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Abstract 
Background and Aim: Due to the complexity of drug discovery processes and the high cost of biological testing, 

computational methods in medicinal chemistry have gained attention as effective tools for streamlining drug design. 

One such approach is Quantitative Structure-Activity Relationship (QSAR) analysis, which uses mathematical and 

statistical models to predict the biological activity of chemical compounds based on their structural features. By 

extracting molecular descriptors and establishing mathematical relationships between chemical structure and biological 

activity, QSAR enables the prediction of biological behavior without the need for synthesis and experimental 

evaluation. This strategy not only reduces time and cost but also plays a significant role in optimizing drug structures 

and enhancing their efficacy. 

In the present study, QSAR analysis was performed on a series of monoketo acid derivatives previously reported to 

exhibit inhibitory activity against HIV. The resulting model, with strong predictive capability, may be used for the 

rational design of new compounds with potential anti-HIV activity and serves as a valuable tool in the development of 

HIV inhibitors. 

Methods: This study was conducted using computational techniques. First, the chemical structures of the selected 

compounds were drawn and their energy levels optimized. Molecular descriptors were calculated using Dragon and 

PaDEL software. Constant, near-constant, and highly correlated descriptors were removed to improve model quality. 

The dataset was randomly divided into training and test sets. Important descriptors were selected using the stepwise 

method, and a multiple linear regression (MLR) model was constructed. For model validation, both internal and 

external validation techniques were applied. The coefficient of determination (R²) for the training and test sets, as well 

as the Leave-One-Out cross- validation coefficient (Q²_LOO), were calculated. Acceptable models were defined as 

those with R² and Q² values greater than 0.6. 

Results: The coefficient of determination (R²) for the training and test sets was 0.834 and 0.808, respectively. The 

cross-validation coefficient (Q²_LOO) was 0.681, indicating good internal predictive power. The descriptors selected 

in the final model included R7e, RDF155e, AATS6s, and maxaaCH, belonging to the GETAWAY, RDF, AC, and 

Electrotopological classes, respectively. 

Conclusion: The developed QSAR model appears statistically significant and suitable for predicting the inhibitory 

activity of novel monoketo acid derivatives against HIV-1. This model can be considered a valuable computational 

tool for the rational design of new anti-HIV agents. 
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 مقاله پژوهشی                                                                                                                                                                                                                       پژوهش در پزشکی                                                

شتی -فصلنامه علمی  94تا  75شمسی، صفحات  4949، سال2، شماره 94دوره                                                                                                                                                                                                                                                                                                                            درمانی شهید بهشتی                                                                     -پژوهشی دانشکده پزشکی، دانشگاه علىم پزشکی و خدمات بهدا

 َبی مًوًکتًاسیذ ثب فعبلیت ضذ يیريس ترکیتمطبلعٍ راثطٍ کمی ثیه سبختبر گريَی از 

HIV-1 َبآن  

 3، افشیه زرقی*3، زَرا حبجی مُذی*2، طىبز زثردست1وسریه زارعی

 .ايشاى تْشاى، اػلاهي، آصاد داًـگبُ تْشاى، پضؿىي ػلَم ٍاحذ داسٍيي، ؿيوي گشٍُ -1

 .ايشاى تْشاى، اػلاهي، آصاد داًـگبُ تْشاى، پضؿىي ػلَم ٍاحذ داسٍيي، ؿيوي گشٍُ -2

 .ايشاى تْشاى، ثْـتي، ؿْيذ پضؿىي ػلَم داًـگبُ داسٍػبصی، داًـىذُ داسٍيي، ؿيوي گشٍُ -3

 15/07/1404 :شؽيپز خيتبس   10/01/1404: بفتيدس خيتبس
 

 
 HIV ؛سگشػيَى خغي چٌذگبًِ ؛گبم ثِ گبم ؛گش تَكيف ؛فؼبليت -ثيي ػبختبس ساثغِ ووي ؛هًََوتَاػيذ :یذیکلياژگبن

 ثٍ ایه مقبلٍ، ثٍ صًرت زیر استىبد کىیذ:

Zarei N, Zebardast T, Hajimahdi Z, Zarghi A. Quantitative Structure- Activity Relationship Study of a Series of 

Monoketoacid Derivatives as Anti-HIV Agents. Pejouhesh dar Pezeshki. 2025;49(2):57-69. 

_________________ 
 z.hajimahdi@sbmu.ac.ir آدرس پست الکتريویکی:هْذی؛  صّشا حبخي ايلیه وًیسىذٌ مسئًل مکبتجبت:*

 .ايشاى تْشاى، ثْـتي، ؿْيذ پضؿىي ػلَم داًـگبُ داسٍػبصی، داًـىذُ داسٍيي، ؿيوي گشٍُ 
 t.zebardast@iautmu.ac.ir پست الکتريویکی:آدرس عٌبص صثشدػت؛  وًیسىذٌ مسئًل مکبتجبت:ديمیه *

 .ايشاى تْشاى، اػلاهي، آصاد داًـگبُ تْشاى، پضؿىي ػلَم ٍاحذ داسٍيي، ؿيوي گشٍُ 

 چکیذٌ
 يويدس ؿ يهحبػجبت یّباػتفبدُ اص سٍؽ ،يؼتيص یّبؾيآصهب یثبلا یّبٌِيٍ ّض ذيخذ یوـف داسٍّب ٌذيفشآ یّب يذگيچيتَخِ ثِ پثب : ي َذف سبثقٍ

 تيػبختبس ٍ فؼبل ييث يّب، هغبلؼِ ساثغِ ووسٍؽ يياص ا لشاس گشفتِ اػت. يىي داسٍ هَسد تَخِ يعشاح شيهؼ یػبصهؤثش دس وَتبُ یػٌَاى اثضاسثِ ييداسٍ

(QSARاػت وِ ثب ) ُآًْب سا فشاّن  یػبختبس یّبيظگيثش اػبع ٍ ييبيويؿ ّبیيتتشو يؼتيص تيفؼبل يٌيث ؾياهىبى پ ،یٍ آهبس يبضيس یّب اص هذل یشيگثْش

  يؼتيسفتبس ص تَاىيه ،يىيَلَطيث تيٍ فؼبل ييبيويػبختبس ؿ ييث يبضيهؼبدلِ س هي دبديٍ ا يهَلىَل یگشّبفيسٍؽ، ثب اػتخشاج تَك ييدس ا .ػبصديه

