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 تشکر و سپاس گزاری

هٌاى، تَفیق پیوَدى هسیری کَتاُ از راُ تی هٌتْای علن ٍ داًش اکٌَى کِ تِ فضل ٍ یاری ایسد 

ًصیثن گردید لازم هی داًن هراتة سپاس ٍ قدرداًی خَد را خدهت عسیساًی اتراز ًواین کِ از 

 .ّوکاری ٍ ّوراّی سَدهٌدشاى تْرُ هٌد تَدُ ام

تِ پاس  جدید استاد گرامی آقای دکتر ایوب پارچه بافتریي سپاس خَد را تِ هحضر صویواًِ 

 .دارم ارزًدُ شاى تقدین هی رٌّوَد ّای

ّوچٌیي از جٌاب آقای دکتر علیرضا تٌایی تِ جْت کَشش ّای تی شائثِ ایشاى قدر داًی هی 

 .ًواین

از هحضر استاد هحترم داٍر خاًن دکتر هاًداًا اهیری ًْایت تشکر ٍ سپاس گساری را اتراز هی 

 .دارم

 .َاراى را از خداًٍد هتعال خَاستارمسلاهت ٍ تْرٍزی ّوِ ایي تسرگ

از کارکٌاى هحترم داًشگاُ پیام ًَر هرکس اردتیل ٍ ّوچٌیي از دٍستاى ٍ ّوکلاسی ّای هْرتاًن تِ 

  .خاطر ّودلی صویواًِ شاى تی ًْایت سپاسگسارم

 



سلواز< ًام                                      کریوی                    < ًام خاًَادگی داًشجَ   
پيش تيٌی چرخش ٍیصُ ي ترخی از ترکيثات آلی تِ ٍسيلِ ي شثكِ ّاي عصثی  هصٌَعی <عٌَاى پایاى ًاهِ   

آقاي دکتر ایَب پارچِ تاف جذیذ< راٌّوا استاد   

آقاي دکتر عليرضا تٌایی< استاد هشاٍر   

پيام ًَر اردتيل< تجسیِ         داًشگاُ < شيوی       گرایش < کارشٌاسی ارشذ       رشتِ < هقطع تحصيلی   

<تعذاد صفحِ <              شيوی        تاریخ فارغ التحصيلی< علَم پایِ                 گرٍُ علوی < داًشكذُ   

، الگَریتن شًتيكی، الكل، شثكِ عصثی هصٌَعی، چرخش چرخش ٍیصُ -ارتثاط کوی ساختار< ٍاشگاى کليذ 

 ٍیصُ ًَري

<چكيذُ   

QSPR هَلكَل الكل  =9در ایي پرٍشُ، اتتذا . تراي هذل سازي ٍ پيش تيٌی چرخش ٍیصُ ًَري تكار رفتِ است

 Hyperchem 7.0کِ داراي چرخش ٍیصُ تَدًذ اًتخاب شذًذ ٍ شكل هَلكَلی آًْا تا استفادُ از ًرم افسار 

تَصيف گر  1>18اًتقال یافت کِ تعذاد  Draognسپس فایل شكل ّاي رسن شذُ تِ ًرم افسار  .ترسين شذ

هياى تَصيف گرّا ٍجَد داشت از الگَریتن  تا تَجِ تِ ایٌكِ یک راتطِ غير خطی .هَلكَلی را هحاسثِ هی کٌذ

رگرسيَى  -اتتذا هذل سازي تا رٍش ّاي الگَریتن شًتيک .شًتيک تراي اًتخاب تْتریي تَصيف گر استفادُ شذ

هذلی خطی تا ّشت   (GA-ANN)شثكِ عصثی هصٌَعی -ٍ الگَریتن شًتيک (GA-MLR) خطی چٌذگاًِ

Rتَصيف گر ایجاد کرد کِ 
-Leaveتراي اعتثار سازي هذل از رٍش  .حاصل شذ :.=37ٍ  0;;37تِ ترتية  2

One-Out  در اداهِ تراي تذست آٍردى ارتثاط غير  .ٍ چْار پاراهتر تْيٌِ شذًذدر سري آهَزشی استفادُ شذ

در ایي . ٍیصُ ًَري الكل ّا استفادُ شذجْت هحاسثِ چرخش  GA-ANNخطی هَلفِ ّاي اصلی از رٍش 

تذیي  .هصٌَعی هَلفِ ّاي اصلی اًتخاب شذُ در الگَریتن شًتيک تَدًذرٍش ٍرٍدي شثكِ ّاي عصثی 

در ًْایت تا تَجِ تِ هقادیر تجسیِ ٍ تحليل ٍاریاًس ٍ جذاٍل  .تكار گرفتِ شذ >-8-1ترتية یک شثكِ از ًَع 

 . را داراست Rهذل ریاضی تذست آهذُ تَاًایی پيش تيٌی ٍ هٌحٌی ّا هی تَاى ًتيجِ گرفت کِ 
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 مقدمه(1-1
ّبی کوَهشطیکؽ هغبلقِ اضسجبط ثیي ذبنیز یب فقبلیز  بی کبضثطز ضٍـّ اظ هْوشطیي ظهیٌِیکی      

