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 Abstract: One of the major challenges in pharmaceutical chemistry is the accurate prediction of molecular
 electronic properties that influence drug behavior. The HOMO-LUMO energy gap, as a key descriptor
 of chemical reactivity and stability, plays a crucial role in both pharmacodynamic and pharmacokinetic
 properties. Although methods such as Density Functional Theory (DFT) are highly accurate, their high
 computational cost makes them unsuitable for large-scale screening. In this study, a machine learning-based
 model was developed to rapidly predict this energy gap. A dataset of 8,676 cata-condensed polyaromatic
 compounds containing 3 to 10 fused benzene rings was compiled. Nine chemically meaningful features
 were extracted and used to train multilayer perceptron (MLP) and recurrent neural network (RNN) models.
 The best-performing MLP model achieved an R² score of 0.9750 and a test loss of 0.0037. Saliency map
 analysis revealed that features such as ionization potential, electron affinity, and total energy had the most
 significant impact. These findings demonstrate that AI-based models can not only achieve high predictive
.accuracy but also provide valuable insights for drug design
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ــت  ــی مولکول‌هاس ــای الکترونیک ــق ویژگی‌ه ــی دقی ــی، پیش‌بین ــیمی داروی ــم در ش ــای مه ــی از چالش‌ه ــده: یک چكي
ــدی  ــر کلی ــک توصیف‌گ ــوان ی ــه‌ عن ــرژی HOMO-LUMO ب ــه ان ــد. فاصل ــر می‌گذارن ــار دارو تأثی ــر رفت ــه ب ک
ــد  ــی دارد. هرچن ــی و فارماکوکینتیک ــواص فارماکودینامیک ــی در خ ــش مهم ــیمیایی، نق ــداری ش ــری و پای در واکنش‌پذی
ــای  ــرای غربالگری‌ه ــالا، ب ــباتی ب ــه محاس ــل هزین ــا به‌دلی ــتند، ام ــق هس ــی دقی ــع چگال ــه تاب ــد نظری ــی مانن روش‌های
ــی  ــرای پیش‌بین ــی ب ــی مصنوعــی، مدل ــری از شــبکه‌های عصب ــا بهره‌گی ــن پژوهــش، ب گســترده مناســب نیســتند. در ای
ــه  ــک کاتا-تراکم‌یافت ــب پلی‌آروماتی ــامل ۸۶۷۶ ترکی ــه‌داده‌ای ش ــد. مجموع ــعه داده ش ــرژی توس ــه ان ــن فاصل ــریع ای س
شــامل ۳ تــا ۱۰ حلقــه بنــزن تهیــه شــد. نــه ویژگــی شــیمیایی اســتخراج و بــرای آمــوزش مدل‌هــای پرســپترون چندلایــه 
و شــبکه عصبــی بازگشــتی اســتفاده شــدند. بهتریــن مــدل MLP بــه R² برابــر 0/9750 و خطــای آزمــون 0/0037 دســت 
یافــت. تحلیــل نقشــه برجســتگی نشــان داد ویژگی‌هایــی ماننــد پتانســیل یونــش، میــل الکترونــی و انــرژی کل بیشــترین 
نقــش را دارنــد. ایــن نتایــج نشــان می‌دهنــد کــه مدل‌هــای مبتنــی بــر شــبکه‌های عصبــی مصنوعــی می‌تواننــد عــاوه 

بــر دقــت بــالا، بینــش‌ ارزشــمندی در طراحــی دارو فراهــم کننــد.
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1- مقدمه 

و  زیســت‌فناوری  در  اصلــی  چالش‌هــای  از  یکــی 
شــیمی دارویــی، طراحــی و توســعه داروهــای جدیــد اســت. 
ــد درک  ــم نیازمن ــمیت ک ــا س ــر و ب ــی مؤث ــف داروهای کش
عمیقــی از ویژگی‌هــای فیزیکــی، شــیمیایی و الکترونیکــی 
ــات  ــر تعام ــا ب ــن ویژگی‌ه ــر ای ــوه تأثی ــا و نح مولکول‌ه
ــر  ــه ب ــدی ک زیســتی اســت ]1[. یکــی از پارامترهــای کلی
ــه  ــذارد، فاصل ــر می‌گ ــب تأثی ــک ترکی ــی ی ــواص داروی خ
انــرژی بیــن بالاتریــن اوربیتــال مولکولــی اشغال‌شــده 
(HOMO) و پایین‌تریــن اوربیتــال مولکولــی خالــی 
(LUMO) اســت کــه به‌طــور معمــول بــا عنــوان فاصلــه 

HOMO-LUMO  شــناخته می‌شــود ]2[.
ــت  ــن دو حال ــرژی بی ــاف ان ــرژی، اخت ــه ان ــن فاصل ای
ــد و  ــان می‌ده ــول را نش ــک مولک ــی در ی ــی حیات کوانتوم
ــری  ــیمیایی، واکنش‌پذی ــداری ش ــر پای ــتقیمی ب ــر مس تأثی
دارو،  در طراحــی  دارد.  آن  الکترواســتاتیکی  تعامــات  و 
ــی  ــی در توانای ــش مهم ــه HOMO-LUMO نق فاصل
ــل  ــور از غشــاهای زیســتی، تعام ــرای عب ــک مولکــول ب ی
ــن  ــت تعیی ــلولی، و در نهای ــای س ــا و گیرنده‌ه ــا آنزیم‌ه ب
اثربخشــی درمانــی آن ایفــا می‌کنــد ]3[. بنابرایــن، محاســبه 
فرآینــد  در  انــرژی  فاصلــه  ایــن  دقیــق  پیش‌بینــی  و 
ــی برخــوردار اســت.  کشــف و توســعه دارو از اهمیــت بالای
ــولًا از  ــد معم ــری دارن ــرژی کمت ــه ان ــه فاصل ــی ک ترکیبات
ــات  ــد تعام ــوده و می‌توانن ــر ب ــی ناپایدارت ــر الکترونیک نظ
باشــند.  داشــته  زیســتی  پروتئین‌هــای  بــا  فعال‌تــری 
  HOMO-LUMO ــی بــا فاصلــه ــل، ترکیبات در مقاب
بزرگ‌تــر پایــداری بیشــتری دارنــد و ممکــن اســت در 
محیط‌هــای زیســتی دوام بیشــتری داشــته باشــند ]4[. 
ــد  ــی دارو می‌توان ــر در طراح ــن پارامت ــم ای ــن‌رو، تنظی ازای
خــواص فارماکوکینتیکــی ماننــد جــذب، توزیــع، متابولیســم، 
ــد  ــه کن ــع دارو (ADME) را بهین ــمیت و دف ــش س کاه

]5 و 6].
یکــی از دســته‌های مهــم ترکیبــات آلــی کــه بــه 
ــواص  ــرد و خ ــی منحصربه‌ف ــای الکترونیک ــل ویژگی‌ه دلی
زیســتی مطلــوب، توجــه زیــادی را بــه خــود جلــب کرده‌انــد، 
ــن  ــتند. ای ــه‌ای (BPHs) هس ــزن‌دار چندحلق ــات بن ترکیب

