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 چکیده

 .Citrus. sinensis CV  پوست میوه    ترکیبات تشکیل دهنده   شاخص کواتسجهت پیش بینی    (QSRR)بازداری-ارتباط کمی ساختارمطالعه       

Thamson  گانهرگرسیون خطی چند    روشده از  ستفابا ا(MLR)    .بعد از استحصال اسانس و تزریق آن به دستگاه  انجام شدGC-MS    ترکیبات

، رسم و  ترکیباتر  در ابتدا ساختاترکیبات،    (KI)کواتساندیس    مدل سازی و پیش بینی مقادیرجام  نمختلف آن شناسایی گردید. سپس برای ا

کننده  توصیف  از  مناسبی  شد  ا هگروه  مرحلهمحاسبه  انتخاب  روش  از  سپس  ژنتیک  (SW)ای.  الگوریتم  بهترین   (GA)و  آوردن  بدست  برای 

-خطی رگرسیون خطی چند  وشبرای مدل سازی از رمورد نظر داشتند استفاده گردید.    ترکیبات  KIها که بیشترین ارتباط را با  توصیف کننده 

   پیش بینی های قابل قبولی را ارائه نموده است.  GA-MLRو  SW-MLRر دو روش نشان می دهد که ه  داده های آماری. ه شدساخت گانه
 

 

 . رگرسیون خطی چند گانه الگوریتم ژنتیک،  ،بازداری -ارتباط کمی ساختار : واژه های کلیدی

 
 

 . مقدمه 1

این    .شودی استفاده میاندیس بازداری پارامتری است که برای جداسازی و شناسایی کمی و کیفی بسیاری از ترکیبات شیمیای 

اندازه  قابل  با آشکارساز طیف سنج جرمی  و کروماتوگرافی گازی  بالا  با عملکرد  مایع  با روشهایی چون کروماتوگرافی  خاصیت 

اند[1]استگیری   کروماتوگراف.  ستون  ساکن  فاز  با  مولکول  برهمکنش  از  بازتابی  بازداری  به  یس  وابسته  برهمکنش  این  است  ی 

با توجه به اهمیت ترکیبات موجود در روغن های اسانسی باید یک سری اطلاعات کیفی و    .[2]مولکول است  های ساختاریویژگی

با توجه به مشکلات و    .ی اندیس بازداری استین ترکیبات اندازه گیرهای آنالیز اکمی راجع به این ترکیبات کسب کرد یکی از راه
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ای محاسبه خواص و ویژگی های ترکیبات بسیار حائز اهمیت  تئوری برروش های  استفاده از    محدودیت های کارهای آزمایشگاهی

باشد ک  .می  مطالعات  باموامروزه  تجربی  نتایج  از  اطلاعات  حداکثر  استخراج  برای  راهی  س   متریکس  یک  انجام  از  ری استفاده 

ومتریکس است که با  های کمیکی از روش  (QSPR)خاصیت  -ساختارکمی  ارتباط  لعات  . مطاضی می باشدمحاسبات آماری و ریا

خاصیت    ی آنرا پیدا نمود واز روغیرخطی بین ویژگی های ساختاری و خواص ترکیبات    یا  استفاده از آن می توان روابط خطی و

 .[10-3]ودنم بینیموردنظر را برای ترکیبات دیگر پیش 

پیش  تحقیق  این  انجام  از  دسته هدف  بازداری  اندیس  هاییا  بینی  روغن  در  موجود  ترکیبات  از  میوه  اسانسی    ی   .Citrusپوست 

sinensis CV. Thamson  ی انتخاب متغیر )توصیف  رگرسیون مرحله ایی و الگوریتم ژنتیک به عنوان روشها های  با استفاده از روش

 می باشد. به عنوان روش مدل سازی  (MLR)هکننده( و رگرسیون خطی چندگان
 

 یمحاسبات های. روش2

 هاسری داده انتخاب  .1-2

اندیس کوا بازداری انتخاب گردید،  -اختار که برای مطالعه ارتباط کمی س  های داده رس      ترکیب از روغن های   27تس  مربوط به 

میوه  استحصال شد پوست  از  تجزیهدرباشد که  می  Citrus. sinensis CV. Thamsonه  و   آزمایشگاه تخصصی شیمی  علوم  واحد 

