند. آورده شده 3در جدول ، (jMFی اثر متوسط )شدهشده دارد. مقادیر عددی محاسبهبیشترین تأثیر را نسبت به سایر متغیرها در مدل ارائه

 آمدهدست ی بهبندی، معادلهدر یک جمع باشد.از نظر آماری قابل قبول می( هم کاملاً مطلوب و 933/1تا  996/1)بین  VIFی تغییرات فاکتور بازه

 باشد: قابل بیان می ،3ی ریاضی صورت معادلههای اندیس بازداری این سری از ترکیبات بهبرای داده

RI= 682.543(±18.8) + 5.755(±0.14) Mor01m - 135.143(±26.7) Mor18m -410.370(±110.7) MATS2e      (3)  

شده در مدل خطی بر اساس رگرسیون خطی از مبدأ وارد)انحراف استاندارد( ضرایب و عرض  گر خطای استاندارداعداد داخل پرانتز، بیان

کنند که مدل، یک خصوصیت ساختاری از مولکول را بیان میهای وارد شده در کنندهتوصیف از کدام، هر3طبق جدول  چندگانه هستنند.

  هستند. مربوطهاندیس کواتس مقادیر های مورد بررسی بر ی تأثیر بسزای ساختار مولکولدهندهنشان

ه علامت یکدر حالا داشته نهی آوسیلهآورده شده است، دلالت بر تقویت مدل به 3 کننده که در جدولشده به هر توصیفدادهعلامت مثبت نسبت

-ر این اساس، توصیفدارد. ب (های مولکولیکنندهتوصیف)ی معکوس بین متغیر وابسته )اندیس کواتس( و متغیرهای مستقل رابطهگر منفی بیان

افزایش مقدار این ، با ترتیببدینباشد. شده میتری دی مورس دارای تأثیر سازنده و افزایشی بر مدل خطی ارائهاز گروه   Mor01mیکننده

ترتیب  به  MATS2eو  Mor18mگرهای حال، توصیفیابد. در عینعنوان یک متغیر وابسته نیز افزایش میکننده مقدار اندیس کواتس بهتوصیف

 اتوکرولیشن )خود ارتباطی دوبعدی( دارای علامت منفی هستند.های تری دی مورس و تودیاز گروه

 

 .Pistacia atlantica Desf    ی توسط روش رگرسیون خطی چندگانه سری دادهمشخصات مدل منتخب  .3جدول 

No. Symbol Descriptor description Descriptor group Coefficient Mean effect VIF 

1 Intercept - - 682.543 - - 

2 Mor01m 
3D-MoRSE - signal 01 / weighted  

by atomic masses 
3D-MoRSE 5.755 1.022 1.006 

3 Mor18m 
3D-MoRSE - signal 18 / weighted  

by atomic masses 
3D-MoRSE -135.143 0.031 1.039 

4 MATS2e 
Moran autocorrelation - lag 2 / weighted  

by atomic Sanderson electronegativities 
2D autocorrelations -410.370 -0.053 1.044 
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دهد. مقادیر عددی مندرج در ها را نمایش میسری دادهشده در مدل نهایی برای های واردکنندهبستگی توصیفماتریس هم 3چنین، جدول هم

 دی مندرج درنتایج عد شده در مدل خطی نهائی هستند. بر اساسی انتخابکنندهبستگی بین هر جفت توصیفگر ضرایب هماین جدول، بیان

ی عددی بازهباشد. می MATS2e و  Mor18mهای کنندهو بین توصیف 0.190بستگی در این ماتریس برابر با ضریب همرین مقدار شت، بی3جدول 

 باشد. اهدی بر رفتار مستقل این متغیرها میشده و شهای انتخابی دلالت بر اعتبار مدل ارائهکنندهبسیار کم توصیف
 

 روشبه .Pistacia atlantica Desf  ی شده در مدل منتخب سری دادهواردی کنندهتوصیف 3بستگی ماتريس هم .4 جدول

 SW-MLR  

MATS2e Mor18m Mor01m  

  1 Mor01m 

 1 -0.027 Mor18m 

1 0.190 0.069 MATS2e 

 

شده، مربوط به مدل ارائه 3ی ریاضیها اطمینان حاصل شد، با استفاده از معادلهکنندهبستگی بین توصیفاز عدم وجود هم میکههنگا ،در ادامه