تشــکیل  به‌هم‌پیوســته  بنــزن  حلقه‌هــای  از  ترکیبــات 
شــده‌اند و پایــداری بالایــی در سیســتم π-الکترونــی از خــود 
ــه  ــد. آن‌هــا در کاربردهــای مختلفــی از جمل نشــان می‌دهن
طراحــی داروهــای ضدســرطان، ضدویــروس و ضدالتهــاب، 
همچنیــن در ســامانه‌های هدفمنــد انتقــال دارو مــورد 
اســتفاده قــرار گرفته‌انــد ]7[. از همــه مهم‌تــر، BPHهــا را 
ــن  ــی بریده‌شــده از ســاختار گراف ــوان قطعات ــوان به‌عن می‌ت
ــی و  ــت داروی ــی در صنع ــش حیات ــه نق ــت ک ــر گرف در نظ

ــد [16]. ــا می‌کن ــع ایف ــایر صنای س
مطالعــات نشــان داده‌انــد کــه ویژگی‌هــای ســاختاری و 
الکترونیکــی BPHهــا ماننــد تعــداد حلقه‌هــای آروماتیــک، 
ــار و قطبیــت  نــوع و موقعیــت گروه‌هــای عاملــی، توزیــع ب
HOMO- مولکولــی تأثیــر قابل‌توجهــی بــر فاصلــه

ــاختاری  ــای س ــن ویژگی‌ه ــر در ای ــد. تغیی LUMO دارن
می‌توانــد خــواص فارماکودینامیکــی و فارماکوکینتیکــی 
مشــتقات دارویــی حاصــل از ایــن ترکیبــات را بهبــود 

ــد ]7[. بخش
HOMO- ــرژی ــه ان ــی فاصل ــش حیات ــود نق ــا وج ب

LUMO در طراحــی دارو، محاســبه دقیــق ایــن پارامتــر با 
اســتفاده از روش‌هــای ســنتی شــیمی کوانتومــی و مکانیــک 
ــبات  ــالا و محاس ــباتی ب ــان محاس ــد زم ــی نیازمن مولکول
ــی از  ــی (DFT) یک ــع چگال ــه تاب ــت. نظری ــده اس پیچی
ــرای محاســبه  ــن روش‌هــای شــیمی محاســباتی ب رایج‌تری
ــن روش  ــه ای ــت. اگرچ ــه HOMO-LUMO اس فاصل
ــرای  ــف ب ــری ضعی ــل مقیاس‌پذی ــا به‌دلی ــت، ام ــق اس دقی
مولکول‌هــای بــزرگ، کارایــی آن در کاربردهایــی بــا تــوان 
ــود ]4[.  ــدود می‌ش ــی دارو مح ــد طراح ــالا مانن ــی ب عملیات
ــورد  ــی در م ــات سیســتماتیک کم ــن، مطالع ــر ای ــاوه ب ع
ــر فاصلــه  تحلیــل تأثیــر ویژگی‌هــای ســاختاری مختلــف ب
HOMO-LUMO در BPHهــا و مدل‌ســازی ایــن 
روابــط انجــام شــده اســت. این خــأ پژوهشــی مانعــی برای 
 BPH ــر ــی ب ــن مبتن ــای نوی ــی داروه ــازی طراح بهینه‌س
ــباتی  ــای محاس ــه رویکرده ــاز ب ــی‌رود و نی ــمار م ــه ش ب
مؤثرتــر را برجســته می‌کنــد. در نتیجــه، توســعه روش‌هــای 
ــن  ــق ای ــی ســریع و دقی ــه پیش‌بین ــادر ب ــه ق ــن ک جایگزی

پارامتــر باشــند، بســیار مطلــوب اســت.
 (AI) ــی ــوش مصنوع ــین (ML) و ه ــری ماش یادگی
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پتانســیل چشــمگیری در حوزه‌هــای مختلــف ســامت، 
از ســیگنال‌های  زمانــی  تحلیــل ســری‌های  جملــه  از 
فیزیولوژیکــی ماننــد فشــار خــون و علائــم حیاتــی، و 
ــد ]8[, ]9[.  ــان داده‌ان ــکی نش ــر پزش ــردازش تصاوی ــز پ نی
ایــن رویکردهــا امــکان پیش‌بینــی مؤثــر و دقیــق در 
کاربردهــای پیچیــده زیست‌پزشــکی را فراهــم کــرده و 
ــازند. ــان می‌س ــتر نمای ــا را بیش ــن آن‌ه ــش تحول‌آفری نق

ــی  ــوان جایگزین ــین به‌عن ــری ماش ــای یادگی تکنیک‌ه
یافته‌انــد.  توســعه  ایــن مســئله  بــرای حــل  کارآمــد 
مدل‌هــای رگرســیون بــرای مدل‌ســازی رابطــه بیــن 
HOMO- ویژگی‌هــای ســاختاری مولکــول و فاصلــه

از  مختلفــی  مطالعــات  رفته‌انــد.  کار  بــه    LUMO
روش‌هــای یادگیــری ماشــین و محاســبات کوانتومــی بــرای 
پیش‌بینــی ایــن فاصلــه اســتفاده کرده‌انــد. در یــک مطالعــه، 
از توصیف‌گــر SOAP )همپوشــانی نــرم موقعیت‌هــای 
ــل ۱۰- ــا اعتبارســنجی متقاب اتمــی( و رگرســیون خطــی ب

تایــی بــرای بــرآورد انــرژی اوربیتال‌هــای مــرزی اســتفاده 
شــد ]10[. در مطالعــه‌ای دیگــر، الگوریتم‌هــای جنــگل 
 ،(SVM) پشــتیبان بــردار  ماشــین   ،(RF) تصادفــی 
درخت‌هــای مــدل M5P و شــبکه‌های عصبــی مصنوعــی 
پیش‌بینی‌کننــده  چارچوبــی  توســعه  بــرای   (ANN)
و  توپولوژیکــی  الکترونیکــی،  ویژگی‌هــای  اســاس  بــر 
ســاختاری بــه‌کار گرفتــه شــدند ]11[. همچنیــن، ترکیبــی از 
ــده  تحلیــل همبســتگی خطــی و شــبکه عصبــی آموزش‌دی
ــای  ــایی توصیف‌گره ــرای شناس ــبه-نیوتنی ب ــا روش ش ب
ــای  ــداد اتم‌ه ــد  LUMO ،HOMO و تع ــدی مانن کلی
اکســیژن و لیتیــم به‌منظــور آمــوزش مــدل مــورد اســتفاده 
قــرار گرفــت ]12[. در مطالعــه‌ای دیگــر، رویکــردی ترکیبــی 
ــگ  ــر دوپین ــی اث ــرای ارزیاب ــین  ب از DFT و یادگیریماش
کربــن در ســاختارهای دوبعــدی بــورن نیتریــد شــش‌ضلعی 
از  تحقیــق،  ایــن  در  گرفتــه شــد.  کار  بــه   (h-BN)
محاســبات DFT بــا تابعــی PBE0 و توابــع تقارنــی 
ــرای اســتخراج توصیف‌گرهــای  Behler-Parrinello ب
و   RF الگوریتم‌هــای  از  و  ســاختاری،  و  الکترونیکــی 
گرادیــان بوســتینگ (GB) بــرای پیش‌بینــی فاصلــه 

