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 ؿاِ٘ىـٜ ٣ّْٛ ٌلٜٚ ُیٕی

 

 پبیبٖ ٘بٔٝ وبكُٙبًی اكُـ ُیٕی فینیه

 كُتٝ ُیٕی ٌلایَ ُیٕی فینیه
 

پیص تیٌی خَاظ تیَلَصیکی ٍ تزهَدیٌاهیکی تزخی دارٍّا ٍ 

 QSAR  ٍQSPRتزکیثات آلی تا استفادُ اس رٍش 
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 اًتبؿ ِٔبٚك

 ؿوتل ٣جـاِلٗب ٘ىٛئی 
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 ثٌٕٝ ت٤بِی

 

 
 پیص تیٌی خَاظ تیَلَصیکی ٍ تزهَدیٌاهیکی تزخی دارٍّا ٍ تزکیثات آلی تا استفادُ اس رٍش

QSAR  ٍQSPR 

 
 ٞبی تغٔیّیام ف٤بِیتپبیبٖ ٘بٔٝ اكائٝ ُـٜ ثٝ ٣ٙٛاٖ ثؾِی 

 

 تًٛٚ

 ٔلیٓ ِٜفی

 

 ثلای اؽق ؿكرٝ وبكُٙبًی اكُـ

 

 ٣ّْٛ پبیٝ ؿاِ٘ىـٜ ٌلٜٚ ُیٕی

 ؿاٍِ٘بٜ ٤ٙٓتی ُیلام

 

 ارسیاتی پایاى ًاهِ تَسظ ّیات داٍراى تا درجِ: 

 )اًتبؿ كإٞٙب( ُیٕی فینیه-ُیٕیك كُتٝ ؿاِ٘یب ٟٔـی پبپلیؿوتل ٔغٕـ 

 ُیٕی آِی )اًتبؿ كإٞٙب(-اًتبؿیبك كُتٝ ُیٕیؿوتل ٔغٕـ ٘ٛیـ ًّٜب٘ی كاؿ 

 ُیٕی فینیه )اًتبؿ ِٔبٚك(-ؿوتل ٣جـاِلٗب ٘ىٛئی اًتبؿیبك كُتٝ ُیٕی

 ؿوتل رّیُ ٔمـًی .اًتبؿ ؿاٍِ٘بٜ ُیلام )ؿاٚك(

 ؿوتل ؿلاكا ٔغٕـ آلبیی اًتبؿیبك ؿاٍِ٘بٜ ٤ٙٓتی ُیلام )ؿاٚك(

 

 ٔـیل أٛك آٔٛمُی ٚ تغٔیلات تىٕیّی ؿاٍِ٘بٜ:

 

 چاج هحفَػ ٍ هخػَظ تِ داًطگاُ غٌؼتی ضیزاس است حق
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 تمـیٓ ثٝ

 

 

 پـك ٚ ٔبؿك ؿٌِٛم ٚ ٟٔلثب٘ٓ وٝ

ٔلا ثٙـٌی عك،                                       

آماؿ میٌتٗ،                                                          

ٚ اِفجبی م٘ـٌی آٔٛؽتٙـ.                                                                         

 

 ٚ تمـیٓ ثٝ ٕٞٝ آ٘بٖ وٝ ٔلا ٣ّٓ آٔٛؽتٙـ.
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 سپاسگشاری

 

 

 سپاس ٍ ستایص هؼلوی را کِ تِ هي اًذیطیذى را آهَخت، ًِ اًذیطِ ّا را.