 استخراج شده است.   تحقیقات

 22موزش شامل  ، سری آ(1)جدول ندتقسیم شد تست وزش و سری  دفی به دو گروه سری آم کیبات به صورت تصادر این کار این تر

ها باشد. مقادیر شاخص بازداری )اندیس کواتس( به عنوان متغیر وابسته و توصیف کنندهول میمولک  5شامل    تست مولکول و سری  

جهت ارزیابی مدل مورد استفاده قرار   تستک مدل مناسب و سری  به عنوان متغیر مستقل انتخاب شد. سری آموزش جهت ایجاد ی 

 . گرفت
 

 هاکننده ف یتوص. محاسبه  2-2

 .[11]رسم شدند  Hyper Chem 7مولکولي به کمک نرم افزار  ي ابتدا ساختارهاي  براي محاسبه توصيف گرهاي نظر 

مي بيولوژیکي بازي  ت هاي  فعالي  خاصيت یا   و پيکربندي مولکولي نقش بسيار مهمي در پيش بيني و توصيف شکل

  Hyper Chemسپس خروجي  نرم افزار    .بهينه شدند  AM1وریتم  الگله  تارهاي مولکولي به وسيکنند. بنابراین ابتدا ساخ

برنامه   به  ترکيب  هر  شدند  Dragonبراي  محاسبه  گرها  توصيف  و  شده  تعداد  [12-15] منتقل  ترتيب  این  به   .1497  

 . نده شد توصيف گر مولکولي براي هر ترکيب محاسب 

 هاکنندهف یتوص کاهش تعداد . 3-2

ثابت بوده و همچنین برخی دیگر با یکدیگر همبستگی نشان می   ه ها(نند)توصیف ک   با توجه به این که بعضی از متغیرهای مستقل     

 دهند، لذا به روش زیر بعضی از متغیرها حذف شدند. 
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د. در این مرحله  ثابت دارند(، حذف می شون  ه های داد  %90ت دارند )بیش از  ( توصیف کننده هایی که مقادیر ثابت و یا تقریباً ثاب1

 د.مانباقی  کنندهتوصیف  1176کنار گذاشته شدند. بدین ترتیب  کنندهتوصیف  305تعداد 

ز این متغیر ها  ( با توجه به اینکه در برخی از موارد بعضی از متغیرهای مستقل با یکدیگر همبستگی بالایی دارند، و وجود تنها یکی ا 2

قیه متغیر ها نمی باشد. لذا داده ها از این نظر مورد بررسی قرار گرفتند.  به منظور حذف ی بوده و نیازی به حضور بردن کافدر مدل ک

نیز متغیر وابسته    1177×1177با یکدیگر دارند، ماتریس    9/0متغیرهایی که همبستگی خطی بزرگتر از   متغیرهای مستقل و  بین همه 

یرهای دیگر دارند، بایستی حذف شوند. اما بایستی دقت داشت که  با متغ  9/0ستگی بیشتر از  که همب مستقلی    های. متغیرشدیل  تشک

تعداد   ترتیب  بدین  باشد.  داشته  وابسته  متغیر  با  کمتری  همبستگی  که  شود  گذاشته  کنار  متغیری  اضافی،  متغیر  حذف    776هنگام 

 اندند. باقی م دهکنن توصیف   400و تعداد  دندش اضافی کنار گذاشته کنندهتوصیف  

-SWو  GA-MLR مقادیر تجربی و محاسبه شده اندیس کواتس برای ترکیبات مختلف برای مجموعه های آموزش و پیش بینی در مدلهای  .1 جدول