HOMO-LUMO اســتفاده شــد [13].
در  اصلــی  چالش‌هــای  از  یکــی  حــال،  ایــن  بــا 

روش‌هــای مبتنــی بــر یادگیــری ماشــین، وابســتگی آن‌هــا 
ــد  ــه می‌توان ــت ک ــتی اس ــای دس ــتخراج ویژگی‌ه ــه اس ب
ــتگی  ــم و وابس ــات مه ــن اطلاع ــت رفت ــه از دس ــر ب منج

ــود. ــا ش ــح ویژگی‌ه ــاب صحی ــه انتخ ــدید ب ش
بــرای غلبــه بــر ایــن محدودیت‌هــا، از یادگیــری 
عمیــق (DL) اســتفاده شــده اســت کــه توانایــی اســتخراج 
دارد.  را  مولکولــی  ســاختارهای  از  ویژگی‌هــا  خــودکار 
ــده  ــای پیچی ــد الگوه ــق می‌توانن ــی عمی ــبکه‌های عصب ش
و غیرخطــی را مســتقیماً از داده‌هــا یــاد بگیرنــد، بــدون نیــاز 
ــا ایــن حــال، »ماهیــت  ــه مهندســی دســتی ویژگی‌هــا. ب ب
جعبه‌ســیاه« ایــن مدل‌هــا، تفســیرپذیری نتایــج را کاهــش 
داده و چالشــی مهــم در کاربــرد آن‌هــا در طراحــی دارو بــه 

وجــود آورده اســت.
مختلــف  تکنیک‌هــای  چالــش،  ایــن  رفــع  بــرای 
ــورد  ــامت م ــکی و س ــای پزش ــیرپذیری در کاربرده تفس
اســتفاده قــرار گرفته‌انــد تــا بــه پژوهشــگران در درک 
بهتــر تصمیمــات مدل‌هــای یادگیــری عمیــق کمــک 
کننــد. بــرای مثــال، روش‌هــای نســبت‌دهی ویژگــی 
ماننــد نقشــه‌های برجســتگی (Saliency Maps) و 
ــل  ــرای تحلی ــازی کلاس (CAM) ب ــه‌های فعال‌س نقش
کار  بــه    (CNNs) کانولوشــنی  عصبــی  شــبکه‌های 
ویژگی‌هــای  نگاشــت  از  اســتفاده  همچنیــن  رفته‌انــد. 
CNN روشــی ســاده بــرای تفســیر عملکــرد مــدل ارائــه 
می‌دهــد کــه نشــان می‌دهــد تفســیرپذیری یادگیــری 
ــه پژوهش‌هــای زیست‌پزشــکی  ــد اعتمــاد ب عمیــق می‌توان

ــد]14]. ــش ده ــی را افزای ــوش مصنوع ــر ه ــی ب مبتن
و  برجســتگی  نقشــه‌های  از  مطالعــه  ایــن  در 
روش‌هــای تفســیرپذیر یادگیــری ماشــین بــرای شناســایی 
HOMO- فاصلــه پیش‌بینــی  در  مؤثــر  ویژگی‌هــای 

ــش  ــرد بین ــن رویک ــت. ای ــده اس ــتفاده ش LUMO اس
کلیــدی  مولکولــی  عوامــل  بــه  نســبت  عمیق‌تــری 
تأثیرگــذار بــر ویژگی‌هــای الکترونیکــی در BPHهــا 
ــد را  ــای جدی ــی داروه ــی منطق ــد و طراح ــم می‌کن فراه
تســهیل می‌کنــد. یــک مــدل مبتنــی بــر شــبکه‌های 
گــراف کانولوشــنی (GCN) بــرای پیش‌بینــی فتوســمیّت 
توســعه یافتــه کــه بــا یادگیــری چندوظیفــه‌ای و یادگیــری 
ــیمی‌اطلاعات  ــرد آن در ش ــا کارب ــده ت ــب ش ــدرال ترکی ف
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ــه  ــای یکپارچ ــن، روش گرادیان‌ه ــود. همچنی ــت ش تقوی
ــی کلیــدی  ــرای شناســایی زیرســاختارهای مولکول (IG) ب
در فتوســمیّت بــه کار رفتــه اســت، در حالی‌کــه محاســبات 
شــیمی کوانتومــی در ســطح  31G-6/B3LYP  بــه منظور 
ــات  ــا انجــام شــده‌اند. در مطالع ــت پیش‌بینی‌ه ــش دق افزای
ــه  ــدی ب ــی جدی ــش مولکول ــا، نمای ــه BPHه ــوط ب مرب
ــه‌ای( و  ــی خطی-زاوی ــه الحــاق محل ــام LALAS )دنبال ن
مــدل CUSTODI معرفــی شــدند کــه نیــاز بــه انتخــاب 
دســتی ویژگی‌هــا را حــذف کــرده و تفســیرپذیری را بهبــود 
می‌بخشــند. افــزون بــر ایــن، نمــای گرافــی مبتنــی 

ــکان  ــفورمر SE(3) ام ــا ترنس ــب آن ب ــه و ترکی ــر حلق ب
پیش‌بینــی دقیــق ویژگی‌هــای الکترونیکــی را فراهــم 
کــرده و در عیــن حــال هزینه‌هــای محاســباتی را بــه طــور 
 GradRAM چشــمگیری کاهــش داده اســت. روش
ــادار  ــیمیایی معن ــاختارهای ش ــازی زیرس ــرای برجسته‌س ب
ــی  ــدی مولکول ــای کلی ــیر ویژگی‌ه ــرای تفس و SHAP ب
ــتفاده  ــورد اس ــه HOMO-LUMO م ــر فاصل ــر ب مؤث
مدل‌هــای  کــه  داد  نشــان  یافته‌هــا  گرفته‌انــد.  قــرار 
  DFT ــج ــا نتای ــا ب ــین نه‌تنه ــری ماش ــیرپذیر یادگی تفس
مکانیکــی  بینش‌هــای  بلکــه  دارنــد،  خوبــی  تطابــق 

شکل ۱: نمایش شماتیک از چارچوب کلی این مطالعه. مجموعه‌داده شامل ساختارهای مولکولی به‌صورت رمزگذاری‌شده با نگارش SMILES, ورودی مدل 
محسوب می‌شود. توصیف‌گرهای مولکولی مرتبط استخراج شده و از طریق یک شبکه عصبی برای مدلسازی پیش‌بینانه پردازش می‌شوند. برای افزایش قابلیت 