ایي ًَؿ هغبلقبر کِ ثب فٌَاى اضسجبط کوی فقبلیز ٍ . هَلکَل ّب ثب ٍیػگی ّبی ؾبذشبضی آًْبؾز

هقطٍف قسُ اًس، ثِ ثطضؾی ًحَُ ( QSPR)2یب اضسجبط کوی ذبنیز ٍ ؾبذشبض( QSAR) 1ؾبذشبض 

ی آًْب  ٍ ساضسجبط ثیي ذبنیز یب فقبلیز ّبی هرشلف سطکیجبر قیویبیی ثب هكرهبر ؾبذشبضی ٍ شا

ظیط  QSAR  ٍQSPR . ثِ ًحَُ اضسجبط ثیي فقبلیز ثیَ لَغیکی ٍ ؾبذشبض قیویبیی سطکیجبر هی دطزاظز

ی ثبقٌسکِ ّسف آى دیسا کطزى ضاثغِ ای ه( SRC)3دبؾد / هؼوَفِ ای اظ ّوجؿشگی ّبی ؾبذشبض

 .هیبى ؾبذشبض هَلکَل ٍ دبؾد هَلکَلی اًساظُ گیطی قسُ اؾز

ثطضؾی اضسجبط ثیي ؾبذشبض قیویبیی ٍ فقبلیز سطکیجبر، دیف ثیٌی فقبلیز سطکیجبر ػسیس ضا ثط      

همبزیط دبضاهشطّبی اظ آًؼبیی کِ . اؾبؼ اعلافبر هطثَط ثِ ؾبذشبض قیویبیی آًْب اهکبى دصیط هی ؾبظز

سطهَزیٌبهیکی، فیعیکی ٍ قیویبیی ثؿیبضی اظ سطکیجبر زض زؾشطؼ ًیؿز ٍ اًساظُ گیطی آًْب گطاى 

لیوز یب ٍلز گیط اؾز، اظ عطفی همبزیط ایي دبضاهشطّب ثطای عطاحی، کٌشطل ٍ ًیعفْن فطآیٌس ّبی 

اؾز، اؾشفبزُ اظ ضٍـ ّبیی  قیویبیی، هغبلقِ ضفشبض ظیؿز هحیغی آًْب ٍ ًیع عطاحی زاضٍ ّب  ًیبظ

ایسُ ثطلطاض کطزى اضسجبط کوی ثیي ذبنیز یب .ایي دبضاهشطّب ضطٍضی ثٌؾط هی ضؾسثطای سرویي 

ٍی اظ ایي عطیك . ]1[هغطح قسُ اؾز 1965زض ؾبل   4فقبلیز ٍ ؾبذشبض، اٍلیي ثبض سَؾظ ثطاٍى

 .ؾبذشبض قیویبیی ٍفقبلیز ّبی فیعیَلَغیکی ضا ثِ ّن هطسجظ کطز

ضاثغِ ثیي ذبنیز آضام ثركی سطکیجبر آلی ٍ ضطیت سمؿین آًْب ضا هغبلقِ  6ٍ هیط 5اٍضزى ؾذؽ

 . ]2[گطیعی آًْب ثؿشگی زاضز ًوَزًس ٍ زض ًْبیز زضیبفشٌس کِ ایي ذبنیز سطکیجبر ثِ هیعاى آة
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ی ثِ کبض اؾشفبزُ اظ ایي ضٍـ ضٍظ ثِ ضٍظ گؿشطـ یبفشِ اؾز ٍ اهطٍظ زض دیف ثیٌی ذَال هشفبٍس     

هی سَاى ثِ هحبؾجِ ظهبى ثبظزاضی سطکیجبر زض ؾشَى  QSAR/QSPRاظ کبضثطزّبی . ثطزُ هی قَز

 .]   3-17 [کطٍهبسَگطافی، حلالیز، گطاًطٍی، طبثز ّبی اؾیسی ٍ ثبظی سطکیجبر اقبضُ کطز

ف ٍلز ٍ اؾشفبزُ اظ چٌیي هسلی ثطای دیف ثیٌی ذبنیز یب فقبلیز سطکیجبر هرشلف هبًـ اظ اسلا     

ایؼبز اضسجبط ثیي ذبنیز یب فقبلیز یک سطکیت ٍ ؾبذشبض آى ثب اؾشفبزُ اظ . ]18[ّعیٌِ ذَاّس قس

سَنیف کٌٌسُ ّب کویز ّبیی ّؿشٌس کِ ثِ ؾبذشبض . هٌبؾت اهکبى دصیط اؾز 1چٌس سَنیف کٌٌسُ

ًشربة ًَؿ ا. هَلکَل اضسجبط زاضًس ٍ ثطای ّط هَلکَلی همبزیط ذبنی ضا ثِ ذَز اذشهبل هی زٌّس

