
  

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 1511601کد رهگیری ثبت پروپوزال:         

 

 کد رهگیری ثبت پایان نامه:



  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  

 

 

 

 

 

 

نامه به دانشگاه بوعلی سینا تعلق دارد. در کلیه امتیازهای این پایان              

 نامه در مجلات، صورت استفاده از تمام یا بخشی از مطالب این پایان

راهنمای  استاد وها، باید نام دانشگاه بوعلی سینا ها و یا سخنرانیکنفرانس

 ضمن کسب مجوز کتبی از دفترنامه و نام دانشجو با ذکر مأخذ و پایان

 تحصیلات تکمیلی دانشگاه ثبت شود. در غیر این صورت مورد پیگرد قانونی

 های ذیل در کلیه مقالات خارجی و داخلیدرج آدرس قرار خواهد گرفت.

 ت، نامه در مجلاتمام یا بخشی از مطالب این پایانمستخرج از 

 باشد.الزامی می هاها و یا سخنرانیکنفرانس

 

………………………..……, Bu-Ali Sina University, Hamedan, Iran. 

 

 

 ...................، گروه ....................، دانشكده ..................، دانشگاه بوعلي سينا، همدان.

 

 

 

 

 

 مقالات خارجی

 مقالات داخلی



  

 

 

 

 
 

 دانشکدة شیمی

 گروه آموزشی شیمی آلی

 
 در رشته  پایان نامه ارائه شده به عنوان بخشی از فعالیتهای تحصیلی لازم جهت اخذ درجه کارشناسی ارشد

         )شیمی آلی(گرایش شیمی 

 

  :عنوان

 

 تحت شرایط کلرایداکسی (IV) زیرکونیم کاتالیزور کمک به استرها سنتز

 از استفاده با واکنش شرایط کردنبهینه و و در غیاب حلال مایکروویو

 افزارینرم محاسبات

 و

آزین، سولفونامید و تری مشتقات برخی فعالیت-ساختار کمّی روابط عهمطال

 های محاسباتی مختلف   روش از استفاده با کربوکسامید
 

 
 استادان راهنما: 

 دکتر اردشیر خزایی

 گلعلی زلفیدکتر محمد

 
 استاد مشاور: 

 دکتر زهرا رستمی 

 
 نگارش: 

 نگین سرمستی

 
 2937شهریور  72



  

 

 

 

 

 
 دانشکدة  شیمی

 آلیگروه آموزشی شیمی 
 

 

 پایاننامه برای دریافت درجه کارشناسی ارشد در رشته شیمی گرایش آلی  

                          

 عنوان:
 

 ومایکرووی تحت شرایط کلرایداکسی (IV) زیرکونیم کاتالیزور کمک به استرها سنتز

 افزارینرم محاسبات از استفاده با واکنش شرایط کردنبهینه و و در غیاب حلال

 و

آزین، سولفونامید و تری مشتقات برخی فعالیت-ساختار کمیّ روابط مطالعه

 های محاسباتی مختلف   روش از استفاده با کربوکسامید
 

 

 استادان راهنما: 

 دکتر اردشیر خزایی

 لگعلی زلفیدکتر محمد
 

 استاد مشاور: 

 دکتر زهرا رستمی 
 

 نگارش: 

 نگین سرمستی
 

 :کمیته ارزیابی پایان نامه
 

 شیمی آلی استاد ............................................................................اردشیر خزاییتر کداستاد راهنما:  -1

 شیمی آلی استاد ...............................................................گل........علی زلفیمحمدتر کداستاد راهنما:  -2

 یار شیمی فیزیکاستاد ........................................................زهرا رستمی.............تر کداستاد راهنما:  -3

 شیمی آلی استاد ...................................................................................داود آذریفرتر کداستاد مدعو:  -4

 شیمی آلی استاد ...................................................................................داود حبیبیتر کداستاد مدعو:  -5

 



                                                         سمه تعالیب                                                         
 

 

 

 