 یػبصٌِيْثلىِ دس ث ؿَد، يه ٌِيدس صهبى ٍ ّض ييخَكشفِ ػجتتٌْب ًِ ىشديسٍ ييد. اوش يٌيثؾيپ يثِ ػٌتض ٍ آصهَى تدشث بصيسا ثذٍى ً ذيخذ ّبیتيتشو

 .وٌذيه فبيا يًمؾ هْو ضيآًْب ً ياثشثخـ ؾيػبختبس داسٍّب ٍ افضا

. هذل اًذ، اًدبم ؿذداؿتِ HIV شٍعيٍ ِيػل يهْبسوٌٌذگ تيفؼبل وِ لجلاً ذيهًََوتَاػ ّبیتياص تشو یاهدوَػِ یثش سٍ QSAR ليدس هغبلؼِ حبضش، تحل

هؤثش دس تَػؼِ  یػٌَاى اثضاسٍ ثِؿَد اػتفبدُ  HIV شٍعيهْبس ٍ ليثب پتبًؼ ذيخذ ّبیتيتشو يهٌغم يدس عشاح تَاًذيهٌبػت، ه يٌيثؾيپ تيحبكل، ثب لبثل

 ثِ وبس گشفتِ ؿَد. HIVضذ  یداسٍّب

گشّب ثب ّبی هَسد ًظش سػن ٍ ػغح اًشطی آًْب ثْيٌِ ؿذ. پغ اص آى تَكيفؿَد، دس اثتذا ػبختبس تشويتای اًدبم هيايي هغبلؼِ ثِ كَست هحبػجِ :ريش کبر

ّب ثِ سٍؽ تلبدفي ثِ دٍ ؿذًذ. دس ايي هشحلِ دادُ گشّبی ثبثت، تمشيجبً ثبثت ٍ ّن ساػتب حزفافضاس دساگَى ٍ پذل هحبػجِ ؿذًذ. ػپغ تَكيفاػتفبدُ اص ًشم

ػبصی اًتخبة ٍ ثب سٍؽ سگشػيَى خغي چٌذگبًِ گشّبی هْن دس هذل(، تَكيفstepwiseدػتْي آهَصؽ ٍ آصهَى تمؼين ؿذ. ثب اػتفبدُ اص سٍؽ گبم ثِ گبم )

Q2ثشای گشٍُ آهَصؽ ٍ آصهَى ٍ  R2فبدُ ؿذ ٍ هيضاى ػبصی اًدبم ؿذ. دس اػتجبسػٌدي هذل، دٍ سٍؽ اػتجبسػٌدي داخلي ٍ خبسخي اػتهذل
LOO  هحبػجِ ؿذ

 ثبؿٌذ. 6/0وِ ثبيذ همذاسآًْب ثيـتش اص 

 Q2دس سٍؽ اػتجبسػٌدي هتمبعغ، همذاس   ثِ دػت آهذ. ّوچٌيي 808/0ٍ ثشای گشٍُ آصهَى ثشاثش ثب  834/0ثشای گشٍُ آهَصؽ ثشاثش ثب   R2همذاس  َب:بفتٍی
LOO 

، GETAWAY، ثِ تشتيت اص دػتِ R7e ،RDF155e ،AATS6s ،maxaaCHدػت آهذُ دس ايي هذل ؿبهل گشّبی ثِثِ دػت آهذ. تَكيف 681/0ثشاثش 

RDF ،AC  ٍElectrotopological .ّؼتٌذ 

 ذيخذ ّبیتيدس تشو HIV-1 ي سؿذهْبسوٌٌذگ تيفؼبل يٌيثؾيپ ثشایهؼٌبداس ٍ  یاص ًظش آهبس بفتِيتَػؼِ QSARوِ هذل  سػذثِ ًظش هي :یریگجٍیوت

 .ؿَداػتفبدُ  HIVضذ  ذيػَاهل خذ يهٌغم يعشاح یاسصؿوٌذ ثشا یػٌَاى اثضاسثِ تَاًذيهذل ه يياػت. ا اػتفبدُلبثل  ذيهًََوتَاػ
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 مقذمٍ
ٍ وـٌذُ  یخذ يوبسیث يه ي،اوتؼبث يوٌيػٌذسم ًمق ا يب يذصا

 يدبدا (HIV)  ياًؼبً يوٌيًمق ا يشٍعاػت وِ دس اثش ٍ

ٍ خبًَادُ  ّب ٍيشٍع يوِ ثِ گشٍُ لٌت يشٍعٍ ييا (.1ؿَد ) يه

ٍ پغ  ؿَد يهخبط ٍاسد ثذى ه يكتؼلك داسد، اص عش ّب يشٍعستشٍٍ

 يؼتن، ػT ٌفَػيتل یّب ٍ ػلَل یلٌفبٍ یّب اص ٍسٍد ثِ اًذام

. دس كَست ػذم دسهبى، وٌذ يه يفتضؼ يحثذى سا ثِ تذس يوٌيا

 یّب فشد سا هؼتؼذ اثتلا ثِ ػفًَت T یّب وبّؾ تؼذاد ػلَل

ثِ  HIV. وٌذ يهشتجظ ثب ػفًَت ه یّب علت ٍ ػشعبى فشكت

خَد ٍاثؼتِ اػت وِ ؿبهل  ياص چشخِ صًذگ يهشاحل هختلف

 DNA، ادغبم ثب DNAثِ  يشٍػيٍ RNA يلٍسٍد ثِ ػلَل، تجذ

 يتدس ًْب يشٍعٍ يي. ااػت يذخذ ّبی عيشٍٍ يذٍ تَل يضثبىه

ػفًَت  ييوِ هشحلِ ًْب ؿَد يه يذصٍ اثتلا ثِ ا يوٌيًمق ا ػجت

HIV (3، 2) اػت. 