تفسیر مدل، از نقشه برجستگی استفاده می‌شود تا تأثیرگذارترین ویژگی‌هایی که بر پیش‌بینی‌ها اثر می‌گذارند، مشخص شوند.
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ارزشــمندی در زمینــه پایــداری مولکولــی، تعامــات π-π و 
اثــرات کشــش مولکولــی ارائــه می‌دهنــد و طراحــی منطقــی 
مــواد عملکــردی و ترکیبــات دارویــی را در الکترونیــک آلــی 

و پژوهش‌هــای دارویــی تســهیل می‌کننــد.
در ایــن مطالعــه، از تکنیک‌هــای تفســیرپذیر یادگیــری 
 HOMO-LUMO ــه ــی فاصل ــرای پیش‌بین ــین ب ماش
 (BPHs) چندحلقــه‌ای  بنــزن‌دار  هیدروکربن‌هــای  در 
مدل‌هــای  از  مجموعــه‌ای  اســت.  شــده  اســتفاده 
 ،(RFR) رگرســیونی، شــامل رگرســیون جنــگل تصادفــی
ــردار  ــیون ب ــی (ANN)، رگرس ــی مصنوع ــبکه عصب ش
ــدید (ETR) و  ــی ش ــان تصادف ــتیبان (SVR)، درخت پش
ــی  ــرای بررس ــتینگ (GBR)  ب ــان بوس ــیون گرادی رگرس
رابطــه بیــن ســاختار مولکولــی و ویژگی‌هــای الکترونیکــی 
بــه کار رفته‌انــد. بــرای بهبــود تفســیرپذیری مدل‌هــا، 
ــبت  ــی نس ــا بینش‌های ــده ت ــتفاده ش از روش SHAP اس
بــه ویژگی‌هــای کلیــدی مولکولــی مؤثــر بــر فاصلــه 

ــد. ــه ده HOMO-LUMO ارائ
از ایــن‌رو، در مطالعــه حاضــر، دو مــدل شــبکه عصبــی 
پرســپترون چندلایــه )MLP( و شــبکه عصبــی بازگشــتی 
 HOMO-LUMO بــرای پیش‌بینــی فاصلــه )RNN(
در BPHهــا اســتفاده شــده‌اند. مجموعــه‌ای از ویژگی‌هــای 
فیزیکــی و شــیمیایی مولکولــی به‌عنــوان ورودی ایــن 
ــرای  ــا ب ــن ویژگی‌ه ــده‌اند. ای ــه ش ــر گرفت ــا در نظ مدل‌ه
ــده  ــع پیچی ــری تواب ــای رابطــه‌ای و یادگی اســتخراج الگوه
 HOMO-LUMO ــه ــی و فاصل ــواص مولکول ــن خ بی
ــوب  ــماتیک از چارچ ــی ش ــکل ۱ نمای ــد. ش ــه کار رفته‌ان ب
کلــی تحقیــق را در قالــب یــک دیاگــرام ســطح ‌بــالا نشــان 

می‌دهــد

2-  روش تحقیق

2-1- جمع آوری و آماده سازی داده‌ها 

در ایــن مطالعــه، از یــک مجموعــه‌داده شــامل ترکیبــات 
و  مولکولــی  ویژگی‌هــای  کــه  شــد   BPHاســتفاده 
ــه  ــات را ارائ ــن ترکیب ــرژی ای ــه ان ــوط ب مشــخصه‌های مرب
می‌دهــد. ایــن مجموعــه‌داده از منبعــی علمــی و معتبــر بــه 

دســت آمــده و پــس از مکاتبــه بــا نویســنده اصلــی مقالــه 
ــت [16]. ــرار گرف ــترس ق ــه در دس مربوط

ترکیــب BPH بــا   ۸۶۷۶ شــامل  مجموعــه  ایــن 
ســاختار کاتا-تراکم‌یافتــه اســت کــه دارای ســه تــا ده 
حلقــه شــش‌ضلعی هســتند )بنــزن و نفتالیــن حــذف 
ــاداری  ــای معن ــد و ویژگی‌ه ــیار کوچک‌ان ــرا بس ــدند زی ش
ارائــه نمی‌دهنــد(. فاصله‌هــای HOMO-LUMO ایــن 
ترکیبــات بــا اســتفاده از روش DFT در ســطح نظــری 

شــده‌اند. محاســبه   B3LYP-D3BJ/def2-SVP 
ــف  ــی توصی ــی مولکول ــا ۹ ویژگ ــر مولکــول BPH ب ه
ــن  ــا تعیی ــان ب ــاس ارتباطش ــر اس ــا ب ــن ویژگی‌ه ــد. ای ش
جملــه  از  شــدند.  فاصلــه HOMO-LUMO انتخــاب 
ــه  ــی، ک ــتاور دوقطب ــه گش ــوان ب ــا می‌ت ــن آن‌ه مهم‌تری
توزیــع بــار الکتریکــی مولکــول را تعریــف می‌کنــد، انــرژی 
  (E_SCF_eV)محاسبه‌شــده بــا روش میــدان خودســازگار
کــه شــاخصی کلیــدی بــرای پایــداری الکترونیکــی اســت، 
و انــرژی کل مولکــول (Etot_eV) کــه بازتابــی از ســطح 

ــرژی سیســتم اســت، اشــاره کــرد. کلــی ان
ــر ایــن، اجــزای مثبــت و منفــی انــرژی کل )  افــزون ب
Etot_pos_eVو Etot_neg_eV)  بــرای درک دقیق‌تری 
از ســاختار الکترونیکــی مــورد تجزیــه‌ و تحلیل قــرار گرفتند. 
میــل الکترونــی (aEA_eV)، کــه تمایــل مولکــول بــرای 
ــد، و پتانســیل  ــری می‌کن ــرون را اندازه‌گی جــذب یــک الکت
ــدا  ــرای ج ــاز ب ــورد نی ــرژی م ــه ان ــش(aIP_eV)، ک یون
ــد،  ــخص می‌کن ــول را مش ــرون از مولک ــک الکت ــردن ی ک
ــزن  ــای بن ــداد حلقه‌ه ــن تع ــدند. همچنی ــی ش ــز بررس نی
ــن  ــول را تعیی ــک مولک ــاختار آروماتی ــه س (n_rings)، ک
می‌کنــد، و انــرژی نســبی (Erel_eV) کــه مقیاســی 
ــابه  ــات مش ــر ترکیب ــول در براب ــرژی مولک مقایســه‌ای از ان
ــن  ــم در ای ــای مه ــوان توصیف‌گره ــد، به‌عن ــه می‌ده ارائ

ــده شــدند. مطالعــه گنجان
ــی،  ــبکه عصب ــای ش ــی مدل‌ه ــوزش و ارزیاب ــرای آم ب
ــور  ــد: به‌منظ ــیم ش ــش تقس ــه بخ ــه س ــه‌داده ب مجموع
آمــوزش مــدل و یادگیــری ارتبــاط میــان ویژگی‌هــای 
 ۷۰٪  ،HOMO-LUMO انــرژی  فاصلــه  و  مولکولــی 
ــرای  ــت. ب ــاص یاف ــه اختص ــادل ۶۰۷۳ نمون ــا مع از داده‌ه
ــدل،  ــای م ــم پارامتره ــرازش و تنظی ــری از بیش‌ب جلوگی
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ــه  ــوان مجموع ــه، به‌عن ــادل ۱۷۳۵ نمون ــا، مع ۱۰٪ داده‌ه
اعتبارســنجی در نظــر گرفتــه شــد. در نهایــت، بــرای ارزیابی 
نهایــی عملکــرد مــدل، ۲۰٪ از داده‌هــا، معــادل ۸۶۸ نمونــه، 