 نامه کارشناسی ارشدجلسه دفاع از پایانصورت
 

             آلیگرایش    شیمیشناسی ارشد رشته  نامه کارپایان

 

 با عنوان:
 

 مایکروویو تحت شرایط کلرایداکسی (IV) زیرکونیم کاتالیزور کمک به استرها سنتز -1

 -2 افزارینرم محاسبات از استفاده با واکنش شرایط کردنبهینه و و در غیاب حلال

آزین، سولفونامید و تری مشتقات برخی فعالیت-ساختار کمیّ روابط مطالعه

 های محاسباتی مختلف   روش از استفاده با کربوکسامید
 
 

 واحد در  6 به ارزش نگین سرمستی نامه خانم/ آقایجلسه دفاع از پایان

 در      شیمی   دانشکده  2آمفی تئاتر   محلدر       بعدازظهر 4    ساعت    22/66/1332   مورخ        شنبهچهار       روز 

 نامه نامبرده های لازم، پایانحضور هیأت داوران برگزار گردید که پس از بررسی

مورد ارزیابی قرار                                 و با درجه                                           به حروف                                      با نمره به عدد

 گرفت.

 

 

 امضاء علمی مرتبه سمت نام و نام خانوادگی ردیف

  استاد استاد راهنما اردشیر خزایی 1

  استاد استاد راهنما محمد علی زلفی گل 2

  استاد یار استاد مشاور زهرا رستمی 3

  استاد /خارجیداخلی داور داود آذریفر 4

  استاد /خارجیداخلی داور داود حبیبی 4

حصیلات مسئول ت  طیبه مدرکیان 5

 دانشکده تکمیلی

  استاد

  بدون حق رأی

   



 

 

 

 

  

  

 

 تقدیم به 

 

 پدر و مادرمهربانم که هر لحظه وجودم را از چشمه سارپراز عشق چشمانشان س یراب میکنند

 همسر عزیزم که همیشه حامی من بوده و هست

 و قشنگ ترین لحظه هایم را با او داشته و دارم

 

    

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

ی را که س  نند و کوشندگان، حق او را گزاردن نتوانند. و سپاس خدا خنوران، در ستودن او بمانند و شمارندگان، شمردن نعمت های او ندا

ر وجودشان است؛ و نفرین پيوسته بر دشمنان ايشان تا وسلام و در ن پاك او، طاهران معصوم، هم آنان که وجودمان وامدا د بر محمّد و خاندا

 ...روز رستاخیز

وند می را به من عطا كند که در تمام طول  انعزیزم و نعمت نیكی كردن به این  بزرگوار و مادر خواهم که توان سپاسگزاری از پدر از خدا

 های ايشان بود.ها و راهنمايیها،حمايتام، مهربانیزندگی، پشتوانه

که محیطی سرشار از سلامت و امنیت و آرامش و آسايش برای به پاس قدر دانی از قلبی آكنده از عشق و معرفت از همسر عزیزم                     

 .من فراهم آورده است

كنم در زندگی به هر آنچه دوست نهايت ممنون و سپاسگزارم و آرزو میبی اندريغشهای بیعزیزم،  به خاطر تمام كمك خواهران از  

 د.ند، دست ياب ندار

جناب آقای پروفسور  ی وي پروفسور خزا   جناب آقای ام،تاد راهنمای فرهيختهام را به اس دانم مراتب سپاس و قدر دانیلازم می

 مند بودم، تقدیم نمایم.دريغشان بهره، که همیشه از لطف افزون و بی گلزلفی

ه ترین مراحل پروژه از هر گونه مساعدت مضايغ ، استاد مشاور گرانقدرم، که در طول این دوره در سختاز سرکار خانم دکتر رستمی

 ننمودند، قدردان و سپاسگزارم.