 .سَنیف گطّب زض ثسؾز آٍضزى هسل هٌبؾت ثؿیبض سقییي کٌٌسُ هی ثبقس

یبفشي ضاثغِ ضیبضی ثیي یک ذبنیز یب فقبلیز سطکیت ٍ سَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی ثب اؾشفبزُ       

ثب کوک سَنیف  QSAR/QSPRسَؾقِ ضٍاثظ . اظ سکٌیک ّبی آهبضی هرشلف اهکبى دصیط اؾز

ثطای دیف ثیٌی سؼطثی ذَال یب فقبلیز ّبی فیعیکی، قیویبیی ٍ ثیَ لَغیکی  گطّبی ًؾطی ًِ سٌْب

سطکیجبر اثعاضی لَی هی ثبقس ثلکِ ثطای فْن فویك سط ػعئیبر هکبًیؿن ّبی هَػَز زض ؾیؿشن ّبی 

اًشربة : قبهل چْبض ثرف انلی اؾز QSAR/QSPRثِ عَض کلی هغبلقبر  .دیچیسُ ًیع لاظم ّؿشٌس

جِ سَنیف کٌٌسُ ّب، اًشربة سَنیف کٌٌسُ ّبی هٌبؾت ٍ ایؼبز هسل ػْز ؾطی هَلکَلی، هحبؾ

 . زض ازاهِ ایي چْبض ثرف ثِ سطسیت ثطضؾی ذَاٌّس قس. دیف ثیٌی ذبنیز یب فقبلیز سطکیجبر ػسیس

 

 اًتخبة سری هَلکَلی (1-2

ػوـ آٍضی ٍ اًشربة سقسازی هَلکَل اؾز کِ  QSAR/QSPRاٍلیي هطحلِ زض هغبلقبر 

لؿوز  زٍؾذؽ ؾطی زازُ ّب ثِ  .یب فقبلیز هَضز ًؾط آًْب ثغَض سؼطثی زض زؾشطؼ ثبقس ذبنیز

 فولیبر هسل ؾبظی ثط ضٍی ؾطی آهَظقی کِ اکظط . سمؿین هی قًَس 3ٍ ؾطی اضظیبثی 2ؾطی آهَظقی
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 ؾطی اضظیبثی ثِ ًحَی اًشربة هی قًَس کِ ًوبیٌسُ. ّب ضا زض ثط هی گیطز، اًؼبم هی قَز لکَلَه

ّبی ؾطی اضظیبثی زض ّیچ  لاظم ثِ شکط اؾز کِ هلکَل. ّبی ؾطی آهَظقی ثبقٌس ػوقیز هلکَل

زض ٍالـ ؾطی اضظیبثی ثطای اضظیبثی افشجبض هسلْبی حبنلِ . یک اظ هطاحل هسل ؾبظی قطکز ًساضًس

 ّط لسض کِ ؾــطی زازُ ّب ثعضگشط ٍ هشٌَؿ سط ثبقس هسل حبنل اظ آى هقشجطسط ثَزُ ٍ لسضر. اؾز

ذبنیز یب فقبلیز هَضز ًؾط سطکیجبر اًشربة قسُ ثبیس  ّوچٌیي . دیف ثیٌی ثبلاسطی ذَاّس زاقز

ثسیْی اؾز کِ ّط چِ اعلافبر سؼطثی لبثل زؾشطؼ . زض قطایظ یکؿبى اًساظُ گیطی قسُ ثبقس 

ًؿجز ؾبذشبض  QSPR .یس هسل کبضایی ثْشط ی ذَاّس زاقزثطای عطاحی هسل ثیكشط ثبقس، ثسٍى سطز

ؾبذشبض سطکیجبر، سَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی ضا . سطکیت ضا ثب ذهَنیز هَضز ًؾط هی ضؾبًس یک

سَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی، هبًٌس ضطایت . ثیبى هی کٌس کِ ذهَنیبر هَلکَل زازُ قسُ اؾز

ّسایشی ّوبًٌس ؾبیع، قبذِ زاض ثَزى، غیط اقجبؿ ثَزى، حبٍی ّشطٍ اسن ثَزى، حلمَی ثَزى هفیس هی 

 .ٌسثبق

 

 هحبسجِ تَصیف کٌٌذُ ّب (1-3

سَنیف کٌٌسُ ّب  دبضاهشطّبی  فسزی  ّؿشٌس  کِ  ٍیػگی ّبی هشفبٍسی  اظ هلکَل  ضا  ثیبى هی      

ثِ فجبضر زیگط، ّط یک اظ ایي سَنیف کٌٌسُ ّب، اعلافبر ذبنی اظ هلکَل ضا زض اذشیبض هی . کٌٌس

زض نَضسی کِ . ز ثِ ؾعایی ثطذَضزاض اؾزسقییي ٍ اًشربة سَنیف کٌٌسُ ّب اظ اّوی. گصاضًس

سَنیف کٌٌسُ ّبی اًشربة قسُ هٌبؾت ًجبقٌس، فول هسل ؾبظی ثب هكکل هَاػِ قسُ ٍ هسل هٌبؾت 

