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  بر کمومتریکس ايمقدمه - 1-1

تحقیقات علمی و پژوهشی را از حالت کلاسیک خود، به معنی امروزه گسترش علوم مختلف 

اي که توانایی حل مسائل تحقیقات فقط در یک رشته خاص خارج نموده و تحقیقات بین رشته

اي، استفاده از علوم آمار و ریاضی هاي بین رشتهاز جمله روش. بیشتري دارند، را ممکن نموده است

هاي هاي آمار و ریاضی جزء روشروش. باشدیمی تجزیه میدر علم شیمی و به خصوص در زمینه ش

  .شوندمفید براي تفسیر نتایج و سنجش میزان صحت و دقت آزمایش محسوب می

هاي تجزیه دستگاهی، علوم و تکنولوژي رایانه نیز رشد زمان با پیشرفت سریع روشهم

کلات در شیمی تجزیه مورد فراوانی داشته و به صورت ابزاري بسیار قوي جهت حل بسیاري از مش

هاي پیشرفته آماري و دانان با سهولت بیشتري از رایانه و روشامروزه شیمی. انداستفاده قرار گرفته

ي جدیدي در این دو پیشرفت، منجر به ایجاد شاخه. کنندهاي مختلف استفاده میریاضی در زمینه

  ].1[شیمی به نام کمومتریکس شده است 

توسط دانشمند جوان سوئدي به نام سوانته ولد 1971ولین بار در سال کمومتریکس براي ا
1
 

دان تجزیههاي او با شیمیهمکاري. که در زمینه شیمی فیزیک آلی فعالیت داشت، پیشنهاد گردید

آمریکایی به نام بروس کوالسکی
2

المللی کمومتریکس منجر به تأسیس انجمن بین 1974در سال   

)ICS(
3

 و Journal of Chemometrics (Wiley)مجلات جدید به دنبال آن . ، گردید 

Chemometrics Intelengent Laboratory Systems (Elsevier) 2و1[ دایر شدند.[  

  

                                                
1. Svante Wold
2. Brous Kowalski
3. International Chemometrics Society
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                 هاي آن         اي بر برخی از روشو مقدمه کستعریف کمومتری - 1-2

طراحی و انتخاب ) 1که از ریاضی، آمار و رایانه براي اي جدید در شیمی است کمومتریکس شاخه

هاي ي آنالیز دادهفراهم کردن بیشترین اطلاعات مناسب به وسیله) 2هاي آزمایشگاهی بهینه روش

  .کندهاي شیمیایی استفاده میبه دست آوردن دانش در مورد سیستم) 3شیمیایی و 

. فرضیه را آزمایش و اعتبار آن را ثابت نمایندتوانند آن شیمیدانان با تعریف یک فرضیه، می

هایی را ها ابتدا باید تصمیم بگیرند که چه آزمایشبنابراین آن. هاي تجربی داردکار نیاز به داده این

کارگیري آمار، ریاضیات و کامپیوتر،  کنند با بهسپس سعی می). تعریف) 1(قسمت (انجام دهند 

براي مثال ). تعریف) 2(قسمت (ج کنند و در اختیار شیمی قرار دهند ها استخرااطلاعات را از داده

گیري و متغیرهاي ي محاسبه رگرسیون که چگونگی ارتباط بین نتایج اندازهساختن یک مدل به وسیله

تواند با استفاده از این اطلاعات و دانش شیمیایی، کند که یک شیمیدان میشیمیایی را توصیف می

  ].3) [تعریف) 3(قسمت (ا در مورد سیستم بدست آورد اطلاعات بیشتري ر

کمومتریکس ": نمایدانجمن بین المللی کمومتریکس، این گونه کمومتریکس را تعریف می

هاي اي از یک سري قواعد شیمیایی است که با استفاده از شیمی، آمار و رایانه در عرصهمجموعه

ها، و استخراج حداکثر ها و آزمایشزي فرآیندساارزیابی و تفسیر اطلاعات، بهینه کردن و مدل