هتحذُ  يبلاتدس ا 1981ثبس دس ػبل  ًخؼتيي یثشا يوبسیث ايي

(. 4ؿذ ) يلتجذ يخْبً يذهياپ يهگضاسؽ ؿذ ٍ ثِ ػشػت ثِ 

دس حبل حبضش  (، WHO) يػبصهبى ثْذاؿت خْبً یّب گضاسؽ

 هجتلا ّؼتٌذ HIVًفش دس ػشاػش خْبى ثِ  يليَىه 40حذٍد 

ضذ  یػوذتبً ثش اػبع اػتفبدُ اص داسٍّب HIV. دسهبى (5)

 يشٍعٍ يصًذگ خِاػت وِ دس هشاحل هختلف چش يشٍػيستشٍٍ

 يدػتِ اكل ييداسٍ دس چٌذ 30اص  يؾ. تبوٌَى ثوٌٌذ يهذاخلِ ه

داسٍّب ؿبهل  ييا. اًذ يبفتِتَػؼِ  HIVدسهبى  یثشا

هؼىَع،  يپتبصوش تشاًغ یّب هْبسوٌٌذُ ي،خَؿ ّن یّب هْبسوٌٌذُ

ّؼتٌذ وِ ّش  يٌتگشاصا یّب پشٍتئبص ٍ هْبسوٌٌذُ یّب هْبسوٌٌذُ

دٌّذ  يسا ّذف لشاس ه يشٍعٍ يشهشحلِ هـخق اص تىث يهوذام 

 يشٍػيفؼبل ضذ ستشٍٍ بسيدس حبل حبضش، دسهبى ثؼ(. 7، 6)

(HAART ثِ ػٌَاى )اػتبًذاسد دس حبل  يدسهبً ىشديسٍ هي

 دِيًت ذصيهشتجظ ثب ا یشّبيٍه هشيوبّؾ اػتفبدُ اػت. 

اػت، اهب  HIVضذ  یّب نيدس داسٍّب ٍ سط شياخ یّب ـشفتيپ

 يلثِ دل HIV . ٍيشٍعٍخَد داسد یـتشيتلاؽ ث ثِ بصيّوچٌبى ً

ٍ همبٍهت  وٌذ يخَد ثِ ػشػت خْؾ ه يىيطًت ّبی يظگيٍ

هؼئلِ ضشٍست وـف ٍ تَػؼِ  ييوِ ا وٌذ، يه يدبدا ييداسٍ

  (.8دّذ ) يه يؾسا افضا يذخذ یداسٍّب

ّبی ؿٌبختِ ؿذُ ثِ  ّبی دی ٍ هًََوتَ اػيذ اص تشويت تشويت

ّؼتٌذ وِ تأثيش  HIVػٌَاى هْبسوٌٌذگبى آًضين ايٌتگشاص ٍيشٍع 

ّب ثِ  اًذ. ايي تشويت لَی دس هْبس سؿذ ٍيشٍع اص خَد ًـبى دادُ

Mgّبی  ّبی وشثًَيل هدبٍس ّن يَى ي گشٍُدليل داؿت
داخل  +2

خبيگبُ فؼبل آًضين ايٌتگشاص سا ؿلاتِ ٍ آًضين ايٌتگشاص سا هْبس 

وٌٌذ. اص آًدب وِ آًضين ايٌتگشاص الحبق طًَم ٍيشٍع ثِ طًَم  هي

وٌذ، هْبس آى هبًغ سؿذ ٍ تىثيش  ػلَل هيضثبى سا وبتبليض هي

ٌَع صيبدی وِ داسی ّبی هت ؿَد. اهشٍصُ تشويت ٍيشٍع هي

وتَ اػيذ ّؼتٌذ ثِ ػٌَاى تشويجت ضذ  لؼوت هًََ يب دی

 (.9اًذ ) ؿٌبختِ ٍ هؼشفي ؿذُ HIVٍيشٍع 

ٍ تَػؼِ داسٍ، اػتفبدُ اص  يعشاح یثشا يـشفتِپ یّب اص سٍؽ يىي

 QSARاػت. هذل (QSAR)  يتفؼبل -ػبختبس يساثغِ وو

 یّب يظگيٍ بي يؼتيص تيوِ چگًَِ فؼبل دّذ يهٌبػت ًـبى ه

 یّب وٌٌذُ فياص تَك يّب ثِ ػٌَاى تبثؼ هدوَػِ اص هَلىَل هي

. وٌذ يه شييتغ ييبيويآهذُ اص ػبختبس ؿ دػت ثِ يهَلىَل

ٍ ثشٍى تي  تي  دسٍى یّب ًؼجت ثِ آصهَى QSAR یّب سٍؽ

 یّب ، هذلQSARسٍؽ  دس ّؼتٌذ. تش غيٍ ػش تش ٌِيّض ون

 يسٍاثظ خغ يييتؼ یاثش یآهبس یّب ليثب اػتفبدُ اص تحل یهؼتجش

. ثب ؿَد يه دبديداسٍّب ا تيػبختبس ٍ فؼبل ييث يشخغيغ بي

 تيفؼبل يوو يٌيث ؾيپ یثشا QSAR یّب اػتفبدُ اص هذل

هبًٌذ ػٌتض ٍ  ياضبف یّب ٌِياص ّض تَاى يه ذ،يخذ یػبختبسّب

 وشد یشيٍ وـف داسٍ خلَگ يعشاح ٌذيشآدس ف يؼتيص يبثياسص

(10 ،11) 

ػبصی ووي  ثيي اثش هْبسوٌٌذگي  هذلحبضش،  يكاص تحم ّذف

ّبی هًََوتَ اػيذ ثش سٍی سؿذ ٍيشٍع  يه ػشی اص تشويت

HIV سٍؽ گشّبی آًْب اػت وِ ثب اػتفبدُ اص  ٍ تَكيف

 یا چٌذگبًِ هشحلِ يخغ يَىسگشػ یػبص هذل

(Stepwise- MLR) ثِ  تَاًذ يه يكتحم ييا ؿَد. ًتبيح اًدبم هي

ووه  يويبييؿ ّبی يتدس ػبختبس تشو يذیػَاهل ول ييؿٌبػب

 يشتأث  HIVي سؿذ ٍيشٍعهْبسوٌٌذگ يتوٌذ وِ ثش فؼبل
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 يعشاح یثشا ييساٌّوب تَاًٌذ يدػتبٍسدّب ه يي. اگزاسًذ يه

 ثبؿٌذ. HIV يٍِ هؤثشتش ػل يذخذ یداسٍّب

 ريش کبر
 َب مجمًعٍ دادٌ

ثب وذ اخلاق  تحميكدس ايي 

IR.SBMU.PHARMACY.REC.1400.177  ِساثغِ هغبلؼ

هًََوتَ  ّبی تشويتثش سٍی   (QSAR)فؼبليت -ووي ػبختبس

 داسٍيي   ؿيوي يـگبُآصهب  دس  ّب يتتشو  ييا  .ؿذ  اًدبم  اػيذ

 

داًـىذُ داسٍػبصی ؿْيذ ثْـتي ثِ ػٌَاى هْبسوٌٌذگبى سؿذ 

 1خذٍل (. 13، 12) ؿذًذٍ اسصيبثي  ػٌتض HIVٍيشٍع 

 .دّذ يهَسد هغبلؼِ سا ًـبى ه ّبی يتتشو يويبييؿ یػبختبسّب

دس  p24ثِ كَست دسكذ هْبس  HIVفؼبليت هْبس سؿذ ٍيشٍع 

آٍسدُ  1هيىشٍهَلاس ٍ فشم لگبسيتوي آى دس خذٍل  100غلظت 

ّبی اختلبكي ٍيشٍع  يىي اص آًتي طى p24طى  ؿذُ اػت. آًتي

دٌّذُ هْبس سؿذ ٍيشٍع دس هحيظ  اػت وِ هْبس سؿذ آى ًـبى

( ثِ ػٌَاى LogIRفشم لگبسيتوي دسكذ هْبس )وـت ػلَلي اػت. 