 به پاس تمامی محبت ها و راهنمايی های بی دريغشان سپاسگزاری میکنم. یي زاده و سرکار خانم دارا جناب آقای خاکیاز 



 

 

 

 

نامه که وقتشان را جهت بررسی این پايان  حبیبیپروفسور آذريفر و جناب آقای پروفسور از داوران محترم این رساله، جناب آقای

ام. از تمامی مند شدهارشد بهرههای درس و محضر این اساتید محترم در مقطع کارشناسی و کارشناسیارم. من از کلاسز تصاص دادند، سپاسگ اخ 

 ام، كمال تشكر و امتنان را دارم.معلمين، دبیران و اساتید بزرگوارم که در مكتب ايشان از آغاز تا امروز علم و اخلاق آموخته

 اند، متشكرم.، ناظر تحصیلات تكمیلی که در این دفاعيه حضور يافتهقائمی از سرکار خانم

ای شیرین و خاطره انگیز را با آنان سپری كردم و عزیزانی که در دوران حضور در این دانشگاه افتخار با سپاس از تمامی دوستانم که دوره

 آشنايی با آنها را داشتم. موفقيت این عزیزان آرزوی من است.

كاران و دوستان عزیز در آزمايشگاه و از های تحقيقاتی شيمی آلی، شيمی فیزيك، شيمی کاربردی، شيمی تجزيه و شيمی معدنی تشكر تمامی هم

 كنم.می

صصی مواد(، خانم قره باغی )درتحصیلات تكمیلی(، آقای سرکار خانم دکتر مدركیان)مدیر تحصیلات تكمیلی(، از تخ
 مضنفات ) در انبار 

 مرادی( ، خانم NMR، آقای زبرجديان )اپراتور )در سايت کامپیوتر(  )درآموزش دانشکده(، آقای موسیوند ی اکبر آقای 

 ( و آقای چهاردولی )دانشکده شيمی( سپاسگزارم.IRآزمايشگاه(
 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 دانشگاه بوعلی سینا
 مشخصات رساله/پايان نامه تحصیلی

 عنوان:

 با واکنش شرايط کردنبهینه و و در غیاب حلال مايکروويو تحت شرايط کلرايداکسی (IV) زيرکونیم کاتالیزور کمک به استرها سنتز

 استفاده با آزين، سولفونامید و کربوکسامیدتری مشتقات برخی فعالیت-ساختار کمیّ روابط افزاری و مطالعهنرم محاسبات از استفاده

    های محاسباتی مختلفروش از
 سرمستی نگین نام نويسنده:

  گلمحمدعلی زلفی پروفسور پروفسور اردشیر خزائی،  راهنما: اساتیدنام 

 دکتر زهرا رستمی  : مشاور نام استاد

 گروه آموزشی:  آلی دانشکده:  شیمی 

 کارشناسی ارشدمقطع تحصیلی:  گرايش تحصیلی:  آلی شیمی رشته تحصیلی: 

 153تعداد صفحات:  52/06/1935: دفاعتاريخ  52/08/1931: پروپوزال بتاريخ تصوي

 

 چکیده: 

بین بنزيل اتانول و باشد که واکنش های متفاوت میکلرايد و الکلايزوفتالوئیل دیاسترها از سنتز دی از اين پروژه هدف      

که  دهدمیع نشان گیری سريد. غربالوشمیو مکانیسم احتمالی برای آن ارائه  شودمیکلرايد به عنوان مدل انتخاب دیايزوفتالوئیل

. در ادامه داردندمان و کمترين زمان واکنش را ، در حضور امواج مايکروويو بیشترين راO2.8H2ZrClشرايط بدون حلال و کاتالیزور 

دار طراحی آزمايش کلرايد، میزان کاتالیزور و توان مايکروويو با استفاده از روش هدفنسبت مولی بنزيل اتانول و ايزوفتالوئیل دی

مولی و  %10، کاتالیزور 59/5هالید بهترين شرايط نسبت  الکل به آسیل سازی نشان داد کهبهینه .شودمیسازی بهینه بنکن(-)باکس

 بررسیبرای  .باشدمی ثانیه 62/60و  %22/31افزار به ترتیب توسط نرم بینی شده بهینهپیش زمان . راندمان وباشدمی W60توان 

