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 چکیدُ

تیي ساختار ٍ ی ّای هْن در کوَهتزی ّستٌد کِ تزرسی راتطِفعالیت اس جولِ رٍش -رٍاتط ساختار

تیٌی فعالیت تزکیثات جدید را تزاساس اطلاعات هزتَط تِ ساختار ضیویایی فعالیت تزکیثات، پیص

آب ٍ اکتاًَل هطاتق  حلال ّای کَاًتَهی در حالت خلأ،هتغیزدر ایي تحقیق . ساسدپذیز هیّا اهکاىآى

 67تزای  س هغٌاطیس ّستِپَلیتشر، رسًٍاً هتغیزّای پتاًسیل الکتزٍاستاتیک ،اًٍشاگز رٍشتا 

ٍاتستگی فعالیت ضد هیکزٍتی فٌَل تِ ایي پاراهتزّا تا  هحاسثِ ضد.هَلکَل اسهطتقات فٌَل 

هَلکَل فٌَل ّوثستگی  67یج تزای اًت استفادُ اس رگزسیَى خطی چٌدگاًِ هَرد ارسیاتی قزار گزفت.

43/0R تاقَی تا ضزیة خطی  اًًسثت
2
L00= هتغیز اٍرتیتال اًزصی سْن قاتل دّد. در ایي هدل ًطاى هی

اس آًجائیکِ ارسیاتی اٍلیِ ایي سزی  .تاضددارا هیدر فعالیت تیَلَصیکی ایي سزی اس هَاد ای هلاحظِ

 16ٍ  51ساسی تزای دٍ دستِ ّا هتفاٍت است. هدلای اس آىداد کِ هکاًیسن عول دستًِطاى هی

=64/0LOO ّا تِ تزتیةهدلضزیة خطی هَلکَل تِ طَر جداگاًِ اًجام دادُ ضد. 
2

R  ٍ7/0LOO=
2

R 

ّا صَرت گزفت ٍ تِ ایي ّایی تزای در یک رصین قزار دادى توام هَلکَلحاصل گزدید. در اداهِ تلاش

د. الگَریتن صًتیک َهٌظَر سعی ضد هتغیزّای غیز خطی در هدل تا استفادُ اس ضثکِ عصثی هٌظَر ض

R  =77/0ّا هزتثِ خطی تزاتز ای کلیِ هَلکَلتزتِ ّوزاُ ضثکِ عصثی هدلی ارائِ داد کِ 
را ًطاى 2

یجاد ضدُ تا ضثکِ ادّد کِ هزتثِ خطی آى ًسثت تِ هدل خطی اٍلیِ ارتقاء یافتِ است. هدل هی

  ًواید.تیطتزیي تار هثثت هعیي هیکٌد کِ هکاًیسن عول را هتغیزعصثی پیطٌْاد هی
 

 ل، پاراهتزّای کَاًتَهیَفعالیت، هطتقات فٌ-ارٍاصگاى کلیدی: فعالیت فٌَلی، ارتثاط کوی ساخت

 



 

 :به  نمایم می تقذیم امتنان و افتخار کمال در و بیکران سپاس و تشکر ضمه را  نامه پایان ایه
یی که آفریذ    .دمیذ وجىدم در را  عشقطان که کسانی به و را  عشك را، معرفت را، علم را، عقل را، انسان را، جهان خذا

کارم مادر و پذر به   مهربان و فذا
ی کار مادری و پذر كرم، روی اس که ضاكرم بسی را  خذا  اس و بیاسایم وجىدضان پربار درخت سایه در تا ساختو نسبیم فذا

 تاج بىدنطان که والذینی. نمایم تلاش دانص و علم کسب راه در وجىدضان سایه اس و گیزم برگ و ضاخ آنها ریشو
 انذ بىده ام هستی مایه ، پروردگار اس پس وجىد، دو ایه که چرا  بىدنم، بر است دلیلی نامطان و سزم بر است افتخاری 

 و بىدن سنذگی، برایم که آمىسگارانی. آمىختنذ نشیب و فراس اس پر سنذگی وادی ایه در را  رفته راه و لرفتند را  دستم
 .كردنذ معنا را  بىدن انسان

 معزیز همسز به
کلات و بىده تحمل و صبز اسىه که او باشذ، می سنذگیم سار سایه مهربانیص سایه که  .نمىد تسهیل برایم را  مسیز مش
 داشتنیمدوست و خىاهربرادر به

کلات، با مىاجهو در مه گاه تکیو و نذبىد سحماتم متحمل تحصیل طىل در که همىاره  می مه دلگرمی مایه ضانوجىد و مش
 .باشذ

 



  

  

را به مه عطا فرمىد.تحقك ایه  مسیز پژوهصكران خىیص تىفیك پیمىدن پروردگار بزرگ را ضاكرم که با عنایت بی
کانی لطف بی آورد علمی جز در سایه دست  بىد.میپذیر ن انتهای او ام

ق به سنچىلی محمىد دکتز آقای جناب فرسانه و فرهیختو استاد اس است ضایستو بسی«  الخالك یشکر لم المخلىق یشکر لم مه» مصذا
 

 ساسنذه و ساس کار های راهنمایی با را  دانص و علم سزای گلشه و بخشیذنذ روشنی را  دل سزسمیه ، خىرشیذ چىن كرامتی با که
 .نمایم تشکر و تقذیر;  ساختنذ بارور

رساله داشتند کمال تشکر  هایی که برای کمک به ایهبابت تمام سحمتساده اس جناب آقای دکتز مسعىد نجاتی و علیزضا سام
 را دارم.