تمند افزار قدرهای بازداری ترکیبات را توسط نرمها در مدل، اندیسکنندهی توصیفو نیز مقادیر وارد شده 3ضرایب رگرسیون موجود در جدول 

MATLAB نشان داده شده است.  5شده در این محاسبه در جدول کنیم. نتایج حاصلبینی میمحاسبه و پیش 
 ماندهگوئی و باقیدارهای پیشنمو. 2-7

بین  R)2(یری گاندازهآوردن ضریب دست خاطر پیدا کرد، به آن از معتبر بودن مدل انتخابی اطمینانتوان با استناد به یکی از مواردی که می    

گیری در هرقدر مقدار ضریب اندازهی کلی، اساس یک قاعده باشد. برشده برای آن میگوئیمقادیر تجربی یک کمیت و مقادیر نظیر پیش

-مقادیر پیش شده،های انتخابشده معتبرتر خواهد بود. جهت ارزیابی شمائی اعتبار مدلتر باشد، مدل ساختهگوئی به یک نزدیکنمودار پیش

گرائی مطلوب بین مقادیر ک همکنیم. براساس این شکل، ی( رسم می3حسب مقادیر تجربی مربوطه )شکل های بازداری را بری اندیسشدهبینی

 معادل ترتیبهای آموزش و آزمون بهگیری برای مجموعهخورد. در این شکل، مقدار ضریب اندازهچشم میشده بهگوئیتجربی و مقادیر پیش

کیبات وسیعی از تری گوئی مقادیر اندیس کواتس گسترهاست که دلالت بر اعتبار مدل و توانمندی بالای آن جهت پیش 0361/9و  0603/9

های ی اندیسهشدبینیحاصل از اختلاف مقادیر پیش یماندهتوان برای اعتبار مدل به آن استناد کرد، رسم مقادیر باقیدارد. مورد دیگری که می

توان مانده، مینمودار باقیدر  آورده شده است. 5 مانده در شکلباشد. این نمودار، موسوم به نمودار باقیمیبازداری برحسب مقادیر تجربی آن 

 از عدم وجود خطای معین در روش و اعتبار بالای مدل دانست.  ، معیاریXپراکنش نرمال نقاط را در دوطرف محور 

 شدهتصادفی مدل خطی ارائه Yآزمون  اعتبارسنجی تقاطعی و. 2-8

های حذف تکی برای روش 2Qمقدار (، CVاعتبارسنجی تقاطعی )روش ای با استفاده از شده به روش انتخاب مرحلهسازی انجامدر مدل     

(LOO)  و حذف گروهی(LGO)چنین،  نتایجشده هستند. همگر اعتبار تقاطعی مدل ارائهاست. این مقادیر، نشان 063/9و  072/9ترتیب برابر ، به 

. اندبار تکرار آورده شده 19پس از ، 6ها و متغیر وابسته در جدول کنندهی منطقی بین توصیفو عدم وجود هرگونه رابطه تصادفی Yآزمون 

 .باشند 2Qو  2Rهای ساخته شده دارای مقادیر کم و قابل اغماض رود که با استفاده از این رویکرد پس از چندین با تکرار، مدلبنابراین، انتظار می
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 ایی مرحلهتوسط روش رگرسیون خطی چندگانه .Pistacia atlantica Desf، اسانس گیاه (RI)های بازداری انديس یشدهبینیمقادير تجربی و پیش .5جدول