. میزان خطای مدل برای زمان دوشمیبا مقادير تجربی مقايسه  افزار نرم و نتايجشده  يط بهینه واکنش استفادهاز شرا هامدل اعتبار

بینی زمان و راندمان واکنش با دهنده توانايی پیشد که نشانيآمیدست به %022/1و برای راندمان واکنش   %089/1واکنش برابر 

 باشد.می دقت بالا توسط مدل

های ها به عنوان بازدارندهآزينترکیب از مشتقات تری 39 ،(QSARدامه برای بررسی رابطه کمیّ بین ساختار و فعالیت )در ا      

یناز با خاصیت ضد فیبروز پروتئ -سی ترکیب از بازدارنده پروتوکلاژن 23با خاصیت ضد هانتینگتون،استراز ترکیبات فسفودی

 هایگانه، رگرسیون جزء اصلی و کوچکترين مربعات جزئی به عنوان روشرسیون خطی چندد. برای ايجاد مدل از رگوشمی استفاده

انتخاب متغیر های روشای به عنوان سازی شده و روش مرحلهاز الگوريتم ژنتیک، آنیلینگ شبیه .دوشمیرگرسیون استفاده 

تقسیم بندی  آزمونو  آموزشف از کره به دو دسته تجربی توسط روش حذ 50pIC ها،د. برای تعیین معتبر بودن مدلوشمیاستفاده 

 ارائه بهترين جواب را  2/1پروتئیناز شعاع  -سی پروتوکلاژن هایو برای بازدارنده 6/1ها شعاع آزيند. برای مشتقات تریوشمی

ی رابطه کمیّ بین ساختار و . بررسشوندمیها دو اتم  با طول چند پیوند از هم جدا د که در آنارندگرهايی تاثیر توصیف .دهدمی

ند. وشمیهای گیرنده کانابینوئید با خاصیت ضد درد انتخاب ترکیب از آگونیست 55(، GQSARفعالیت بر پايه قطعه قطعه سازی )

از ند. با استفاده وشمیها تعیین بهترين حالت و يندآمیدست به يیهاها، مدلهای مولکولگرها برای قطعهپس از محاسبه توصیف

 . باشندا میهای تجربی دار 50pICبالاتری را نسبت  50pICند که احتمالاً وشمیهايی پیشنهاد روش مولکولاين 

(، رابطه کمّی بین QSARرابطه کمیّ بین ساختار و فعالیت )، O2.8H2ZrOClسازی، طراحی آزمايش، کاتالیزور استر، بهینهدیهای کلیدی: واژه

گانه، رگرسیون جزء اصلی، کوچکترين مربعات جزئی، الگوريتم ژنتیک، (، رگرسیون خطی چندGQSARه قطعه قطعه سازی )ساختار و فعالیت بر پاي

های گیرنده پروتئیناز، آگونیست-های پروتوکلاژن سیها، بازدارندهآزينسازی شده، روش مرحله به مرحله، مشتقات تریآنیلینگ شبیه

 کانابینوئید



 صفحه عنوان

 

 الف
 

 فهرست مطالب

 1.................................های نظری و پیشینه پژوهش( ...........................................اول: بررسی منابع)پایه فصل

 3بر مبنای طراحی آزمایش ....استرها سازی سنتز دیبخش اول: طراحی سیستماتیک برای بهینه 1-1

 3.............................................................................................................................مایکروویو ........................ 1-1-1

 3...........................................................................................................................................................................مقدمه

 0...........................................................................................................................امواج الکترومغناطیس 1-1-1-1

 0................................................................................گرما...ها به امواج الکترومغناطیس و تبدیل آن 1-1-1-6

 1.................................................................................................................................تاریخچه مایکروویو 1-1-1-3

 7...........................................................................................................................................یشطراحی آزما 1-1-6

 7................................................................مقدمه...........................................................................................................