MLR  همراه با مقادیر درصد خطا 

No. Compound RI(Exp) SW-MLR E (%)d GA-MLR E (%)d 

1a Octane 800 853 6.74 828 3.50 

2a 4-methyl-thiazole 819 811 -2.37 848 3.54 

3a n-nonane 900 918 2.04 922 2.44 

4a α-thujene 930 907 2.69 920 -1.07 

5a α-pinene 939 946 2.77 943 0.42 

6b Sabinene 975 943 -3.18 945 -3.07 

7a Myrcene 991 1017 -3.22 1003 1.21 

8a n-octane 999 970 -0.62 934 -6.50 

9a α-phellandrene 1003 1021 1.88 1034 3.09 

10b n-hexyl acetate 1009 1037 -0.39 1026 1.68 

11a Limonene 1029 1018 4.94 1024 -0.48 

12a γ-terpinene 1060 1039 -1.95 1049 -1.03 

13a Terpinolene 1089 1053 -2.27 1044 -4.13 

14a Linalool 1097 1097 -0.89 1076 -1.91 

15b undecane 1100 1076 -2.17 1110 0.90 

16a Hexyl isobutanoate 1152 1144 0.81 1202 4.34 

17a Hexyl butanoate 1193 1164 -2.80 1225 2.68 

18a Decanal 1202 1125 -6.32 1123 -6.57 

19b Hexyl isovalerate 1244 1239 -1.05 1289 3.61 

20a α-copaene 1377 1389 0.009 1412 2.54 

21a Tetradecane 1391 1365 -1.84 1397 0.43 

22a β-elemene 1400 1469 -2.42 1439 2.78 

23a β-caryophyllene 1419 1407 0.87 1407 -0.84 

24b Valencene 1496 1511 1.06 1482 -0.93 

25a δ-cadinene 1514 1479 -0.81 1487 -1.78 

26a Hexadecane 1600 1592 -0.45 1587 -0.81 

27a Octadecane 1800 1846 2.60 1791 -0.50 

(a سری آموزش (b سری پیش بینی  (c درصد خطا 
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 ی مناسب هاکنندهف یتوص انتخاب . 4-2

ها محاسبه توصیف کننده  از  است. پس  مناسب  انتخاب توصیف کننده های  آمد،  مدل کار  ایجاد یک  در  بخش  ترین  ی  مهم 

یافتن توصیف    ای مناسب برای ساخت مدل انتخاب می شوند. این مرحله شاملبه عنوان توصیف کننده ه  مختلف، تعدادی از آنها

باشد.    هکنند قبولی  قابل  سطح  در  مدل  بینی  پیش  قدرت  که  طوری  به  است  مفید  اطلاعات  حاوی  این  های  روش  دو  از  کار،  در 

 .دگردیهای مناسب استفاده ای انتخاب توصیف کننده رب 2و الگوریتم ژنتیک   1افزایش مرحله ای 
 

 

 . نتایج و بحث  3

   مرحله اییون  به روش رگرسی انتخاب مناسب ترین توصیف کننده ها .1-3

هددای بعنوان متغیرهای مستقل و مقادیر اندددیس کددواتس مولکددول    Dragon  افزارهای محاسبه شده توسط نرمکنندهتوصیفمقادیر  

رگرسددیون ی بددا اسددتفاده از منددوی آنددالیز، گزیندده  سددپس وارد  شد.    SPSSی به نرم افزارورود  متغیرهای وابسته بعنوان  مورد نظر بعنوان

هددا دست آمد، که با توجه به خصوصددیات آمدداری آنطور جداگانه به  و نهایتا ًچندین مدل مختلف بهانتخاب    روش مرحله ایخطی و  

هددا بهتددرین مدددل کدده کنندددهبر حسب تعداد توصیف 2Rمقادیر   ز رسمو خطای استاندارد و پس ا  F, آماره  R)2(  تعیین از جمله ضریب  

عنددوان های تا حد امکان قابل توجیه باشد، بددهکنندهین مقدار خطای استاندارد و شامل توصیفم ترو ک  Fو    2Rترین مقدار  دارای بیش 

توصددیف کننددده بدده  3دل سددوم بددا تعددداد روش مها انتخاب شد. با این نها با ساختار آمدل نهایی برای ارتباط اندیس کواتس مولکول

تاثیر تعداد توصیف کننددده 1شکلو مورد ارزیابی قرار گرفت .  سازی  مدل    MLRعنوان مناسب ترین آنها انتخاب شد و توسط روش  

 3این برمددی باشددد. بنددا ده خیلددی کددمتوصددیف کنندد  3بعد از  2Rنشان می دهد. همانطور که ملاحظه می شود، تغییرات 2Rبر مقداررا ها 

  توصیف کننده جهت مدل سازی انتخاب گردید.