 

رٙبة آلبی ؿوتل ًّٜب٘ی كاؿ وٝ ؿك ته ته ِغ٠بت ُىُ ٌیلی ٚ ام رٙبة آلبی ؿوتل پبپلی ٚ 

پیِلفت ایٗ پلٚهٜ تغمیمبتی، كإٞٙبیی ٓجٛك ٚ ٕٞلاٞی ؿٌِٛم ثلای ایٗ رب٘ت ثٛؿ٘ـ،وٕبَ تِىل 

 كا ؿاكْ.
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پیَ ثیٙی ؽٛاّ ثیِٛٛهیىی ٚ تلٔٛؿیٙبٔیىی ثلؽی ؿاكٚٞب ٚ تلویجبت آِی  ثب اًتفبؿٜ ام كٍٚ 

QSARٚ QSPR 
 ثٝ ًٚیّٝ:

 ٔلیٓ ِٜفی
 
 

كتجبٙ ٜٔٙمی ثیٗ ًبؽتبك ٚ ف٤بِیت ا QSARؿك ایٗ كًبِٝ ؿك ٓـؿ ٌٞتیٓ وٝ ثب اًتفبؿٜ ام كٍٚ 

 آٖ ٞب(MIC50عـالُ غ٠ّت ثبمؿاك٘ـٜ) ثل كٚی ف٤بِیت ثیِٛٛهیىی ٣ـؿ ام تلویجبت ٗـ لبكس كا38

تٛٓیف وٙٙـٜ ٞبی ٔؾتّف ثلای ٞل ِٔٛىَٛ ٔغبًجٝ ُـٜ اًت.ؿك  ؿك ایٗ تغمیكثـًت آٚكیٓ.

ٗلیت  ٞبیٚ تٛٓیف وٙٙـMIC50ٜپبكأتل ثیٗ  6ٟ٘بیت ٤ٔبؿِٝ ای ُبُٔ 

 RDF100V ،Total valence connectivity ،G1v، Mor04v،Mwc10،(logPتٛمی٢)

اكتجبٙ ٜٔٙمی ثیٗ ًبؽتبكثب ؿٔبی  QSPRٕٞضٙیٗ ثب اًتفبؿٜ ام كٍٚ  ِٔٛىَٛ ٞب ثلللاك ُـ.

ثٝ ؿًت آٚكؿٜ ُـ.وٝ  DECHEMA( ثلای ؿًتٝ ای ام ؿاؿٜ ٞبی Pc( ٚ فِبك ثغلا٘ی)Tcثغلا٘ی)

 ، Mor3u R5ؿك ٟ٘بیت ٤ٔبؿِٝ ای ُبُٔ َُ پبكأتل ثیٗ ؿٔبی ثغلا٘ی ٚ تٛٓیف وٙٙـٜ ٞبی 

MATS ، BELp2  ٚMor2v ِٟبك ثغلا٘ی ٚ تٛٓیفپبكأتلثیٗ فِ بی ُبُٔ پٙذِٔٛىِٟٛب ٚ ٤ٔبؿ

ثٝ ٣لاٜٚ ثب  ثلللاك ُـ.Sum of Dgree،Mv،H  ، Mor21u (،logp٘لیت تٛمی٢)ٞبیوٙٙـٜ

اًتفبؿٜ ام كٍٚ كٌلًیٖٛ فبمی الـاْ ثٝ ٔـَ ًبمی ثلای ثٝ ؿًت آٚكؿٖ اكتجبٙ ثیٗ ؿٔبی ثغلا٘ی 

 ٚ ؽٛاّ ًبؽتبكی ولؿیٓ.
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  ك

 

 ٓفغٝ                                                        ٣ٙٛاٖ                                                                      

34............................................عـالُ ٔلث٤بت رنئی............................................................................................................ 4-2-6  

 34........................................................................................................................................ت رنئی ه٘تیىیوٕتلیٗ ٔلث٤ب4-2-7

 35.........................................................................................................(FA-PLS)آ٘بِین فبوتٛك عـالُ ٔلث٤بت رنئی 4-2-8

35..............................................ُجىٝ ٞبی ٣ٔجی................................................................................................................ 4-2-9  

35...............................................آٔبؿٜ ًبمی ؿاؿٜ.............................................................................................................. 4-2-10  

35.........................................................................................................................ٔمیبى ًبمی ٚ ٔتٕلون ًبمی........... 4-2-11  