ــد. ــتفاده ش ــتقل اس ــون مس ــه آزم ــوان مجموع به‌عن

2-2- شبکه عصبی بازگشتی

بازگشــتی (RNN) به‌دلیــل  عصبــی  شــبکه‌های 
توانایــی در حفــظ وابســتگی‌های زمانــی از طریــق اتصــالات 
ــیار  ــی بس ــای ترتیب ــازی داده‌ه ــرای مدل‌س ــتی، ب بازگش
پیش‌خــور،  عصبــی  شــبکه‌های  برخــاف  مناســب‌اند. 
RNNهــا از یــک حالــت پنهــان اســتفاده می‌کننــد کــه در 
ــردازش  ــکان حفــظ و پ ــد و ام ــان تکامــل می‌یاب طــول زم
فراهــم  را  قبلــی  ورودی‌هــای  از  زمینــه‌ای  اطلاعــات 

می‌کنــد.
ــب  ــک ترکی ــرف ی ــه مع ــر نمون ــه، ه ــن مطالع در ای
ــد  ــی آن می‌توانن ــه توصیف‌گرهــای مولکول BPH اســت ک
در  بــا  ترتیبــی ســازماندهی شــوند.  ورودی  به‌صــورت 
نظــر گرفتــن ایــن توصیف‌گرهــا به‌عنــوان دنبالــه‌ای 
وابســتگی‌های  بــه درک  قــادر  RNNهــا  مرتب‌شــده، 
پیچیــده بیــن ویژگی‌هــای مولکولــی بــوده و نمایشــی 
جامع‌تــر از ســاختار الکترونیکــی ارائــه می‌دهنــد. ایــن 
رویکــرد امــکان اســتخراج الگوهــای پنهــان در ویژگی‌هــای 
ــه  ــی فاصل ــت پیش‌بین ــد و دق ــم می‌کن ــی را فراه مولکول
HOMO-LUMO را افزایــش می‌دهــد، در حالــی کــه 
ــی را  ــی و الکترونیک ــای اتم ــن ویژگی‌ه ــی بی ــط درون رواب

ــد. ــظ می‌کن ــز حف نی

2-3-  پرسپترون چندلایه

ــه  ــی ک ــبکه عصب ــرد ش ــای پرکارب ــی از مدل‌ه یک
دقــت بالایــی در داده‌هــای جدولــی دارد، پرســپترون 
چندلایــه (MLP) اســت. ایــن شــبکه عصبــی پیش‌خــور، 
یــک خروجــی را از چندیــن ورودی عــددی واقعــی 
محاســبه می‌کنــد. ابتــدا ترکیبــی خطــی از مقادیــر ورودی 
ــع  ــق یــک تاب ایجــاد می‌شــود و ســپس خروجــی از طری
. MLPتصمیم‌گیــری غیرخطــی پیش‌بینــی می‌گــردد

بــرای  رایج‌تریــن مدل‌هــای شــبکه عصبــی  از  هــا 
 HOMO-ــه ــن فاصل ــد تخمی ــیون مانن ــائل رگرس مس

ــن  ــده بی ــط پیچی ــد رواب ــرا قادرن ــتند، زی  LUMOهس
ــاد بگیرنــد[15[. ویژگی‌هــای ورودی و متغیــر هــدف را ی

2-4-  معماری شبکه‌ها و ابرپارامترها

 ، HOMO-LUMOفاصلــه تخمیــن  بــرای 
مدل‌هــای MLP وRNN  بــا معماری‌هــای متفــاوت 
طراحــی شــدند. ســاختار ایــن مدل‌هــا به‌گونــه‌ای طراحــی 
ــی  ــای مولکول ــن ویژگی‌ه ــده بی ــط پیچی ــه رواب ــده ک ش
ــود  ــورون ب ــامل ۹ ن ــه ورودی ش ــد. لای ــتخراج کنن را اس
ــه  کــه معــادل تعــداد ویژگی‌هــای مولکولــی در هــر نمون
ــه  ــدول ۱ ارائ ــا در ج ــاری مدل‌ه ــدی معم ــت. پیکربن اس
ــای  ــا و نورون‌ه ــداد لایه‌ه ــات تع ــه جزئی ــت ک ــده اس ش
استفاده‌شــده بــرای بهینه‌ســازی اســتخراج ویژگــی و 
ــد. ــرح می‌ده ــالا را ش ــطح ب ــای س ــری نمایش‌ه یادگی

جدول 1: پارامترهای مختلف آموزشی استفاده شده در مدل‌های گوناگون
مدلمدل 1مدل 2مدل 3مدل 4مدل 5مدل 6مدل 7مدل 8

RNNRNNRNNRNNMLPMLPMLPMLPنوع شبکه عصبی

تعداد پارامترها563396983112114093537057052753

تعداد33111111

تعداد نورون در هر لایه32128283232646432-64

AdamSGDSGDSGDSGDSGDAdamSGDالگوریتم یادگیری

نرخ یادگیری0/00010/000010/0010/0010/0010/0010/0010/001
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ــع  ــای MLP از تاب ــان مدل‌ه ــای پنه ــام لایه‌ه در تم
ــرای  ــه ب ــی ک ــد، در حال ــتفاده ش ــازیReLU  اس فعال‌س
مدل‌هــای RNN تابــعtanh  بــه کار گرفتــه شــد تــا 
کارایــی بهبــود یافتــه و از مشــکل ناپدیــد شــدن گرادیــان 
جلوگیــری شــود. در نهایــت، یــک لایــه خروجــی بــا یــک 
  HOMO-LUMOفاصلــه پیش‌بینــی  بــرای  نــورون 

ــد. طراحی ش
ــده  ــر پیش‌بینی‌ش ــن مقادی ــاف بی ــی اخت ــرای ارزیاب ب
ــا  ــات )MSE ی ــن مربع ــای میانگی ــع خط ــی، از تاب و واقع
به‌منظــور بهینه‌ســازی  MSE Loss( اســتفاده گردیــد. 
  (SGD)وزن‌هــا، از روش‌هــای گرادیــان کاهشــی تصادفــی
ــوم ۰٫۹  ــاوت و مومنت ــری متف ــرخ یادگی ــا ن ــا Adam ب ی