 ذنمه اس نظر سخاوت علمی است سیرا با وجىدی که استاد راهنما و مطاورم نبىدی اس جناب آقای دکتز منصىر غفاری که الگى 
کلات ایه پایان مرا  دلسىسانه و همچنیه  سحمت مطالعو وداوری ایه رساله  را تقبل نمىدنذ صمیمانه  ذننامه یاری نمىددر حل مش

 نمایم.تشکر و قذردانی می
کاری صمیمانه آقای بختیار سپهری اس دانشگاه سننذج وآقای اصغر رضایی اس دانشگاه قىچان  کمال تشکرو قذردانی را  اس هم

 دارم.
انذ تشکر نحىی اینجانب را مىرد لطف و عنایت خىیص قرار دادهابل بهتحصیل  در دانشگاه س  اس کلیو دوستانی که در طىل دوران

 نمایم.می
 19 -مریم
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 86 فَٙٛ ٔكتمبت اظ فسز 51اظ اؾتفبزٜ ثب ٔسَ زض قسٜ ا٘تربة پبضأتط ٞكت ی٘ؿج طیتأث ؾٟٓ ٗییتق: 6-4 خسَٚ

 89  ........................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 51 فطز ٚ ظٚج یذبضخ یبثیاضظ: 7-4 خسَٚ

 89 .........................................................................  فَٙٛ ٔكتمبت اظ فسز 51 یثطا Y-یؾبظیتهبزف فیآظٔب: 8-4 خسَٚ

 اظ ِٔٛىَٛ 16 یثطا ٔؿتمُ یوٛا٘تٛٔ پبضأتط ؾٝ ٚ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ٗیث قسٜ اضائٝ ٔسَ: 9-4 خسَٚ

 91  ................................................................................................................................................................................ فَٙٛ ٔكتمبت

 ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 16اظ اؾتفبزٜ ثب ٔسَ زض قسٜ ا٘تربة پبضأتط ٞكت ی٘ؿج طیتأث ؾٟٓ ٗییتق(: 10-4) خسَٚ

 93  ................................................................................................................................................................................................. فَٙٛ

 96  ............................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ فسز 16 فطز ٚ ظٚج یذبضخ یبثیاضظ: 11-4 خسَٚ

 96  ...................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ فسز 16 یثطا Y-یؾبظیتهبزف فیآظٔب: 12-4 خسَٚ

 GA-MLR))  ................................................................... 98 اظ اؾتفبزٜ ثب قسٜ ٙٝیثٟ یوٛا٘تٛٔ یپبضأتطٞب:  13-4خسَٚ

 Sigmoid    ....................... 101   تبثـ ٚ ـیؾط ا٘تكبض تٓیاٍِٛض اظ اؾتفبزٜ ثب قجىٝ RMSE ، 20طیٔمبز: 14-4 خسَٚ

 ٚ تؿت آٔٛظـ، یثطا ـیؾط ا٘تكبض تٓیاٍِٛض فّٕىطز ٚ یآٔبض یٞبیٙیثفیپ: 15-4 خسَٚ

   105 ................................................................................................................................................................................. یافتجبضؾٙد 

 105  ...................................... ٞبزازٜ یٕٞٝ یثطا ـیؾط ا٘تكبض تٓیاٍِٛض فّٕىطز ٚ یآٔبض یٞبیٙیثفیپ: 16-4 خسَٚ

 106  ...................... یفهج قجىٝ اظ اؾتفبزٜ ثب فَٙٛ ٔكتمبت یىطٚثیٔ ضس یٙیثفیپ ٚ یتدطث طیٔمبز: 17-4 خسَٚ

 110 .....................................................................................................  یوٛا٘تٛٔ ٚ هیولاؾ یپبضأتطٞب كیتّف: 18-4 خسَٚ

 117  ............................................................................................. ِٔٛىَٛ فسز 6 7فطز ٚ ظٚج یذبضخ یبثیاضظ: 19-4 خسَٚ

 117  .................................................................................... ِٔٛىَٛ فسز 67 یثطا Y-یؾبظیتهبزف فیآظٔب: 20-4 خسَٚ
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 اضکالفْزست 

 35 ................................................................................................................................................. فَٙٛ ِٔٛىَٛ ٔكتك: 1-3 قىُ

. فَٙٛ ُیات-2 ِٔٛىَٛ ؾغح یضٚ ثط HF/6-31G*Opt یتئٛض ؾغح زض یىیاِىتطٚاؾتبت ُیپتب٘ؿ ٌطاف :2-3قىُ

 1039/36 ٗیث ظضز ،1039/36 اظ كتطیث لطٔع. َٔٛ ثط یوبِط ّٛیو ثطحؿت یىیاِىتطٚاؾتبت ُیپتب٘ؿ ٌؿتطٜ

 55 .............................................................................. .-3116/7 اظ تطیٔٙف ی،آث-3116/7ٚ 3962/14ٗیث ؾجع ،3962/14ٚ

. فَٙٛ ُیات-2ِٔٛىَٛ ؾغح یضٚ ثط HF/6-31G*Opt یتئٛض ؾغح زض ٗیبٍ٘یٔ یٔحّ یا٘طغ ٌطاف: 3-3قىُ

 ٗیث ؾجع ،4069/16 ٚ 8444/18 ٗیث ظضز ،8444/18 اظ كتطیث لطٔع: َٔٛ ثط ِٚت اِىتطٖٚ ثطحؿت ٛ٘فی یٞبیا٘طغ

 55 ................................................................................................................ 9694/13 اظ وٛچىتط یآث ،9694/13 ٚ 4069/16

 61 ........................................................................................................................ٝ یلا چٙس یفهج قجىٝ یىطثٙسیپ: 4-3 قىُ

 62 ........ یذطٚخ ٝیلا 1 ٚ فهت زٚ قبُٔ یٔرف ٝیلا 1 ،یٚضٚز ٝیلا 2 قبُٔ Feed-Forward قجىٝ(: 5-3) قىُ

 -Sigmoid ا٘تمبَ تبثـc)  یذغ ا٘تمبَ تبثـ( b ؾرت ا٘تمبَ تبثـ حس( a ا٘تمبَ تٛاثـ ٔرتّف ا٘ٛاؿ(: 6-3) قىُ

Tangential  (dا٘تمبَ تبثـ Sigmoid Logistic- .................................................................................................................... 63 

 ّٝیٚؾثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 1-4 قىُ

 75 ................................................ فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 67 یثطا یوٛا٘تٛٔ( ٌطفیتٛن) پبضأتط 4 اظ اؾتفبزٜ ثب ٔسَ