36........................................................................................................................................تٔغیظ ٚ ٔتلاوٓ ًبمی ؿاؿٜ 4-2-12  

36.......ًبؽت ٔـَ پیٍِٛیی وٙٙـٜ:تغّیُ كٌلًیٖٛ ؽٜی..................................................................................... 4-2-13  

37...صٙـؽٜی.......................................................................................................................تزنیٝ ٚ تغّیُ كٌلًیٖٛ  4-2-14  

39.........................................................ًبیل تجـیلات.......................................................................................................... 4-2-15  

 ثٝ وبك ٌیلی كایب٘ٝ ؿك ٛلاعی ؿاكٚ ٞب:فُٔ پٙزٓ

 41................................................................ٔمـٔٝ........................................................................................................................ 5-1

 41............................................................................................................ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی ٚ ِٔٛىِٛی................................... 5-2

 41.................................................ٔىب٘یه ِٔٛىِٛی............................................................................................................... 5-2-1

 42................................................ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی..............................................................................................................5-2-2

 43.................................................................................................................................................ا٘تؾبة كٍٚ......................5-2-3

 43.........................................................كًٓ ًبؽتبكٞبی ُیٕیبیی................................................................................5-2-3-1

 3D............................................................................................................................................................44ًبؽتبكٞبی 5-2-3-2

 44..............................ا٘لهی........................................................................................................................ وٕیٙٝ ولؿٖ-5-2-3-3

 44................................................................ِٔبٞـٜ ًبؽتبكٞبی ًٝ ث٤ـی.................................................................-5-2-3-4

 45................................................اث٤بؿ ِٔٛىِٛی................................................................................................................-5-2-3-5



 

  م

 

 45..........................................ؽٛاّ ِٔٛىِٛی................................................................................................................. -5-2-3-6

 ٓفغٝ                                                 ٣ٙٛاٖ                                                                             

 ChemOffice........................................................................................................................................45افناكی ثٌتٝ ٘لْ 5-3

 HyperChem...............................................................................................................................45افناكی ٞبی ٘لْثٌتٝ 5-4

 Dragon...................................................................................................................................................46افناكی ثٌتٝ ٘لْ 5-5

 Gaussia 03......................................................................................................................................................46افناك ٘لْ 5-6

 MATLAB............................................................................................................................................................47٘لْ افناك  5-7

 SPSS/PC................................................................................................................................................47افناكی ثٌتٝ ٘لْ 5-8

 47..........................ٔغبًجٝ ٚ اًتؾلاد تٛٓیف ٌلٞبی ِٔٛىِٛی......................................................................................... 5-9

 HyperChem....................................................................................................48تٛٓیف ٌلٞبی ثٝ ؿًت آٔـٜ ام  5-9-1

 Gaussian 03...................................................................................................47ام  تٛٓیف ٌلٞبی ثٝ ؿًت آٔـٜ 5-9-2

 Dragon...................................................................................................................48تٛٓیف ٌلٞبی ثـًت آٔـٜ ام  5-9-3

  QSPR/QSARفُٔ ُِٓ:ُیٕی وٛا٘تٛٔی ٚ وبكثلؿ آٖ ؿك

 50..................................................................ٔمـٔٝ........................................................................................................................6-1

 50................................................................................................................كٍٚ ٞبی ُیٕی وٛا٘تٛٔی.................................. 6-2

 50...............................................كٍٚ ٞبی آغبمیٗ............................................................................................................... 6-2-1

 52...................................................................................................................................................فبن –كٍٚ ٞبكتلی 6-2-1-2

 52................................تزلثی........................................................................................................................ٞبی ٘یٕٝك6-2-2ٍٚ

 DFT ........................................................................................................................................53تئٛكی تبث٤ی صٍبِی 6-2-2-1

6-2-2-2 ETH..............................................................................................................................................................................54 

6-2-2-3CNDO..........................................................................................................................................................................54 

6-2-2-4 INDOٚMINDO....................................................................................................................................................54 



