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 چکیده:

QSAR  يافتنبه منظور را  يوتریکامپ يا ياضير یهااست که مدل يروش هايبترک يتساختمان و فعال يکم هایرابطهيا بررسي 

. انتخاب است يژگيانتخاب و QSARانجام  یهاهحلمر يناز مهمتر يكي. يردگيو ساختار بكار م يتفعال ينب یدار آماريرابطه معن

ما  ياردر اخت يدیها اطلاعات مفيژگيو ينا کهیبطور داده مجموعه یهايژگير مجموعه از ويز يکعبارت است از انتخاب  يژگيو

 يبهبود کارائ  ،يادگيریکاهش زمان  ،يازحافظه مورد ن ،کاهش زمان محاسبه انتخاب ويژگي عبارت است از هایايدهفبگذارند. 

بكار را   است خطي و غيرخطي یهاهای انتخاب ويژگي که شامل روشروشانواع ما . استمخدوش های و حذف داده يشگوييپ

دو روش استفاده شده است: سازی از . برای مدلايمکردهاستفاده مختلفي  ایابزارهم انتخاب ويژگي از جعبهبرای انجا. برديم

 . گرددکه روش غيرخطي محسوب مي و  شبكه عصبيکه يک روش خطي است  ایمرحله رگرسيون

جعبه ابزار   يننام اايم. ايجاد کردهابزاری را در متلب جعبه ،2D-QSARمنظور انجام سريع و يكپارچه محاسبات  به

FQSAR .هایانواع روش توانراحتي ميها است. به محاسبهدقت در انجام  و افزايش سرعتابزار اين جعبههای از مزيت است 

بر روی سه  هاهمحاسبی های انتخاب ويژگي، نتيجهابزار و روشبرای ارزيابي جعبه .ها را به آن اضافه نمودانتخاب ويژگي و مدل

 اين جعبه ابزار مورد بررسي قرار گرفته است.با استفاده از  داده مجموعهتا 
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 QSAR های رياضي يا کامپيوتری را به منظور يافتن روشي است که مدل هاليت ترکيبمي ساختمان و فعاک هایرابطهيا بررسي

جديد بكار مي هایيببيني فعاليت شيميايي ترکشپيروش برای  اين .گيردبكار مي 0و ساختار 3دار آماری بين فعاليترابطه معني

 رود.

 انگیزه 1-1

و اين تعداد  استمخصوص به خود  هایيتصنها دارای خاآکدام از  در دنيا وجود دارد که هر 1ها ميليون ترکيبامروزه بيش از ده

گيری بكار "in vivo"شيميايي وجود دارد :  یهاترکيب شناسيزيستسه روش برای مطالعه فعاليت  .استدائما در حال افزايش 

که شامل به  "in silico"... وها، ها، بيومولكولبه کارگيری سلول "in vitro"آزمايشگاهي(، هایزنده )مثل حيوان موجودهای

 . است هاترکيب شيميايي -فيزيكي هایيا خصوصيتبيني فعاليت زيستي و برای پيش ایهای محاسبهکارگيری روش

و همچنين غيرممكن  استها نياز نه و زمان زيادی برای اجرای آاز جمله اينكه هزين ،هستند هاييعيبهای تجربي دارای روش

 هایمطلبکند. با توجه به ايجاد مي پژوهشگرانهايي را برای محدوديت هاها و يا حيوانها بر روی انسانآزمايشبودن انجام برخي 

 ها با افزايش قدرت پردازش کامپيوترها برای، و در کنار همه اينپژوهشگرانها و اطلاعات در دسترس و نيز افزايش داده هذکر شد

های تجربي برای جايگزين روش به عنوان ابزار کمكي و يا حتي "in silico"های مروزه روشپيچيده و حجيم، ا هایانجام محاسبه

های مورد استفاده برای ترين روشقرار گرفته است. يكي از معمولپژوهشگران مورد استقبال  هابيني فعاليت زيستي ترکيبپيش

 شود کههايي اطلاق ميبه روش QSAR. است( QSARاليت )کمي ساختمان فع هایهطاستفاده از راب هابيني فعاليت ترکيبپيش

 شود. ها استفاده ميبيني فعاليت آنبرای پيش هاهای ساختماني ترکيباز يک رابطه کمي مبتني بر مشخصه

 :استبه شرح زير  QSARروش  هایمزيت

 ها.مولكول شيميايي و فعاليت زيستي –های فيزيكي بيني ويژگيامكان پيش 

 ينه مراحل کشف و توسعه داروهاکاهش هز. 

 جانبي داروها قبل از توليد انبوه اثرهایبيني امكان پيش. 

 مساله بیان 1-3

                                                
1 Activity 

2 Structure 

3 Compounds 
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 :کرد خلاصه توانمي زيربه شرح  کلي مرحله شش در را  QSARانجام کلي طور به

 يشيمياي -يفيزيك هایخصوصيت يا زيستي فعاليت به مربوط هایداده گردآوری) هاپايگاه داده تهيه( 

 ساختماني توصيفگرهای تعيين يا و محاسبه. 

