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 مقدمه -۱
  ۱(CNTکربنی ) یهانانولولهمشهور است،  طورکاملبهآنچه 

صفحات گرافیتی دانست که به دور یک  صورتبه توانیمرا 
گرافیت در  یصفحهاستوانه پیچیده شده باشند. اگر تنها یک 

یک  دست آمدهبهایجاد این استوانه شرکت داشته باشد شکل 
گرافیت  یصفحهخواهد بود و اگر چندین  دیوارهتک ینانولوله

چند دیواره خواهیم داشت.  ینانولولهشرکت داشته باشند 
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 یذات هایویژگیکربنی  یهانانولوله ژهیو یساختار ماتیتنظ
 دیماده بالقوه مف کی عنوانبهو  دهندیمرا ارائه  یخوب العادهفوق

و  یمیش نهیدر زم یکاربرد یهابرنامهاز  یاگسترده فیط یبرا
 یانفراد طوربه هانانولوله گوناگونانواع  .شوندیم لیتبدعلوم مواد 

 یکاربردها نهیدر زم یمریپل یهاچندسازهبا  بیدر ترک ای
قرار  مورداستفاده زین یدیخورش هایسلولمانند  کیفتوولتائ

 پذیریانعطافاز مقاومت و  یکربن یهانانولوله. [2و  ۱] رندیگیم
برخوردار هستند  فردیمنحصربه یکیالکتر ویژگیو  بالا یکیمکان

 در  آلایده بیترک تیدر تقومناسب  یهانهیگز عنوانبهرا  هاآنو 
 

 یهاحوزه در گوناگونی یکاربردها یکربن هایبیترک نانو از دسته نیترمعروف از یکی عنوانبه یکربن یهانانولوله :دهکیچ

 در دارند. هاچندسازه در آلدهیا بیترک تیتقو و یدیخورش یهاسلول مانند کیفتوولتائ یکاربردها جمله از صنعت و علوم متفاوت
 مناسب حلال انتخاب ،رونیازا .رندیگ قرار مورداستفاده محلول فاز در هابیترک نیا که است ازین هانانولوله نیا یکاربردها یبرخ

 یمدل ،تیخاص-ساختار یکم ارتباط روش از استفاده با پژوهش نیا در دارد. یادیز تیاهم هابیترک نیا کردن پراکنده برای
 کمک مرسوم گوناگون یهاحلال در وارهید تک یکربن یهانانولوله یپراکندگ مقدار ییشگویپ در طرفکیاز که است شدهارائه

 چندگانه یخط مدل ،هانتیجه براساس .کندمی مشخص را هابیترک نیا یسازپراکنده در مؤثر یهایژگیو گرید طرف از و کندیم
 با رابرب بیترت به آزمون یسر و متقاطع یابیارز آموزش، یسر در یهمبستگ بیضر که بود کنندهفیتوص 5 شامل آمده دستبه

 دستبه حلال -یکربن نانولوله یاحتمال یهاکنشبرهم است. شدهارائه مدل ییکارا دهندهنشان که آمد دستبه ۹2/0 و ۹۱/0 ،84/0
 یهانانولوله (ی)پراکندگ محلول هیته برای مناسب یهاحلال انتخاب منظوربه تواندیم یشنهادیپ یپراکندگ -ساختار مدل از آمده
 .ودر کار به وارهید تک یکربن

  .نانوساختار -حلال کنشبرهم ،یسازمدل حلال، اثر ،یکربن نانولوله ،یپراکندگ :کلیدی واژگان 
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، لاتیمتاکر لیمتیکربنات، پلی، پلیمانند اپوکس هاچندسازه
مطرح الکل  لینیویپل و لیتریلونیآکری، پلاتیلنپلی، رنیاستایپل

همگن با  یهاچندسازهنانو هی، تهحالبااین اما .[6تا  ۳کرده ]
از  داریپا قی. تعل[7است ] یچالش فن کیکربن  یهانانولوله
کاربرد  یبرا نیازپیش کی، ابندییمجمع ت راحتیبه، که هانانولوله

از  نیبر ا افزوناست.  هاچندسازه به یمواد افزودن عنوانبهآن 
 .شودیمخام استفاده  یهانانولوله سازیخالص یبرا قیتعل ستمیس

آوردن  دستبه یتلاش برا نی، چندریاخ یهاسالدر  
، با مثالعنوانبه، یکربن یهانانولوله کنواختیو  داریپا یپراکندگ

 و [۹و  8] یجانب یهاوارهید یرکووالانسیدار کردن غاستفاده از عامل
 [۱0] دیوارهتک یکربن یهانانولوله یدار کردن کووالانسعامل زین

 ییایمیبا مواد ش مارهایت گونهاین، حالبااینصورت گرفته است. 
 یکربن یهانانولوله هایویژگی، یعامل هایگروهفعال و 

منجر  تواندیمهمچنین، ، و [۱2و  ۱۱دهد ]یم رییرا تغ وارهیدتک
 یپراکندگ ن،یبر ا افزون. [۱4و  ۱۳شود ] هاآن یداریبه کاهش پا

 یآل هایحلالدار شده در غیرعامل وارهیدتک یکربن یهانانولوله
 یشتریب تیاز مز شدهاصلاح یکربن یهانانولولهنسبت به 

خود را  هایگیویژتنوع در  گونههیچ یاول رایبرخوردار است، ز
حلال را  ن،یبر ا افزوندارند.  یشتریب یکاربردها ن،یندارد و بنابرا

نشده در  ماریت یهانانولوله، روازاینبرد.  نیاز ب راحتیبه توانیم
به موارد  بتنس یبهتر هاینتیجه توانندیم یآل هایحلال
 یپراکندگ تیدرک ماه ن،یدار داشته باشند. بنابراعامل

 است. یضرور اریبس یآل هایحلالدر  یکربن یهانانولوله

 یمیش المللیبین هی)اتحاد 2IUPAC هاییهتوص براساس
 فیتعر یاسامانه عنوانبه تواندیم ی(، پراکندگیو کاربرد محض