  ].4[ "کندهاي تجربی به ما کمک میاطلاعات شیمیایی از داده

هاي کالیبراسیون چند متغیرههاي کمومتریکس روشاز بین روش
1
هایی هستند که روش] 5[ 

جهت ) جذبیمثل کل طیف (از تعداد زیادي متغیر ) ماکزیمممثلاً طول موج (به جاي یک متغیر 

گیري از این کار شبیه انجام تعدادي آزمایش و در نتیجه میانگین. شودکردن سیستم استفاده می کالیبره

                                                
1. Multivariate calibration
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هایی ساخت که توان مدلها، میبا استفاده از این روش. کنندباشد، که باعث افزایش دقت میها میآن

توان اطلاعات از طریق این ارتباط می بتواند ارتباط بین متغیرهاي وابسته و مستقل برقرار کنند و

مراحل کالیبراسیون معمولاً شامل طراحی آزمایش، . هاي مجهول را به دست آوردمربوط به نمونه

هاي یک متغیره امکان در کالیبراسیون. باشدبینی مجهول میانتخاب مدل، تخمین پارامترها و پیش

هاي چند متغیره قادر در حالیکه روش. ندارد تصحیح مزاحم بدون وارد کردن اطلاعات اضافی وجود

که اطلاعات اضافی  باشد، بدون اینمناسب مثل نویز میبه جدا کردن اطلاعات مفید از اطلاعات نا

هاي کالیبراسیون چند متغیره توان در روشهاي رگرسیونی که میمدل. دیگري براي این کار لازم باشد

خطی مانند رگرسیون جزء اصلیهاي مدل: به کار برد، عبارتند از
1
، حداقل مربعات جزئی]6[ 

2
 ]7[ ،

رگرسیون خطی چند متغیره
3
هاي عصبی مصنوعیهاي غیرخطی مانند شبکهو مدل] 8[ 

4
 ]9.[  

  سازي غیرخطیمدل - 1-3

شوند لزوماً با یک روش ساده تک متغیره هاي شیمیایی انجام میهایی که در طبیعت یا در محیطپدیده

هاي تجربی گیرياین امر توسط اندازه. باشندپذیر نمیهاي خطی چند متغیره توجیهتوسط روشو یا 

هاي هاي بیولوژیکی توسط روشهاي طبیعی و بخصوص پدیدهبیشتر پدیده. باشدقابل مشاهده می

هاي غیرخطی هاي نظري که توانایی مدل کردن سیستمیکی از روش. باشندغیرخطی قابل توجیه می

ها جزء سیستم هوش مصنوعی این شبکه. است )ANN(هاي عصبی مصنوعی دارد سیستم شبکه را

باشد که هدف آن ایجاد نرم افزارهایی اي از علم کامپیوتر میهوش مصنوعی به عنوان زمینه. باشدمی

                                                
1. Principal component regression (PCR)
2. Partial least squares (PLS)
3. Multivariate linear regression (MLR)
4. Artificial neural networks (ANN)
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است که قادر به انجام محاسبات پیچیده و هوشمند مشابه با آنچه که مغز انسان به صورت معمول 

باشند که ها و ابزارهایی میها، آلگوریتمهاي هوشمند شامل تمام روشسیستم. باشددهد، مینجام میا

ها معمولاً به دو دسته این روش. کنندآوري اطلاعات منطقی براي حل مسائل تلاش میدر جمع

کرده و با باشند که اطلاعات ورودي فراوانی را دریافت هایی میدسته اول سیستم: شوندتقسیم می

گیري سازي نموده و سپس نتیجهها را شبیهتعیین شده توسط کاربر، آن یک سري از قوانین از پیش

برداري از نحوه کار مغز و پردازش اطلاعات هایی هستند که با الگواما دسته دوم سیستم. نمایندمی

هاي عصبی مصنوعی به شبکهتوان هاي اخیر میترین سیستماز معروف. کنندسازي میتوسط آن، شبیه

هاي کامپیوتري نوشته و طراحی هاي دیجیتال شده مغز انسان بوده که توسط برنامهاشاره کرد که مدل