No. Compound name K.I. (Lit.)a K.I. (Cal.)b Dif. c R.E.d % 

Training set 

1 Tricyclene 920 887.3 
-32.7 

-3.6 

2 α-Pinene 932 965.3 
33.3 

3.6 

3 Camphene 944 934.2 
-9.8 

-1 

4 β-Pinene 972 984.1 
12.1 

1.2 

5 Myrcene 980 1052.2 
72.2 

7.4 

6 α-Phellandrene 997 1049.7 
52.7 

5.3 

7 α-Terpinene 1009 1040.5 
31.5 

3.1 

8 p-Cymene 1011 1026.1 
15.1 

1.5 

9 Limonene 1021 1042.1 
21.1 

2.1 

10 (Z)-β-Ocimene 1024 1040 
16 

1.6 

11 (E)-β-Ocimene 1036 1050 
14 

1.4 

12 γ-Terpinene 1048 1043.2 
-4.8 

-0.5 

13 Linalool 1082 1106.6 
24.6 

2.3 

14 α-Fenchol 1098 1091.8 
-6.2 

-0.6 

15 trans-Pinocarveol 1124 1107.3 
-16.7 

-1.5 

16 Pinocarvone 1137 1083.5 
-53.5 

-4.7 

17 Borneol 1148 1091.5 
-56.5 

-4.9 

18 Terpinene-4-ol 1162 1130.4 
-31.6 

-2.7 

19 α-Terpineol 1172 1111.4 
-60.6 

-5.2 

20 Myrtenol 1178 1143 
-35 

-3 

21 Bornyl acetate 1267 1279.9 
12.9 

1 

22 δ-Elemene 1334 1435.7 
101.7 

7.6 

23 α-Copaene 1377 1418.7 
41.7 

3 

24 β-Bourbonene 1384 1406 
22 

1.6 

25 β-Caryophyllene 1420 1445.3 
25.3 

1.8 
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26 β-Gurjunene 1428 1412.3 
-15.7 

-1.1 

27 Aromadendrene 1439 1444.6 
5.6 

0.4 

28 Alloaromadendrene 1459 1411.7 
-47.3 

-3.2 

29 γ-Muurolene 1471 1503.4 
32.4 

2.2 

30 Germacrene-D 1477 1479.4 
2.4 

0.2 

31 Bicyclogermacrene 1492 1448.9 
-43.1 

-2.9 

32 α-Muurolene 1494 1494.5 
0.5 

0 

33 γ-Cadinene 1507 1504.8 
-2.2 

-0.1 

34 α-Calacorene 1530 1456.4 
-73.6 

-4.8 

35 α-Cadinene 1532 1493.8 
-38.2 

-2.5 

36 Germacrene-B 1542 1496.1 
-45.9 

-3 

37 Caryophylene oxide 1571 1670.3 
99.3 

6.3 

38 Globulol 1575 1577.7 
2.7 

0.2 

39 Viridiflorol 1583 1564.2 
-18.8 

-1.2 

40 Humulene epoxide II 1595 1627.1 
32.1 

2 

41 7-Epi-eudesmol 1611 1613.4 
2.4 

0.1 

42 1-Epi-cubenol 1616 1630.4 
14.4 

0.9 

43 T-Muurolol 1627 1616.8 
-10.2 

-0.6 

44 α-Muurolol 1629 1609.6 
-19.4 

-1.2 

45 T-Cadinol 1632 1630 
-2 

-0.1 

46 α-Bisabolol 1667 1634.5 
-32.5 

-1.9 

47 Epi-α-bisabolol 1669 1637.4 
-31.6 

-1.9 

Test set 

1 Sabinene 965 977.1 12.1 
1.3 

2 δ-3-Carene 1004 976 -28 
-2.8 

3 β-Phellandrene 1021 1060 39 
3.8 

4 Terpinolene 1078 1029.6 -48.4 
-4.5 
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5 Camphene hydrate 1132 1063.1 -68.9 
-6.1 

6 cis-Pinocarveol 1168 1125.7 -42.3 
-3.6 

7 α-Terpinyl acetate 1331 1312.6 -18.4 
-1.4 

8 β-Elemene 1388 1453.7 65.7 
4.7 

9 α-Humulene 1452 1488.4 36.4 
2.5 

10 β-Selinene 1487 1476.7 -10.3 
-0.7 

11 δ-Cadinene 1515 1471.7 -43.3 
-2.9 

12 Spathulenol 1567 1556.8 -10.2 
-0.7 

13 Sesquithuriferol 1591 1584.6 -6.4 
-0.4 

14 δ-9,10-Eremophilen-11-ol 1621 1672.6 51.6 
3.2 

15 α-Cadinol 1639 1606.5 -32.5 
-2 

A : Retention index in literature: اندیس کواتس در منابع علمی   

B: Retention index calulated : اندیس کواتس محاسبه شده   

C: Difference :  تفاوت  

D: Relative Error : خطای نسبی  

 

 
 SW-MLR روش برحسب مقادير تجربی آن به .Pistacia atlantica Desfهای بازداری ترکیبات اسانس گیاه ی انديسشدهبینیمقادير پیش .4شکل 
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روش  به برحسب مقادير تجربی آن  .Pistacia atlantica Desfهای بازداری ترکیبات اسانس گیاه ی انديسشدهبینیی حاصل از اختلاف مقادير پیشماندهمقادير باقی .5شکل 
SW-MLR 