 عی)مانند جامد، ما عتیاز هر نوع طب یدییشود که ذرات اندازه کلو
حالت( متفاوت پراکنده  ای) بیترکبا  پیوسته فازیکگاز( در  ای
 در طی آناست که  یندیفرا حل شدن کهدرحالی، [۱5شوند ]یم

را  عیما ایماده جامد  کیسرعت انحلال  دهندهواکنشیک 
کربنی باید به  یهانانولولهبنابراین راجع به  .[۱6دهد ]یم شیافزا

 هاحلالتوسط  راحتیبهها CNT رایزاشاره کرد  "پراکندگی"لفظ 
 .شوندینمحل 
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 یهانانولوله یدرک پراکندگ یمطالعه برا نی، چندمتون علمیدر 
 در نظر گرفتن. با [۱8و  ۱7است ] شدهانجام دیوارهتککربنی 
بزرگ  هایمولکول عنوانبهدیواره کربنی تک یهانانولوله

 تیپارامتر حلال کی راهاز  طورعمدهبه هاآن ی، پراکندگشوندهحل
 کیبا همچنین، چارد( و کاتاس-لدبراندیه انیب راه)از  لدبراندیه

. [20و  ۱۹، ۱7] یردگیمقرار  موردبررسیسن انه تیپارامتر حلال
هنگامی  گیندکه پراک کنندیم انیب طورعمدهبهپارامترها  نیا

 شوندهپارامترهای حلحلال با  تیه پارامتر حلالک آیددست میبه
، حالبااین( مطابقت داشته باشد. دیوارهکربنی تک یهانانولوله)
تفاوت وجود دارد.  "هانسن"و  "لدبراندیه"دو پارامتر  نیا نیب

. شودیمدر نظر گرفته  گیپراکند سهم پارامترهای، فقط درگذشته
و تعامل  تیقطبپارامترهای سهم ، بعدی هایدر مطالعه حالبااین

 شده است. لحاظ زین دروژنیه وندیپ
 /تیفعال ساختار یارتباط کم یکردهای، رودر چند سال اخیر

مهم در  یابزار عنوانبه( 4QSPR/  ۳QSAR) خاصیت
کربنی  یهانانولوله یپراکندگ مقدار بینیپیشو  سازیمدل
اطلاعات  تواندیم یهایهمطالع نیاست. چن ظاهرشده دیوارهتک
کربنی  یهانانولوله یاز پراکندگ یکم بینیپیشرا در مورد  یدیمف

ارائه دهد. در  ی حلالاز ساختار مولکول میمستق طوربه دیوارهتک
 فیکه تاکنون گزارش شده است، از توص هاییهاز مطالع یکی

 هایمدلساخت  یبرا 5(GRINDمستقل شبکه ) یگرها
 یهانانولوله یپراکندگ یبرا خاصیت-کمی ساختار بعدیسه

. [2۱است ] شدهاستفاده یآل هایحلالدر انواع  دیوارهتککربنی 
استفاده  روین دانیم هایاز محاسب سندگانی، نوهمطالع نیدر ا
دو  نیو تعامل ب روهایدر مورد ن یدیمف اتتا اطلاع اندکرده

از  یگریارائه دهند. در مطالعه د [22شونده ]حلال و حل  مولکول
چندگانه  یخط ونیرگرس هایروشو  یمصنوع یشبکه عصب

 .[2۳شد ]استفاده  یپراکندگ یبرا QSPR هایمدلساخت  یبرا
، ساده QSPRمدل  کیتوسعه  ها،همطالع نیاز ا یهدف اصل

 یهانانولوله یپراکندگ بینیپیش یبرا شدهبینیپیشو  رمعتب
جدیدترین بود. در  یآل گوناگون هایحلالدر  دیوارهتککربنی 

و  ساختاری گوناگون هایکنندهتوصیف، شدهانجامکارهای 
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 هایمدلبهبود  یبرا ییایمیش-کوانتوم هایکنندهتوصیف
QSAR/QSPR یهانانولوله یپراکندگ مقدار بینیپیش یکه برا 

 .[25و  24] است پیشنهادشده دیوارهتککربنی 

دیواره، کربنی تک هاینانولولهبا توجه به اهمیت پراکندگی 
از  پژوهشن یدر ا گوناگونیا صنعتی  پژوهشیبرای کاربردهای 

 هایکنندهتوصیفمبتنی بر  QSPR سازیمدل هایروش
 هایحلالدر این  هاآنساختاری حلال برای پیشگویی پراکندگی 

متنوع و  ساختاری هایکنندهتوصیفاست.  شدهاستفادهآلی 
 یهاجنبه شودیمسبب  ،شدهانجام های پیشینمتفاوت از مطالعه

 دیوارهتککربنی  یهانانولوله -حلال هایکنشبرهمدیگری از 
مفید واقع  بخشآینده در این  هایبندیجمعآید که برای  دستبه

ریاضی و  هایروشه ساده مطالع هایویژگیاز جمله  .خواهد شد
چند متغیره است که تفسیر ساده  هایمدلخطی ساده در ساخت 

 .سازدیمو سر راست از مدل را میسر 
 

 هاروش -۲
 هاکنندهتوصیف و هاداده یسر -۲-۱
 یهانانولوله کردن پراکنده یبرا که حلال 2۹ پژوهش نیا در

 یعلم متون از بودند، قرارگرفته مورداستفاده دیوارهتک یکربن
 پراکندگی ماکزیمم و هاحلال نام که [۱7] شدند استخراج
 شده آورده ۱ جدول در هاآن در دیوارهتک کربنی یهانانولوله
 عنوانبه نانولوله یپراکندگ نیب ارتباط کی کهاین یبرا است.