 فقبِیت ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ٚ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ تفبٚت: 2-4قىُ

 76 .......................................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 67 یثطا یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس 

 77 ................................... ِٔٛىَٛ 67 اظ اؾتفبزٜ ثب ٔسَ زض قسٜ ا٘تربة پبضأتط 4 ؾٟٓ ٚ ی٘ؿج اثط ٗییتق: 3-4 قىُ

 ّٝیٚؾثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 4-4 قىُ

 78 ................................................................................................ فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 67 یثطا (LOO) یتمبعق یبثیاضظ

 ّٝیٚؾثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 5-4 قىُ

 79 ............................................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 67 یثطا (LMO) یتمبعق یبثیاضظ

 ٔسَ ّٝیٚؾ ثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 6-4 قىُ

 85 ........................................................ فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 51 یثطا یوٛا٘تٛٔ( ٌطفیتٛن) پبضأتط 8 اظ اؾتفبزٜ ثب 

 ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ٚ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ تفبٚت: 7-4 قىُ

 85 ............................................................................. فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 51 یثطا یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ

 86 ... فَٙٛ ٔكتمبت اظ فسز 51 اظ اؾتفبزٜ ثب ٔسَ زض قسٜ ا٘تربة ٌطفیتٛن 8 ؾٟٓ ٚ ی٘ؿج اثط ٗییتق: 8-4 قىُ

 (LOO) ّٝیٚؾثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 9-4 قىُ

 87 ......................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 51 یثطا یوٛا٘تٛٔ( ٌطفیتٛن) پبضأتط 8 اظ اؾتفبزٜ ثب

 ّٝیٚؾثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 10-4 قىُ

(LOO)  88 ...............................................فَٙٛ ٔكتمبت اظ فسز 50 یثطا یوٛا٘تٛٔ( ٌطفیتٛن) پبضأتط 8 اظ اؾتفبزٜ ثب 



  
 

 و

 ّٝیٚؾثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ :11-4 قىُ

(LMO) 88 ......................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 51 یثطا یوٛا٘تٛٔ( ٌطفیتٛن) پبضأتط 8 اظ اؾتفبزٜ ثب 

 ّٝیٚؾثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 12-4 قىُ

(LMO) 89 ............................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ فسز 50 یثطا یوٛا٘تٛٔ( ٌطفیتٛن) پبضأتط 8 اظ اؾتفبزٜ ثب 

 92 .................. ثب یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیكجیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 13-4 قىُ

 92 .............................................................. فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 16 یثطا یوٛا٘تٛٔ( ٌطفیتٛن) پبضأتط 3 اظ اؾتفبزٜ

 تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ٚ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ تفبٚت: 14-4 قىُ

 ٌطفیتٛن 3 ؾٟٓ ٚ ی٘ؿج اثط ٗییتق: 15-4 قى92ُفَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛى15َٛ یثطا یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس

 93 ....................................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 16 اظ اؾتفبزٜ ثب ٔسَ زض قسٜ ا٘تربة

 اؾتفبزٜ ثب یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 16-4 قىُ

 94 .......................................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 16 یثطا (LOO) یتمبعق یبثیاضظ اظ 

 اؾتفبزٜ ثب یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 17-4 قىُ

 94 ........................................................................................ فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 15 یثطا (LOO)  یتمبعق یبثیاضظ اظ 

 اظ اؾتفبزٜ ثب یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 18-4 قىُ

 95 ............................................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 16 ثطای( LMO) تمبعقی اضظیبثی

 ؾتفبزٜا ثب یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 19-4 قىُ

 95 ......................................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 15 یثطا (LMO) یتمبعق یبثیاضظ ااظ

 102 ...................... (QP) ـیؾط ا٘تكبض تٓیاٍِٛض اظ اؾتفبزٜ ثب یٔرف ٔرتّف یٞب٘طٖٚ زض قجىٝ فّٕىطز: 20-4 قىُ

اظ  اؾتفبزٜ ثب یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 21-4 قىُ

 102 .................................................................................................................................... آٔٛظـ ٞبی¬زازٜ ثطای فهجی قجىٝ

 تفبزٜاؾ ثب یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 22-4 قىُ

 103 .................................................................................................................................... تؿت یٞبزازٜ یثطا یفهج قجىٝ اظ ا

 اؾتفبزٜ ثب یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 23-4 قىُ

 103 ..........................................................................................................................یافتجبضؾٙد یٞبزازٜ یثطا یفهج قجىٝ اظ

 اؾتفبزٜ ثب یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 24-4 قىُ

 104 ........................................................................................................................................... ٞبزازٜ تٕبْ یثطا یفهج قجىٝ اظ 

 104ثطحؿت قسٜ یٙیث¬فیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ٚ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ تفبٚت: 25-4 قىُ

 104 .......................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 67 یثطا یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ

  یفهج قجىٝ اظ اؾتفبزٜ ثب قسٜ ؾبذتٝ ٔسَ زض قسٜ ا٘تربة ٌطفیتٛن طیتأث زضنس: 26-4 قىُ

 106 ......................................................................................................................................................................................... یٔهٙٛف
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  تب 3 ثب یٔرف ٝیلا هی ،یٚضٚز تب 9 قبُٔ( MLP) خّٛ ثٝ ضٚ ٝیلا چٙس پطؾپتطٖٚ قجىٝ هی: 27-4 قىُ

 108 .................................................................................................................................................................... یذطٚخ هی ٚ ٘طٖٚ

 ٔسَ تٛؾظ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 28-4 قىُ

 114 ................................................................................................. هیولاؾ ٚ یوٛا٘تٛٔ( ٌطفیتٛن) پبضأتط 11 اؾتفبزٜ ثب 

 ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ٚ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ تفبٚت: 29-4 قىُ

 هیولاؾ یپبضأتطٞب ٔسَ اظ اؾتفبزٜ ثب فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 67 یثطا یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ 

 114 ................................................................................................................................................................................... یوٛا٘تٛٔ ٚ 