 

 SW-MLRروش به تصادفی Yآزمون پارامترهای آماری شاخص حاصل از انجام  .6 جدول

PRESS)الف SPRESS
  و(REP ه(PRESS/SST د(R2CV ج(SST  ب(

3075162.9863 267.4237 401378.2342 0.0124 7.6615 233407.0706 

3086581.6825 267.9197 352262.4416 0.0078 8.7622 234273.7579 

3165668.4909 271.3304 259132.4216 0.0000 12.2164 240276.5032 

3518810.0873 286.0643 214481.2522 0.0598 16.4061 267080.2030 

3333643.8189 278.4360 194541.1884 0.0224 17.1359 253025.9508 

3212520.6613 273.3309 256072.2700 0.0007 12.5454 243832.6164 

3026969.3826 265.3199 166429.9676 0.0015 18.1876 229749.1416 

4135318.6858 310.1132 244800.2829 0.3352 16.8926 313873.6467 

3880612.7821 300.4111 180082.7306 0.2966 21.5491 294541.2864 

3562451.9719 287.8328 190071.9903 0.0960 18.7426 270392.6533 

بینی تقسیم ی پیشدهمانبستگی اعتبار تقاطعی ه( مجموع مربعات باقیمجموع مربعات کل د( مجذور ضریب همبینی  ج( ی پیشماندهبینی ب( عدم قطعیت مجموع مربعات باقیی پیشماندهالف( مجموع مربعات باقی

 بینیبر مجموع مربعات کل و( خطای نسبی پیش

 

 نتايج و بحث. 3

  SW-MLRروش  به .Pistacia atlantica Desf یهای خطی حاصل از سری دادهنتايج محاسبات و مدل. 3-1

 یطور جداگانه در یک فایل متنی قرار داده و با استفاده از یک برنامههای بازداری را بهی اندیسشدهبینیمقادیر تجربی و پیشاین بخش،  در   

پارامترهای آماری شاخص مربوطه را محاسبه و  نتایج حاصل در جدول ، SPSSافزار نرم زهمراه نتایج حاصل ا به MATLABافزار جامع در نرم

 آمده است. 7
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روش  به  .Pistacia atlantica Desf ی سری داده ی آموزش و آزمونهاای برای مجموعهی مرحلهبا اعمال روش رگرسیون خطی چندگانهپارامترهای آماری جامع  .7 جدول
SW-MLR 

 شماره سری منتخب پارامتر آماری مقدار عددی

0.977 
R2  )الف 

 سری آموزش
1 

آزمونسری  0.976  

0.975 Adjusted R2 )2 سری آموزش ب 

2.9 
REP (%) )ج 

 سری آموزش
3 

 سری آزمون 3.0

37.8 
RMSEP  )د 

 سری آموزش
3 

 سری آزمون 39.3

38.2 
SEP  )ه 

 سری آموزش
5 

 سری آزمون 40.7

2.8 
RSEP  )و 

 سری آموزش
6 

 سری آزمون 2.9

78.9 
MAE )ز 

 سری آموزش
7 

آزمونسری  151.1  

606.8 F )سری آموزش ح 
1 

 سری آزمون  145.5

-و( خطای استاندارد نسبی پیش،  گوئیه(  خطای استاندارد پیش ، گوئیخطای پیش د(  جذر میانگین مجذور ، گوئیج( درصد خطای نسبی پیش، شدهگیری تنظیمضریب اندازه ( ب ، گیریالف( ضریب اندازه

 Fی ح( آماره ، میانگینز( خطای مطلق ، گوئی

 

 GA-MLRروش   به .Pistacia atlantica Desf یهای خطی حاصل از سری دادهنتايج محاسبات و مدل. 3-2

زار افبا تغییر متوالی در پارامترهای مربوطه در دستورهای متنی در محیط نرم، GA-MLRپس از انجام محاسبات با استفاده از الگوریتم توانمند      

و در  ها ل، مشخصات و جزئیات کامل این مد19تا  1ی مولکولی حاصل شد. در جداول متوالی کنندهتوصیف 7تا  3های شامل متلب، مجموعه

 .است آورده شدهفهرست کاملی از پارامترهای آماری مربوطه  15تا  11جداول 
 GA-MLRروش  ا استفاده از ب .Pistacia atlantica Desfهای خطی سری داده در مدل و برخی از مشخصات آماری آنها های منتخبکنندهفهرست توصیف  .8جدول 