 عنوانبه حلال هایکنندهیفتوص و مدل یوابسته ریمتغ
 در )logD(6 پراکندگی تمیلگار م،یآور دستبه مستقل یرهایمتغ

 .گرفتند قرار مورداستفاده حلال 2۹ نیا
 کل از درصد 80) "آموزش یسر" یدسته دو به هاداده یسر

 شدند میتقس (هاحلال کل از درصد 20) آزمون یسر و (هاحلال
 براساس هاحلال نیا .کرد چک را مدل یینها کارایی بتوان تا

 روی منظور نیا یبرا شدند. انتخاب هاکنندهتوصیف یفضا
 هاحلال یتمام و هاکنندهتوصیف همه یحاو هاداده سیماتر
 در اول یاساس جزء دو و شد انجام (PCA) یاساس اجزاء زیآنال

 نیا درون آمده دستبه نقاط براساس شدند. رسم گریدکی برابر
 2۹ جمع )از هاحلال نیا از ییتا 6 هموژن یسر کی نمودار

                                                 
6 Logarithm of Dispersibility 

 

 عنوانبه ماندهباقی حلال 2۳ و آزمون یهانمونه عنوانبه (حلال
 با یاساس یاجزا .شد استفاده مدل وسعهت برای آموزش یسر

 افزارنرم طیمح در 7(SVD) مجرد مقدار هیتجز روش از استفاده
MATLAB شد محاسبه. 

 

 سازیمدل و هاداده پردازش -۲-۲
به همراه روش  MLR(8 (چندگانه چندخطی ونیرگرس زیآنال

 یپارامترها نیب یارتباط افتنی برای یامرحله ریانتخاب متغ
کاهش ورود  یشد. برا کاربردهبه یحلال و پراکندگ یتجرب

 یحاو یهاداده سیو وابسته به هم درون ماتر یاطلاعات تکرار
مستقل مدل(،  یرهایمتغ عنوانبهحلال ) یساختار یپارامترها
چک  (logD) وابسته ریمستقل و متغ یرهایمتغ انیم یهمبستگ

 یهمبستگ بیهمبسته )با ضر یرهایمتغ انیشد و از آن م
داشت  logD با یشتریب یکه همبستگ یری(، متغ۹5/0تر از بزرگ

 .حذف شدند هاداده سیاز درون ماتر هاآن هیحفظ شد و بق
؛ در Xمستقل ) یرهایمتغ چندگانه یخط ونیرگرس سازیمدل در
 یهانانولوله کنندهپراکندهحلال  یساختار یپارامترها جانیا

چند  ای کیمدل( به  هایکنندهتوصیفهمان  ای دیوارهتک یکربن
 یپراکندگ مقدارهای تمیلگار جانی؛ در اYپاسخ ) ریمتغ

( مرتبط گوناگون هایحلالدرون  یکربن دیوارهتک یهانانولوله
 شدند.

 

 هاافزارنرم و وتریکامپ -۲-۳
 تاپپل وتریکامپ کی از استفاده با محاسبات یتمام

(GHz3.0CPU) عامل ستمیس تحت XP افزارنرم .شد انجام 
SPSS نسخه( یکمپان ،۱5 www.spss.com http:// SPSS) 

 و گرفت قرار مورداستفاده یامرحله چندگانه یخط ونیرگرس برای
 و گرهافیتوص محاسبه برای 2 نسخه Drogon افزارنرم

 ،7 نسخه) MATLAB طیمح در یآمار یینها هایهمحاسب
 انجام (http://www.mathworks.com work Math یکمپان
 شد.
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 بحث و هانتیجه -۳
 مدل توسعه -3-۱

 245 یهمبستگ یدارا یرهایجو و حذف متغواز جست پس
 یبرا logDحلال با مقدار معلوم از  2۹ یحلال برا یپارامتر تجرب

 2۹×245 سیماتر کیدرون  دیوارهتک یکربن هاینانولوله
 شدهاستفادهحلال  یساختار هایکنندهتوصیف. شدند آوریجمع
شماره گام  ک،یژ، توپولویشرط یهادستهپژوهش شامل  نیدر ا

 هایخودهمبستگیگالوس،  یکی، بار توپولوژBCUT۹ ،یمولکول
 ،یهندس ک،یراند یمولکول رخمیبار، ن هایکنندهتوصیف ،یدوبعد

 بعدیسه ییبازنما هایکنندهتوصیفو  یشعاع یفیتوص هایتابع
 .دساختار براساس پراش الکترون بو یمولکول

 از پس ،ماندهباقی یهاداده سیماتر یرو یاساس یاجزا زیآنال
 در هاحلال عیتوز که شد انجام یهمبستگ یدارا یرهایمتغ حذف
 در حلال( یهاسیماتر) کنندهتوصیف دوبعدی یفاکتور یفضا

 عیتوز یالگو انیم از است. شدهداده شینما )الف( ۱ شکل
 هاینقطه از حلال 6 ،یاساس یاجزا زیآنال از آمده دستبه

 یسر عنوانبه دوم و اول یاساس جزء دو یدوبعد یفضا گوناگون
 یسر عنوانبه ماندهباقی حلال 2۳ و شدند انتخاب یخارج آزمون

 یدامنه که شود دیتأک نکته نیا بر دیبا .شد هگرفت نظر در آموزش
 را هاداده کل در یپراکندگ یدامنه آموزش، یسر در یپراکندگ
 یدامنه در آزمون یسر درون logD مقدارهای .دهدیم پوشش

 یدامنه در آموزش یسر درون مقدارها نیا و -74/0 تا -۳0/2
 بودند. 54/0 تا -55/۳

 از استفاده با سازیمدل به پرداختن از پیش ستیبایم که یانکته 
 برخی در که است آن شود اشاره چندگانه یخط ونیرگرس
 شده  داده نشان ،[26] هانمت در پیشنهادشده نظری هایهمطالع
 سازیمدل عنوانبه که هیاول هایکنندهتوصیف اگر که است

 ودموج هایبایترک به نسبت گیریچشم صورتبه ،شودیم استفاده
 هایمدل آمدن دستبه احتمال ابد،ی شیافزا هاداده یسر در

 هایمدل آوردن دستبه یبرا .ابدییم شیافزا نیز یشانس
 به هاکنندهتوصیف تعداد یبرا 5:۱ نسبت ممیماکز هاآن تریمنطق
 یطیشرا نیچن کهدرصورتی دادند. شنهادیپ را هابیترک تعداد
 مدل یابیارز در ستیبایم سازیمدل از پس باشد نداشته وجود