  اظ ِٔٛىَٛ 67 اظ اؾتفبزٜ ثب ٔسَ زض قسٜ ا٘تربة ٌطفیتٛن 11 ؾٟٓ ٚ ی٘ؿج اثط ٗییتق: 30-4 قىُ

 115 ............................................................................................................................................................................... فَٙٛ ٔكتمبت

 ثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 31-4 قىُ

 115 ................................................................................ فَٙٛ ٔكتمبت اظ ِٔٛىَٛ 67 یثطا (LOO) یتمبعق یبثیاضظ ّٝیٚؾ

 116 . ّٝیٚؾ ثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 32-4 قىُ

 116 .............................................................................................................. 40 قٕبضٜ ِٔٛىَٛ ثسٖٚ (LOO) یتمبعق یبثیاضظ

 یبثیاضظ ّٝیٚؾثٝ یتدطث فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ ثطحؿت قسٜ یٙیثفیپ فَٙٛ یىطٚثیٔ ضس تیفقبِ: 34-4 قىُ

 117 ............................................................................................................................ 40 قٕبضٜ ِٔٛىَٛ ثسٖٚ( LMO) یتمبعق

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 فصل اول

 مقدمه
 

 



 2ٔمسٔٝ ٚ وّیبت                                                                              فهُ اَٚ:

  

 

 

 

 هقذهِ -1-1

ثطای وؿت  ٞبی آٔبضی ٚ ضیبضیضٚـ زا٘كٕٙساٖ قیٕی ثٝ ٘حٛی اظأطٚظٜ ثؿیبضی اظ     

قٛز. یىی اظ ٟٕٔتطیٗ اعلاق ٔی 1ٕ٘بیٙس وٝ ثٝ آٖ وٕٛٔتطیاؾتفبزٜ ٔی ٞبی قیٕیبیی زازٜ

ٞب ٞبی ؾبذتبضی آٖٞب ثب ٚیػٌیی اضتجبط ثیٗ ذٛال ِٔٛىَٛوٕٛٔتطی ٔغبِقٝ ٞبی وبضثطز ظٔیٙٝ

2 فقبِیت، -ثبقس. ایٗ ٘ٛؿ اظ ٔغبِقبت وٝ تحت فٙٛاٖ اضتجبط وٕی ؾبذتبضٔی
QSARیب اضتجبط ٚ 

 ، ذبنیت-ؾبذتبض وٕی
3
QSPR ٞب ثیٗ ذهٛنیبت ِٔٛىَٛ ٔٛخٛز ثبقٙس ثٝ ٘حٜٛ اضتجبطٔیٔقطٚف

ثیٙی ی ثیٗ ؾبذتبض ٚ فقبِیت تطویجبت، پیفپطزاظ٘س. ثطضؾی ضاثغٝٞب ٔیٚ ٚیػٌی ؾبذتبضی آٖ

. ؾبظزپصیط ٔیٞب أىبٖفقبِیت تطویجبت خسیس ضا ثطاؾبؼ اعلافبت ٔطثٛط ثٝ ؾبذتبض قیٕیبیی آٖ

ٚ  بییقیٕی ی،فیعیى ثیٗ ؾبذتبض قیٕیبیی ثب ذٛالضٚاثظ ضیبضی  QSAR/QSPRٞبی ٔسَ

 فقبِیت ثیِٛٛغیىی ٞؿتٙس.

ؾبظ٘س تب اثعاضٞبی ٔغّٛثی ٞؿتٙس وٝ قیٕیسا٘بٖ ضا لبزض ٔی QSAR/QSPR ٞبیٔسَ

ٌطٞبی ِٔٛىِٛی ٘مف ثیٙی وٙٙس. تٛنیفبیی خسیس ٚ حتی ؾٙتع ٘كسٜ ضا پیفیفّٕىطزٞبی قیٕ

ٌطٞبی ِٔٛىِٛی خسیس ثب ٕٞجؿتٍی زاض٘س ٚ پیسا وطزٖ تٛنیف  QSAR/QSPRاؾبؾی زض ٔغبِقبت

ٌط ِٔٛىِٛی اؾت. نسٞب تٛنیف QSAR/QSPR ثط٘سٜ تحمیمبتثیكتط ثطای فقبِیت/ذبنیت، پیف

ٞبی ٔرتّفی اظ ٔتغیطٞبی ؾبذتبضی ضا قطح زٞٙس ٚ ثطای تٛا٘ٙس خٙجٝٙس وٝ ٔیٞؿت زض زؾتطؼ

وبض ضٚ٘س. اظ ثیٗ ایٗ ٝقیٕیبیی ٚ فقبِیت ثیِٛٛغیىی ثی، اضتجبط ثب ا٘ٛاؿ ٔرتّف ذٛال فیعیى

ای زؾت آٔسٜ اظ ٔحبؾجبت قیٕی وٛا٘تْٛ فٕٛٔیت فٕسٌٜٝطٞبی اِىتطٚ٘ی ثٌطٞب، تٛنیف تٛنیف

ٞبی ٔحبؾجبتی قیٕی وٛا٘تْٛ )ٔب٘ٙس زاض٘س ٚ یه ضلبثتی ثیٗ پیچیسٌی ٔحبؾجبت ٚ نحت ضٚـ

                                                           
1
 Chemometrics  

2
 Quantitative structure-activity relationship  

3
 Quantitative structure-property relationship  



 3ٔمسٔٝ ٚ وّیبت                                                                              فهُ اَٚ:

  

 

افعاض ٔحبؾجبتی ٚ ٞبی اذیط زض ؾرتپیكطفت .( ٚخٛز زاضزab inito ٚٞبی ٘یٕٝ تدطثی ضٚـ

ٞبی وبضآٔس ثٝ تٛؾقٝ ٔحبؾجبت قیٕی وٛا٘تْٛ ِٔٛىِٛی وٕه وطزٜ اؾت. ٌؿتطـ اٍِٛضیتٓ

ثبیس ٔتغیط ذتبض ِٔٛىِٛی اؾت وٝ ؾب اؾتٛاض ثطاؾبؼ ایٗ فطضیٝفقبِیت  -اضتجبط وٕی ؾبذتبض