  11.........................................................................................................................................................استرها 1-1-3

 11........................................................................................................................................................................مقدمه

 16.............................................مروری بر کارهای گذشته..................................................................... 1-1-3-1

 14................................................................................................................................................گیرینتیجه 1-1-4

 10......................................................................................................................بخش دوم: شیمی محاسباتی 1-6

 10........................................................................................................................................................................مقدمه

 11...................................................................و سیر تکاملی آن فعالیت-روابط کمیّ ساختارپیدایش  1-6-1

 17.............................................................................................................................روابط انرژی آزادخطی 1-6-6

 QSAR.....................................................................................................................................11های روش 1-6-3

 11...........................................................................................................................بیان و شرح متغیرها 1-6-3-1

 65.................................................................................................................های مولکولیگرتوصیف 1-6-3-1-1

 65...........................................................................های تجربی مشتق شده از شیمی آلیپارامتر 1-6-3-1-6

 61.......................................................................................................................خواص تئوری معین 1-6-3-1-3

 61................................................................................................................بعدیهای سهگرتوصیف 1-6-3-1-4

 66....................................................................................................................................انتخاب متغیرها 1-6-3-6

 63................................................................................................................انتخاب متغیرهای هدف 1-6-3-6-1

 64...............................................................................................................انتخاب متغیرهای ذهنی 1-6-3-6-6

 60..............................................................................................(QSARروابط کمیّ ساختار ـ فعالیت ) 1-6-4

 ARQS............................................................................................................60های مدل بندیطبقه 1-6-4-1

 QSAR.....................................................................................................................................60اهداف  1-6-4-6



 صفحه عنوان

 

 ب

 

 
 فهرست مطالب

 

 QSAR.........................................................................................................................61اصول پایه در  1-6-4-3

 QSAR........................................................................................................................................67مدل  1-6-4-4

 67......................................................................................................بینی، ارزیابی و تفسیر مدلپیش 1-6-4-0

 67.................................................................................و تفسیر مدل بینی و ارزیابیپیش هایروش 1-6-4-1

 61.........................................................................................................................................معرفی ترکیبات 1-6-0

 QSAR......................................................................................................35تحقیقات پیشین در زمینه  1-6-1

 31.....................................................................................................گرهای مورد استفادهیفمعرفی توص 1-6-7

 36............................................................................................................پارامترهای آماری مورد استفاده 1-6-8

 33............................................................................................................................های رگرسیونروش 1-6-8-1

 33.............................................................................................................رگرسیون خطی چندگانه 1-6-8-1-1

 34......................................................................................................................ن جزء اصلیرگرسیو 1-6-8-1-6

 34..........................................................................................رگرسیون کوچکترین مربعات جزئی 1-6-8-1-3

 34.....................................................................................................................متغیرخاب های انتروش 1-6-8-6

 34...................................................................................................................روش مرحله به مرحله 1-6-8-6-1

 30..............................................................................................................................الگوریتم ژنتیک 1-6-8-6-6

 30.............................................................................................سازی شدهالگوریتم آنیلینگ شبیه 1-6-8-6-3
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 MLR.........................................................................................11( مولکول پیشنهادی توسط روش 67ل )شک

 PCR.......................................................................................154( مولکول پیشنهادی توسط روش 68)شکل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 صفحه عنوان

 

 ر
 

 
 

 فهرست علائم اختصاری

 

 OVAT یک متغیر در یک زمان

 DOE طراحی آزمایش

 QSAR فعالیت-روابط کمیّ ساختار

 MLR رگرسیون خطی چندگانه

 PLS رگرسیون کوچکترین مربعات جزئی

 PCR رگرسیون جز اصلی

 2R مجذور ضریب همبستگی

 RMSE ریشه میانگین مجذور خطا

 QSAR ابطه کمیّ بین ساختار و فعالیتر

 FBQSARGQSAR , رابطه کمیّ بین ساختار و فعالیت بر پایه قطعه قطعه سازی

 MIC حداقل غلظت بازدارندگی

 GA الگوریتم ژنتیک

 SA سازی شدهآنیلینگ شبیه

 OPLS سازی مایعاتپتانسیل بهینه شده برای شبیه

 50IC بازدارندگیحداقل غلظت نصف 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