].1[اند شده

  هاي عصبی مصنوعیشبکه - 3-1- 1

هر سلول ]. 10[هاي موجودات زنده است سازي سلولهاي عصبی مصنوعی شبیهایده اصلی شبکه

جسم سلولی، دندریت: نام دارد از چهار قسمت اصلیعصبی طبیعی که نرون 
1

، آکسون
2
و سیناپس 

3
 

ها ها با دیگر نرونها در مغز و تعداد ارتباط هر کدام از آنتعداد نرون). 1- 1شکل (تشکیل شده است 

  .نمایندقدرت اصلی مغز را تعیین می

  

  

                                                
1. Dendrite
2. Axon
3. Synaps
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  مصنوعییک نرون ) b(یک نرون بیولوژیکی و ) a(ساختار  1-1شکل 

  

-ها بیرون زدههایی از جسم سلولی نرونرشته. یک بخش اصلی هر نرون جسم سلولی است  

کنند و به جسم را دریافت می) هاپیام(ها ها علامتدندریت. اند که دندریت و آکسون نام دارند

ها از تالبته هر نرون تعدادي دندریت دارد که سطح زیادي را براي دریافت علام. آورندسلولی می

ها پس از دریافت شدن از طریق سلول، در جسم سلولی تفسیر پیام. کنندهاي دیگر فراهم مینرون

هاي کمتري سپس آکسون که رشته بلندي است که انشعابات و پیچیدگی. گردندشده و پردازش می

ی را که در محل. کندنسبت به دندریت دارد، پیام عصبی را از جسم سلولی تا انتهاي خود هدایت می

ها به انتقال پیام در عرض سیناپس. نامندکند سیناپس میآن یک نرون با سلول دیگر ارتباط برقرار می

سیگنال الکتریکی . گیردشود صورت میي عصبی نامیده میي ترکیبات شیمیایی که انتقال دهندهوسیله

این مواد که . گرددسیناپس میدر آکسون باعث آزاد شدن مواد شیمیایی از غشاي آن به داخل حفره 

هاي بعدي شده و براي ورود به شوند، سپس وارد دندریت سلولي عصبی نامیده میانتقال دهنده

ها به گردند، سپس اطلاعات تبدیل شده توسط آکسونسلول دوباره به سیگنال عصبی تبدیل می

-باشد اگر مجموع علامتانه میهر نرون داراي یک حد آست]. 11و12[یابد هاي دیگر انتقال مینرون
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کند هاي وارد شده به نرون از این حد آستانه بیشتر باشد، جسم سلولی یک علامت خروجی تولید می

  .یابدکه توسط آکسون به نرون بعدي انتقال می

هاي بیولوژیکی ها مشابه با نرونهاي عصبی مصنوعی براي دریافت و پردازش علامتشبکه

بسته به قدرت سیناپسی هر سیناپس وزن   siنرون مصنوعی به هر سیگنالدر . کنندعمل می
1
 )wi(  داده

هاي عصبی در شبکه. شودضرب می y براي رسیدن به خروجی wiدر وزن  siکه علامت . شودمی

ها، قدرت بنابراین وزن. باشندهاي عصبی واقعی می، معادل قدرت سیناپس)ها wi(ها مصنوعی، وزن

دهند که علامت ورودي با چه نسبتی به یک آکسون و یک دندریت بوده و نشان میسیناپس بین 

  .نرون بعدي وارد شود

از ) هاعلامت(ها زمان سیگنالسیناپس دارد که به طور هم/هر نرون تعداد زیادي دندریت

هاي هاي سیناپسی در محلبا در نظر داشتن تفاوت قدرت. شوندها به سلول آورده میهرکدام از آن

، با یکدیگر جمع شده و یک اثر )wi(ها، و قدرت سیناپسی متناسب با آن siهاي منفرد تماس، علامت

مجموع یا ورودي خالص
2
 )Net (شود مشاهده می 2- 1نطور که در شکل هما. نمایندرا ایجاد می

ها مقادیر وزن آنهاي وارد شده در یک زمان و به تبع آن تابعی از تابعی از همه علامت Netمقدار 

  . است

  

  

  

                                                
1. Weight
2. Net input (Net)