 هتغيش پيَػتِ دس هغبلؼِ ثِ وبس سفت.

 َب َبی مجمًعٍ دادٌ سبختبر ترکیت -1 جذيل

میکريمًلار 111درصذ مُبر در غلظت  ترکیت شمبرٌ  لگبریتم درصذ مُبر 

1 

 

56 75/1  

2 

 

76 88/1  

3 

 

54 73/1  

4 

 

18 26/1  

5 

 

51 71/1  
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میکريمًلار 111درصذ مُبر در غلظت  ترکیت شمبرٌ  لگبریتم درصذ مُبر 

6 

 

15 18/1  

7 

 

51 71/1  

8 

 

75 88/1  

9 

 

66 82/1  

10a 

 

14 15/1  

11a 

 

78 89/1  

12 

 

27 43/1  

13a 

 

37 57/1  
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میکريمًلار 111درصذ مُبر در غلظت  ترکیت شمبرٌ  لگبریتم درصذ مُبر 

14a 

 

32 51/1  

15 

 

24 38/1  

16 

 

99 00/2  

17 

 

98 00/2  

18a 

N

N

O

O

NH
HN

O

O  

27 43/1  
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میکريمًلار 111درصذ مُبر در غلظت  ترکیت شمبرٌ  لگبریتم درصذ مُبر 

19 

N

N

O

O

NH
HN

O

 

16 20/1  

20 

 
 

21 32/1  

21a 

 

50 70/1  

22 

 

15 18/1  

23 

 

23 36/1  

24 

 

9 95/0  

25 

 

21 1.32 

26 

 

6 78/0  

27 

 

5 70/0  

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 p

ej
ou

he
sh

.s
bm

u.
ac

.ir
 o

n 
20

26
-0

5-
14

 ]
 

                             7 / 13

https://pejouhesh.sbmu.ac.ir/article-1-3457-fa.html


 ٍ ّوىبساىصاسػي  ًؼشيي                                                                                    … ثب هًََوتَاػيذ ّبی تشويت اص گشٍّي ػبختبس ثيي ووي ساثغِ هغبلؼِ

 

 94تا  75شمسی، صفحات  4949، سال 2، شماره94دوره 
 

 پژوهش در پزشکی
 

   

64  

میکريمًلار 111درصذ مُبر در غلظت  ترکیت شمبرٌ  لگبریتم درصذ مُبر 

28 

 

12 08/1  

29 

 

23 36/1  

a
 test molecules 

 

 گرَب زی سبختبرَب ي محبسجٍ تًصیفسب رسم ي ثُیىٍ

( 14) افضاس تشويت ثب ًشم 29دس اثتذا، ػبختبس هَلىَلي 

HyperChem 8.0 ذاىيثب سٍؽ ه یػبص ٌِيثْ ؾيؿذ. پ سػن 

 یوبًفَسهشّب( اًدبم ؿذ. ػپغ، +MM) يهَلىَل هيهىبً یشٍيً

 تنيٍ الگَس AM1 يتدشث وِيثب اػتفبدُ اص سٍؽ ً یاًشط ون

تب  یػبص ٌِيثْ ثِ دػت آهذًذ. (Polak- Ribiere) جشيس -پَلان

 یاًشط بىيهشثؼبت گشاد ييبًگيوِ خزس ه بفتي  اداهِ يصهبً

(RMS gradientِث  ) ثش هَل ثشػذ.  یلَوبلشيكذم و هي 

  PaDEL  ٍ3Dragon یافضاسّب حبكل ثِ ًشم یػبختبسّب

 یثشا هحبػجِ ؿًَذ. گشّب فيهٌتمل ؿذًذ تب تَك( 15 ،16)