 .کرد یفراوان دقت آمده دستبه
                                                 
9 Burden – CAS – University of Texas eigenvalues 

 
 (2PC) دوم اساسی جزء برابر در (1PC) اول اساسی جزء نمودار )الف( :۱ شکل
 .آزمون و آموزش یهاداده انتخاب حلال: ساختاری هایکنندهتوصیف به مربوط

cal) کالیبراسیون مربع بستگیهم ضریب تغییرات نمودار )ب(
2R) ضریب و 

 در واردشده متغیرهای تعداد از تابعی عنوانبه (2Q) متقاطع ارزیابی مربع بستگیهم
 .دیوارهتک کربنی یهانانولوله سازیپراکنده برای خاصیت-ساختار ارتباط مدل

 
 یامرحلهاز حذف متغیرهای وابسته، از روش رگرسیون  پس

 صورتبهمدل متفاوت  8 روش انتخاب متغیر استفاده و عنوانبه
 هاآنکه البته ممکن است برخی از  شدایجاد  مرحلهبهمرحله
با  هامدل کاراییباشند. نمودار مربوط به تغییرات  بهینهبیش

است.  شدهداده)ب( نمایش  ۱شکل در  یرهامتغافزایش تعداد 
مقیاس )با معرفی متغیر جدید  شودیمکه مشاهده طورهمان
که به تعداد متغیرهای تا این یابدیممدل افزایش  کارایی، (حلال

 یشافزا این تغییرات، پسازآنرسیم که برابر با پنج می
برای پراکندگی  یپارامتر 5مدل  ،ندارند. بنابراین گیریچشم

انتخاب  منظور. بهشدانتخاب  دیوارهتک هایانولولهن)حلالیت( 
از متقاطع نیز برای هریک  سنجشمدل، روش  یمعادلهبهترین 

 .کار گرفته شدبه دست آمده،بهمدل  8
 آمده دستبه مدل معادله شدهگفته توضیحات به توجه با

 است: زیر صورتبه
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log D = 6/۱۳۳ (±2/524) + 0/725 (±0/۱87) GGI2 –

۱/4۹6 (±0/2۳6) Mor16u 

 +0/۱70(±0/028) PCWTe +۱/826 (±0/۳۹۱) ATS4e –

۱2/0۱۱(±2/۹54) FDI 
N=2۹, N2۳=  آموزش, N6= آزمون, R2

آموزش
 =0/۹۱, Q

2
 LOO-CV = 

0/84, R2
  2/8۱ =  بحرانیF= ۳5/8۱, F ,0/۹56= پیشبینی

(۱) 

آموزش ، هاحلالتعداد  Nمعادله در این 
2R  بستگیهمضریب 

LOOمربع کالیبراسیون، 
2Q 2 بینیپیش وR  به ترتیب ضریب

مربع  بستگیهممربع ارزیابی متقاطع یکتایی و ضریب  بستگیهم
 دستبهآماری مدل  داریمعنی( هستند. بینیپیشآزمون خارجی )

با  محاسباتی در مقایسه Fبا مقدار بالای پارامتر  تواندیمآمده 
عدادی که درون پرانتز در جلوی مقدار بحرانی تأیید شود. ا

، انحراف استاندارد رگرسیون در معادله وجود دارد هاییبضر
 آمده است. دستبه هایبضر

در مدل توضیح داده  واردشده هایکنندهتوصیفدر مورد شرح 
 نظرازنقطهآمده در بالا  دستبه یمعادله هرحالبهخواهد شد. 

انسته بیش از واریانس کیفیت آماری وضعیت مناسبی دارد و تو
را نانولوله  هایحلالپارامترهای تجربی مربوط به  یهاداده

عددی پنج پارامتری که مدل بر اساس آن  مقدارهایدهد.  پوشش
 آورده شده است. ۱، در جدول شدهساخته

 

 مدل بینیپیش و ارزیابی -۳-۲

 است. مدل ارزیابی QSPR سازیمدل در اساسی مراحل از یکی
 تعداد که یابدیم بیشتری اهمیت زمانی ویژهبه مرحله این

 اساس بر مدل که باشد ترکیباتی تعداد از بیشتر اولیه متغیرهای
 کیفیت تعیین برای متفاوت هایروش است. شدهساخته آن

 ارزیابی مطالعه این در .[72] است شدهارائه QSPR هایمدل
 جهت (EV) خارجی ارزیابی و " Y"ریختگیهمبه (،CV) متقاطع
 آماری بودن دارمعنی کردن چک و پیشگویی توانایی سنجش

 مرحله این پایان در شدند. استفاده آمده دستبه هایمدل
 رفته بکار حلال ساختاری پارامترهای آیا که شودیم مشخص

 در کربنی هاینانولوله پراکندگی کردن مدل جهت خوبی توانایی
 نه؟ یا داشته را متفاوت هایحلال

 
 

 متقاطع ارزیابی
 یکتایی متقاطع ارزیابی ارزیابی، هایروش ینترمرسوم از یکی

(۱0CV-LOO) چندتایی متقاطع ارزیابی و (۱۱CV-LMO) است 
 چندیک زمانیک در سیستماتیک صورتبه روش این .[۹2 و 82]

 با دوباره را مدل ،کنندیم حذف آموزش سری از هاداده از را نقطه
 ویژگی بینیپیش برای را مدل این و سازدمی ماندهباقی یهاداده

 .بردیم کاربه ،شدهگذاشته بیرون هایترکیب یا ترکیب به مربوط
مربوط به  ویژگیکه تکرار شود تا این بایستیماین شیوه 

شود و  بینیپیشاین روش  با( logDجا در این) هایبتمام ترک

                                                 
10 Leave-One-Out Cross Validation 
11 Leave-Many-Out Cross Validation 
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پارامترهای آماری ارزیابی متقاطع محاسبه شود. بعضی از 
اساس که برای نشان دادن کیفیت مدل بر پارامترهای آماری

 هایمجموع مربع از: اندعبارت شوندیمارزیابی متقاطع استفاده 
ارزیابی  بستگیهم( ضریب PRESS) گوییپیش ماندهباقیخطای 