ثٌبثطایي زض اًشربة سَنیف کٌٌسُ ّب ثبیس زلز کطز ٍ سَنیف کٌٌسُ ّبیی هی . ثِ زؾز ًرَاّس آهس

سئَضی ّبی کَاًشَهی ضٍقی ضا . َل ثبقٌسثبیؿز اًشربة قًَس کِ زض اضسجبط ثب ٍیػگی ذبل هلک

زض حبل حبضط ضٍـ ّبی ًؾطی کِ . ثطای هحبؾجِ زلیك سَنیف گطّبی هَلکَلی فطاّن هی کٌٌس

 :َل ّب ثکبض هی ضًٍس ، فجبضسٌس اظثطای هغبلقِ ذَال هَلک
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 1هحبؾجبر آغبظیي  .1

 2هحبؾجبر ًیوِ سؼطثی  .2

 3هَلکَلیهحبؾجبر هکبًیک  .3

ثطاؾبؼ دیف گَیی ّبی اٍلیِ کَاًشَهی اؾشَاض ثَزُ ٍ ثب اؾشفبزُ اظ آى هی ضٍـ ّبی آغبظیي      

سٌْب فیت ایي . سَاى ذهَنیبر حبلز ّبی گصاض ٍ حبلز ّبی ثطاًگیرشِ سطکیجبر ضا هحبؾجِ ًوَز

زض حبل حبضط هحسٍزیز اؾبؾی اظ ًمغِ ًؾط ثعضگی یک . ضٍـ ظهبى ثؿیبض ظیبز هحبؾجبر آى اؾز

طای یک هحبؾجِ زلیك آغبظیي ثِ هحسٍزیز اظ لحبػ ؽطفیز حبفؾِ ٍ ؾطفز هَلکَل زض سَاًبیی ث

 .فولیبر هحبؾجبسی کبهذیَسطّب هطثَط  هی قَز

ثب ثِ ثبظاض آهسى کبهذیَسط ّبی ثب سَاًبیی ثبلا ثِ ّوبى اًساظُ اهیسٍاضی ثطای هحبؾجبر ذَال       

ػِ قیوی کَاًشَهی زض ؾبل ّبی زض ّط حبل دیكطفز لبثل سَ. هَلکَل ّبی ثعضگشط ثیكشط هی قَز

هحبؾجبر هکبًیک کَاًشَهی ضا ثِ نَضر اثعاض ثب اضظقی ثطای دبؾرگَیی ثِ سقساز ظیبزی اظ اذیط 

ؾطیـ ثَزُ ٍ ثطای  "ضٍـ ّبی هکبًیک هَلکَلی کبهلا. هؿبئل ثب اّویز قیویبیی زض آٍضزُ اؾز

هی ثبقٌس ٍ زلز ثطذی اظ ایي ضٍـ آًعین ّب ثِ آؾبًی لبثل اؾشفبزُ ؾیؿشن ّبی ذیلی ثعضگ هبًٌس 

 "فوَهب بْبظیي ثطاثطی هی کٌٌس ٍلی ایي ضٍقّب ثطای ّیسضٍ کطثي ّب ثب زلز هْوشطیي ضٍقْبی آغ

ثطای حبلز دبیِ هَلکَل ّب فطهَل ثٌسی قسُ اًس ٍ ًوی سَاًٌس ثطای حبلز ّبیی کِ قبهل قکؿشِ 

 .قسى دیًَس ّب هی ثبقٌس، اؾشفبزُ گطزًس

زض ایي ضٍـ ّب هبًٌس ضٍـ ّبی هکبًیک . ًیوِ سؼطثی ثیي زٍ ضٍـ فَق لطاض زاضًسضٍـ ّبی       

هَلکَلی اظ دبضاهشطّبی سؼطثی اؾشفبزُ هی کٌٌس ٍ ًؾیط ضٍـ ّبی آغبظیي ثطاؾبؼ هکبًیک کَاًشَهی 

ّبی آغبظیي، اؾشفبزُ گؿشطزُ اظ  ّؿشٌس ٍ سٌْب سفبٍر اؾبؾی ثیي ضٍـ ّبی ًیوِ سؼطثی ٍ ضٍـ

 زض حبلی کِ ضٍـ ّبی آغبظیي ضٍـ ّبی ثؿیبض زلیمی زض . ض هحبؾجبر ًیوِ سؼطثی اؾزسمطیت ّب ز
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 ایي هَضز اظ هحبؾجبر ّؿشٌس ٍلی زض ایي ضٍـ ّب ظهبى هحبؾجبر کبهذیَسطی هشٌبؾت ثب سَاى ّبی 

بی زض ًشیؼِ ایي هحبؾجبر ثیكشط هحسٍز ثِ هَلکَل ّ. قساز الکشطًٍْبی هَلکَل ّب ّؿشٌسثبلایی اظ س

، ظهبى هحبؾجِ ثکبض ضفشِ زض ضٍـ ّبی ًیوِ سؼطثیثب سَػِ ثِ سمطیت ّبی . کَچکشط هی ثبقٌس