 

  ى

 

6-2-2-5MNDO،AM1،PM3..............................................................................................................................................55 

 56........................ُٔپَه :یه ثل٘بٔٝ اكثیتبَ ِٔٛىِٛی ٘یٕٝ تزلثی..................................................................................6-2-3

 56........ٔپه..........................................................................................................................تزلثی ؿك ٞبی ٘یٕٝكٍٚ 6-2-3-1

 58.............................................ثٟیٙٝ ًبمی ٞٙـًٝ ِٔٛىِٛی........................................................................................ 6-2-3-2

 59..............ٞبی ٔپه......................................................................................................................ای ام لبثّیتؽلآٝ 6-2-3-3
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 QSARرٍش  فػل اٍل:

 
 

 هقذهِ

 
عفٞ ٔغیٚ  اؿ رـیـ،وِف ٚ ت٤ًٛٝ ٔٛ ثلای ؿكن ٔىب٘یٌٓ فلآیٙـٞبی ٔؾتّف ُیٕیبیی،

ٞٙٛم تٛا٘بیی عُ ٌٔبئُ ثٝ ٛٛك وبُٔ ٚرٛؿ ٘ـاكؿ ٚ ثلای ٣ّٕی  ی ؿیٍل ُیٕی،ٞبمیٌت ٚ مٔیٙٝ

ٞب ؿك ٌلٚ ٓلف ثبُـ وٝ ا٘زبْ آٖای ٔیثٌیبك پیضیـٜ ٞبیًیٌتٓ ولؿٖ ث٤٘ی ام ٌٔبئُ ٘یبم ثٝ

 ٞبی ثٌیبك ٚ ٜٔب٤ِبت ٌٌتلؿٜ اًت.ٞنیٙٝ 

ث٤٘ی ام ایٗ تـاثیل ٌٔتّنْ تغییل ُىُ  تٛا٘ـ ؿك ٛلاعی ؿاكٚٞب اًتفبؿٜ ُٛؿتـاثیل ٔؾتّفی ٔی 

یه تغییل ؿك ثمیٝ تـاثیل ُبُٔ  للاك ثٍیلؿ. ٌیل٘ـٜ ؿاكٚ ٌٞتٙـ ثٝ ٛٛكی وٝ ؿاكٚ ثٟتل ؿك ٔٛل٤یت

ٞبی اتٔبَ ٌیل٘ـٜ تغت وَٙٔتبثِٛیٌٓ ٚ یب ثلٞٓ ٛی وٝ تٛمی٢،ثٝ ٘غ ؽٛاّ فینیىی ؿاكًٚت؛

عبٚی ت٤ـاؿی اًتؾلاف ثل ایٗ تـاثیل اغّت ٌٔتّنْ ًٙتن ِٔٛىَٛ ٞبی ِٔبثٝ  تإحیل للاك ثٍیل٘ـ.

صٙبٖ وٝ ثتٛا٘یٓ  ؿك ؿًتلى اًت. ٞبی ٣بّٔیٌلٜٚٞبی آكٚٔبتیه یب غیل آكٚٔبتیه ٚیب كٚی عّمٝ

ٞب ٚ تلویت اًتؾلاف ٞبی ٕٔىٗ ًٙتن وٙیٓ، آٖ ٌبٜ ِٔٛىَٛ ٞبی ِٔبثٝ ای كا ثب ٕٞٝ اًتؾلاف

ایٗ اٌل كُٚی اتؾبف ُٛؿ وٝ ثٙبثل .ت٤ـاؿ ٘بٔغـٚؿی ام ِٔٛىَٛ ٞبی ِٔبثٝ ٕٔىٗ كا ٔی تٛاٖ ًبؽت

 . ]1[ـ ؽٛاٞـ ثٛؿثٌیبك ٔفی ًتفبؿٜ ُٛؿ،ثٝ ٚاًٜٝ آٖ ثتٛاٖ تٕٔیٓ ٌلفت وٝ وـاْ اًتؾلاف ا