 های پرتدادهحذف  مناسب و 1توصيفگرهای انتخاب سازی،ها، استانداردداده 0سازیشامل : نرمال 3هاسازی دادهدهامآ 

 فعاليت و توصيفگرها بين مناسب( مدل) کمي رابطه ابداع 

 شده ارايه مدل معتبرسازی 

 مدل موفقيت عدم صورت در نياز مورد تغييرات اعمال و قبلي هایمرحله به بازگشت 

 

 QSAR کلي انجام هایهحل: مر1-3شكل 

 

 استانتخاب توصيفگرهای مناسب  منوط به موفقيت اين .است مرحله انتخاب ويژگيQSAR انجام  هایهحليكي از مهمترين مر

مورد  فعاليتو افزونگي( و يا انتخاب پارامترهای با قدرت تبيين بالاتر  خدوشمنامرتبط ) هایتوصيفگرشامل حذف بعضي از  که

 . استمطالعه 

                                                
1Data Pre-Processing 

2 Normalization 

3 Descriptors 
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مطالعه قرار مورد  QSARها در مطالعات از منابع استخراج شده و کاربرد آنتوصيفگر های مختلف انتخاب در اين مطالعه روش 

ای هلب طراحي شده و مورد استفاده قرار خواهد گرفت. کارآيي روشتافزار مابزار مناسبي توسط نرمجعبه بدين منظور . خواهد گرفت

ناسب های مالمللي مورد بررسي قرار گرفته و مدلهای بينسازی استخراج شده از دستورالعملهای معتبرمختلف با استفاده از شاخص

 ابداع خواهد شد. 

  اهداف 1-2

. برای رسيدن به اين هدف است QSARهای انتخاب ويژگي در ع روشانوا نامه، مطالعه و مقايسه کاربرداين پايان هدف اصلي

 های ذيل طراحي خواهد شد.با ويژگي 3ابزاریجعبه

 فايل اکسل در دسترس کاربر قرار دهد.يک های خروجي را به صورت کليه داده 

 مدل  ابداع و معتبرسازی يک هایهافزاری که با يک عمليات ساده بتوان کليه مرحليكپارچگي: نرمQSAR  را

 انجام داد.

 است ميسرسادگي  به جديد هایالگوريتم افزودن امكان. 

 نامهچهارچوب پایان 1-8

افزارهللای بكللار رفتلله بلله طللور مختصللر رمنللپرداختلله و سللپس  QSARهللای در فصللل دوم ابتللدا بلله معرفللي انللواع روش       

هلای مختللف آن ملورد بررسلي قلرار و سلپس روشدر ملورد انتخلاب ويژگلي بحلث  فصلل دوم در اداملهشلود، توضيح داده ملي

جعبله ابلزار  ملورد تجزيله هلای کلدو سلپس ، خواهلد شلد توضليح داده هلافصل سوم روش بكار رفتله در محاسلبهگيرد، در مي

 پلنجمو در فصلل  خواهلد شلدهلا بيلان دادهمجموعله بدسلت آملده بلرروی  هلایهيجلنت چهلارمگيرد. در فصل و تحليل قرار مي

ر پيوسلت ب راهنملای اجلرای برنامله د د شلد.ه خواهلآتلي ارائل هلایهبلرای مطالعل ييپيشلنهادها ،هلاهيجلبنلدی نتپس از جمع

ورده شده است.آ

                                                
1 Toolbox 
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3-1 QSAR چیست؟ 

                QSAR ایهيميايي يک ترکيب با خصوصيتش -يفيزيك هایهای کمي بين فعاليت و يا خصوصيتهابطر به 

 0، هانس3فوجيتا توسط 3364 برای اولين بار در سال QSARهای مدرن (. روش3-0شود )شكل ساختماني آن اطلاق مي

 ابداع گرديد و پس از آن به سرعت گسترش يافت. 1ويلسون  [3]

 

 رابطه بين فعاليت و ساختار :3-0شكل 

 توصیفگرها 3-1-1

 گردند:به دو دسته زير تقسيم مي هستند،های مولكول توصيفگرها در واقع مشخص کننده ويژگي

  توصيفگرهای دوبعدی(2D) 

مولكول دارند مانند  4، که نياز به نمايش مسطحشودوع توصيفگرها در واقع توصيفگرهای توپولوژيكي گفته مياين ن

 های مولكول.تعداد اتم

 3)) توصيفگرهای سه بعدیD  

رهايي گشود، از قبيل توصيفها توصيفگرهای سه بعدی گفته ميندارند که به آ 5گونه ديگری از توصيفگرها نياز به نمايش سه بعدی

که بكار  اييهکاربر و تقريب ،افزاربسته به نوع نرم سه بعدی. مقدار توصيفگرهای استهای مولكول و غيره که مربوط به زاويه بين اتم

                                                
1 Fujita   

2 Hansch 

3 Wilson   

4 3D  descriptors 

5 Flat 