سَنیف گطّبی سئَضی اؾشرطاع قسُ اظ ضٍـ ّبی قیوی . کبهذیَسطی ثِ قسر دبییي هی آیس

ثب همبزیط ثسؾز آهسُ اظ سؼطثِ هشفبٍر ّؿشٌس، اگطچِ ثِ نَضر عجیقی ّوذَقبًی  "کَاًشَهی اؾبؾب

اهب زض ّط . ثطفکؽ زازُ ّبی سؼطثی، زض ایي همبزیط ذغبی آهبضی ٍػَز ًساضز. ًْب ٍػَز زاضزثیي آ

حبل یک ؾطی ذغبی شاسی ثِ فلز فطضیبر ثکبض ضفشِ ػْز ؾبزُ کطزى هحبؾجبر زض آًْب ٍػَز 

سئَضی ثسؾز آهسُ اظ قیوی کَاًشَی زض ّوچٌیي یکی اظ ضقف ّبی اؾبؾی سَنیف گطّبی . زاضز

سَنیف . حبؾجبر ثطای هَلکَل ّبی هٌعٍی هی ثبقٌساططار حلال اؾز، چطا کِ ایي هفشي ًؾط ًگط

کٌٌسُ ّبی هَلکَلی یب سئَضی ًمف اؾبؾی زض قیوی، فلَم زاضٍ ؾبظی، فلَم ظیؿز هحیغی ٍ 

ایي سَنیف کٌٌسُ ّب ثِ هب اهکبى یبفشي اضسجبط دبؾد . هغبلقبر ضٍی ؾلاهشی ٍ کٌشطل کیفیز زاضًس

 . ٍ ظیط ؾبذشبض ّبی سطکیجبر ضا هی زٌّس 1هكبثْز ّب ؾبذشبض ٍ یبفشي

سَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی ثیبى ضیبضی هَلکَل ثَزُ ٍ زض ٍالـ ًشیؼِ ًْبیی هٌغك ٍ ضٍـ      

ایي سَنیف کٌٌسُ ّب اعلافبر قیویبیی هَلکَلی ضا کِ ثب یک ثیبى ًوبزیي ًوبیف . ضیبضی ّؿشٌس

 1947اٍلیي سَنیف ّبی هَلکَلی کِ زض ؾبل . سجسیل هی کٌٌسزازُ قسُ اًس ثِ افساز لبثل اؾشفبزُ 

عجك سقطیف ثبلا سَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی ثِ . هی ثبقٌس 2ٍ فسز دلار 2قٌبذشِ قسُ اًس فسز ٍایٌط

 :زٍ زؾشِ سمؿین هی قًَس

 ًؾیط ضطیت قکؿز هَلی ، هوبى زٍ )سَنیف کٌٌسُ ّبی حبنل اظ اًساظُ گیطی ّبی قیویبیی( الف

 ....(ذهَنیبر قیوی فیعیکی ٍاکشبًَل ٍ  –، لغجف دصیطی ، لگبضیشن ضطة سمؿین آة لغجی 

سَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی سئَضی اظ ثیبى ًوبزیي هَلکَل ًبقی هی قًَس ٍ سقسا اعلافبر ( ة

ؾبزُ سطیي ًوبیف هَلکَلی، فطهَل قیویبیی اؾز . ظآًْب ثِ ًَؿ ًوبیف ثؿشگی زاضزقیویبیی حبنل ا

 .اظ اًَاؿ اسن ّب هی ثبقسکِ فْطؾشی 
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اذشلاف ثٌیبزی هیبى ایي زٍ زؾشِ ایي اؾز کِ سَنیف کٌٌسُ ّبی سئَضی زاضای ذغبی آهبضی ثب   

هعیز . هحبؾجِ آؾبى قسُ اؾز ٍ ذغب قبهل یک طبثز سمطیجی هی ثبقس ذغبی آظهبیكی ًوی ثبقس،

 .بضثط هی ثبقسسَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی سئَضی زض ّعیٌِ، ٍلز ٍ سَاًبیی ک

  

 :طجقِ ثٌذی ّبی هْن تَصیف کٌٌذُ ّبی هَلکَلی تئَری عجبرتٌذ از (1-3-1

ًبهیسُ هی  0Dسَنیف کٌٌسُ ّبی ثسؾز آهسُ اظ فطهَل قیویبیی، کِ سَنیف کٌٌسُ ّبی  .1

ٍ  سَنیف کٌٌسُ ّبی ػعئی)هبًٌس سقساز اسن، ٍظى هَلکَلی، قوبضـ ًَؿ اسن. قًَس

 .(قوبضقی

 .هبًٌس قکؿز ّبی ؾبذشبضی ٍ اطط اًگكشی. 1D سَنیف کٌٌسُ ّبی .2

ًكبى زازُ هی  2Dثِ هَلکَل، ًوبیف زٍ ثقسی هی ثبقس کِ ثهَضر  چگًَگی اسهبل اسن ّب .3

