
 مقدمه:

ستی به امری  زیجنبه های  یتمام در  ی هوشمندابزارها و روش های محاسباتی به خصوص کامپیوتر و الگوریتم هاامروزه استفاده از 

عادی تبدیل شده است، همچنین این ابزار ها و روش ها تمام جنبه های طراحی دارو را نیز تحت تاثیر خود قرار داده است. استفاده  

از این رو محققین این    ،از تکنولوژی های اطلاعاتی و مدیریت آنها به عنوان بخش حیاتی در فرآیند طراحی دارو محسوب می شود

حوزه که به صورت آزمایشگاهی در طراحی دارو فعالیت دارند می دانند که احتمال کشف و طراحی یک داروی طبیعی که نیاز به 

تصحیح مجدد نداشته باشد بسیار نادر و کمیاب است. به همین دلیل پیشنهاد می شود که بواسطه به کارگیری علوم کامپیوتری و 

داروهای جدیدی طراحی شود که هم از نظر زمانی و هم از نظر مالی مقرون به صرفه تر    ،دل هالی محاسباتی شیمیاییروش ها و م

  ( در طراحی دارو نقش مهمی را ایفا می کند. QSAR)  1فعالیت -است. در این میان استفاده از روش محاسباتی رابطه کمی ساختار

QSAR  های  یافته و با استفاده از ابزار  را  آنها   عملکرد  و  ترکیبات  ساختاری  های  ویژگی   بین   ارتباط  تا   دارد  سعی   که  است  روشی

که از اثرات بیولوژیکی )شامل سه بخش اصلی است که شامل داده های فعالیت    QSARآماری و تجزیه ای این رابطه را مدل کند.  

و روشی که می تواند مدل را فرموله کند، می باشد. بنابراین تغییر در )که از ساختار شیمیایی می آیند(  ، توصیف گرها  (  می آیند

استخراج می شود برای پیش گویی فعالیت های    QSARمدلی که از    ساختار شیمیایی باعث تغییر در فعالیت بیولوژیکی می شود.

جدید با ساختار جدید به کار می رود. این مدل وقتی کل داده های آزمایشگاهی جمع آوری شد، شروع به محاسبه پارامترهای هر  

بین همه آنها فقط  کدام از ساختار های مولکولی موجود می کند و هزاران توصیف کننده مولکولی را مورد آنالیز قرار می دهد که از  

  پس   که آنها از اولویت بالاتری نسبت به بقیه در ایجاد مدل دارند،   تعدادی هستند که با فعالیت بیولوژیکی همبستگی معناداری دارند

خواهد شد. از این رو وجود تعداد زیادی روش    QSARمدل قوی برای    بوجود آمدنانتخاب توصیف کننده های تاثیرگذار باعث  

انتخاب ویژگی به عنوان یک قسمت مهم از طراحی   انتخاب ویژگی )توصیف کننده( به ما در ساختن مدل با دقت بالا کمک می کند.

QSAR  نتیجه در پیش  کمک می کند تا از تعدادی زیادی از ویژگی های موجود در داده های بیولوژیکی، ویژگی هایی که بهترین

برای چند پایگاه    QSARبرای ساخت مدل    2چند گانه   یطر این مقاله از تکنیک رگرسیون خد  د.واستخراج ش   گویی فعالیت را دارند،

داده معروف دارویی به همراه الگوریتم ژنتیک، الگوریتم کرم شب تاب و نیز الگوریتم پیشنهادی جدیدی برای انتخاب ویژگی استفاده  

کرده ایم. هدف اصلی این مقاله ارائه یک ایده جدید به منظور بهبود نتایج حاصل از الگوریتم ژنتیک و کرم شب تاب و نیز ارائه یک 

 جدید انتخاب ویژگی بر پایه مثلث آتش است. الگوریتم

  

 
1 Quantitative structure–activity relationship 
2 Multiple linear regression 



 متدولوژی: 

 دیتا ست:  .1

مجموعه داده بیودارویی برای پیاده سازی و تست الگوریتم های انتخاب   5مطالعه یک مجموعه داده ای مشتمل بر در این 

ویژگی استفاده شده است که همه مجموعه داده ها شامل لیست ساختارها و فعالیت می باشند.جدول شماره یک لیست 

 مجموعه داده ها را نمایش می دهد. 

 

 متغیرهای موجود و توضیحات مربوط به آنها در یکی از  مجموعه داده در جدول شماره دو نشان داده شده است. 

 

و   70توسط رگرسیون چندگانه از داده های همین مجموعه ها به ترتیب  برای ساخت مدل و نیز ارزیابی مدل ایجاد شده 

درصد است که به صورت تصادفی انتخاب شده است. که توسط آنها هم مدل ایجاد و هم قابلیت پیش گویی مدل   30

 استخراج شده بررسی خواهد شد. 

