
 چكيده
داروهاي جدیدد   كه نيازمند طراحي ،در انسان شناخته شده استترین بيماري متابوليک شایع  دیابتبيماري 

 مشدتقا   بدر روي  (QSAR) ارتباط كمي ساختار و فعاليدت  مطالعه ،باشد. در این تحقيق مي با عملكرد بهتر

  الگوریتم رقابت استعماري  ،(GA)الگوریتم ژنتيک  است. شده انجام دیابتداروهاي ضد به عنوان  تيازول

(ICA)،  شبكه عصبي مصنوعي(ANN) روش رگرسيون خطي چندد گانده    و(MLR)  مددلهاي   ایجداد  بدراي

و سدري    DFT(B3LYP)بدا اسدتفاده از روش    .ه استمورد استفاده قرار گرفت  (QSAR)و غير خطي خطي 

 , Hyperchemاز ندرم افاارهداي   ورده شدد. آ سداختارهاي بهينده از ایدن مشدتقا  بدسدت      31G(d) -6پایه 

Chemoffice  Gaussian 03 W  وDragon   محاسبه توصيف گرها ي  مولكولها و هندسيبراي بهينه سازي

 استفاده گردید.  Unscramblerها از نرم افااره در نهایت براي آناليا داد .شيمي كوانتومي استفاده شده است

ي مختلدف  ها هو روش جک نایف در لای GA-PCR  , GA-PLSبطور كلي با بررسي انجام شده با روشهاي 

همچندين بهتدرین   . 71و  71 :دارو عبدار  اندد از  بهترین تركيبا  بدراي سداخت    ،اهداف تجربي مختلف و

 .   Mor23m , nAT , PJI3 , GATS8pتوصيفگرها عبارتند از:

 

 

 

 

 

 

 

 71 شماره بيترك

 

 
 

 



 

 
 

 71تركيب شماره

 

 

 واژگان کليدی

شدبكه عصدبي    -الگدوریتم رقابدت اسدتعماري    –یتم ژنتيک رالگو – دیابت –فعاليت  -ارتباط كمي ساختار 

 .مصنوعي
 