 .هبًٌس طبثز ّبی ًوَزاض. قَز

اػبظُ ًوبیف سطکیت فضبیی هَلکَل ضا ًوبیف ؾِ ثقسی هی ًبهٌس کِ ًوبیف ٌّسؾی ّن  .4

،ػب ًوبیی  ؾِ ثقسی، سهَیطیهبًٌس . ُ هی قَزًكبى زاز 3Dًبهیسُ هی قَز ٍ ثهَضر 

 .،قیوی کَاًشَهی ٌّسؾی-سَدَلَغی

سَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی هغبثك سغییط ًبدصیطی قکلی، ثِ چْبض عجمِ سمؿین هی قًَس کِ      

 :سَؾظ چبضسي دیكٌْبز قس

ٌسؾِ کِ ایي ًَؿ، ّوِ سَنیف کٌٌسُ ّبیی ضا کِ ثِ ّ: ٍاثؿشگی قکلی ًساقشِ ثبقٌس( الف

هبًٌس ٍظى هَلکَلی، سَنیف کٌٌسُ ّبی . ؾِ ثقسی هَلکَل ٍاثؿشِ ًیؿشٌس ضا قبهل هی قَز

 .قوبضقی

زؾشِ ای اظ سَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی ضا قبهل هی : ٍاثؿشگی قکلی کوی زاقشِ ثبقٌس ( ة

قَز، همبزیطی ضا کِ سغییطار کَچکی ضا کِ فمظ زض حضَض ثبضّبی قکلی هطثَعِ اؾز 

کِ هقوَلا سَنیف کٌٌسُ ّبی ثبض  cis ٍ  transهبًٌس دیکطثٌسی ّبی . سضا ًكبى هی زّ

 .هی ثبقٌس
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سَنیف کٌٌسُ ّبی هَلکَلی ضا کِ قبهل اذشلافبر : ٍاثؿشگی قکلی هشَؾغی زاقشِ ثبقٌس( ح

هبًٌس سَنیف کٌٌسُ ّبیی کِ هجٌبی آًْب سَظیـ . کَچکی زض سغییطار قکلی زاضًس ضا قبهل هی قَز

  EVAسَنیف کٌٌسُ ّبی ػطهی هی ثبقس، 

ایي عجمِ اظ سَنیف کٌٌسُ ّب ثب همبزیط ذیلی حؿبؼ ثِ سغییط : ٍاثؿشگی قکلی ثبلایی زاقشِ ثبقٌس ( ر

هبًٌس همبزیط اًطغی ثطذَضز کِ اظ هیساى ّبی ثطذَضز هَلکَلی . قکلی زض هَلکَل هطثَط هی قَز

 .3D-MoRSE ،WHIM ،G-WHIM ، Shapeثسؾز هی آیٌس، سَنیف کٌٌسُ ّبی 

زض هؼوَؿ، ثقضی اظ ذهَنیبر سغییط ًبدصیط هبًٌس سغییط ًبدصیطی زض سقساز اسن کِ ثطای سَنیف 

 .العاهی هی ثبقس QSAR/QSPRکٌٌسُ ّبی هَلکَلی ثکبض ضفشِ زض هسل ّبی 

 

 :تَصیف کٌٌذُ هَلکَلی عجبرتٌذ از تعذادی از ٍیصگی ّبی لازم ثرای یک (1-3-2

 ؾبزُ ثَزى  (1

 هؿشمل ثَزى  (2

 (غٌی ثَزى اظ ًؾط اعلافبر)سفؿیط ؾبذشبض هَلکَل  (3

 فسم ٍاثؿشگی ثب ؾبیط سَنیف کٌٌسُ ّب  (4 

 سغییط  هٌؾن ثب سغییط سسضیؼی زض ؾبذشبضّب  (5

 ٍاثؿشگی نحیح ثِ اًساظُ هَلکَل  (6

 .سوبیع ثیي ایعٍهطّبی هرشلف هَلکَل (7

بر سئَضی یب آظهبقی ّبی فولی اًؼبم هی ثب اؾشفبزُ اظ هحبؾج "هحبؾجبر سَنیف کٌٌسُ ّب هقوَلا   

اهطٍظُ ًطم افعاضّبی هرشلفی ًیع عطاحی قسُ اًس کِ ثطاؾبؼ هحبؾجبر زلیك سئَضی هی سَاًٌس . گیطز

زض ایي دطٍغُ اظ ًطم  .19[سَنیف کٌٌسُ ّبی ثیكشطی ضا ثب زلز ذَة ٍ ؾطفز ظیبز هحبؾجِ کٌٌس

 ، کِ سَنیف کٌٌسُ ّبی هحبؾجِ قسُ سَؾظ ایي اؾشفبزُ قسُ اؾز 2.1ثب ٍیطایف  1افعاض زضاگَى
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 .ثِ سطسیت هقطفی هی قًَس زؾشِ کلی سمؿین هی قًَس کِ زض ظیط 18ض ثِ ًطم افعا