ٞبی ٛلاعی ؿاكٚ ٞبی پیٍِٛیی وٙٙـٜ ؽٛاّ تلویجبت ٔفیـ ٚٔجلٔی ثٝ ٔـَ ثٙبثلایٗ ٘یبم

ثب ؽٛاّ ثٟجٛؿ یبفتٝ ٚ وبَٞ ٣ٛاكٕ رب٘جی ٚ ٕٞضٙیٗ تِؾیْ ًلأت ٔٛاؿ ُیٕیبیی  رـیـ

ـ ٚ كُـ كٍُُٚٛ٘یٕیبیی وٝ ثٝ ٔغیٚ میٌت ٚاكؿ ٔی٣لاٜٚ ثل ایٗ تِؾیْ ؽٜل ٔٛاؿ  ٌٞتیٓ.

 ُٛؿ.ثٝ ُـت اعٌبى ٔی ،ٞبی ًٙتنی ربیٍنیٗ ٚ ثی ؽٜل

ی ُٛؿ ٚ یب ؿاكیٓ وٝ ربیٍنیٗ اًتفبؿٜ ام عیٛا٘بت آمٔبیٍِبٞاعتیبد ٞبیی ٌقُتٝ ام ایٗ ثٝ كٍٚ

ٔتؾٔٔیٗ ُیٕی ؿاكٚیی ثب كٍٚٞبی ٔـیـی ٞب كا ثٝ عـالُ ثلًب٘ـ.ٔـتؿًت وٓ اًتفبؿٜ ام آٖ

أىبٖ پقیل  ٞبٞبی آٖیٙـآمٔبیَ ٚ ؿكن فلآ اٍ٘ینٜ وٝ ًٙتن، كا ثب ایٗ 1تلویجبت كٞجل ،ٞبی ٤ٔیٗ

ٞب ًٙتن یه تلویت رـیـ ثلای ٞبی ًٙتی ٕٔىٗ ثٛؿ ٔبٜكٍٚ ثب اًتفبؿٜ ام .ولؿ٘ـثبُـ آلاط ٔی

ٌٔتٕلی ثلای ٞبی ثٌیبك ٚ ایٗ ؿك َٛٛ للٖٚ ٌقُتٝ تلاٍثٙبثل ٞبی ثیِٛٛهیه َٛٛ ثىِـ.یَبٔآم

                                                            
1 Lead compounds 
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ٞنیٙٝ تغمیمبت  ِغبٝ ثیِٛٛهیىی ف٤بَ ٌٞتٙـ ثب ٞـف وبَٞام وٝ ٛلاعی تلویجبت رـیـی 

 .]2[ٓٛكت ٌلفتٝ اًت یٍِبٞیآمٔب

ٞبی زنیٝ ٚ تغّیُ آٔبكی ٚ كیبٗی ؿاؿٜت اًت. 1ٞبی ٔغبًجبتی وٕٛٔتلیىيام رّٕٝ كٍٚ

٣جبكت ؿیٍل وٕٛٔتلیىي یه كٍٚ ثٝ  ُٛؿ.ٛلاً تغت ٣ٙٛاٖ وٕٛٔتلیىي یبؿ ٔیُیٕیبیی ٤ٕٔ

ثیٙی ًلی ؿیٍل ٜ ٞبی ِٔؾْ ٚپیَولؿٖ اٛلا٣بت ٔفیـ ام یه ًلی ؿاؿٔـ ثلای ؽلآٝ وبكآ

 ٞبًت.ؿاؿٜ

٣بت ٌیلی ٚ اًتؾلاد اٛلاٞبی ا٘ـامٜیٙـت ٞـف وٕٛٔتلیىي ثٟجٛؿ ثؾِیـٖ فلآؿك عمیم

ٞبی ٟٔٓ وبكثلؿ یىی ام مٔیٙٝ ثبُـ.ٌیلی ُـٜ فینیىی ٚ ُیٕیبیی ٔیا٘ـامٜ ٞبیٔفیـتل ام ؿاؿٜ

