
 چکیده
 مشتق دارویی متوترکسات انجام شد. 13(، در QSARدر این مطالعه، ارتباط ساختار با فعالیت)

بررا  بهینره کررد      SCRFبهینه شدند. مدل  90در نرم افزار گوسین  B3Lyp/6-31gترکیبات به روش زیر 

( بره عنروا    ANN( و شبکه عصبی مصرنوعی )  MLRترکیبات در حلال آب استفاده شد . رگرسیو  خطی)

( و ژنتیک به عنوا  روش بهینه ساز  برا  انتخاب بهترین SAابزار مدلساز  و الگوریتم ها  شبیه ساز  )

بهینه ساز  با هم مقایسه -بکار برده شدند. نتایج بدست آمده از روشها  ترکیبی مدلساز ها  هتوصیف کنند

Rه بهترین ضریب همبسرتگی ) نشا  داد ک GA-ANNشدند و روش 
( RMSE( و مقردار میرانگین خطرا )   2

 دارد. 

مقدار میرانگین خطرا    GA-ANNو  GA-MLRو  SA-ANNو  MLR-ANNو MLR-MLRها  در روش

(RMSE به ترتیب )381/9و  193/9و  341/9در فاز گاز  و  321/9و  221/9و 382/9و  232/9و  341/9 

و  888/9درفراز گراز  بره ترتیرب      (R2)به شد و ضریب همبستگی در فاز محلول محاس 310/9و  213/9و 

مشاهده شد.  040/9و  0/9و  018/9و  82/9و  888/9و در فاز محلول  031/9و  029/9و  014/9و  031/9

دهد کره فعالیرت مشرتقات بره مارامترهرا  مختلفری م ر          می نشا  GA-ANNنتایج بدست آمده از روش 

DP02 وRDF140u  وESpm10x  وBEHv1 وRDF085e  وH1m  وR5v+    در فازگرراز  و مارامترهررا

EEig05r  وVED2  وMor23e  و Mor05u  وBEHm4  وMor20m  وMor08u    در فاز محلرول بسرتگی

 دارد.

 . MLR(، رگرسیو  خطی QSAR، الگوریتم ژنتیک، ارتباط ساختار فعالیت )دارو  متوترکسات کلید واژه:

 