 

 1ذُ ّبی جسئیٌتَصیف کٌ (1-3-3

ِ هی کٌٌس ٍ ثِ سَنیف ئایي سَنیف کٌٌسُ ّب اعلافبر اؾبؾی زض هَضز ؾبذشبض هَلکَل اضا     

ی سط ایي گطٍُ اظ سَنیف کٌٌسُ زض زؾشِ ثٌسی ّبی کل. ب نفط هقطٍف ّؿشٌسکٌٌسُ ّبی ثسٍى ثقس ی

ایي ؾطی ثِ اسهبلار هَلکَلی ٍ ثِ عَض کلی ثِ . ، ظیط هؼوَفِ سَنیف کٌٌسُ سَدَلَغی ّؿشٌسّب

ؾبذشبض نَضر ثٌسی هَلکَل هطثَط ًوی قًَس ٍ سٌْب ثِ ذَال ػوقی هَلکَل هَضز ًؾط ثؿشگی 

 سقساز دیًَس  ،یف کٌٌسُ ّب هی سَاى ثِ ػطم هَلکَلی، سقساز اسن ّبی هرشلفاظ ػولِ ایي سَن. زاضًس

زض ًطم افعاض زضاگَى سقساز . حلمِ ّبی هرشلف اقبضُ کطزّبی هشفبٍر ٍ سقساز اػعای ؾبذشبضی هظل 

چْل ٍ ّفز سَنیف کٌٌسُ ػعئی لبثل هحبؾجِ اؾز کِ ثؿشِ ثِ ًَؿ سطکیت اًشربثی ٍ اضسجبط آى ثب 

 .]19[ًؾط هی سَاى سقسازی اظ ایي زؾشِ سَنیف کٌٌسُ ضا اًشربة ًوَز ذبنیز هَضز

 

  2ذُ ّبی تَپَلَشیٌتَصیف کٌ (1-3-4

ٍ اظ گطاف  ٍاثؿشِ ثِ ؾبذشبض هَلکَل هی ثبقٌس "ایي سَنیف کٌٌسُ ّب ثطذلاف زؾشِ لجل کبهلا     

ٍ سٌْب ثِ ًَؿ اسن، ًَؿ  ػعء ؾبزُ سطیي ًَؿ سَنیف کٌٌسُ ّب هی ثبقٌس. ّبی هَلکَلی ثسؾز هی آیٌس

ثسٍى ثْیٌِ کطزى ایي دبضاهشطّب ضا هی سَاى . دیًَسّب ٍ ًحَُ اضسجبط اسن ّب ثِ یکسیگط ٍاثؿشِ اؾز

زٍ ثقسی ّؿشٌس ٍ ثِ  نَضر ثٌسی  "ایي سَنیف کٌٌسُ ّب انغلاحب. ؾبذشبض هَلکَل هحبؾجِ کطز

ب ؾبذشبض هَلکَل ثسٍى زض ًؾط ثطای هحبؾجِ ایي سَنیف کٌٌسُ ّ. ثؿشگی ًساضًسفضبیی هَلکَل 

زض ًطم افعاضزضاگَى ثب اؾشفبزُ اظ اعلافبر . شي ّیسضٍغى ّب هَضز ثطضؾی ٍ هحبؾجِ لطاض هی گیطزفگط

 سَنیف کٌٌسُ اظ ایي ضا هحبؾجِ هی 262سئَضی ٍ ؾبذشبض ٍضٍزی ٍ ثْیٌِ ؾبظی قسُ هَلکَل سقساز 

 ، ضطایت هطثَط ثِ اعلافبر دیًَسی، 3طاةاظ ػولِ ایي سَنیف کٌٌسُ ّب هی سَاى ضطایت ظاگ. قَز
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اعلافبر هطثَط ثِ اًساظُ هَلکَل، حؼن هَلکَل ٍ اعلافبسی کلی زض ضاثغِ ثب اػعای اسوی ضا ًبم 

 .]19[ثطز

 

 1ضوبرش گر قذم ّبی هَلکَلی (1-3-5

بذشبض ایي سَنیف کٌٌسُ ّب ًیع ظیط هؼوَفِ سَنیف کٌٌسُ ّبی زٍ ثقسی ّؿشٌس ٍ ثٌبثطیي ثِ ؾ     

حطکز ّبی ػْز زاض هَلکَلی زض فَانل هرشلف، ثِ نَضر دبضاهشطی سحز . هَلکَل ٍاثؿشِ اًس

ایي  .لسم ًبهیسُ هی قَز، اًساظُ گیطی هی قًَس "فٌَاى فبنلِ زض عَل ّبی هرشلفی کِ انغلاحب

سَنیف کٌٌسُ ضا هحبؾجِ  21نَضر ضفز ٍ ثطگكز اًؼبم هی قَز ٍ ًطم افعاض زضاگَى قوبضـ ثِ 