 با دکتر مقصود لو توضیحات الگوریتم ژنتیک:  .2

 عرب فرد با دکتر  توضیحات الگوریتم کرم شب تاب :  .3

 با دکتر مقصود لو توضیحات الگوریتم آتش :  .4

  



 

 طراحی آزمون: .5

آزمون طراحی شده است که در هر کدام از آنها یک الگوریتم خاص  5هر کدام از الگوریتم های انتخابی  جهت بررسی

مورد بررسی قرار گرفته است.در جدول زیر اطلاعات هر کدام  را برای تمام دیتا ست ها    MLRانتخاب ویژگی با تکنیک 

 از آزمون ها را مشاهده می کنید. 

 شماره آزمون  نام آزمون توضیح 

Simple Genetic Algorithms With MLR SGAMLR 1 

Advance Genetic Algorithms With MLR AGAMLR 2 

Simple Firefly Algorithms With MLR SFAMLR 3 

Advance Firefly Algorithms With MLR AFAMLR 4 

Fire Algorithms With MLR FMLR 5 

 

 مدل سازی: .6

مختلفی   آماری های تفاده از روشاسب ترین آنها جهت ساخت مدل با اسپس از ارزیابی توصیف کننده ها و انتخاب من

همچون رگرسیون جستجوی مدل مناسب آغاز می شود تا بتوان ارتباط بین توصیف کننده های انتخابی و پارامتر هدف مدل  

)فعالیت( را به درستی نشان داد. در این مطالعه مدل رگرسیون خطی چند گانه به عنوان روش آماری پرکاربرد در این صورت 

روش برای مدل سازی رابطه خطی بین یک متغیر وابسته و یک یا چند متغیر مستقل   مسئله مورد استفاده قرار گرفت. این

مورد استفاده قرار گرفت که توصیف کننده ها به عنوان متغیرهای مستقل و فعالیت به عنوان متغیر وابسته مدل سازی در نظر  

 گرفته شد که رابطه کلی آن به صورت زیر است:

 

امین  kضریب  kb امین ترکیب و iامین توصیف گر مربوط به  kمقدار i,kxثابت رگرسیون،   0b، فعالیت کمییت  iyکه در آن 

برهم کنش   نیزتوصیف گر است. در این روش هرچه درجه خطی بودن رابطه بین متغیرهای مستقل با وابسته بیشتر باشد و 

 تولید خواهد شد. بهتری  خروجی متغیرهای مستقل با یکدیگر کمتر باشد مدل

 ارزیاب گر های مدل  .7

 :جهت مقایسه مدل ها از آمارهای مختلفی استفاده می شود که در این جا به مهم ترین آن ها اشاره می شود

ضریب همبستگی می تواند مقادیر بین صفر تا یک را بپذیرد. هر  (: 3Squared-R) پارامتر ضریب همبستگی مدل .1

چه ضریب همبستگی به مقدار یک نزدیک تر باشد درجه خطی بودن رابطه بین متغیر وابسته و متغیرهای مستقل 

 .بیشتر می باشد

 
 .تعداد مشاهدات استnمقدار میانگین و meanYمقدار پیش بینی شده،  predYمقدار تجربی، actualYدر این معادله  

 

 

 
3 Correlation Coefficient 



عاملی است که میزان خطای حاصل از مدل سازی را نشان می دهد.  (:  4RMSE)  ریشه میانگین مجموع مربع خطا .2

 .کمتر داشته باشد دارای ارزش بالاتری خواهد بود RMSEمدلی که 

 
 .این پارامتر معیاری از عمومیت و قدرت پیش بینی مدل است(: 2Q)5ارزیابی تقاطعی  .3

 

 نرم افزار  .8

متلب طراحی شده اند و کدهای آن در آدرس ............. در دسترس می باشد و  تمامی آزمون های طراحی شده در نرم افزار 

گیگابایت و سیستم عامل    4چهار هسته ای با رم  اینتل  CPUبا  PCهمچنین سیستم کامپیوتری مورد استفاده یک دستگاه 

 بوده است. 7ویندوز 

 نتایج :  

داده ها سری داده آموزشی و تست به صورت تصادفی جدا شدند و بعد از آن فضای توصیف کننده  ابتدا برای هر کدام از مجموعه 

ها بواسطه اجرای الگوریتم های مشخص شده در هر آزمون کاهش یافت و تعدادی از ویژگی ها جهت ساخت مدل استخراج گردید.  

ون مشخص شده اند. بعد از انتخاب توصیف کننده ها  بهترین توصیف کننده های انتخابی هر الگوریتم برای هر آزم 4در جدول 

ساخته شد که شامل معادلات هر مدل به همراه مقادیر ارزیاب   MLRبرای هر مجموعه داده با استفاده از  QSARمدل های 

 گرها می باشد را در زیر مشاهده می کنیم. 

 

 
4 Root Mean Square error 
5 Cross Validation 



بعد از استخراج مدل های ساخته شده ، مدل ها با داده های تست مورد ارزیابی قرار گرفتند که در شکل زیر نمایی از رگرسیون  

 استخراج شده برای داده های آموزش و تست را مشاهده می کنید 

 

برای هر کدام از آزمون های موجود و نمایش نتایج حاصله از هر آزمون ارزیابگر های معرفی شده  را مورد بررسی قرار دادیم که در  

 جدول زیر مقادیر هر کدام مشخص شده است. 
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