CV)متقاطع 
2Q)  ییشهرو ( مربع خطای میانگینCVRMSE)۱2 

 زیر است: صورتبه هاآنکه روابط 

PRESS = ∑ (ypred,i − yexp,i)
2 N

i=۱                          )2( 

Qcv
2 = ۱ −  

(ypred,i−yexp,i)2

(ypred,i−y̅exp)2 = ۱ − 
PRESS

(ypred,i−y̅exp)2    )۳( 

𝑅𝑀𝑆𝐸𝑐𝑣 = √
𝑃𝑅𝐸𝑆𝑆

𝑁
                                             )4(

  
به  pred,iyو  exp,iy درون سری آموزش، هاحلالتعداد  Nکه 
برای  logD یشدهبینیپیشتجربی( و ) واقعی مقدارهایترتیب 

i است. شدهگذاشتهامین حلال بیرون �̅�𝑒𝑥𝑝  مقدار میانگین
 است. logD واقعی مقدارهای
در یک مدل به سمت با افزایش تعداد پارامترها  هرگاه

آموزش  بهینگی پیش برویم،بیش
2R  صورتبهممکن است 

CV کهدرصورتیمصنوعی زیاد شود. 
2Q  با شروع حالت

CVمقدار  رو،از این. [۹2داشت ]بهینگی کاهش خواهد بیش
2Q 

مدل  گوییپیشبرای سنجش توانایی  تردارمعنییک پارامتر 
CVدر این پژوهش  ،اشاره شد ترپیشکه  طورهمان است.

2Q 
نیز برای انتخاب تعداد  گوناگوندارای تعداد پارامترهای  هایمدل

 5مدل خطی  و درنهایت( ب-۱شکل پارامتر بهینه استفاده )
 .شدپارامتری برگزیده 

یک راه عالی برای  تنهاییبهتقاطعی  استفاده از روش ارزیابی
مدل نیست. برای چک کردن بیشتر،  گوییپیشآزمودن قدرت 
 گوییپیشپیشنهاد کردند که قدرت  پژوهشگرانتعداد زیادی از 

تجربی و  ویژگی ییسهمقابا  تواندیم QSPRحقیقی یک مدل 
)سری آزمون  هادادهی یک سری خارجی از شدهبینیپیش

 .[۳0شود ]خارجی( تخمین زده 
p) بینیپیش بستگیهممربع ضریب 

2R) ریشه مربع خطای  و
( برای سری آزمون خارجی به ۱۳RMSEP) گوییپیشمیانگین 

دهد که مدل آمد که نشان می دستبه ۳۱/0و  ۹6/0 ترتیب

                                                 
12 .Root Mean Square Error 
13 Root Mean Square Error of Prediction 

 

آمده برای پراکندگی نانولوله بر مبنای پارامترهای تجربی  دستبه
 .[۳۱و  ۳0دارد ]قابل قبولی  گوییپیشقدرت 

 

 Y ریختگیهمبه زمونآ
 تنها روش این که است آن تقاطعی ارزیابی هاییتمحدود از یکی

 مورد در اطلاعاتی اما بسنجد را پیشگویی قدرت تواندیم
 کارراه یک دهد.نمی ارائه گوییپیش قدرت آماری داریمعنی
 مقدار بودن دارمعنی کردنچک برای و بوده ساده بسیار که دیگر

CV
2Q ریختگیهمبه آزمون ،شودیم انجام Y این در .[2۳] است 

 D log همان حاضر یمطالعه در که پاسخ یهاداده مقدارهای روش
 ریختههمبه موندر صورتبه ،است گوناگون هایحلال در

 QSPR مدل با آمده دستبه یهاداده سری و شوند.می
 )بدون اولیه هایکنندهتوصیف از ستفادها با و پیش از شدهساخته

 شود.می بینیپیش (ریختگیهمبه
 هایریختگیهمبهدارای  یهادادهاین روش چندین بار با سری 

اختلاف بین کیفیت آماری این  ترینیشب. شودیمتکرار  گوناگون
کند و مدل را تأیید می گوییپیشقدرت  با مدل اصلی اولیه هامدل

در  .[۳4و  ۳۳] یستنآمده شانسی  دستبهدهد که مدل نشان می
 ریختههمبهمرتبه  50 آموزش یهادادهدر سری  logD پژوهشاین 

MP) آزمون تقاطعی بستگیهمشد و ماکزیمم ضریب 
2Q )دست به

MPمقدار  گزارش شد. y ریختگیهمبه هایمدلاز  آمده
2Q  برابر با

اولیه  یهادادهمدل )مربوط به  2Qآمد که با مقدار  دستبه ۳۱/0
توان نتیجه ( فاصله زیادی داشت. بنابراین میریختگیهمبهبدون 

 آمده پایدار و غیر شانسی است. دستبهگرفت که مدل 
 

 کاربرد یدامنه ۳-۳

 صورتبه کاربرد یدامنه /QSAR QSPR هایمطالعه در
 یک محدودیت و کاربرد یحیطه دادن نشان برای یاگسترده

 تواندیم که هاییترکیب ساختار یدامنه یعنی ود،ر کارمی به مدل
 که ویلیامز نمودار کند.می تعیین را شود بینیپیش مدل وسیلهبه

 یرتأث شاخص مقابل در "استانداردشده هایماندهباقی" نمودار
 استفاده کاربرد دامنه دادن نشان برای یاگسترده طوربه است

 .[6۳ و 5۳] شوندیم
نرمال بودن چند متغیره  مقدارپارامتری است که  شاخص تأثیر:

یک ترکیب معیاری از  یرتأثدهد. شاخص یک سیستم را نشان می
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  شدهساختهفاصله آن ترکیب از مرکز فضایی مدل 
 هادادهکه نزدیک به مرکز فضای  هایی. ترکیب[۳8و  ۳7است ]

کمتر کلیات  ،که فاصله زیادی دارند هاییآنهستند نسبت به 
ماتریس "یا  "ماتریس تأثیر" دهندیمقرار  یرتأثمدل را تحت 

 :آیددست میبهبا معادله زیر  "هتَ
Ĥ= X(XTX)–1 XT                                                   (5) 

 
 TXآزمون،  یهادادهسری  هایکنندهتوصیفماتریس  Xکه 

است.  (XTX) -۱ معکوس یسماتر )X TX(-۱ و X یترانهاده
مین ترکیب در اi یبرا (ihهت ) یا همان مقدار یرتأثشاخص 
 تواندیماست و  H یسماترعنصر قطری  هاکنندهتوصیففضای 