 
  2Rبر مقدار   تاثیر تعداد توصیف کننده ها .1شکل

 آورده شده است.2جدولبه همراه توصیف مختصری از آنها در  SPSSفهرست توصیف کننده های انتخاب شده توسط نرم افزار 

 

 
1 Step-wise 
2 Genetic Algorithem 
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 هاو توصیف آن  SPSSه با شدتوصیف کننده های انتخاب  .2جدول

 توصیف کننده  نوع توصیف کننده  علامت اختصاری  ضریب

5.39 Mor01m 3D-MoRSE 3D-MoRSE-signal 01 / weighted by 

atomic masses 
-200.08 Mor18m 3D-MoRSE 3D-MoRSE-signal 18 / weighted by 

atomic masses 
-284.19 +R1u GETAWAY R maximal autocorrelation of 

lag1/unweighted 
758.73   Constant 

 
  ارزیابی توصیف کننده های انتخاب شده .2-3

ضرایب همبستگی توصیف کننددده  3جدولتوصیف کننده های انتخاب شده مبنی بر مستقل بودن از همدیگر در   ارزیابی  به منظور

ن توصددیف ن ضریب همبستگی بی هده می شود بیشتریول مشااز جد همانطور که .های انتخاب شده نسبت به یکدیگر آورده شده است

می باشد این نتایج نشان می دهد کدده بددین توصددیف کننددده  60/0تگی ضریب همبس با مقدار  R1u+و توصیف کننده   Mor01mکننده  

مدلسددازی دال ده از دست آمهای انتخاب شده همبستگی بالایی وجود نداشته و توصیف کننده ها تقریبا مستقل از هم هستند و نتایج ب

 ها نمی باشد.  بستگی توصیف کنندهبر وا

 هصیف کننده های انتخاب شدماتریس ضرایب همبستگی تو .3جدول

 Mor01m Mor18m R1u+ 

Mor01m 1.00   

Mor18m 0.12 1.00  

R1u+ 0.60 0.35 1.00 

 
 SW-MLRایجاد مدل با استفاده از  .3-3

، مرحله بعدی ایجاد مدل، میان توصیف SPSSه از  با استفادمرحله ای  ه ها توسط روش  ب ترین توصیف کنندپس از انتخاب مناس

برای این منظور استفاده گردید. بین توصددیف کننددده   SPSSاز نرم افزار    ی انتخاب شده و اندیس کواتس ترکیبات می باشد.کننده ها

 آمد: را بطه زیر بدست MLR  روشاز ترکیبات سری آموزش با استفاده    )اندیس کواتس(  ها و شاخص بازداری

)          +R1u( 284.19 –) Mor18m08 (200. –) Mor01m758.73 + 5.39(=  IK  
            

= 0.9613 LGO
2= 0.9605; Q LOO

2Q= 0.9835; F = 354.82; %REP = 3.85;  2; R22N =  
مقادیر واقعی و پیش بینی شده اندددیس کددواتس  استفاده گردید.  تستسری    اندیس کواتس   اسبهحمی  سپس از معادله بدست آمده برا

نمددودار مقددادیر  2شددکل آورده شده است.1جدولو همچنین خطاهای پیش بینی برای کلیه ترکیبات مجموعه آموزش و پیش بینی در 

کل، میزان نزدیکددی داده نشان  می دهد. در این ش  بر حسب مقادیر تجربی را  تسته برای سری آموزش و  اندیس کواتس محاسبه شد

http://www.sciencedirect.com/science?_ob=MathURL&_method=retrieve&_udi=B6TF4-4PW5XP2-3&_mathId=mml6&_user=1901209&_cdi=5216&_rdoc=63&_ArticleListID=787092699&_acct=C000055263&_version=1&_userid=1901209&md5=0d66576c0841ed5141f5535bf32231aa
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مقادیر باقیمانده خطاها را نسددبت بدده مقددادیر تجربددی نشددان مددی دهددد.  3. شکلمدل را نشان می دهد  بینی  ها به خط راست قدرت پیش 

 در مدل وجود ندارد.   ه این است که خطای سیستماتیکمیزان پراکندگی خطاها در اطراف محور نشان دهند

 
 بینی برحسب مقادیر تجربی های آموزشی و پیشبرای مجموعه  SW-MLRمدل  واتس محاسبه شده با کمکنمودار مقادیر اندیس ک .2شکل

 

 
 بینی های آموزشی و پیشمجموعه ای بر SW-MLRنمودار تغییرات خطا برای مقادیر اندیس کواتس محاسبه شده با کمک مدل .3شکل

 

  یکتوسط الگوریتم ژنت ده هاانتخاب مناسب ترین توصیف کنن .4-3

برای حصول نتایج بهتر، از الگوریتم ژنتیک برای انتخاب توصیف کننده های مناسب تر استفاده شد. نرم افزار مورد استفاده بددرای 