Model 

number 
Descriptor Name(s) 

2R 2Q 

Training 

set 

Test 

set 
LOO2Q LGO2Q 

1 - - - - - 

2 - - - - - 

3 
MATS1p; Mor01m; Mor18m 

0.9723 0.9704 0.967 0.958 

4 MATS6e; MATS1p; Mor01m; Mor29m 0.9671 0.9682 0.959 0.950 

5 SRW08; ATS1v; MATS1p; Mor01m; Mor18m 0.973 0.9686 0.964 0.953 

6 MATS1p; Mor13u; Mor01m; Mor18m; H6p; R5e 0.9739 0.9699 0.963 0.952 

7 MATS1p; Mor01m; Mor18m; Mor21m; Mor25p; Vm; HATS2v 0.9776 0.9641 0.968 0.953 
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  GA-MLRروش   به .Pistacia atlantica Desfمنتخب سری داده  هایمشخصات مدل .1جدول 

Linear Model 1 (3 molecular descriptors) 

No. Symbol Descriptor description Descriptor group Coefficient Mean 

effect VIF 

1 Intercept - - 645.8892 - - 

2 MATS1p 
Moran autocorrelation - lag 1 / weighted by atomic 

polarizabilities 

2D 

autocorrelations  
225.7802 0.014 1.820 

3 Mor01m 3D-MoRSE - signal 01 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE 5.6266 0.945 1.131 

4 Mor18m 3D-MoRSE - signal 18 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE -193.3676 
0.042 

  1.710 

Linear Model 2 (4 molecular descriptors) 

1 Intercept - - 701.9639 - - 

2 MATS6e 
Moran autocorrelation - lag 6 / weighted by atomic 

Sanderson electronegativities 

2D 

autocorrelations  
86.6420 -0.005 1.102 

3 MATS1p 
Moran autocorrelation - lag 1 / weighted by atomic 

polarizabilities 

2D 

autocorrelations  
- 100.5831 -0.007 1.183 

4 Mor01m 3D-MoRSE - signal 01 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE 5.7891 1.061 1.178 

5 Mor29m 3D-MoRSE - signal 29 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE 220.9469 -0.049 1.167 

Linear Model 3 (5 molecular descriptors) 

1 Intercept - - 745.8663 - - 

2 SRW08 self-returning walk count of order 08 
molecular walk 

counts 
- 0.0009 -0.009 2.066 

3 ATS1v 
Broto-Moreau autocorrelation of a topological structure - 

lag 1 / weighted by atomic van der Waals volumes 

2D 

autocorrelations 
- 162.8574 -0.169 1.114 

4 MATS1p 
Moran autocorrelation - lag 1 / weighted by atomic 

polarizabilities 

2D 

autocorrelations  
261.2837 0.018 2.109 

5 Mor01m 3D-MoRSE - signal 01 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE 5.6431 1.113 1.181 

6 Mor18m 3D-MoRSE - signal 18 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE - 183.9368 0.047 2.039 

Linear Model 4 (6 molecular descriptors) 

1 Intercept - - 582.5359 - - 

2 MATS1p 
Moran autocorrelation - lag 1 / weighted by atomic 

polarizabilities 

2D 

autocorrelations  
109.1306 

 

0.006 
2.459 

3 Mor13u 3D-MoRSE - signal 13 / unweighted 3D-MoRSE - 7.7792 -0.015 2.503 

4 Mor01m 3D-MoRSE - signal 01 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE 5.5793 0.856 6.099 

5 Mor18m 3D-MoRSE - signal 18 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE - 208.4041 0.041 3.234 

6 H6p 
H autocorrelation of lag 6 / weighted by atomic 

polarizabilities 
GETAWAY - 80.9091 -0.007 2.880 

7 R5e 
R autocorrelation of lag 5 / weighted by atomic 

Sanderson electronegativities 
GETAWAY 45.6813 0.120 3.690 

Linear Model 5 (7 molecular descriptors) 