تٛا٘س ٔیفقبِیت  -ضتجبط وٕی ؾبذتبضاٞب ثبقس. ثطای ذٛال ثیِٛٛغیىی ٚ قیٕی فیعیه آٖ ٔؿئِٛی

اظ ضٚی ؾبذتبض ِٔٛىِٛی تطویجبت ٔكبثٝ وٝ  ٘كسٜ ضا آظٔبیفخسیس یب فقبِیت ثیِٛٛغیىی ٔبزٜ 

 زؾت آٚضز.ٝا٘س، ثتبوٖٙٛ تكریم زازٜ قسٜ

 QSAR/QSPRساسی هزاحل اصلی هذل-1-2

 ٔطاحُ فجبضتٙس اظ:ایٗ  

 ٞبا٘تربة ؾطی زازٜاِف( 

 ٌطٞبتِٛیس تٛنیفة( 

 ٔتغیطا٘تربة ج( 

  QSAR ؾبظیٔسَز( 

 ٞبثیٙی ٔسَاضظیبثی ٚ پیفٜ( 

 1 ّااًتخاب سزی دادُ -1-2-1

ٞب ثٝ زلت قٛ٘س وٝ ثبیس نحت آٖٞبی قیٕیبیی اظ آظٔبیف تدطثی ٚ یب ٔمبلات تٟیٝ ٔیزازٜ    

یه ٔٙجـ ٌطفتٝ ٞب ثبیس اظ ٞبی ٚضٚزی ٘یؿت. زازٜاظ نحت زازٜ خسااضظیبثی قٛز چٖٛ نحت ٔسَ 

 قٛ٘س.

 2گزّاتَلیذ تَصیف-1-2-2

ٌطٞبی تئٛضی ٔرتّف اظ ای اظ تٛنیفٞبی ٌؿتطزٜافعاضٞب، ٔدٕٛفٝتقساز ظیبزی اظ ٘طْ    

وٙٙس وٝ ثغٛض ٔثبَ ثطذی اظ ضا ٔحبؾجٝ ٔی  X,Y,Zٞبی زٚ ثقسی تب ٔرتهبت ؾٝ ثقسی ٌطاف

 ثبقس.( ٔیDRAGON, Surface analysis suiteافعاضٞبی ضایح زض ایٗ ظٔیٙٝ زضاٌٖٛ ) ٘طْ

                                                           
1
Data set  

2
Descriptor genration 



 4ٔمسٔٝ ٚ وّیبت                                                                              فهُ اَٚ:

  

 

  گزتؼزیف تَصیف -1-2-2-1

ٞؿتٙس وٝ ٚیػٌی ٞبی ٔتفبٚتی اظ ِٔٛىَٛ ضا  2پبضأتطٞبی فسزی 1ی ِٔٛىِٛیٌطٞبتٛنیف    

فیعیىی تدطثی ِٔٛىَٛ یب -یٕیتٛا٘ٙس ذٛال قٌطٞبی ِٔٛىِٛی ٔیتٛنیفثیبٖ ٔی وٙٙس. 

ثٝ  ٞبی ٔحبؾجبتی ثبقٙس.ٞبی ضیبضی ٚ اٍِٛضیتٓفطَٔٛٞبی تئٛضی ٔحبؾجٝ قسٜ ثٝ ٚؾیّٝ  ا٘سیؽ

ٌطٞب، اعلافبت ذبنی اظ ِٔٛىَٛ ضا زض اذتیبض ٔی ٌصاض٘س. فجبضت زیٍط، ٞط یه اظ ایٗ تٛنیف 

ٌطٞبی ٌطٞب اظ إٞیت ثٝ ؾعایی ثطذٛضزاض اؾت. زض نٛضتی وٝ تٛنیفتقییٗ ٚ ا٘تربة تٛنیف

ب ٔكىُ ٔٛاخٝ قسٜ ٚ ٔسَ ٔٙبؾت ثٝ زؾت ا٘تربة قسٜ ٔٙبؾت ٘جبقٙس، فُٕ ٔسَ ؾبظی ث

ا٘تربة قٛ٘س وٝ ثبیس ی یٌطٞبثبیس زلت وطز ٚ تٛنیف ٌطٞب٘رٛاٞس آٔس. ثٙبثطایٗ زض ا٘تربة تٛنیف

 زض اضتجبط ثب ٚیػٌی ذبل ِٔٛىَٛ ثبقٙس.

ا٘س ٚ زؾت آٔسٜٝٞب ٚ ضٚیىطزٞبی ٔرتّف تقطیف قسٜ ثٌط اظ تئٛضیتٛنیف 3000كتط اظ یث    

ٌط ِٔٛىِٛی اعلافبت ذبنی اظ وُ . ٞط تٛنیفثبقٙسٔی افعاضٞبی ذبنی لبثُ ٔحبؾجٝ٘طْ ثٝ ٚؾیّٝ

٘یبظ ثٝ ٌطٞب ثٝ عٛض پیٛؾتٝ ثب افعایف ٌیطز زض ٘تیدٝ تقساز تٛنیفاعلافبت قیٕیبیی ضا زض ثطٔی

یبثس. یه ٘ىتٝ افعایف ٔی ،ٞبی ثیِٛٛغیىی ٚ قیٕیبییؾیؿتٓ زض ٔٛضزتط فٕیكوؿت اعلافبت 

ٌیط٘س. ؾبظی، اعلافبتی اؾت وٝ زض ثطٔیٌطٞب زض ٔؿبئُ ٔسَز تٛخٝ زض اؾتفبزٜ اظ تٛنیفٔٛض

ؾبظی اؾتفبزٜ وٙٙس، ٌطٞب ثطای فطآیٙس ٔسَٙس وٝ ثٟتط اؾت اظ اوثط تٛنیفٙوافطاز ٌٕبٖ ٔیثطذی 

ٔحتٛای ٞب ثب ٞبیی ٞؿتٙس وٝ ٔحتٛای اعلافبت آٌٖطٞب آٖایٗ ٘بزضؾت اؾت ثّىٝ ثٟتطیٗ تٛنیف

 اعلافبت پبؾد لبثُ ٔمبیؿٝ ثبقس.