 20دس  گش فيتَك 1497افضاس دساگَى  ّب دس ًشم اص هَلىَل هي ّش

. ؿذهحبػجِ  گش فيتَك 1444افضاس پذل  ًشم دسعجمِ هختلف ٍ 

دس هدوَع  ،یافضاس حبكل اص دٍ ثؼتِ ًشم یّب غ اص ادغبم دادُپ

ؿذ.  هحبػجِّب  ثشای توبم هَلىَل گش فيتَك 2941

ّب داؿتٌذ  ول هَلىَل یثشا يىؼبًي  شيوِ همبد ييگشّب فيتَك

حزف ؿذًذ.  گشّب فيثبثت( اص فْشػت تَك یگشّب في)تَك

 ىؼبىي  ّب هَلىَل دسكذ 90 یوِ ثشا ييگشّب فيتَك ييّوچٌ

 يّوجؼتگ ي. ػپغ ثب ثشسػذًذؿثبثت(، حزف  جبًيثَدًذ )تمش

 يؼتگّوج تيوِ ضش یگش فيّش دٍ تَك بىياص ه شّبيهتغ ييث

وِ  یّن ساػتب( ، هَسد یگشّب فيداؿتٌذ )تَك 9/0اص  ؾيث

. داؿت حزف ؿذ ٍاثؼتِ شيثب هتغ یووتش يّوجؼتگ

 n×m (D)دادُ  غيهبتش هيدس  هبًذُ يثبل یگشّب فيتَك

 m;502تؼذاد هَلىَل ّب ٍ  n;29 ؿذًذ وِ دس آى یآٍس خوغ

 ثِ كَست وبهلاً ّب گشّبی ثبليوبًذُ اػت. دادُ تؼذاد تَكيف

( يتتشو 6) آصهَى( ٍ يتتشو 23ثِ دٍ گشٍُ آهَصؽ ) يتلبدف

 یثشا آصهَىػبخت هذل ٍ گشٍُ  یؿذًذ. گشٍُ آهَصؽ ثشا ينتمؼ

 هذل اػتفبدُ ؿذ. ثيٌي يؾلذست پ يبثياسص

 سبزی ي مذل مؤثر گرَبی یفتًص اوتخبة

 یفضب ی، اثؼبد ثبلاQSARدس  ياص هـىلات اكل يىي

هشحلِ  ييتش هْن گشّب تَكيفاًتخبة  ي،يػت. ثٌبثشاگشّب تَكيف

 ،گشّب تَكيف. ّذف اص اًتخبة ؿَد يهغبلؼِ هحؼَة ه ييدس ا

حزف  كياص عش یٍسٍد یشّبياص هتغ یا شهدوَػِيص ذىيثشگض

اػت.  وٌٌذُ يٌيث ؾيفبلذ اعلاػبت پ بي شهشتجظيغ گشّبی تَكيف

ثب ّذف اػتخشاج حذاوثش اعلاػبت هوىي اص تؼذاد  ٌذيفشآ ييا

 ييثْتش ت،يتب دس ًْب ؿَد ياًدبم ه گش تَكيف یهحذٍد

 .ؿَد يييتؼ QSAR ييًْب لهذ یثشا شّبياص هتغ شهدوَػِيص

ٍخَد داسد وِ ّشوذام  گشّب تَكيفاًتخبة  یثشا تنيالگَس ييچٌذ

گبم  ثِ خبف خَد ّؼتٌذ. سٍؽ گبم تيٍ هؼب بيهضا یداسا

(Stepwiseتشو )اص اًتخبة سٍ ثِ خلَ  يجي 

(Forward Selection( حزف سٍ ثِ ػمت ٍ )Backward 

Eliminationِیآهبس یگشّب فيكَست خَدوبس، تَك ( اػت وِ ث 

گبم ثش اػبع دٍ  ثِ گبم َىيسگشػ .وٌذ يه بةهؼٌبداس سا اًتخ

اًتخبة سٍ ثِ خلَ ، هذل ثب  دس وٌذ يهختلف ػول ه یاػتشاتظ

ثْجَد  ش،يٍ ػپغ ثب افضٍدى ّش هتغ ؿَد يؿشٍع ه یشيهتغ چيّ

حزف سٍ ثِ ػمت، هذل ثب ّوِ  دس .ؿَد يه يبثيثشاصؽ هذل اسص

 یشّبيهتغ يديؿشٍع ؿذُ ٍ ػپغ ثب حزف تذس شّبيهتغ

دس ايي تحميك ثب  (.17) ؿَد يه يثْجَد هذل ثشسػ شهؤثش،يغ

ثْتشيي هدوَػِ  (SW)اػتفبدُ اص سٍؽ گبم ثِ گبم 
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ّبی هحبػجِ ؿذُ اًتخبة ٍ ثِ سٍؽ سگشػيَى خغي گش تَكيف

ػبصی اص  ػبصی اًدبم ؿذ. ثشای اًدبم هذل ( هذلMLRچٌذگبًِ )

چٌذگبًِ  يخغ َىيسگشػ(. 18اػتفبدُ ؿذ ) SPSS17افضاس  ًشم

سٍؽ،  يياػت. دس ا يخغ َىيسگشػ ليؿىل تحل ييتش حيسا

هؼتمل  شيچٌذ هتغ بيٍ دٍ  َػتِيٍاثؼتِ پ شيهتغ هي ييساثغِ ث

وِ  وٌذ يسٍؽ فشم ه ييا گش،ي. ثِ ػجبست دؿَد يدادُ ه حيتَض

 ٍخَد داسد. يهؼتمل، ساثغِ خغ یشّبيٍاثؼتِ ٍ هتغ شيهتغ ييث

 َب مذل اعتجبرسىجی

 يٍ خبسخ يداخل ياػتجبسػٌد یّب ّب اص سٍؽ هذل يبثياسص ثشای

 یآهبس یپبساهتشّب يلؿبهل تحل يداخل اػتجبسػٌدي .اػتفبدُ ؿذ

 يي،اػتبًذاسد تخو ی، خغب(R²) سگضػيَى يتهبًٌذ ضش

 دادُ يههتمبعغ ثب سٍؽ وٌبس گزاؿتي  ياػتجبسػٌد

(Leave-One-Out) ِتلبدفي ػبصی هتغيش ٍاثؼت ٍ 

(Y-randomization) اص گشٍُ  يخبسخ ّؼتٌذ. دس اػتجبسػٌدي

 يذخذ یّب دادُ ثيٌي يؾدلت هذل دس پ يثشسػ یتؼت ثشا

 .(19) اػتفبدُ ؿذ

 َب یبفتٍ
ٍ هدوَػِ  يّب ثِ هدوَػِ آهَصؿ هدوَػِ دادُ نيپغ اص تمؼ

هشتجظ ثب  یگشّب فياًتخبة تَك یگبم ثشا ثِ  آصهَى، سٍؽ گبم

اًدبم  ،يهَخَد دس هدوَػِ آهَصؿ یّب ثش اػبع ًوًَِ ت،يفؼبل

 یگبم ثشا  ثِ  چٌذگبًِ ثب اًتخبة گبم يخغ َىيسگشػ ليتحل ؿذ.

 ٌذيوبس گشفتِ ؿذ. فشآ ثِ تيفؼبل -ساثغِ ػبختبس یػبص هذل

SW-MLR  ثب  يآهذُ، هذل دػت ثِ یّب هذل بىيٍ اص ه ؿذاخشا

 یهشتجظ ثشا گش فيٍ ؿبهل چْبس تَك یآهبس تيفيو ييثبلاتش

 (.1)هؼبدلِ  ػبخت هذل اًتخبة ؿذ

ؿذُ ثش اػبع  اًتخبة یگشّب فيحبكل اص تَك يخغ هؼبدلِ

SW-MLR ِاػت: شيكَست ص ث 

 :1 معبدلٍ

LogIR =1.0807(±0.758) +5.360(±0.627) *R7e- 

0.48(±0.114) *AATS6s+0.068(±0.017) *RDF155e-

0.939(±0.32) * MaxaaCH 

اًذ.  ًـبى دادُ ؿذُ 2هذل دس خذٍل  ييا یآهبس یپبساهتشّب

Rهمذاس 
 يهدوَػِ آهَصؿ یثشا 84/0ثشاثش ثب  SW-MLRهذل  2

ثب  دبدؿذُيا هذل .دػت آهذ هدوَػِ آصهَى ثِ یثشا 81/0ٍ 

 هتمبعغ ياػتفبدُ اص سٍؽ اػتجبسػٌد

Leave- One- Out (LOO) دس ؿذ يٍ اػتجبسػٌد يبثياسص .