 ؿٞـ.ٞبی ًبؽتبكی آٟ٘ب ٌ٘جت ٔیٞب كا ثٝ ٚیوٌیؿك ٜٔب٤ِبتی اًت وٝ ؽٛاّ ِٔٛىَٛ وٕٛٔتلیىي

ایٗ ١ٛ٘  ٞبی ًبؽتبكی آٖ اًت.ت ٚ ؽٛاّ یه تلویت ٘بُی ام ٚیوٌیؿا٘بٖ ف٤بِیام ٠٘ل ُیٕی

ٚ ٕٞضٙیٗ ثلكًی وٕی اكتجبٙ ( QSAR)ٙ ًبؽتٕبٖ ثب ف٤بِیت اكتجبام ٜٔب٤ِبت ثٝ ثلكًی وٕی 

ای ، پیـا ولؿٖ كاثٜٜٝٔب٤ِبت ا٘زبْ ایٗ ٞـف امثبُٙـ. ٤ٔلٚف ٔی( QSPR) ًبؽتٕبٖ ثب ٚیوٌی

٘تبیذ ایٗ  ؿ.ٞبی ًبؽتبكی آٖ ٚرٛؿ ؿاكپبكأتل یىُٛیٕیبیی یه ِٔٛىَٛ ٚاًت وٝ ثیٗ كفتبك فین

ثٝ  ٞبٞبی ًبؽتٕب٘ی آٖٞب ٚ ٚیوٌیبمی ٘غٜٛ اكتجبٙ ثیٗ ؽٛاّ ِٔٛىًَٛفٜٔب٤ِبت ٣لاٜٚ ثل ُفب

ٞبی ِٔبثٝ وٕه ٔیٞبی رـیـ ثل اًبى كفتبك ِٔٛىٍَِٛٞلاٖ ؿك پیَ ثیٙی كفتبك ِٔٛىَٛپوٚ

ٞبی آمٔبیٍِبٞی ثب می اًت وٝ ُبُٔ اكتجبٙ ٔیبٖ ؿاؿًٜبٞبی ٔـَؿك ٚال٢ ام رّٕٝ كٍٚ وٙـ.

-ٞب ؿاكای تبكیؾضٝوٝ ایٗ كٍٚ ؛ًبمی اًتبِت ًیٌتٓ ٔـَؿك ل ٕٞبٖ ؽٛاّ فینیىی یب غیل آٖ،

یُ ٘تبیذ ثبُٙـ ٚ اوٖٙٛ ٘ین ٘مَ ٔؤحلی ؿك تغّٞبی ثیِٛٛهیه ٔیًبمی ًیٌتٓای ٛٛلا٘ی ؿك ٔـَ

 ًبمی ِٔٛىِٛی ؿك ٓٙبی٢ ُیٕی ؿاك٘ـ.ٚ اًتفبؿٜ ام ٘تبیذ ٔـَ

ؽٛاٞیـ آٖ كا ثٟیٙٝ ؽٛاّ فینیىی ؿك ٠٘ل ثٍیلیـ وٝ ٔی ای كا ثب یه ًلیثٝ ٣ٙٛاٖ ٔخبَ ٕ٘ٛ٘ٝ

ٞبیی وٝ تلیٗ كٍٚام رّٕٝ تبمٜ ؛ٙ آ٘نیٕی،ٔمبٚٔت وِِی یه پّیٕل(اكتجب )ًٛؿٔٙـی ؿاكٚ، وٙیـ

 ثل اكتجبٙ اًت ٔجتٙیوٝ  (.1971ثبُـ)ٔی 2ٞبَ٘ كؿ اًتفبؿٜ للاك ٔی ٌیلؿ كٍٚثٝ ایٗ ٠ٙٔٛك ٔٛ