 گزّاٍیضگی هْن تَصیف -1-2-2-2

 ٞبی ظیط ضا زاقتٝ ثبقٙس:ٌطٞبی تقطیف قسٜ ثبیس ٚیػٌیتٛنیف

 تفؿیط ؾبذتبضی زاقتٝ ثبقٙس.اِف( 

 یه ذبنیت ٕٞجؿتٍی ٔغّٛثی زاقتٝ ثبقس. حسالُ ثبة( 

                                                           
1
 Molecular descriptor 

2
Numerical indices 



 5ٔمسٔٝ ٚ وّیبت                                                                              فهُ اَٚ:

  

 

 ایعٚٔطٞب تٕبیع لبئُ قٛز. ؾبذتبضٞبی ٔكبثٝ ٔثُ ثبیس ثیٗج( 

 وبض ضٚز.ٝثطای یه ؾبذتبض ٔٛضقی ث ثبیسز( 

 ثبیس ٔؿتمُ ثبقس.ٚ( 

 ؾبزٜ ثبقس.ظ( 

 گزّاتقسین تٌذی تزحسة اًَاع تَصیف -1-2-2-3

 ٌیط٘س وٝ فجبضتٙس اظ:ٌطٞبی ٔرتّفی زض ٔحبؾجبت ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔیتٛنیف

 یب قٕبضقی ثسٖٚ ثقسٌط تٛنیفاِف(      

 یب اثط اٍ٘كتی یه ثقسیٌط تٛنیفة(     

 تٛپِٛٛغیىی یب زٚ ثقسی ٌطتٛنیفج(     

 یب ٞٙسؾی ؾٝ ثقسی ٌطتٛنیفز(    

 ٌط اِىتطٚ٘ی تٛنیفٜ(     

 1گز ضوارضییا تَصیف تذٍى تؼذ ّایگزتَصیف -1-2-2-3-1

س. ایٗ ٘قٛ٘بٔیسٜ ٔی ٌط ثسٖٚ ثقستٛنیف ٌطٞبی ثٝ زؾت آٔسٜ اظ فطَٔٛ قیٕیبییتٛنیف    

 تقسازٞب ٘ساض٘س. ِٔٛىِٛی ٘یبظی ثٝ اعلافبت ٔطثٛط ثٝ ؾبذتبض ِٔٛىِٛی ٚ اتهبلات اتٓ ٞبیٌطتٛنیف

ٌطٞب ثٝ زؾتٝ اظ تٛنیف عٛض ٔدٕٛؿ یب ٔیبٍ٘یٗ ذٛال اتٕی اظ ایٗ ٘ٛؿ، ٕٞیٗپیٛ٘سٞبٞب ٚ اتٓ

قٛ٘س، شاتبً تفؿیطپصیط٘س، ثٝ ؾبذتبض ِٔٛىِٛی ٌطٞب ثٝ آؾب٘ی ٔحبؾجٝ ٔیایٗ تٛنیف ضٚ٘س.قٕبض ٔی

 تقساز ،(MW) ا٘س. ٔب٘ٙس فسز اتٕی، ٚظٖ ِٔٛىِٛی٘یبظی ٘ساض٘س ٚ ٔؿتمُ اظ وٙفٛضٔبؾیٖٛ ثٟیٙٝ

ٚ ٞط تبثقی اظ ذٛال اتٕی خعء ایٗ ٌطٜٚ  2ٌطٞبی اؾبؾیٞب ٚ ثٝ عٛض وّی تٛنیفا٘ٛاؿ اتٓ

، ثبض اتٕی، ققبؿ ٚا٘سضٚاِؿی ٚ ققبؿ وٛٚالا٘ؿی، خطْ اتٕیفجبضتٙس اظ ثبقٙس. ذٛال اتٕی ضایح  ٔی

 پصیطی اتٕی ٞؿتٙس.لغجف

                                                           
1
Dimensionless descriptor or count descriptor   

2
 Consitutional descriptor  



 6ٔمسٔٝ ٚ وّیبت                                                                              فهُ اَٚ:

  

 

  1اًگطتی اثز یایک تؼذی گزّای تَصیف -1-2-2-3-2

س ٔثُ ٘تٛا٘ٙس اظ اعلافبت ظیط ؾبذتبضی ِٔٛىَٛ ٔحبؾجٝ قٌٛطٞبی ِٔٛىِٛی وٝ ٔیتٛنیف    

اؾت. ایٗ  1D یه ثقسی یب ٌطٞبیٞبی فبّٔی، اخعاء ظیط ؾبذتبضی ٔتقّك ثٝ تٛنیفٌطٜٚ تقساز

زض حضٛض ظیط وٝ  ٞؿتٙس ثقسیزٚ ٞبییقٛ٘س، ثطزاضاٍ٘كتی ٔقطفی ٔی فٙٛاٖ اثطٌٝطٞب وٝ ثتٛنیف

 قٛز.ٔكرم ٔیثب نفط ٚ زض غیبة آٖ یهثب  ؾبذتبض

 2یا  تَپَلَصیکی دٍتؼذی گزّایتَصیف -1-2-2-3-3

یه ِٔٛىَٛ ضا ثطحؿت ٔبٞیت  ٞب زضچٍٍٛ٘ی اتهبَ اتٓ ( (2Dزٚثقسی ٌطیه تٛنیف   

اعلافبتی ضاخـ ثٝ ؾبذتٕبٖ، ا٘ساظٜ ٚ  ٌطٞبایٗ زؾتٝ اظ تٛنیف وٙس.پیٛ٘سٞبی قیٕیبیی ٔقیٗ ٔی

ٔیعاٖ قبذٝ ای قسٖ ِٔٛىَٛ، ٘حٜٛ اتهبَ اتٓ ٞب ٚ ٘ٛؿ اتٓ ٞبی ٔٛخٛز زض یه ِٔٛىَٛ ضا زض 

ثبیس ؾبذتبض ِٔٛىَٛ ضا ثٝ نٛضت یه ٞب اثتسا ٌطض ٔی زٞٙس. خٟت ٔحبؾجٝ ایٗ تٛنیفاذتیبض ٔب لطا

 ٌطاف قیٕیبیی ضؾٓ ٕ٘ٛز.