 دٍثبسًُمغِ دادُ اص هدوَػِ حزف ؿذُ ٍ هذل  هي، LOOسٍؽ 

آى ًمغِ ثب  یثشا ؿذُ يٌيث ؾيپ تي. ػپغ، فؼبلؿَد يهحبػجِ ه

عَس هىشس تىشاس  ثِ ٌذيفشآ ييا .دؿَ يه ؼِيهمب يهمذاس ٍالؼ

اص هدوَػِ حزف ؿَد.  ثبس هيتب ّش ًمغِ دادُ  ؿَد يه

  اًذ. ًـبى دادُ ؿذُ 2هتمبعغ دس خذٍل  ياػتجبسػٌد یپبساهتشّب

آًْب دس  فيٍ تؼش MLRؿذُ تَػظ هذل  اًتخبة یگشّب فيتَك

  اًذ. اسائِ ؿذُ 3خذٍل 

 وتبیج ارزیبثی آمبری مذل -2 جذيل

 
R

گريٌ  2

 آزمًن

 خطبی معیبر تخمیه

SEE 

 وسجت ياریبوس

F 
Q

2
LOO 

مرثعبت   تخمیه ریشٍ

 RMSE خطب 
R

 گريٌ تست 2

 808/0 213/0 681/0 59/22 169/0 834/0 هذل

 

 دست آمذٌ گرَبی ثٍ تًصیف تًصیف -.Error! No text of specified style in documentجذيل 

 کلاس تعریف گر تًصیف

R7e گشّبی  اص دػتِ تَكيفR-GETAWAY  لشاس داسد ٍ ثب الىتشًٍگبتيَيتِ ٍصى داس ؿذُ 7دس فبكلِ تَپَلَطی GETAWAY 

RDF155e  ِوِ ثب الىتشًٍگبتيَيتِ ٍصى داس ؿذُ اػت. 5/15تبثغ تَصيغ ؿؼبيي دس فبكل RDF 

AATS6s گش  تَكيفAST (Autocorrelation Moreau-Broto ِدس فبكل )  ٍصى داس ؿذُ اػت. 1دس حبلت  6 AC 

maxaaCH گشّبی الىتشٍتَپَلَطيىبل اص ًَع اتوي تَكيف Electrotopological 
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 Y-randomizationثب اػتفبدُ اص آصهَى  ييّوچٌ هذل

 یسٍ يتلبدف ييثبصآسا ييآصهَى، چٌذ يي. دس اؿذ ياػتجبسػٌد

 ػبختِ ؿذًذ. ذيخذ QSAR یّب ٍاثؼتِ اًدبم ؿذ ٍ هذل شيهتغ

 حيآهذُ ًـبى داد وِ ًتب دػت ثِ یّب دس هذل  يييپب شيهمبد

ًجَدُ اػت  يتلبدف ياص ّوجؼتگ يًبؿ ،يهغلَة هذل اكل

 (.4)خذٍل 

 سبزی متغیر ياثستٍ وتبیج تصبدفی -4جذيل

(Y-randomization) 

R
2*

 **Q
2

 مذل 

 اكلي 0.681276 0.833885

0.044697 -0.67258 1 

0.098455 -0.61906 2 

0.10219 -0.75751 3 

0.108635 -0.75302 4 

0.03237 -0.56846 5 

0.276491 -0.45883 6 

0.253346 -0.1133 7 

0.424402 0.115753 8 

0.343342 -0.22036 9 

0.27091 -0.42914 10 

 رگرسیًن گريٌ آمًزش* ضریت 

 ** ضریت رگرسیًن اعتجبرسىجی متقبطع

 ثحث

 ػبختبسی ّبی ٍيظگي ثيي هؼٌبداس استجبط وِ داد ًـبى تحميك

 ػليِ آًْب هْبسوٌٌذگي فؼبليت ٍ هًََوتَاػيذ ّبی تشويت

گشٍُ  یثشا R² ی. همذاس ثبلااػت داؿتِ هَخَد HIV ٍيشٍع

دلت هٌبػت  بًگشي( ث808/0( ٍ گشٍُ آصهَى )834/0آهَصؽ )