1 Intercept - - 673.3378 - - 

2 MATS1p 
Moran autocorrelation - lag 1 / weighted by atomic 

polarizabilities 

2D 

autocorrelations  
189.6975 0.012 2.644 

3 Mor01m 3D-MoRSE - signal 01 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE 4.9306 0.863 13.621 

4 Mor18m 3D-MoRSE - signal 18 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE - 172.9809 0.039 1.960 

5 Mor21m 3D-MoRSE - signal 21 / weighted by atomic masses 3D-MoRSE - 184.0501 0.097 2.115 

6 Mor25p 
3D-MoRSE - signal 25 / weighted by atomic 

polarizabilities 
3D-MoRSE -12.3479 -0.004 1.220 

7 Vm V total size index / weighted by atomic masses WHIM 1.5574 0.058 18.732 

8 HATS2v 
leverage-weighted autocorrelation of lag 2 / weighted by 

atomic van der Waals volumes 
GETAWAY - 412.9801 -0.065 7.359 
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 GA-MLRروش   به .Pistacia atlantica Desf یهای خطی نهائی در سری دادهفهرست مدل .11جدول 

Model 

number 
Linear Model Form 

1 RI= 645.8892 (±18.6) + 225.7802 (±140.5) × MATS1p + 5.6266 (±0.2)  ×  Mor01m -193.3676 (±36.8)  ×  Mor18m 

2 
RI= 701.9639 (±21.5) - 86.6420 (±34.7)   × MATS6e - 100.5831 (±124.8)   × MATS1p + 5.7891 (±0.2)  ×  Mor01m + 

220.9469 (±65.1)   × Mor29m 

3 
RI= 745.8663 (±159.9) - 0.0009 (±0.002)   × SRW08 - 162.8574 (±277.0)   × ATS1v + 261.2837 (±153.4)  ×  MATS1p + 

5.6431 (±0.2)  ×  Mor01m - 183.9368 (±40.7)  ×  Mor18m 

4 
RI= 582.5359 (±61.3) + 109.1306 (±164.1)     × MATS1p - 7.7792 (±25.8)   × Mor13u + 5.5793 (±0.4)  ×  Mor01m  - 

208.4041 (±50.8)    × Mor18m - 80.9091 (±183.6)    × H6p + 45.6813 (±33.4)   × R5e 

5 
RI= 673.3378 (±112.8) + 189.6975 (±159.9)   × MATS1p + 4.9306 (±0.5)   × Mor01m - 172.9809 (±37.2)   ×  Mor18m - 

184.0501 (±64.5)   × Mor21m -12.3479 (±62.7)   × Mor25p + 1.5574 (±2.0)   × Vm  - 412.9801 (±1122.3) HATS2v 

 

 کنندهتوصیف 3در مدل شامل  GA-MLRروش   به .Pistacia atlantica Desfدر سری داده ی آموزش و آزمون هاپارامترهای آماری جامع برای مجموعه .11جدول 

 شماره سری منتخب پارامتر آماری مقدار عددی

0.9723 

R2 
 سری آموزش

1 

 سری آزمون 0.9704

0.970 Adjusted R2 2 سری آموزش 

3.1 
REP (%) 

 سری آموزش

3 

 سری آزمون 3.1

41.4 
RMSEP 

آموزشسری   
4 

 سری آزمون 41.7

41.9 
SEP 

 سری آموزش
5 

 سری آزمون 43.2

3.1 
RSEP 

 سری آموزش
6 

 سری آزمون 3.1

83.8 
MAE 

 سری آموزش
7 

 سری آزمون 150.6

502.5 
F 

 سری آموزش
8 

 سری آزمون 120.9
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 کنندهتوصیف 4در مدل شامل  GA-MLRروش   به .Pistacia atlantica Desfدر سری داده ی آموزش و آزمون هابرای مجموعه پارامترهای آماری جامع .12جدول 

 شماره سری منتخب پارامتر آماری مقدار عددی

0.9671 
R2 

 سری آموزش
1 

 سری آزمون 0.9682

0.964 Adjusted R2 2 سری آموزش 

3.4 
REP (%) 

 سری آموزش
3 

 سری آزمون 3.2

45.1 
RMSEP 

آموزشسری   
4 

 سری آزمون 43.2

45.6 
SEP 

 سری آموزش
5 

 سری آزمون 44.7

3.4 
RSEP 

 سری آموزش
6 

 سری آزمون 3.2

85.4 
MAE 

 سری آموزش
7 

 سری آزمون 154.8

308.6 
F 

 سری آموزش
8 

 سری آزمون 77.8

 

 کنندهتوصیف 5در مدل شامل  GA-MLRروش   به .Pistacia atlantica Desfدر سری داده ی آموزش و آزمون هاپارامترهای آماری جامع برای مجموعه .13جدول 