ضیبضی ٔی ثبقس وٝ فٕٛٔبً ثب قیٕی  -، قبذٝ ای اظ فّٓ قیٕی3تئٛضی ٌطاف قیٕیبیی     

تئٛضی زض اضتجبط اؾت. ثط اؾبؼ ایٗ تئٛضی یه ٌطاف ٘كبٖ زٞٙسٜ ٔدٕٛفٝ ای اظ فٙبنط یه ٌطٜٚ 

ٌطاف اظ تقسازی ضأؼ ٚ ِجٝ تكىیُ قسٜ اؾت. ِجٝ ٞب ٞب ٔی ثبقس. ٞط ٚ ٘حٜٛ اضتجبط ثیٗ آٖ

ذغٛعی ٔی ثبقٙس وٝ ضأؼ ٞب ضا ثٝ ٞٓ ٔتهُ وطزٜ ا٘س. یه زؾتٝ اظ ٌطاف ٞب، ٌطاف ٞبی ّٔىِٛی 

ٞؿتٙس. زض ایٗ ٌطاف ٞب ٞط ٘مغٝ ٘كبٖ زٞٙسٜ یه اتٓ ثٛزٜ ٚ ذغٛط ثیٗ ٘مبط ٘یع ٘كبٖ زٞٙسٜ 

ظ ٌطاف ٞب ٔٙؾٛض اظ ٔؿیط، فبنّٝ ای اؾت وٝ زض عَٛ پیٛ٘س قیٕیبیی ثیٗ اتٓ ٞبؾت. زض ایٗ ٘ٛؿ ا

یسضٚغٖ ضا ٘كبٖ ٕ٘ی زٞٙس. ایٗ ٞآٖ ٞیچ ٘مغٝ ای زٚ ثبض تىطاض ٘كٛز. ٔقٕٛلاً زض ٌطاف ٞب، اتٓ 

ا٘سیؽ ٞب اعلافبتی قبُٔ ؾبذتٕبٖ، ا٘ساظٜ ٚ ٔیعاٖ قبذٝ ای قسٖ ِٔٛىَٛ، پیٛ٘سٞب، تقساز اتٓ ٞب 

                                                           
1
 One-dimensional descriptors or fingerprints  

2
 Two-dimensional descriptors or topological descriptors 

3
 Chemical graph theory  



 7ٔمسٔٝ ٚ وّیبت                                                                              فهُ اَٚ:

  

 

ٚؾیّٝ ضا٘سیه زض ؾبَ ٝا زاضا ٔی ثبقٙس. ایٗ ا٘سیؽ ٞب اِٚیٗ ثبض ثٚ ٘ٛؿ اتٓ ٞبی ٘بخٛض زض ِٔٛىَٛ ض

 . قس انلاحٚ وبیط تٛؾظ ٞبَ  1976اضائٝ قسٜ ٚ ؾپؽ زض ؾبَ  1975

ا٘سیؽ  4ٚ، ا٘سیؽ ٚایٙط3ٌطٞبی قىُ وبیط، تٛنیف2ٞبی ِٔٛىِٛی، قٕبض لس1ْا٘سیؽ ٞٛظٚیب    

 ٌطٞب ٞؿتٙس.ٞبیی اظ ایٗ ٘ٛؿ تٛنیفٔثبَ 5ٞبضای

  6ٌّذسی یا سِ تؼذی گزّاتَصیف -1-2-2-3-4

. یىی اظ ثبقٙسٔیٞٙسؾی ٘ؿجت ثٝ ٘ٛؿ تٛپِٛٛغی اظ إٞیت ثیكتطی ثطذٛضزاض ٌطٞبیتٛنیف    

ثٙبثطایٗ ٞب ثب ؾبذتبض ؾٝ ثقسی ِٔٛىَٛ ٞب ٔی ثبقس. ، اضتجبط آٌٖطٞبذهٛنیبت ثبضظ ایٗ تٛنیف

ٞب ثبیس پبیساضتطیٗ ؾبذتبض فضبیی ِٔٛىَٛ تقییٗ قٛز وٝ ثٟیٙٝ  ٌطلجُ اظ ٔحبؾجٝ ایٗ تٛنیف

 ا٘دبْ ٔی قٛز.  یوٛا٘تٛٔ وطزٖ ِٔٛىَٛ تٛؾظ ضٚـ ٞبی ٔىب٘یه

     الکتزًٍیگزّای تَصیف -1-2-2-3-5

اِىتطٚ٘ی ثیبٍ٘ط ذٛال اِىتطٚ٘ی ِٔٛىَٛ ٞب ٔی ثبقٙس ٚ اعلافبت ٔفیسی ٌطٞبی تٛنیف    

اِىتطٚ٘ی ثیٗ ِٔٛىِٛی ٚ زضٖٚ ِٔٛىِٛی اضائٝ ٔی زٞٙس. ایٗ ٘ٛؿ اظ ثط ٞٓ ضاخـ ثٝ ثط ٞٓ وٙف ٞبی 

وٙف ٞب ذٛال فیعیىی ٚ قیٕیبیی ِٔٛىَٛ ٞب ضا ثٝ قست تحت تأثیط لطاض ٔی زٞٙس. إٞیت ایٗ 

ثط ٞٓ وٙف ٞب ثٝ ٚیػٜ ٍٞٙبٔی وٝ ِٔٛىَٛ ٞبی فُٕ وٙٙسٜ لغجی ثبقٙس، ثیكتط ٔی قٛز. ثب تٛخٝ 

اظ اِىتطٖٚ، پطٚتٖٛ ٚ ٘ٛتطٖٚ تكىیُ قسٜ ا٘س، ثٙبثطایٗ ثؿیبضی اظ ضفتبضٞبی  وٝ ِٔٛىَٛ ٞبثٝ ایٗ

ِٔٛىَٛ ضا ٔی تٛاٖ ثب تٛخٝ ثٝ تأثیطات ٔتمبثُ اِىتطیىی زضن ٚ تٛخیٝ ٕ٘ٛز. ا٘ساظٜ ٚ لسضت 