زُ سَنیف کٌٌسُ هطثَط ثِ حطکز ضفز، زُ سَنیف کٌٌسُ هطثَط ثِ حطکز ثطگكز، ٍ . هی کٌس

 .]19[بی قوبضـ قسُ زض ضفز ٍ ثطگكز اؾزسَنیف کٌٌسُ ًْبیی هطثَط ثِ هؼوَی کل لسم ّ

 

 2تَصیف کٌٌذُ ّبی تطجیقی (1-3-6

ؾجبر ًیع اظ هحب ی ثبقس ٍیک هبسطیؽ انلاح قسُ ه 3، ٍیػُ همساضایي زؾشِ اظ سَنیف کٌٌسُ ّب     

ثب سكکیل هبسطیؽ سغجیك ثطاؾبؼ فَانل ثسؾز آهسُ اظ ؾبذشبض  .سئَضی ضیبضی ثِ زؾز هی آیٌس

ط ػطم اسوی یب هَلکَلی ٍ ثب ٍظى زاض کطزى لغط ایي هبسطیؽ ثب اؾشفبزُ اظ دبضاهشطّبی هرشلف ًؾی

ضیبضی ضا  سَاى یک ؾطی فولیبر هی ًگبسیَیشِ یب دلاضیعاؾیَى، ضطایت الکشطٍ حؼن ٍاًسٍالؿی اسن،

سَنیف کٌٌسُ  64، ثِ ایي سطسیت همبزیط ٍیػُ ایي هبسطیؽ زؾشِ ای قبهل ٍاضز هحبؾجبر سئَضی کطز

 .]19[ضا اضائِ هی زّس کِ ثیي ایي چْبض دبضاهشط سمؿین هی قَز

 

 4ضرایت ثبر تَپَلَشی گبلَز (1-3-7

 ایي سَنیف کٌٌسُ ًكبى . ضؾیب سقطیف قسُ اؾزٍ گبثبض سَؾظ گبلَظ  ایي سَنیف کٌٌسّب اٍلیي     
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 BCUT Descriptors
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 هحبؾجِ لسض . زٌّسُ سَظیـ ثبض هَلکَلی اؾز ٍ ثِ ًحَی اًشمبل ثبض ثیي ػفز اسوْب هطثَط هی قَز

، ایي زؾشِ ض قسُ سَؾظ همبزیط ثبض هَلکَل ّبٍ ٍظى زا 1هغلك همساض ٍیػُ هبسطیؽ سغجیك انلاح قسُ

، زُ همساض ثِ فٌَاى هشَؾظ ایي زؾشِ قبهل زُ ضطیت انلی. زّسکٌٌسُ ّب ضا اضائِ هی اظ سَنیف 

همساض فسزی هقطٍف ثِ ضطیت ثبض فولی اؾز کِ هؼوَؿ سوبم همبزیط  کهمبزیط ثسؾز آهسُ ٍ ی

 .]19[انلی اؾز

 

 2ّن ثستگی ّبی دٍ ثعذی (1-3-8

ّبی اًشْبیی زض سَنیف کٌٌسُ هی ثبقس کِ اظ حبنل ػوـ هطثَط ثِ ػطم اسن  96 ایي زؾشِ قبهل     

 : ثِ ًبم ّبی اضائِ زٌّسگبًكبىایي ضطایت زض چْبض زؾشِ . قطایظ هحبؾجبسی ذبل ثسؾز هی آیس

 زؾشِ هی سَاًس سَؾظ همبزیط هرشلف، کِ ّط عجمِ ثٌسی هی قَز 6ٍ گیطی 5، هَضاى4ثطٍسَ ،3هَضکبٍٍ

 .]19[زاض قسُ یب ثسٍى ٍظى هحبؾجِ قَز فسزی هطثَط ثِ ٍظى هَلکَلی یب حؼن ٍظى

 

 7تَصیف کٌٌذُ ّبی ثبر (1-3-9

ایي سَنیف کٌٌسُ ّب ثط هجٌبی اضائِ ثبض سرویي ظزُ قسُ زض ضٍـ ّبی هَلکَلی کَاًشَهی      

، ّوبًٌس اسن ّب .هحبؾجِ هی قًَس ٍ ػٌجِ ّبی الکشطًٍی کل هَلکَل ٍ ًَاحی ذبل ضا قطح هی زّس

ًطم . ِ قیوی هحبؾجِ ای هحبؾجِ هی قَزایي سَنیف کٌٌسُ ثَؾیل. قکؿز ّبی هَلکَلی ،دیًَس ّب

ِ آًْب هی سَاى، ثِ هؼوَؿ لسَنیف کٌٌسُ ضا زض ایي ؾطی گعاضـ هی کٌس کِ اظ ػو 14افعاض زضاگَى 

ضُ بهوبى ّبی لحؾِ ای اق لَؿ ثبض کبهل، دلاضیعاؾیَى ٍ زی دوثبض هظجز، هؼوَؿ ثبض هٌفی، هؼ

 .]19[کطز
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 Scaled adjacency matrix 
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2D autocorrelation descriptors 
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 Broto 
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 Geary 

7
 Charge descriptors 

 

 

 