ــتفاده شد. اس

2-5-  تحلیل نقشه برجستگی

بــرای  گرادیــان  بــر  مبتنــی  روش‌هــای  از  یکــی 
ــه  ــک نقش ــی، تکنی ــبکه عصب ــای ش ــیرپذیری مدل‌ه تفس
روش،  ایــن  در  برجســتگی (Saliency Map) اســت. 
گرادیــان پیش‌بینــی فاصلــه HOMO-LUMO نســبت بــه 
ــان  ــر گرادی ــود. مقادی ــبه می‌ش ــی ورودی محاس ــر ویژگ ه
بالاتــر نشــان‌دهنده تأثیــر بیشــتر آن ویژگــی بــر خروجــی 

ــت. مدل اس
ــن  ــرای تخمی ــیونی ب ــل رگرس ــه، تحلی ــن مطالع در ای
فاصلــهHOMO-LUMO  بــر اســاس چندیــن توصیف‌گــر 
مولکولــی از جملــه گشــتاور دوقطبــی، انــرژی کل، اجــزای 
ــیل  ــی، پتانس ــل الکترون ــرژی کل، می ــی ان ــت و منف مثب
یونــش، تعــداد حلقه‌هــا و انــرژی نســبی انجــام شــد. بــرای 
ــر مــدل پیش‌بینــی،  ــر هــر ویژگــی ب ــر تأثی تحلیــل دقیق‌ت
ــک  ــن تکنی ــد. ای ــتفاده ش ــتگی اس ــه برجس از روش نقش
ــف را  ــای مختل ــت ویژگی‌ه ــی اهمی ــیر کم ــکان تفس ام
ــه اینکــه کــدام  فراهــم می‌ســازد و دیــد روشــنی نســبت ب
 HOMO-توصیف‌گرهــای مولکولــی در تعییــن فاصلــه

ــه می‌دهــد. ــد ارائ ــدی دارن  LUMO نقــش کلی
ــا  ــر ب ــی مؤث ــر ویژگ ــرای ه ــتگی ب ــای برجس امتیازه
ــه  ــه ب ــدند ک ــبه ش ــادلات )۱( و )۲( محاس ــتفاده از مع اس
تفســیرپذیری و اعتبارســنجی مــدل کمــک می‌کننــد ]16[.

)1(

)2(

2-6- معیارهای ارزیابی

2-6-1- میانگین مربعات خطا

ــع  ــراف مرب ــام انح ــا ن ــه ب ــا ک ــات خط ــن مربع میانگی
ــز شــناخته می‌شــود، نشــان‌دهنده تفاوت‌هــای  ــن نی میانگی
مربعــی بیــن مقادیــر واقعــی و مقادیــر پیش‌بینی‌شــده 
اســت. ایــن معیــار میــزان نزدیکــی خــط رگرســیون )خــط 
اندازه‌گیــری  را  داده‌هــا  مجموعــه  بــه  برازش‌یافتــه( 
می‌کنــد. مقــدار MSE همــواره مقــداری مثبــت دارد، زیــرا 
ــی  ــر منف ــر مقادی ــا، اث ــوان دوم اختلاف‌ه ــتفاده از ت ــا اس ب
نشــان‌دهنده   MSE پایین‌تــر  مقــدار  می‌شــود.  حــذف 

ــت ]17[. ــدل اس ــی م ــر پیش‌بین ــت بالات دق

)3(

 R²2-6-2- امتیاز

ایــن معیــار اندازه‌گیــری کمــی از میــزان تطابــق نقــاط 
ــد.  ــم می‌کن ــه را فراه ــیون برازش‌یافت ــط رگرس ــا خ داده ب
ــا  ــن ی ــب تعیی ــوان ضری ــه عن ــولًا ب ــه معم ــار ک ــن معی ای
ضریــب تعییــن چندگانــه در رگرســیون چندمتغیــره شــناخته 
ــر  می‌شــود، نشــان‌دهنده نســبت واریانــس موجــود در متغی
پاســخ اســت کــه توســط مــدل توضیــح داده شــده اســت. 
ــا ۱۰۰٪ متغیــر اســت، به‌طوری‌کــه: مقــدار R² بیــن ۰٪ ت

٪ ۰نشــان می‌دهــد کــه مــدل هیچ‌گونــه تغییــری 
ــح  ــن آن توضی ــه میانگی ــبت ب ــخ را نس ــای پاس در داده‌ه

نمی‌دهــد.
٪ ۱۰۰نشــان می‌دهــد کــه مــدل تمــام تغییــرات 
موجــود در داده‌هــای پاســخ را به‌طــور کامــل توضیــح 
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.[17] می‌دهــد 
ــه )۴(  ــن( در معادل ــب تعیی ــی R² )ضری ــول ریاض فرم

ــده اســت. ــه ش ارائ

)4(

2

2-6-3-تنظیمات تجربی

  Google Colabتمــام نتایــج تجربــی بــر روی پلتفــرم
ــخه  ــتفاده از نس ــا اس ــا ب ــی پردازش‌ه ــده‌اند. تمام ــرا ش اج
ــرای  ــده‌اند. ب ــام ش ــون انج ــی پایت ــان برنامه‌نویس ۳٫۱۰ زب
ــه  ــوط ب ــاز مرب ــزار متن‌ب ــک نرم‌اف ــا از ی ــوزش مدل‌ه آم
ــتفاده  ــون اس ــان پایت ــی در زب ــبکه عصب ــای ش کتابخانه‌ه
شــد. همچنیــن کتابخانــه Scikit-Learn بــه همــراه دیگــر 
ــی  ــای ارزیاب ــرای محاســبه معیاره ــاز ب ــای متن‌ب نرم‌افزاره

ــد. ــازی گردی پیاده‌س

3- نتایج و بحث

فاصلــه HOMO-LUMO در  دقیــق  پیش‌بینــی 
ــت،  ــوردار اس ــادی برخ ــت بنی ــباتی از اهمی ــیمی محاس ش
چــرا کــه ویژگی‌هــای الکترونیکــی مولکولــی، رفتــار 
ــد. در  ــن می‌کن ــیمیایی را تعیی ــری ش ــوری و واکنش‌پذی ن
  MLPایــن مطالعــه، مدل‌هــای شــبکه عصبــی مبتنــی بــر
ــر  ــه HOMO-LUMO ب ــرای پیش‌بینــی فاصل و RNN ب
ــعه  ــی توس ــای مولکول ــه‌ای از توصیف‌گره ــاس مجموع اس
ــدول ۲،  ــده در ج ــی ارائه‌ش ــای ارزیاب ــدند. معیاره داده ش
ــوزش، خطــای اعتبارســنجی، خطــای  ــه خطــای آم از جمل
آزمــون و امتیــاز R² نشــان می‌دهنــد کــه مدل‌هــای 
پیشــنهادی عملکــرد بهتــری نســبت بــه مــدل پایــه 
گزارش‌شــده بــا امتیــاز R² برابــر بــا ۰٫۹۳۴ و خطــای 

داشــته‌اند[16]  .  ۰٫۰۱
  MLPبــر مبتنــی  مدل‌هــای  مدل‌هــا،  میــان  در 
ــون  ــاز R² آزم ــن امتی ــای ۲، ۳ و ۴ بالاتری ــامل مدل‌ه ش