ٛاٖ حبثت اوتبَ٘ٛ ثٝ آة آٖ وٝ ثٝ ٣ٙ@ آثٍلینیA بِت پبكأتلثیِٛٛهیه ِٔٛىَٛ ؿك لٞبی ف٤بِیت

 ُٛؿ.٤ٔلفی ٔی

 3ٞبٔت)كٚاثٚ   ٌیلؿ.ؽٜی ؿك ُیٕی فینیه میٌتی للاك ٔیایٗ كٍٚ ؿك َٛٛ ا٘لهی آماؿ 

وٝ ثل اًبى ثٝ ١ٛ٘ ؿیٍلی ام ا٘لهی یب ؽٛاّ ٔبؿٜ  )ٍِبكیتٓ حبثت ت٤بؿَ(، هی آماؿل(وٝ ا٘(1953)

 ٞبییتلیٗ صٙیٗ كًٍٚبؿٜ ،ؿ ُـپیِٟٙبٕٞبٖ ٛٛك وٝ  .ٚاثٌتٝ اًت ُٛؿ،ا٘لهی آماؿ ًٙزیـٜ ٔی
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ثٝ ٕٞیٗ تلتیت  ُٛؿ.پیِٟٙبؿ ٔی ٞبٜی ٜٔلعٙـ ٚ كٌلًیٖٛ ؽٜی ثلای آٖٞبی ؽثٝ ٣ٙٛاٖ ٔـَ

ثٝ  ٚ( 1وٛاَ اًىی) وٙـٔـَ ثٝ ًٕت كٌلًیٖٛ غیلؽٜی ٔیُ ٔی ،تل ٔی ُٛؿوٝ ٔـَ پیضیـٜ

ٔیناٖ ف٤بِیت ٞبی آٖ ٔیبٖ ؽٛاّ فینیىی ٔبؿٜ ٚ  یٞبیی تب عَٔٛ كٚاث٠ٜٙٔٛك تٛاِی صٙیٗ ٔـَ

ًبیل  ٌلینی،٣لاٜٚ ثل آة وبك ٌلفتٝ ُٛؿ. ثٝ @ٞبی ٣ٔجیُجىAًٝبمی ثٝ كٍٚ ٔـَ ثبیٌتیٔی

ٌ٘جت آكیَ  ٣جبكتٙـ ام: ٞبیی،ٞبی ٔؤحل ٚ ٔلتجٚ ثٝ ٣ٙٛاٖ ٔتغیلٞبی ٌٔتمُ ؿك صٙیٗ ٔـَپبكأتل

ٞب ثٝ ٘یلٚٞبی ٚا٘ـكٚاِي ٚ ؽٛاّ اِىتلٚاًتبتیه یه كٍٚ وٝ ؿك ثلٌیل٘ـٜ اٛلا٣بت ًٝ ث٤ـی اتٓ

  COMFAوٝ ثٝ اؽتٔبك @ٞبی ِٔٛىِٛی تٜجیمی٘بِین ٔیـاٖآAٔب٘ٙـ ،ؿك لبِت یه ٔـَ ثبُـ

ایٗ پبكأتلٞب  ٌقاكی ُـ. پبیٝ 1988ؿك ًبَ  4ثب٘يٚ  ،3ولأِل،  2پَتِلًٖٛوٝ تًٛٚ  ُٛؿ.ؽٛا٘ـٜ ٔی

٣لاٜٚ ثل آٖ اكتجبٛبت  ٔؤحل٘ـ. ًبمی ٔـَٚؿك ثٟیٙٝ ثبُٙـٔی٣ٕٛٔی  ٞبی ٚاثٌتٝ ثٝ آٖ،ٚ ٔتغیل

)ثٝ ایٗ  وٙـ.ٞب ؿك اث٤بؿ ًٝ ث٤ـی تٛریٝ ٔیًبؽتبك ٔبولِٚٔٛىَٛٔیبٖ ِٔٛىِٛی كا ؿك رٟت تٛریٝ 