٘یطٚٞبی حبنُ اظ ثطٞٓ وٙف ٞبی اِىتطٚ٘ی، ثبض خعئی اتٓ ٞب، ٘حٜٛ تٛظیـ ثبض زض ِٔٛىَٛ، فبنّٝ 

ٔربِف، ٌكتبٚض زٚ لغجی ٚ لغجف پصیطی ِٔٛىَٛ ٞب ضا ٔی تٛاٖ زض ایٗ ٔٛضز ٘بْ ثطز. ثیٗ ثبضٞبی 

                                                           
1
 Hosoya index  

2
 Molecular walk counts  

3
 Kier shap descriptor  

4
 Wiener index  

5
 Haray indices  

6
 Three-dimentional descriptors or geometrical descriptors 



 8ٔمسٔٝ ٚ وّیبت                                                                              فهُ اَٚ:

  

 

ثٙبثطایٗ زا٘ؿتٗ ٔمبزیط فٛق ثطای یه ِٔٛىَٛ ٔی تٛا٘س زض پیف ثیٙی ٚ تٛخیٝ ضفتبض آٖ زض ٔحیظ 

 ٔفیس ثبقس. 

٘ی ضا طٚوٝ ثتٛا٘س ثٝ ٘حٛی یىی اظ فٛأُ ٔؤثط زض ثطٞٓ وٙف ٞبی اِىتٌطی ٞط ٘ٛؿ تٛنیف    

اِىتطٚ٘ی ٌطٞبی ی تٛنیفلطاض ٔی ٌیطز. ثطای ٔحبؾجٝاِىتطٚ٘ی ٌطٞبی ثیبٖ وٙس، زض ٌطٜٚ تٛنیف

ٞبی ٔعثٛض ضا ٔحبؾجٝ ٕ٘ٛز. ٌطٞب ضا ثٟیٙٝ وطزٜ ٚ ؾپؽ تٛنیفٚ ٞٙسؾی ثبیؿتی ؾبذتبض ِٔٛىَٛ

ٔی قٛز. ایٗ ثطای ثٟیٙٝ وطزٖ ؾبذتبض ِٔٛىَٛ ٞب فٕٛٔبً اظ ضٚـ ٞبی اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی اؾتفبزٜ 

ٚ ٘یٕٝ تدطثی تمؿیٓ ٔی قٛ٘س. زض ضٚـ ٞبی  ٗضٚـ ٞب ثٝ عٛض وّی ثٝ زٚ ٌطٜٚ ضٚـ ٞبی آغبظی

٘یع ٔقطٚفٙس، خٟت ٔحبؾجٝ پبضأتطٞبی اِىتطٚ٘ی  ab initioوٝ أطٚظٜ ثٝ ضٚـ ٞبی  ٗآغبظی

بزِٝ ؾبذتبضی اظ حُ زلیك ٔقبزِٝ قطٚزیٍٙط اؾتفبزٜ ٔی وٙٙس. ضٚقٗ اؾت وٝ ثطای حُ زلیك ٔق

قطٚزیٍٙط ٘بٌعیط اظ حُ تقساز ظیبزی ا٘تٍطاَ پیچیسٜ ٚ زقٛاض ٞؿتیٓ. ثٝ عٛض ٔثبَ ثطای حُ تبثـ 

ا٘تٍطاَ ٚ ٔقبزِٝ زضخٝ ثبلا ضا حُ ٕ٘ٛز. اِجتٝ ثؿیبضی اظ  106ٔٛج یه ِٔٛىَٛ ٔتٛؾظ ثبیس ثیف اظ 

٘عزیه ثٝ نفط زاض٘س. ٔكرم اؾت وٝ چٙب٘چٝ ضٚقی لبزض  ه یبا٘تٍطاَ ٞبی فٛق ٔمبزیطی ثطاثط ی

ثٝ اؾتفبزٜ اظ تمطیت ٞبی ٔٙبؾت خٟت حصف ایٗ ا٘تٍطاَ ٞب ثبقس ثؿیبض ٔغّٛة ثٛزٜ ٚ ثبفث 

قٛ٘س  نطفٝ خٛیی زض ظٔبٖ لاظْ ثطای ٔحبؾجبت ذٛاٞس قس. ثٝ فلاٜٚ حصف ایٗ ا٘تٍطاَ ٞب ثبفث ٔی

 طز. وٝ ثتٛاٖ ِٔٛىَٛ ٞبی ثعضٌتط ضا ثطضؾی و

تئٛضی تمطیت اٚضثیتبَ ِٔٛىِٛی اغّت اظ زازٜ ٞبی تدطثی ٔطثٛط ثٝ اتٓ ٞب ٚ ؾیؿتٓ ٞبی     

ِٔٛىِٛی خٟت ترٕیٗ وٕیت ٞبی لطاض زازی وٝ پبضأتط ٔحبؾجبتی ٔحؿٛة ٔی قٛ٘س، اؾتفبزٜ 

زض ٔحبؾجبت ٘یٕٝ  ٔی وٙس. اظ ایٗ ضٚ ثٝ ایٗ تىٙیه ٞب، ضٚـ ٞبی ٘یٕٝ تدطثی ٌفتٝ ٔی قٛز.

ٚ ضٕٙبً زض ایٗ  قٛزتط اظ ٞبٔیّتٛ٘ی ِٔٛىِٛی اؾتفبزٜ ٔیی فٕٛٔبً اظ یه ٞبٔیّتٛ٘ی ؾبزٜتدطث

ٞبی تدطثی ٚ تٛا٘ٙس ثطای ٕٞبٍٞٙی ثب زازٜٞبی تدطثی ٚ یب اظ پبضأتطٞبیی وٝ ٔیٔحبؾجبت اظ زازٜ

 قٛز.ٔیٌطفتٝ ٞبی تدطثی تٙؾیٓ قٛ٘س، وٕه تٛا٘ٙس ثطای ٕٞبٍٞٙی ثب زازٜیب پبضأتطٞبی وٝ ٔی