 آید. دستبهزیر  صورتبه

hii = xi
T(XTX)–1 xi                                                  (6) 

 
ترکیب  هایکنندهتوصیفبردار سطری مربوط به  iXکه 
 هایماندهباقی"است. نمودار ویلیامز که نمودار  موردنظر

 یاگسترده طوربهاست  یرتأثدر مقابل شاخص  "استانداردشده
 ماندهباقی که شوندمیدادن دامنه کاربرد استفاده برای نشان

به  بینیپیشاز اختلاف بین مقدار واقعی و مقدار  استانداردشده
 یرتأثبحرانی شاخص  مقدار .[۳6] یدآیم دستبهانحراف استاندارد 

(*h) صورتبه m/n3= * h  که  شودیمتعریفn  هایترکیبتعداد 
که در  [۳۱است ] ۱ علاوهبهمتغیرهای مدل  تعداد m آموزش،

 آمد. دستبه 78/0برابر با  h*پژوهش حاضر مقدار 
یک ترکیب که دارای مقدار زیاد شاخص تأثیر در سری آموزش 

مقدار زیاد خط رگرسیون را تحت تأثیر قرار باشد، ممکن است به 
که به مقدار  کندیمکه خط رگرسیون را مجبور دهد. یعنی این

مربوط به این داده نزدیک شود و به همین دلیل حتی ممکن است 
که برای این ترکیب مقدار کمی باشد. یعنی این ماندهباقیمقدار 

نمودار رگرسیون نتوانیم تشخیص  با استفاده ازمعمول  صورتبه
این داده خارج  کهدرصورتیدهیم که این داده یک داده پرت است، 

کاربرد مدل است. در مقابل اگر یک ترکیب در سری  یدامنهاز 
تر از مقدار بحرانی داشته باشد آزمون مقدار شاخص تأثیر بزرگ

 ابییبروناز یک  دست آمدهبهآن  گوییپیشبدان معنی است که 
 باشد. اعتمادقابلچندان  تواندینماست و به همین دلیل 

 تر ازبزرگکه یک ترکیب مقدار شاخص تأثیر مشاهده این
نشان دهد که آن ترکیب  تواندیمداشته باشد،  h*مقدار بحرانی 

ترکیبی مشاهده  کهدرصورتی هرچندخارج از دامنه مدل است. 
باشد لزوماً  ترکوچک h*شود که شاخص تأثیر آن نسبت به 

کاربرد مدل  یگسترهآن نیست که آن ترکیب در  یدهندهنشان
ممکن است خارج از دامنه  هاترکیب دیگرعبارتبه قرار دارد.

بالایی  یاستانداردشده یماندهباقیشوند اگر دارای  کاربرد واقع
ی که خارج از دامنه هایبه همین دلیل برای تعیین ترکیب باشند.

 ماندهباقیفاکتور شاخص تأثیر و  2هر  قرار دارندبرد کار
در نمودار ویلیامز لحاظ شده است و از آن استفاده  استانداردشده

برای  شدهارائهمدل  یهادادهنمودار ویلیامز مربوط به  .دشویم
 شدهداده)الف( نمایش  2توسط ما در شکل  پراکندگی نانولوله

)به ترتیب  28و  26دو حلال  دشویمکه مشاهده  طورهماناست. 
قرار  و آموزشآمید( که به ترتیب در سری آزمون تولوئن و فرم

 .اندشدهکاربرد واقعداشتند خارج از دامنه 
 

 
 

 کربنی هاینانولوله پراکندگی برای شدهارائه مدل به مربوط ویلیامز نمودار :2 شکل
 مقدار برحسب شدهبینیپیش مقدار نمودار و الف() یآل هایحلال در دیوارهتک

 )ب( آزمون و آموزش یهاداده سری برای D log واقعی
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مدل رگرسیون  با استفاده از logD یشدهمحاسبه مقدارهای
 2آموزش و آزمون در جدول  یهادادهخطی چندگانه برای سری 

تجربی در برابر  مقدارهاینمودار همچنین، است.  شدهدادهنشان 
 شدهرسم  )ب( 2نیز در شکل  logD  یشدهبینیپیش مقدارهای

را  شدهبینیپیشواقعی و  مقدارهایاست که توافق کلی بین 
 دستبه هایمدلپارامترهای آماری  بندیجمعدهد. نشان می
 آورده شده است. ۳جدول نیز در  logDآمده برای 

 

 

 
 

 هاکنندهتوصیف تفسیر 3-4

آن است که بسیار ساده است  چندگانهمزیت یک مدل خطی 
 هایببزرگی ضر قابل تفسیراست. راحتیبهآمده  دستبهو مدل 

در این مدل نشانگر اهمیت نسبی آن  کنندهتوصیفمربوط به هر 
( باشد و logDجا تحت مطالعه )در این ویژگیبر  کنندهتوصیف

دهد که تأثیر آن نشان  تواندیم هایبعلامت آن ضرهمچنین، 
 مثبت یا منفی است. موردنظر ویژگیبر  کنندهتوصیف

 شدهساختهتعبیر صحیحی از مدل  توانیمدر صورتی  هرچند
 ازنظردر مدل  شدهگرفتهکار به هایکنندهتوصیفداشت که 

 ریاضی مستقل از یکدیگر )عمود بر هم( باشند
 کهدرصورتینشان داده است که  شدهانجام های پیشینمطالعه

 هایبیگر وابسته خطی باشند ممکن است ضردبا یک هاکنندهتوصیف
 .[۳۹] دست آیدبه سازیمدلم غلط طی تر از حد انتظار و یا علایبزرگ

آمده  دستبهدر مدل  واردشدهمتغیرهای  بستگیهمماتریس 
است.  شدهدادهنمایش  4در جدول  نانولولهبرای پراکندگی 

بین  بستگیهماین جدول آشکار است ضریب که از  طورهمان
بسیار کمی است.  مقدارهایحلال(  هایکنندهتوصیف)پارامترها 

برای آزمودن همبستگی خطی چندگانه فاکتور تورم واریانس 
(VIF برای )در مدل با توجه به  واردشدهمتغیرهای  تکتک

