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لکیل آ N ًیلیذسالیسیلا بر رٍی هطتقات (QSAR)فعالیت -در ایي تحقیق  هطالعِ ی رابطِ ی کوی ساختار

،ضبکِ ی عصبی  (GA)شًتیک الگَریتن  .ضذُ استاًجام  آلسایوردارٍ ّای ترکیبات بِ عٌَاى  کربَهیت

غیر خطی ٍ خطی   QSAR، برای ایجاد هذل ّای  (MLR)،رگرسیَى خطی چٌذگاًِ(ANN)هصٌَعی 

ساختار ّای بْیٌِ از   31G-6ٍ سری پایِDFT (B3LYP) رٍشبا استفادُ  .گرفتِ استهَرد استفادُ قرار 

 ٍ  Hyperchem ،ChemOffice  ٍGaussian 09W. ازًرم افسار ّای ُ ضذایي هطتقات بذست آٍرد

Dragon  .برای بْیٌِ سازی هَلکَل ّا ٍ هحاسبات تَصیفگرّای ضیوی کَاًتَهی استفادُ ضذُ است

 .استفادُ گردیذ Unscramblerدرًْایت برای آًالیس دادُ ّا از ًرم افسار 

ًسبت بِ سایر رٍش ّای  هَفق تریي رٍش  ANNدّذ کِ هذل  ًتایج بذست آهذُ از ایي کار ًطاى هی

 ّای پیص گَیی هعقَل را دارد .ٍ قابلیت هی باضذ آهاری 

ٍ رٍش جک ًایف در لایِ ّای   GA-PLS ٍ GA-PCRسی ّای اًجام ضذُ با رٍضْای ربا بربِ طَر کلی 

در ایي تحقیق ،کوتریي اًحراف هوکي  بررسیترکیب هَرد  02از هیاى  1،،6،،7،،،02ٍترکیبات،هختلف 

با  آلسایورّای ضذ بیواری ترکیبات برای ساخت دارٍ هٌاسب تریيدارًذ ٍ بِ عٌَاى  راًسبت بِ ّذف 

  ّوچٌیي بْتریي تَصیفگرّا عبارت اًذ از : ضًَذ. عولکرد بْتر، پیص بیٌی هی

.G1e، F02[C-N]، T(O..Cl)، GATS6m، GATS6p، Mor02m 
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(ANNضبکِ ی عصبی هصٌَعی ) (،GAشًتیک الگَریتن) ، تکربَهی