 رت شانسی به عنوان جمعیت یا کروموزوم اولیدده دراین کار تحت مطلب نوشته شده است. ابتدا یک سری از توصیف کننده ها به صو

( مشخص می گردد. تعداد کروموزوم های اولیه توسط کاربر 1و  0اری دوتایی )صورت یک رشته با کد گذنظر گرفته می شود و به  

داد جمعیددت اولیدده عمددل تعیین می شود. با افزایش تعداد اعضاء جمعیت، زمان محاسبه نیز افزایش می یابد. برای یافتن مناسب ترین تع
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بددار تکددرار، بدسددت  10رزش محاسبه شده بددرای میددانگین صورت گرفته و کمترین اار برای هر جمعیت اولیه بار تکر 10بهینه سازی با 

آمد. پس از ایجاد جمعیت اولیه کلیه کروموزوم ها ) راه حل ها( ارزیابی می گردد. برای این کار هر راه حل اولیه برای ساخت مدددل 

پیش بینی سری حذف شددده  ساخته و خطای کمتری درایی هستند که مدل بهتری  کار گرفته می شود. راه حل های بهتر، راه حل ه  به

توصیف کننده باقی مانده تعددداد  400با این روش از بین پارامترهای بهینه شده الگوریتم ژنتیک را نشان می دهد.   4جدولایجاد کنند.  

. لیسددت و مددورد ارزیددابی قددرار گرفددت شددد ازیمدددل سدد  MLRتوصیف کننده به عنوان مناسب ترین آنهددا انتخدداب و توسددط روش   2

 آورده شده است.   5جدولتوصیف کننده های انتخاب شده توسط الگوریتم ژنتیک به همراه توصیف مختصری از آنها در 

 پارامترهای بهینه شده برای الگوریتم ژنتیک .4جدول

 مشخصات الگوریتم ژنتیک

 1اندازه جمعیت 150

 2)%(جمعیت اولیه 10

 3اد نسلعدر تحداکث 100

 4نرخ جهش 05/0

 همگذری دوتایی

 

 صیف آنها الگوریتم ژنتیک و توتوسط توصیف کننده های انتخاب شده . 5جدول

 
 

 بی توصیف کننده های انتخاب شدهارزیا .5-3

ف ضددرایب همبسددتگی توصددی  5 جدددولبه منظور ارزیابی توصیف کننده های انتخاب شده مبنی بددر مسددتقل بددودن از همدددیگر در 

. همانطور که از جدول مشاهده می شود بین توصیف کننده هددای انتخدداب شده نسبت به یکدیگر آورده شده است  ننده های انتخابک

مستقل از هم هستند و نتایج بدست آمده از مدلسازی دال بر وابستگی تقریبا  وجود نداشته و توصیف کننده ها  چندانی  بستگی  شده هم

 توصیف کننده ها نمی باشد.

 
1- Population size 
2- Initial terms 
3- Max Generation 
4- Mutation rate 



     

 

 
 71  1399 پاییز، 33، شماره دهمسال                                                                                     کوئی ن

 
( JQCS ) 

 توسط الگوریتم ژنتیک ماتریس ضرایب همبستگی توصیف کننده های انتخاب شده. 5ولدج

Mor18p XMOD  

0 1 XMOD 
1 0.039 Mor18p 

 

 GA-MLRایجاد مدل با استفاده از  .6-3

 پس از انتخاب مناسب ترین توصیف کننده ها توسط الگوریتم ژنتیک مرحله بعدی ایجاد مدل، میان توصیف کننده های انتخدداب

 بطه زیر بدست آمد:را MLRترکیبات می باشد. که با استفاده از روش   اندیس کواتس شده و 

KI=78.02 + 31.28 (XMOD) – 169.70 (Mor18p) 
 استفاده گردید.تست  اندیس کواتس سری   بینیرای پیش ست آمده بسپس از معادله بد

  1جدددولدر  تستبرای کلیه ترکیبات مجموعه آموزش و   بینیپیش شده اندیس کواتس و همچنین خطاهای    بینیپیش مقادیر واقعی و  

مجموعدده   در دو  GA-MLRسددام مدددل  آورده شده است. همچنین مقادیر اندیس کواتس محاسبه شده و تجربددی بددرای ترکیبددات برا

نشددان مددی  مدددل را بینددیپیش یزان نزدیکی داده ها به خط راست قدرت مدر این شکل، آورده شده است.   4شکلدر    تستآموزشی و  

نشددان   خددط صددفرمقادیر باقیمانده خطاها را نسبت به مقادیر تجربی نشان می دهد. میددزان پراکندددگی خطاهددا در اطددراف    5شکل  دهد.