 :شدزیر محاسبه  معادله

21

1

jR
VIF
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jکه 
2R  است  کنندهتوصیفچندگانه یک  بستگیهمضریب

مقدار بحرانی  رگرسیون شده است. هاکنندهتوصیفسایر  7بر که 
 در  0/5برابر با  هانبراساس متپیشنهادی شده برای تورم واریانس 

 

: پارامترهای آماری مختلف برای مدل بدست آمده برای ۳جدول 
 پراکندگی نانو لوله بر اساس پارامترهای ساختاری حلال

nv الف R2
cal 

Q2 LOO  جRMSEC ب
Q2  ه RMSEcv د

ext
Q2 ز RMSEP و

MP 
 ح

5  ۹۱/0  2۹/0  84/0  4۱/0  ۹۳/0  ۳۱/0  ۳۱/0  
 تعداد توصیف کننده های بکار رفته شده در مدلالف 

 ضریب هم بستگی کالیبراسیون ب

 ریشه مربع خطای میانگین کالیبراسیون ج

 ضریب هم بستگی ارزیابی متقاطع یکتایی و دو تایی د

 ریشه مربع خطای میانگین ارزیابی متقاطع یکتایی ه

 ضریب هم بستگی آزمون خارجی و

  ریشه مربع خطای میانگین پیش گویی ز

  تست بهم ریختگی50ماکزیمم ضریب هم بستگی ارزیابی متقاطع بهم ریختگی متغیر وابسته برایح  
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 .[40] شودیمنظر گرفته 
 

 
بزرگتر از این  کنندهتوصیفاگر مقدار تورم واریانس برای یک 

در  تواندیم مدنظری کنندهتوصیفمقدار بحرانی باشد اطلاعات 
مخفی شود. مقدار تورم واریانس  هاکنندهتوصیفاثر همبستگی 

 شدهگنجانده 5و  4مربوط به پنج پارامتر پیشنهادی ما در جدول 
یعنی  یرهامتغتمام  شودیمکه در جدول مشاهده  طورهماناست. 

 0/5 مقدار تورم واریانس کمتر از شدهاستفادهحلالی  هاییاسمق
 است. دارمعنیآمده  دستبهدارند که نشانگر آن است که مدل 

( برای هر یک از MFمتوسط ) یرتأثبر آن مقدار افزون
میت محاسبه شد تا اه (مدل کنندهتوصیف)حلال  هاییاسمق

 آید. دستبه QSPR هر پارامتر در مدل یرتأثنسبی و سهم 
از معادله زیر  کنندهتوصیفمین ا jمقدار تأثیر متوسط برای 

 .آیدیم دستبه

  


 



m
j

ni
i ij

dbj
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d
j

b

j
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1

1
                                    (8) 

 
  یکنندهتوصیفمقدار  ijd ،کنندهتوصیف ینم j ضریب jbکه 

j برای حلال  موردنظر امj  ،امn در  هاحلالتعداد  دهندهنشان
 تعداد پارامترهای درون مدل است. mآموزش،  هایحلالسری 

اهمیت نسبی هر یک از  تواندیممقدار مطلق تأثیر متوسط 
پارامترهای ساختاری حلالی را نسبت به سایر پارامترهای 

برای  توسطتأثیر م ساختاری حلال درون مدل نشان دهد. مقدار
است.  شدهدادهنشان  5در مدل در جدول  کاررفتهبهپنج پارامتر 

کار رفته در مدل نیز هاجمالی هر یک از پارامترهای ب هایریفتع
 بعدی با  هایقسمتاست که البته در  شدهگنجانده 5در جدول 

 

 .شودیمتفصیل بیشتر بحث 

 

 
 

 واردشدهترتیب اهمیت مقدارهای  MF مقدارهایبا توجه به 

 زیر است: صورتبهدر مدل 
FDI > u16Mor > 2GGI PCWTe><e4ATS  

براساس تعدادی از  شدهارائهدر پژوهش حاضر مدل 
تأکید شد،  ترپیشکه  طورهمانپارامترهای ساختاری حلال بود و 

حلال  هایکنشبرهم یهاجنبهبرخی از  توانندیماین پارامترها 
 .شونده )نانولوله( را آشکار کنند به حل

 پارامتر است، e4ATS مدل در واردشده متغیر ترینمهم
 وزن/4 یهپا- توپولوژیکی ساختار موریو-بروتو خودهمبستگی

 .[۱4] است سندرسون اتمی الکترونگاتیویته وسیلهبه شدهداده
 MLR مدل در پارامتر این مثبت ضریب به توجه با بنابراین

 حلال الکترونگاتیویته چه هر که گرفت نتیجه توانمی (۱ معادله)
 پراکنده خود در بیشتر را دیوارهتک کربنی نانولوله باشد، بیشتر

 با حلال الکترونگاتیویته کهاین به توجه با طرفی از کند.می
 که گرفت نتیجه توانمی دارد، مستقیم رابطه حلال قطبیت
 پراکندگی افزایش هب تواندمی قطبی هایکنشبرهم افزایش
 چیزی برخلاف این کند. کمک محلول فاز در کربنی یهانانولوله

 نانوکربنی صفحات عنوانبه گرافن برای علمی متون در که است
 آلی هایحلال-گرافن سیستم مورد در .[4۳] است شده گزارش

: ضریب همبستگی بین پارامترهای ساختاری حلال وارد شده در 4جدول 
 مدل پیشنهادی

 GGI2 Mor16u PCWTe ATS4e FDI 

GGI2   /      

Mor16u   /    /     

PCWTe   /    /    /    

ATS4e   /     /    /    /   

FDI   /      /   /     /  
  /

  
 

حلال وارد شده در مدل به همراه تعریف، توصیف کننده ساختاری  :5 جدول 
 فاکتور تورم واریانس و مقدار تأثیر متوسط هر یک از آنها

VIF   ری   و ی   ننده
ا  

 MF
 

 