 وٙـ(.ٞبی ٚا٘ـكٚاِي كا ِغبٝ ٔی٘یلٚٞبی اِىتلٚاًتبتیه ٚ پتبٌ٘ی٤ُٔٙی وٝ 

تٛاٖ ثٝ ٔی ٞبایٗ تىٙیهٚ ام ٟٕٔتلیٗ  ُٛؿ.ؽٛا٘ـٜ ٔی (QSARٞبی فٛق ثٝ ٘بْ )تىٙیه

(QSPR اُبكٜ ولؿ وٝ ایٗ تىٙیه مٔب٘ی وٝ ثٟیٙٝ ًبمی ت٤ـاؿی ام ؽٛاّ ٔىب٘یىی ثل اًبى )

 ٌیلؿ.ٔٛكؿ تٛرٝ للاك ٔی بٖ ّٜٔٛة ثبُـ،ف٤بِیتِ

تٛاٖ ا٘زبْ ؿاؿ ٚ ٔیؽٜی ٞبی ؽٜی ٚ غیلٔـَتٛاٖ ایٗ ٣ُٕ كا ؿك مٔیٙٝ یه ثبك ؿیٍل ٔی

ٌیلی ٙبثلایٗ ثلای ٘تیزٝث ِغبٝ ولؿ. یؿك صٙیٗ ٔـِ ٞب كاّ ٔت٤ـؿی ام ٔز٣ٕٛٝ ای ام ِٔٛىَٛؽٛا

ٞب ٚال٤بً ؿاكای صٙیٗ وٝ آیب آٖثٝ ٠ٙٔٛك آمٔبیَ ایٗ ؽٛاّ اِىتلٚاًتبتیه یب ؽٛاّ اِىتلٚ٘ی ٔبؿٜ،

ٝ ؿًتیبثی ث ،ام آ٘زبئیىٝ ٞـف ٟ٘بیی ُٛؿ.٘یه وٛا٘تْٛ ٔغبًجبتی اًتفبؿٜ ٔیٔىب كٚاثٜی ٌٞتٙـ،

 )كٍٚ ٞبی ٘یٕٝ ثبُـ ٚ ؿلت وٕتل ٚ وبكایی ثیِتل ّٜٔٛة اًت،ٕ٘یًبؽتبك ؿلیك اِىتلٚ٘ی ٔبؿٜ 

 ٞبی ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی ثلای صٙیٗ اٞـافی ّٜٔٛة اًت.كٍٚ تزلثی(

تٛا٘ٙـ ؿك تٛٗیظ اٛلا٣بت ٞبی وٕی آٔبكی ٔیٚ كًٍٚبمی ِٔٛىِٛی ٞبی ؿٌٚب٘ٝ ٔـَتىٙیه

ٛهیىی ثٝ ٘ـكت ثٝ یه یب ؿٚ ؽبٓیت ثٝ ؿِیُ ایٗ وٝ احل ثیِٛ ًبؽتبكی تلویجبت ف٤بَ ٔفیـ ثبُٙـ.

ٞب یه ٌٔإِٝ صٙـ ث٤ـی ثلای ت٤ـاؿ میبؿی ٣بُٔ اغّت ؿك ایٗ كٍٚثٙبثلایٗ  ُیٕیبیی ٚاثٌتٝ اًت،

 ٤ی ام پبكأتلٞب اًت.یُٛؿ وٝ لبؿك ثٝ تٛریٝ یه ف٘بی ًٜٚٔلط ٔی

ٔتفبٚت ٚ ت٤ـاؿ  5ٞبی ثیِٛٛهیىیٞبی پیضیـٜ ثب ف٤بِیتای ام ؿاؿٜوٝ ثتٛا٘یٓ ثب ٔز٣ٕٛٝثلای ایٗ

ألٚمٜ  ؿاكیٓ. كٍٚ ٚ ٔغبًجبتی ؿكوبك وٙیٓ ٘یبم ثٝ اثناكٞبی پیِلفتٝ آٔبكی  1ٞبوٙٙـٜمیبؿ تٛٓیف
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