 يٌيث ؾيآى دس پ ييهَخَد ٍ تَاًب یبّ دادُ فيهذل دس تَك

ثشاثش  Q² LOOهمذاس  يياػت. ّوچٌ ذيخذ ّبیتيتشو تيفؼبل

 يدٌّذُ اػتجبس لبثل لجَل هذل دس اػتجبسػٌد ًـبى 681/0ثب 

اػتفبدُ  تيهَضَع اّو ييا .اػتغآى  ثشاصؽ ؾيهتمبعغ ٍ ػذم ث

 تيفيو يبثيسا دس اسص يٍ خبسخ يداخل ياػتجبسػٌد یّب اص سٍؽ

  .ػبصد يثشخؼتِ ه QSAR یّب هذل

ػَاهل  يي، ؿٌبػبQSAR ّبیِ دس هغبلؼ یذياص اّذاف ول يىي

هغبلؼِ،  ييبػت. دس اّتيتشو يؼتيص تيهؤثش ثش فؼبل یػبختبس

 یاعلاػبت اسصؿوٌذ ييهٌتخت دس هذل ًْب یگشّب فيتَك شيتفؼ

اسائِ  HIV شٍعيدس هْبس ٍ يهَلىَل یّب يظگيدسثبسُ ًمؾ ٍ

 ييـتشي، وِ ثGETAWAYاص دػتِ  R7e گش في. تَكدّذ يه

 ييفضب غيتَص بًگشيًـبى دادُ، ث یهْبس تياثش هثجت سا ثش فؼبل

ثب  ييدس تؼبهلات فضب تَاًذ يّب دس هَلىَل اػت ٍ ه الىتشٍى

 RDF155e گش فيوٌذ. تَك فبيا یذيًمؾ ول نيفؼبل آًض گبُيخب

( Radial Distribution Function) يؿؼبػ غياص دػتِ تَص ضيً

 یثؼذ ّب دس ػبختبس ػِ اتن ياوٌذگدٌّذُ ًحَُ پش ثَدُ ٍ ًـبى

ثب  يشوٍَالاًؼيغ یّب وٌؾ دس ثشّن يظگيٍ ييهَلىَل اػت؛ ا

ٍ  AATS6s یگشّب فيهمبثل، تَك دس داسد. تياّو نيآًض

maxaaCH داسًذ.  یهْبس تيثش فؼبل ياثش هٌفAATS6s  اص

 غيتَص بًگشيداس ثَدُ ٍ ث ٍصى يخَدّوجؼتگ یگشّب فيدػتِ تَك

وِ  ياػت، دس حبل يهَلىَل شُيدس عَل صًد يخَاف ػغح

maxaaCH فؼبل  یًَذّبيتؼذاد پ ٌِيـيدٌّذُ ث ًـبىC–H  دس

هوىي اػت هَخت  گشّب فيتَك ييا ؾيضا. افاػتهَلىَل 

تؼبهلات  بي يذسٍطًيّ یًَذّبيپ دبديهَلىَل دس ا ييوبّؾ تَاًب

ثش  گش فيّش تَك يًؼج تياّو .ؿَد نيفؼبل آًض گبُيهؤثش ثب خب

ؿذُ اػت، چشا وِ  ييياػتبًذاسدؿذُ تؼ َىيسگشػ تياػبع ضشا

 تيضشا نيهؼتم ؼِيهبًغ اص همب گشّب فيهتفبٍت تَك یٍاحذّب

 دّذ يٍضَح ًـبى ه ثِ 1ؿذُ دس ؿىل  . ًوَداس اسائِؿَد يخبم ه

 تيسا ثش فؼبل شيتأث ييـتشيث یػبختبس یّب يظگيوِ وذام ٍ

 داسًذ. يؼتيص

هغبلؼِ  ييدس ا بفتِي تَػؼِ SW-MLRهذل  ،یهٌظش وبسثشد اص

 ّبیتيتشو يهٌغم يهؤثش دس عشاح یػٌَاى اثضاس ثِ تَاًذ يه

تٌْب دس  هذل ًِ يي. اؿَداػتفبدُ  HIVضذ  تيثب فؼبل ذيخذ

ػبختبس داسٍّب  یػبص ٌِيثلىِ دس ثْ ،ّبتيتشو ِياٍل یغشثبلگش

 ّبیِ دس هغبلؼ ؿَد يه ـٌْبديوبسثشد داسد. پ ضياص ػٌتض ً ؾيپ

ثشداس ييهبًٌذ هبؿ تش ـشفتِيپ یػبص هذل یّب اص سٍؽ ٌذُ،يآ

 يهلٌَػ يػلج یّب ؿجىِ بي ني(، دسخت تلوSVM) جبىيپـت

 ي،ي. ّوچٌبثذي ؾيافضا يٌيث ؾيتب دلت پ ؿَداػتفبدُ 

 ظيدس ؿشا یـٌْبديپ ّبیتيتشو يؼتيص ياػتجبسػٌد

هذل ثبؿذ ٍ  ياثشثخـ ذييتأ دس یگبم ثؼذ تَاًذ يه يـگبّيآصهب

 (.21، 20) وٌذ غيسا تؼش ذيخذ یتَػؼِ داسٍّب شيهؼ
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 گرَب تًصیف حست ثر شذٌ استبوذارد تیضرا -1شکل 

 

R7e  
R7e گشّبی  اص تَكيفGETAWAY  ٍاػت ٍ خض

گشّب  ايي تَكيف ؿَد. ثٌذی هي گشّبی ػِ ثؼذی عجمِ تَكيف

ّبی تَپَلَطيىي، ٌّذػي ٍ ٍصى هَلىَلي،  وٌٌذُ ٍيظگي ثيبى

ؿًَذ.  هحبػجِ هي 1هَلىَل ّؼتٌذ ٍ اص هبتشيغ تأثيش هَلىَلي

يه  ّبی هَلىَل دس ايي هبتشيغ ثِ آػبًي اص هختلبت فضبيي اتن

ثيبى  2آيذ وِ ثب هؼبدلِ  دػت هي ثٌذی هـخق ثِ كَست

 ؿَد. هي

 :2معبدلٍ 

 

ثِ هبتشيغ   Tثِ هبتشيغ هختلبت اتوي،  M، 2دس هؼبدلِ 

 هبتشيغ تبثيش هَلىَلي اؿبسُ داسد.  Hٍ 2ّبدُ تشآى

يه ثيبًگش  ًبم داسًذ وِ ّش 3لَسيح H( هبتشيغ hiiػٌبكش لغشی )

يه هَلىَل اػت. ثِ ػٌَاى هثبل  يه اتن دس ايدبد ؿىل ولي  اثش 

 hiiتش ثِ هشوض اتن، داسای  ّبی ًضديه ّبی دٍستش ًؼجت ثِ اتن اتن

 گشّبی هَلىَلي، تش ّؼتٌذ. ًخؼتيي ػشی ايي تَكيف ثضسي

H-GETAWAY ؿَد وِ تٌْب تَػظ اعلاػبت ثِ  ًبهيذُ هي

ؿًَذ. دس  دػت آهذُ تَػظ هبتشيغ ًفَر هَلىَلي هحبػجِ هي

تشويجي اص اعلاػبت هبتشيغ  R-GETAWAYحبلي وِ ػشی 

 ؿَد.  تؼشيف هي 3فبكلِ اػت وِ ثب هؼبدلِ  -تأثيش

 :3معبدلٍ 

[ ] ̅  [
√      

   
]
 ̅

  

                                                           
1
 Molecular Influence Matrix 

2
 Transpose Matrix 

3
 Leverage 

فبكلِ آى دٍ  i  ٍj  ٍrijلَسيح )لذست ًفَر( دٍ اتن  hii  ٍhjjوِ 

 اتن اػت. 

R7e گشّبی  اص دػتِ تَكيفR-GETAWAY  ٍاص لَسيح ّبی د

لشاس داسًذ ٍ ثب الىتشًٍگبتيَيتِ  7اتن وِ دس فبكلِ تَپَلَطی 

گشّب اص آى خْت  اًذ. ايي تَكيف اًذ، هحبػجِ ؿذُ داس ؿذُ ٍصى

ی حؼبع ّؼتٌذ ٍ هؼوَلا هْن ّؼتٌذ وِ ثِ ػبختبس ػِ ثؼذ

ّب ٍ حتي كَست ثٌذی ّب اص ًظش ؿىل،  ثشای همبيؼِ هَلىَل

گش داسای ػلاهت  سًٍذ. ايي تَكيف تمبسى، اًذاصُ اتن ثِ وبس هي

افضايؾ  LogIR گش  هثجت دس هذل اػت ٍ ثب افضايؾ ايي تَكيف

 يبثذ.  هي

RDF155e 

تَاى تبثغ  اػت. هي RDFگشّبی  گش اص دػتِ تَكيف ايي تَكيف

يه اتن  يبفتي اتن سا ثِ احتوبل Aيه تشويت ؿبهل  تَصيغ ؿؼبػي

تؼشيف وشد. فشم ولي ايي تبثغ  rيه حدن وشٍی ثب ؿؼبع  دس

 اػت. 4كَست هؼبدلِ  ثِ

  :4معبدلٍ 

 