ــن  ــن کمتری ــد و همچنی ــا ۰٫۹۷۵۰ را کســب کردن ــر ب براب
ــتند  ــا ۰٫۰۰۳۹( را داش ــون )۰٫۰۰۳۷ ت ــای آزم ــزان خط می
کــه نشــان‌دهنده پایــداری بــالای آن‌هاســت. جالــب 
آن‌کــه مــدل ۲ کــه از معمــاری ســاده‌تری بــا پارامترهــای 
ــایر  ــا س ــر ب ــردی براب ــود، عملک ــرده ب ــتفاده ک ــر اس کمت
ــان  ــوع نش ــن موض ــه ای ــت، ک ــر داش ــای پیچیده‌ت مدل‌ه
ــایی  ــرای شناس ــاً ب ــدل الزام ــتر م ــی بیش ــد پیچیدگ می‌ده
  HOMO-LUMOویژگی‌هــای کلیــدی مؤثــر بــر فاصلــه

ــت. ــروری نیس ض
نشــان  همچنیــن   ۲ جــدول  در  ارائه‌شــده  نتایــج 
بــر RNN نه‌تنهــا  مبتنــی  مدل‌هــای  کــه  می‌دهنــد 
ــه  ــه مطالع ــبت ب ــه نس ــتند، بلک ــی داش ــرد قابل‌قبول عملک
قابل‌توجهــی نشــان  بهبــود   Zhengو همــکاران ]16[ 
دادنــد، کــه ایــن امــر قابلیــت اســتفاده آن‌هــا در پیش‌بینــی 

خــواص مولکولــی را تأییــد می‌کنــد.
ــرد  ــر عملک ــدل ب ــی م ــر پیچیدگ ــی تأثی ــرای ارزیاب ب
ــف  ــای مختل ــداد پارامتره ــا تع ــی ب ــی، معماری‌های پیش‌بین
ــداد  ــه تع ــدل ۲ ک ــژه، م ــد. به‌وی ــرار گرفتن ــورد بررســی ق م
ــن عملکردهــا  ــری داشــت، یکــی از بهتری پارامترهــای کمت
را بــا خطــای آزمــون ۰٫۰۰۳۷ و امتیــاز R² آزمــون برابــر بــا 
ــوزش  ــل آم ــا در مراح ــای خط ــه داد. منحنی‌ه ۰٫۹۷۵۰ ارائ
و اعتبارســنجی بــرای مــدل ۲ در شــکل ۲ نشــان داده 
شــده‌اند. ایــن یافتــه نشــان می‌دهــد کــه حتــی مدل‌هایــی 
ــد ویژگی‌هــای ضــروری  ــز می‌توانن ــن نی ــا پیچیدگــی پایی ب
مولکولــی را بــدون کاهــش دقــت شناســایی کــرده و 

ــد ]16[. ــم کنن ــر فراه ــباتی بهینه‌ت ــه‌ای محاس گزین

شکل ۲. خطای آموزش و اعتبارسنجی بهترین مدل
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به‌منظــور اطمینــان از این‌کــه پیش‌بینی‌هــا صرفــاً 
ماشــین  یادگیــری  اکتشــافی  روش‌هــای  بــر  متکــی 
ــر اصــول بنیادیــن شــیمی نیــز اســتوارند،  نیســتند، بلکــه ب
از تکنیک‌هــای تبیین‌پذیــری در تحلیــل اســتفاده شــد. 
  MLPشــکل ۳، نقشــه‌های برجســتگی بهتریــن مدل‌هــای
و RNN یعنــی مــدل ۲ و مــدل ۶ را نشــان می‌دهــد. ایــن 
ــای  ــه توصیف‌گره ــبت ب ــری نس ــش عمیق‌ت ــا بین روش‌ه
  HOMO-LUMOــه ــی فاصل ــر در پیش‌بین ــی مؤث مولکول
ارائــه دادنــد و تفســیرپذیری و اعتبــار علمــی نتایــج را 
ــباتی  ــای محاس ــتایی پیش‌بینی‌ه ــد. هم‌راس ــش دادن افزای
ــا را  ــن مدل‌ه ــان ای ــت اطمین ــیمیایی، قابلی ــهود ش ــا ش ب
ــی، علــم  ــرای کاربردهــای عملــی ماننــد طراحــی مولکول ب

ــد. ــت می‌کن ــی تقوی ــیمی کوانتوم ــواد، و ش م
ــی  ــرای تحلیــل میــزان تأثیــر توصیف‌گرهــای مولکول ب
ــه‌های  ــهHOMO-LUMO ، از نقش ــی فاصل ــر پیش‌بین ب
ــان داد  ــل نش ــن تحلی ــج ای ــد. نتای ــتفاده ش ــتگی اس برجس
 “aEA_ ،(انــرژی کل( “Etot_eV” کــه ویژگی‌هــای

 ”eV)آلفــای میــل الکترونــی(، و ”aIP_eV“ )آلفــای 
)مدل‌هــای  مدل‌هــا  دقیق‌تریــن  در  یونــش(  پتانســیل 
تأثیرگذارتریــن  به‌عنــوان  مکــرر  به‌صــورت   )۴ و   ۳  ،۲
ــای  ــا نظریه‌ه ــا ب ــن یافته‌ه ــدند. ای ــر ش ــا ظاه ویژگی‌ه
ــد  ــه تأکی ــه ک ــول اولی ــر اص ــی ب ــی مبتن ــیمی کوانتوم ش
دارنــد انرژی‌هــای اربیتــال مــرزی، پتانســیل یونــش و 
ــه  ــده فاصل ــی تعیین‌کنن ــل اصل ــی از عوام ــل الکترون می
ــد  ] 4   ــوی دارن ــی ق ــتند، همخوان  HOMO-LUMOهس

و 5[.
  (EA)و میــل الکترونــی (IP) اگرچــه پتانســیل یونــش

پیش‌بینــی  بــرای  بنیــادی  توصیف‌گرهــای  به‌عنــوان 
زیــرا  شــده‌اند،  فاصلــه HOMO-LUMO شــناخته 
مســتقیماً بــه انرژی‌هــای اربیتــال مولکولــی مــرزی مرتبــط 
هســتند ]17[، تحلیــل نقشــه‌های برجســتگی تفــاوت 

جالبــی بیــن مدل‌هــای MLP و RNN نشــان داد.
درســتی  و EA بــه   IP  ، MLPمــدل مــورد  در 
کــه  شــدند  شناســایی  مهــم  ویژگی‌هــای  به‌عنــوان 
ــب  ــق تقری ــت دارد. طب ــا مطابق ــری آن‌ه ــت نظ ــا اهمی ب
کوپمانــز، انــرژی HOMO تقریبــاً برابــر منفــی IP و 
انــرژی LUMO تقریبــاً برابــر منفــی EA اســت؛ بنابرایــن 
ــاوت  ــا تف ــاً ب ــد تقریب ــه HOMO-LUMO می‌توان فاصل
بیــن EA و IP بــرآورد شــود. ایــن مقادیــر نمایانگــر تمایــل 
ــتند  ــرون هس ــذب الکت ــا ج ــت دادن ی ــه از دس ــول ب مولک
و مســتقیماً بــا ســاختار الکترونیکــی و واکنش‌پذیــری 
ــا دانــش حــوزه‌ای  مرتبط‌انــد. تطابــق مقادیــر برجســتگی ب
ــن  ــدل توانســته ای ــه م ــد ک ــدل MLP نشــان می‌ده در م
ــری  ــول یادگی ــتی در ط ــیمیایی را به‌درس ــول فیزیکوش اص