GGI2  8۱/۱ ج 2شاخص بارتوپولوژیکی گالوس مرتبه  065/0-  

Mor16u  0۹2/۱   د- سه بعدی/ بدون وزن۱6مورس سیگنال  008/0-  

PCWTe 88/۱   هبار جزئی با وزن توپولوژیکی بار الکتریکی  ۱۹۹/0-  

ATS4e 

خود همبستگی بروتو-موریو ساختار 
 توسط  داده شده/وزن4توپولوژیکی -پایه

65/۱ والکترونگاتیویته اتمی سندرسون   225/0-  

FDI 504/2 ز شاخص درجه تاشوندگی  50/۱  
ا  
 فا  ور  ورم واریان  
   
 م دار  ا یر م وس  

ج
 Topological charge index of order 2 

د
 3D- MoRSE - signal 16/ unweighted 

ه
 Partial  charge weighted topological electronic charge 

و
 Broto-Moreau autocorrelation of a topological structure - lag 4 / 

weighted by atomic Sanderson electronegativity 
ز
 Folding degree index 
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 بر منفی اثر قطبی هایکنشبرهم و حلال الکترونگاتیویته
 کربنی، دیوارهتک یهانانولوله مورد در اما دارند گرافن پراکندگی

 است، گرافن شده لوله و شده پیچیده ساختار حقیقت در که
 دارند. مثبت یرتأث حلال قطبی هایویژگی

 بار توپولوژیکی وزن با جزئی بار PCWTeپارامتر بعدی 
 هایکنندهتوصیفاز دسته  کنندهتوصیفالکتریکی حلال است. این 

. با توجه به علامت مثبت این پارامتر در [4۱است ]بار حلال 
سازی تواند در پراکندهبار می هایکنشبرهممعادله پیشنهادی، 

همین  طور دقیقبهجالبی  صورتبهباشد.  مؤثرکربنی  یهانانولوله
برای گرافن نیز با  شدهارائهپراکندگی -پارامتر در معادله ساختار

 ترینمهمجا نیز از و در آن [۳4]است  ظاهرشدهعلامت مثبت 
 پارامترهای اثرگذار بر پراکندگی گرافن بوده است.

 GGI2 نیز پارامتر بعدی حاضر در مدل پیشنهادی ساختار-
 "2شاخص بار توپولوژیکی گالوس مرتبه "پراکندگی است که 

بار را نشان های کنشبرهم یرتأث دوباره شاخصاین  .[4۱است ]
مثبت این  یرتأثدهد و با توجه به علامت ضریب این پارامتر، می

 دیوارهتکشاخص توپولوژی بار بر روی پراکندگی نانولوله کربنی 
انتقال بار(  هایشاخصبار توپولوژی ) هایشاخصشود. آشکار می

روند و بنابراین به کار می هااتمبرای ارزیابی انتقال بار بین زوج 
 .دهندیمحلال را نشان  هایمولکولقال بار سراسری روی انت

شاخص "است که  Mor16uدر مدل  واردشدهپارامتر بعدی 
بر  هاکنندهتوصیفاست. این  "۱6سیگنال  ۱4مورس بعدیسه

توانند با شوند و میاساس شکل هندسی مولکول استخراج می
می و پذیری اتاتمی نظیر وزن اتمی، قطبش های گوناگونویژگی

نیز یک پارامتر مربوط به  FDIبار جزئی اتمی نیز وزن داده شوند. 
هندسی است که از لحاظ اهمیت آخرین  هایکنندهتوصیفگروه 

پارامتر موجود در مدل دارد و اثر معکوس بر  5رتبه را در بین 
کربنی دارد. به عبارتی افزایش  دیوارهتک یهانانولولهپراکندگی 

 شود. logDتواند باعث کاهش یم کنندهتوصیفاین 
 

 گیرینتیجه -4
یک مدل خطی چند پارامتری ارتباط کمی بین پارامترهای 

و لگاریتم پراکندگی  گوناگونساختاری در چندین حلال 
                                                 
14 3D-MoRSE descriptors (3D-MOlecule Representation of 

Structures based on Electron diffraction( 

 

 طراحی گوناگونچندین حلال  در دیوارهتککربنی  یهانانولوله
 چندگانهنشان داده که مدل رگرسیون خطی  هانتیجهشد. 

 %۹۱پیشنهادی توانایی خوبی در مدل کردن این ارتباط دارد و 
. دهدیمسری آموزش پوشش  هایحلالدر  را logD واریانس

 گوناگون هاییافترهمدل پیشنهادی با  گوییپیشثبات و توانایی 
به ارزیابی تقاطعی، ارزیابی  توانیمنشان داده شد، که از جمله 

اشاره کرد. یک  Y ریختگیهمبهسری آزمون خارجی و  وسیلهبه
ی را در هایهتآمده نک دستبهتفسیر اجمالی از مدل چند پارامتری 

آشکار کرد  حلال را -احتمالی نانولوله کربنی هایکنشبرهممورد 
 منظوربهمناسب  هایحلالتواند برای انتخاب می هانتیجهاین  که

به کار رود.  یوارهدتککربنی  یهانانولوله )پراکندگی( تهیه محلول
های کنشنشان داده شد که افزایش برهم ها،نتیجهبر اساس 

کربنی  یهانانولولهتواند به افزایش پراکندگی قطبی و بار می
 .در فاز محلول کمک کند دیوارهتک

  

 قدردانی و تشکر
مادی و معنوی دانشگاه  هایاز حمایتمقاله  نویسندگان

 کنند.قدردانی و تشکر می در این کار پژوهشی پزشکی شیرازعلوم
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Abstract: Single-walled carbon nanotubes, as one of the most well-known categories of carbon nanomaterials, 

have various applications in different fields of science and industry, including photovoltaic applications such as 

solar cells and additives to increase the strength of composites. In some applications of these nanotubes, it is 

required to have these compounds in the solution phase. Therefore, choosing the right solvent for dispersing 

these compounds is very important. In this study, using the quantitative structure-property relationship (QSPR) 

method, the structure-property of the model is presented. Based on the results, a multiple linear model was 

obtained including 5 descriptors. The correlation coefficient in the training set, cross-validation and test set were 

0.84, 0.91 and 0.92, respectively which indicate the efficiency of model. The possible interactions of the carbon 

nanotubes -solvent obtained from the proposed structure-dispersion model can be used to select the appropriate 

solvents for the solution (dispersion) of single-walled carbon nanotubes.  