 شماره سری منتخب پارامتر آماری مقدار عددی

0.973 
R2 

 سری آموزش
1 

 سری آزمون 0.9686

0.969 Adjusted R2 2 سری آموزش 

2.8 
REP (%) 

 سری آموزش
3 

 سری آزمون 3.2

37.3 
RMSEP 

 سری آموزش
4 

 سری آزمون 43.0

37.7 
SEP 

 سری آموزش
5 

 سری آزمون 44.5

2.8 
RSEP 

 سری آموزش
6 

 سری آزمون 3.2

79.4 
MAE 

 سری آموزش
7 

 سری آزمون 153.1

292.2 
F 

 سری آموزش
8 

 سری آزمون 56.3
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 کنندهتوصیف 6در مدل شامل  GA-MLRروش   به .Pistacia atlantica Desfدر سری داده ی آموزش و آزمون هاپارامترهای آماری جامع برای مجموعه .14جدول 

 شماره سری منتخب پارامتر آماری مقدار عددی

0.9739 
R2 

 سری آموزش
1 

 سری آزمون 0.9699

0.970 Adjusted R2 2 سری آموزش 

3.0 
REP (%) 

 سری آموزش
3 

 سری آزمون 3.2

40.2 
RMSEP 

آموزشسری   
4 

 سری آزمون 42.4

40.6 
SEP 

 سری آموزش
5 

 سری آزمون 43.9

3.0 
RSEP 

 سری آموزش
6 

 سری آزمون 3.1

82.2 
MAE 

 سری آموزش
7 

 سری آزمون 152.5

249.2 
F 

 سری آموزش
8 

 سری آزمون 44.1

 

 کنندهتوصیف 7در مدل شامل  GA-MLRروش   به .Pistacia atlantica Desfدر سری داده ی آموزش و آزمون هاپارامترهای آماری جامع برای مجموعه .15جدول 

 شماره سری منتخب پارامتر آماری مقدار عددی

0.9776 
R2  

 سری آموزش
1 

 سری آزمون 0.9641

0.974 Adjusted R2  2 سری آموزش 

2.8 
REP (%)  

 سری آموزش
3 

 سری آزمون 3.4

37.3 
RMSEP  

آموزشسری   
4 

 سری آزمون 45.2

37.7 
SEP  

 سری آموزش
5 

 سری آزمون 46.8

2.8 
RSEP  

 سری آموزش
6 

 سری آزمون 3.3

79.4 
MAE 

 سری آموزش
7 

 سری آزمون 163.0

242.7 
F 

 سری آموزش
8 

 سری آزمون 27.4
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 گیری. نتیجه4

-یاهای  اسانسی با استفاده از روش انتخاب متغیر به صورت مرحلهترکیباتی از روغندر تحقیق اخیر، ارتباط کمی بین بازداری و ساختار      

بازداری کواتس  شاخصبینی جهت پیش(GA-MLR) رگرسیون خطی چندگانه -و الگوریتم ژنتیک(SW-MLR) رگرسیون خطی چندگانه 

ها ی دادهمورد مطالعه قرار گرفته است. در گام نخست، مجموعه با موفقیت Pistacia atlanticaترکیبات طبیعی موجود در روغن اسانسی گیاه 

وسط گروهی از محققین الجزایری انتخاب وسپس تشده ی ارائههای اسانسی  از مقالههای روغنترکیب از مولکول 62شامل شاخص بازداری 

ترکیب که  62ترکیب از  15برای  QSRRکمی با مدل  انتخاب شدند. پیشگویی الذکرهای فوقهای مولکولی با استفاده از روش کنندهتوصیف

، 3های در قالب مدل GA-MLRتوصیف کننده و مدل  3با  SW-MLRمورد ارزیابی قرار گرفت. مدل  ،به صورت تصادفی انتخاب شده بودند

ا را با هشاخص بازداری مولکولبینی توانایی پیش ،شدههئهای ارادهد که انواع مدلمتغیره ساخته شد. پارامترهای آماری نشان می 7و  6، 5، 3

در مجموع به طور قابل  GA-MLRهای مبتنی بر روش  پذیری و صحت مدل. در عین حال، در  این مطالعه انعطافقدرت و توانایی بالا دارد

 بیشتر است. SW-MLRمدل مبتنی بر روش ای از ملاحظه
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