ــد. ــاب ده ــازی و بازت درونی‌س
ــول  ــرد قابل‌قب ــود عملک ــا وج ــدلRNN ، ب ــا در م ام
ــه‌های  ــالا، نقش ــاز R² ب ــی و امتی ــت پیش‌بین ــر دق از نظ
برجســتگی موفــق بــه شناســایی IP و EA به‌عنــوان 
ویژگی‌هــای غالــب نشــدند. یکــی از دلایــل احتمالــی 
ایــن مســئله می‌توانــد پدیــده محــو شــدن گرادیــان باشــد 
ــه  ــا ک ــت. از آن‌ج ــایع اس ــای RNN ش ــه در معماری‌ه ک
نقشــه‌های برجســتگی بــه گرادیان‌هــای بازپراکندگــی 
بــرای تخمیــن اهمیــت ویژگی‌هــا متکی‌انــد، تضعیــف 
ــد  ــوزش می‌توان ــن آم ــا در حی ــد شــدن گرادیان‌ه ــا ناپدی ی

جدول 2. خطای آموزش، اعتبارسنجی و آزمون و ضریب تعیین مدل‌ها ]19[

شماره مدل مدل ۱ مدل ۲ مدل ۳ مدل ۴ مدل ۵ مدل ۶ مدل ۷ مدل ۸

خطای آموزش ۰٫0024 ۰٫۰0۲۳ ۰٫0028 ۰٫0028 ۰٫۰0۳۸ ۰٫0036 ۰٫1220 ۰٫0061

خطای اعتبارسنجی ۰٫0027 ۰٫0027 ۰٫0031 ۰٫0030 ۰٫0045 ۰٫0043 ۰٫1823 ۰٫0092

خطای آزمون ۰٫۰0۳۹ ۰٫0037 ۰٫0038 ۰٫۰0۳۸ ۰٫0086 ۰٫0076 ۰٫3450 ۰٫1479

ضریب تعیین 
اعتبارسنجی ۰٫9823 ۰٫9820 ۰٫9797 ۰٫9802 ۰٫9715 ۰٫9729 — ۰٫9466

ضریب تعیین آزمون ۰٫9744 ۰٫9750 ۰٫9750 ۰٫۸۷۵۰ ۰٫9505 ۰٫9554 — ۰٫2700
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باعــث کاهــش دقــت و قابلیــت اعتمــاد ایــن روش در 
ــن  ــدل ممک ــه م ــن، اگرچ ــود. بنابرای ــای RNN ش مدل‌ه
ــد،  ــان ده ــود نش ــی از خ ــی بالای ــرد پیش‌بین ــت عملک اس
امــا تکنیک‌هــای تفســیرپذیری مبتنــی بــر گرادیــان 
ماننــد نقشــه‌های برجســتگی ممکــن اســت نتواننــد ســهم 
واقعــی توصیف‌گرهــای معنــادار فیزیکــی را در فرآینــد 

تصمیم‌گیــری مــدل به‌درســتی شناســایی کننــد.

4-نتیجه‌گیری

ــی،  ــبکه عصب ــای ش ــی مدل‌ه ــه اثربخش ــن مطالع ای
به‌ویــژه معماری‌هــای MLP  و RNN، را در پیش‌بینــی 
فاصلــه HOMO-LUMO بــر اســاس توصیف‌گرهــای 
ــه  ــبت ب ــر MLP نس ــرد برت ــان داد. عملک ــی نش مولکول
 RNNاهمیــت انتخــاب معمــاری مناســب بــرای داده‌هــای 
تحلیــل  همچنیــن،  می‌کنــد.  برجســته  را  غیرتوالــی 
کلیــدی  ویژگی‌هــای  کــه  کــرد  تأییــد  تفســیرپذیری 
ــی و  ــل الکترون ــرژی کل، می ــد ان ــی مانن ــیمی کوانتوم ش
پتانســیل یونــش نقــش غالبــی در پیش‌بینــی فاصلــه 
ــای  ــای مدل‌ه ــه محدودیت‌ه ــن ب ــا همچنی ــد. یافته‌ه دارن
بیش‌ازحــد پیچیــده اشــاره دارنــد کــه می‌تواننــد منجــر بــه 

بیش‌بــرازش و کاهــش تعمیم‌پذیــری شــوند.
بــرای بهبــود بیشــتر دقــت و پایــداری پیش‌بینــی، 
ــا،  ــترش مجموعه‌داده‌ه ــر گس ــد ب ــی بای ــای آت پژوهش‌ه
و  پیشــرفته  منظم‌ســازی  تکنیک‌هــای  پیاده‌ســازی 
ــد شــبکه‌های عصبــی  ــه مانن بررســی معماری‌هــای نوآوران
گرافــی (GNN) و مدل‌هــای مبتنــی بــر فیزیــک متمرکــز 
ــه توســعه مدل‌هایــی  ــد ب شــوند. ایــن پیشــرفت‌ها می‌توانن
ــر  ــی منج ــر فیزیک ــیرپذیرتر از نظ ــر و تفس ــل اعتمادت قاب
شــوند و کاربردهــای شــیمی محاســباتی را در طراحــی مــواد 

ــد. ــترش دهن ــا گس و مولکول‌ه
HOMO- فاصلــه  دقیــق  پیش‌بینــی  نهایــت،  در 

LUMO در هیدروکربن‌هــای بنزنوئیــدی پلی‌ســیکلیک 
)BPHs( مســیر را بــرای طراحــی منطقــی و تولیــد تجــاری 
ــازد؛  ــوار می‌س ــن هم ــر گراف ــی ب ــی مبتن ــواد کربن نانوم
ــع  ــایر صنای ــک و س ــازی، الکترونی ــه در داروس ــوادی ک م

ــد. ــمگیری دارن ــیل چش ــرفته پتانس پیش

تقدیر و تشکر

نویســندگان بدین وســیله مراتــب تشــکر صمیمانــه خــود 
را از دکتــر امیــد ترخانــه بابــت راهنمایی هــای ارزشمندشــان 

در طــول انجــام ایــن پژوهــش اعــام می دارنــد.

RNN و MLPشکل ۳: نقشه برجستگی مدل
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ــد  ــام می دارن ــیله اع ــه بدین وس ــن مقال نویســندگان ای
کــه در ارتبــاط بــا انجــام، تحلیــل، نــگارش و انتشــار ایــن 
پژوهــش، هیچ گونــه تعــارض منافــع مالــی، شــخصی، 

ــدارد. ــا ســازمانی وجــود ن علمــی ی
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