 اتیک در مدل وجود ندارد. دهنده این است که خطای سیستم

 
 برحسب مقادیر تجربی   بینیشی و پیشهای آموزبرای مجموعه  GA-MLRنمودار مقادیر اندیس کواتس محاسبه شده با کمک مدل  .4شکل
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 بینی های آموزشی و پیشبرای مجموعه  GA-MLRنمودار تغییرات خطا برای مقادیر اندیس کواتس محاسبه شده توسط مدل  .5شکل

 
 

  شدههای انتخاب ارزیابی اعتبار مدل .7-3

-مددی R)2( تعیددین آوردن ضددریب دستپیدا کرد، به اناطمین آن از معتبر بودن مدل انتخابی توان با استناد به یکی از مواردی که می

هددای ی اندددیس بینی شدددهیش تر باشد مدل ما معتبرتر خواهد بود. برای نیل به این امر مقادیر پباشد که هرچه این مقدار به یک نزدیک

فددوم مقدددار ضددریب  هایدر نمودار د.ن باشمؤید این مطلب می  4و2شکل هایکه  کنیم  حسب مقادیر تجربی آن رسم میبازداری را بر

حاکی از اعتبددار   مقادیر بالای این پارامتر  که  است  983/0برابر    GA-MLRو برای مدل    985/0برابر  SW-MLRبرای مدل    ،همبستگی

 باشد.می هامدل

ی بینددی شدددهیر پددیش ز اخددتلاف مقددادی حاصددل اماندددهتوان برای اعتبار مدل به آن استناد کرد رسم مقادیر بدداقیمورد دیگری که می

توان فوم می هایدر نمودار دهد.خوبی نشان میآن را به  5و  3شکل هایباشد که  های بازداری  بر حسب مقادیر تجربی آن میاندیس 

 . خطای معین در روش و اعتبار مدل دانست  از عدم وجود  ناشیاً یکسان نقاط را حول مقادیر صفر،  پراکندگی نسبت 

 REPهددر چدده مقدددار    ( نیز جهت بررسی اعتبار مدددل مددورد اسددتفاده قددرار مددی گیددرد.REPسری پیش بینی )  درصد خطای نسبی برای

 GA-MLRو بددرای مدددل  %97/1برابددر SW-MLR مدددل بددرایکوچکتر باشد مدل، مدددل مناسددبتری خواهددد بددود. مقدددار ایددن آمدداره 

 ر کوچک آن اعتبار مدل را نشان می دهد. ه مقادیباشد ک می 27/2برابر

از   (LGO)یددا تعددداد معینددی    (LOO)در این روش هر بددار یددک  .  استاعتبارسنجی تقاطعی    ارزیابی مدل، روش  هادیگر از روش  یکی

کول های باقی مانده ساخته می شود، سپس کمیت مدلسازی بددرای مولکددول هددای کنددار مدل با مولمولکولها کنار گذاشته می شوند و 

چرخه ای برای تمام مولکول ها تکرار مددی شددود بدده طددوری  ی شود. این عمل به صورتگذاشته شده، توسط مدل حاصله پیش بینی م

رزیابی مدل حاصل از ارزیابی تقاطعی بکار مددی برای ا 2Qیکه همه مولکولها یک بار در سری پیش بینی قرار می گیرند. پارامتر آمار
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و در د. نشددان دهنددده اعتبددار مدددل مددی باشدد  ادیر بددالای آنآورده شده است که مق  6مقدار این پارامتر برای هر دو مدل در جدول  رود.

ایددن روش تمددام  ستفاده گردید. درا Y-randomizationنهایت برای اینکه نشان دهیم مدل ارایه شده یک مدل شانسی نیست از روش

همبستگی بسیار پددایین شود. مسلما باید ضریب  اندیس های کواتس، بطور تصادفی بهم ریخته و سپس مدلسازی و پیش بینی انجام می

 جدولدر بار تکرار  10بدست آید که اگر اینطور شد نشان دهنده این است که مدل اولیه شانسی نبوده و دارای اعتبار می باشد. نتایج 

شده است. همانطور که مشاهده می شود در همه تکرارها ضریب همبستگی بسیار پایین می باشد که نشان دهنده اعتبددار مدددل   آورده  6

 ارایه شده و شانسی نبودن مدل می باشد.

 

 randomization-Yبار  10برای  2Qو 2Rمقادیر .6جدول

Iteration 2R 2Q 

1 0.168 0.052 

2 0.068 0.208 

3 0.253 0.003 

4 0.290 0.001 

5 0.203 0.071 

6 0.044 0.242 

7 0.145 0.093 

8 0.200 0.057 

9 0.228 0.024 

10 0.182 0.009 
 

 پارامترهای آماری. 7-3

 2Rن مثال مقادیر عنواکند. بهبا یکدیگر مقایسه می  MLR-GAو    MLR-SWمدل  آماری مختلف را برای دو    پارامترهای  7جدول

برای اندددیس کددواتس  بینی درصد خطای پیش و همچنین  982/0و  988/0به ترتیب عبارتند از:    تستای مجموعه  برای این دو مدل بر

شددود هددر دو مدددل . همانگوندده کدده مشدداهده میباشندمی  27/2و97/1  با کمک این دو مدل به ترتیب  تستی مجموعه  محاسبه شده برا

توصددیف کننددده  2از  GA-MLRین دو روش بسیار کم اسددت ولددی در روش یار خوبی را ارایه می دهند. هر چند که تفاوت بنتایج بس

هددر روش مدلسددازی، . در شددد توصیف کننده بددرای مدلسددازی اسددتفاده 3از  SW-MLRبرای مدلسازی استفاده گردید ولی در روش 

مدلسددازی کمتددر خواهددد   مدل از اعتبار بیشتری برخوردار است و پیچیدددگی  استفاده شده کمتر باشد  هرچه تعداد توصیف کننده های

 ده گردد.ها جهت پیش بینی اندیس کواتس سایر ترکیبات نیز استفابنابراین توصیه می شود از این مدل. بود

 
 GA-MLRو  SW-MLRمقایسه پارامترهای آماری مختلف برای دو مدل  .7جدول

Model train
2R dpre

2R REP(%) LOO
2Q LGO

2Q RMSEP 

SW-MLR 0.985 0.988 1.97 0.974 0.948 22.95 

GA-MLR 0.983 0.982 2.27 0.970 0.941 26.49 
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 . نتیجه گیری 4

ا از دو روش رگرسیون مرحله ایی و الگوریتم ژنتیک استفاده گردید.  سب ترین توصیف کننده هنابرای انتخاب مدر این تحقیق        

اندیس کواتس ترکیبات  که بیشترین ارتباط را با    نندهتوصیف ک   2الگوریتم ژنتیک    توسط و    کنندهتوصیف  3ای،  توسط روش مرحله

شدند.   انتخاب  از  داشتند  مدلسازی  رگرجهت  خطی  روش  گردید.  (MLR)چندگانهسیون  نشان    استفاده  روش نتایج  هم  که  داد 

روش نتایج رگرسیون مرحله ایی و هم الگوریتم ژنتیک به خوبی قادر به انتخاب مناسب ترین توصیف کننده ها بوده است. هر دو  

  ه استفاده نمود. مشابتوان برای پیش بینی اندیس کواتس ترکیبات از هر دو مدل می بنابراین ه داده است و ارائقبولی خوب و قابل 
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Abstract 

Quantitative structure-retention relationship (QSRR) study to predict the kovats index (KI) of Citrus. sinensis 

CV. Thamson  was performed using multiple linear regression (MLR). After extracting the essential oil and 

injecting it into the GC-MS device, its various compounds were identified. Then, in order to model and predict 

the quantum index (KI) values of the compounds, first the structure of the compounds, the drawing and the 

appropriate group of descriptors were calculated. Then the step-wise selection method (SW) and genetic 

algorithm (GA) were used to obtain the best descriptors that were most related to the KI of the desired 

compounds. Multiple linear regression was constructed for linear modeling. Statistical data show that both SW-

MLR and GA-MLR methods provide acceptable predictions.   

     

Keywords: Quantitative structure-retention relationship, genetic algorithm, multiple linear regression. 
 

 

 

 

 
*Corresponding author : Saeed Nekoei 

Address: Faculty of Chemistry, Shahrood University of Technology, Shahrood, Iran 

Tel: 02332394289                 E-mail: S_nekoei68@yahoo.com 