ثِ خبكيت اتوي )الىتشًٍگبتيَيتِ، خشم اتوي،  w، 4دس هؼبدلِ 

ثِ فبوتَس  i  ٍj ،fثِ ؿؼبع ثيي اتن  rijلغجؾ پزيشی اتوي ٍ ...(، 

 Aّب ٍ  خبيي اتن ثِ فبوتَس دهب وِ ػجت حشوت ٍ خبثِ هميبع، 

 ّب اؿبسُ داسد. ثِ تؼذاد اتن

RDF155e داس ؿذُ دس هذل اًتخبثي  وِ ثب الىتشًٍگبتيَيتِ ٍصى

ثٌذی  گشّبی ػِ ثؼذی عجمِ ؿَد ٍ خضٍ تَكيف ديذُ هي

-.600
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R7e ATS6 RDF155e 'maxaaCH'

Standardized 
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ّش چِ الىتشًٍگبتيَيتِ ثيـتش ؿَد. ثب تَخِ ثِ ساثغِ فَق،  هي

يبثذ. ػلاهت هثجت هشثَط ثِ  گش افضايؾ هي ؿَد، همذاس تَكيف

گش دس هذل اًتخبثي ًـبًگش ايي هغلت اػت  ضشيت ايي تَكيف

ّبی الىتشًٍگبتيَ ػجت فؼبليت هْبسی هٌبػت  وِ اػتخلاف

 ؿَد.  هي

AATS6S 
AATS6S ًخؼتيي  گشّبی دٍ ثؼذی ّوجؼتگي اػت. اص تَكيف

ّؼتٌذ وِ  1گشّبی ّوجؼتگي هشثَط ثِ ثَسٍتَ ٍ هَسئَ تَكيف

وٌٌذ. ثِ ايي  تبثغ ّوجؼتگي سا سٍی ًوَداس هَلىَلي اػوبل هي

تشتيت تَصيغ خَاف هَلىَلي ثش حؼت تَپَلَطی هَلىَل 

ؿَد. پغ اص آى ثب تجذيل فبكلِ تَپَلَطيىي ثب  گيشی هي اًذاصُ

ِ ػبختبس ٌّذػي ػِ ثؼذی ايي سٍيىشد ث rijفبكلِ ثيي اتوي 

 تَػؼِ دادُ ؿذ. 

ثِ عَس ولي  ACiتبثغ ّوجؼتگي   گشّبی هَلىَلي ثش پبيِ تَكيف

 ؿًَذ. تؼشيف هي 5ثِ كَست هؼبدلِ 

  :5 معبدلٍ

 

 اػت.  x  فبكلِ  ًـبى دٌّذُ x  ٍlّش تبثؼي اص  f(x)دس ايي هؼبدلِ 

 عَس وِ گفتِ ؿذ ّوجؼتگي ثَسٍتَ ٍ هَسئَ )ّوجؼتگي ّوبى

2ػبختبس تَپَلَطيىي،
ASTُای اػت وِ سٍی  ( ّوجؼتگي ٍيظ

تؼشيف  6ثِ كَست هؼبدلِ  ASTؿَد.  ًوَداسهَلىَلي تؼشيف هي

 ؿَد. هي

  :6معبدلٍ 

 

ثِ  Kronecker delta ،A ثِ ijثِ خَاف اتوي،  W، 6دس هؼبدلِ 

 ثِ فبكلِ تَپَلَطيىي اؿبسُ داسد. dػذد اتوي ٍ 

ّبی ّوجؼتگي  ای اص تشم (، هدوَػwِثشای ّش خبكيت اتوي )

ؿَد سا  ّبی هَخَد دس ًوَداس تؼشيف هي وِ ثشای توبم  فبكلِ

تؼشيف  7ًبهٌذ، وِ ثِ كَست هؼبدلِ  هي ASTگش  تَكيف

 ؿَد.  هي

                                                           
1
 Moreau- Broto 

2
 Autocorrelation of a Topological Structure 

 :7معبدلٍ 

 

AATS6S گش  هيبًگيي تَكيف  دٌّذُ ظبّش ؿذُ دس هؼبدلِ ًـبى

AST  ّوجؼتگي(Moreau-Brotoِدس حبلت پبي )اػت. 6 3 

maxaaCH 
گشّبی الىتشٍتَپَلَطيىبل اص هحيظ الىتشًٍي ّش اتن ثِ  تَكيف

آيٌذ ٍ ثب تَخِ ثِ خَاف الىتشًٍي راتي آى ٍ اثش اتن دس  ٍخَد هي

 هَلىَل ّؼتٌذ. 

maxaaCH گش دٍ  گشّبػت وِ يه تَكيف اص خولِ ايي تَكيف

 aدٌّذُ هبوضيون،  ًـبى  maxثؼذی اػت. دس ايي ساثغِ

پيًَذ وشثي ٍ   دٌّذُ ًـبى CHآسٍهبتيؼيتِ ٍ   دٌّذُ ًـبى

ؿَد ضشيت ايي  عَس وِ دس هؼبدلِ ديذُ هي ّيذسٍطى اػت. ّوبى

ػىغ   گش دس هؼبدلِ هٌفي اػت وِ ايي ثِ هؼٌبی ساثغِ تَكيف

 گش ثب فؼبليت اػت. ايي تَكيف

 گیریوتیجٍ
 سٍی ثش ثؼذی دٍ QSAR ػبصی هذل اًدبم ًتبيح هدوَع دس

 آهبسی ًظشی اص هذل وِ دّذ هي ًـبى اػيذ هًََوتَ ّبی تشويت

 تَاًذ هي ّب تشويت فؼبليت ثيٌي پيؾ ثشای ٍ اػت هؼتجش ٍ هؼٌبداس

 ؿَد. اػتفبدُ

 ملاحظبت اخلاقی
ثشسػي ٍ ثب  ثْـتي ؿْيذ پضؿىي ػلَمايي هغبلؼِ، دس داًـگبُ 

ثجت   IR.SBMU.PHARMACY.REC.1400.177وذ اخلاق 

 ؿذُ اػت.

 تشکر ي قذرداوی

 ثشای صاسػي ًؼشيي خبًن ًبهِپبيبى اص ثخـي حبكل هغبلؼِ ايي

 ٍاحذ اص داسٍيي ؿيوي سؿتِ دس اسؿذ وبسؿٌبػي دسخِ دسيبفت

 .ثَد اػلاهي آصاد داًـگبُ پضؿىي ػلَم

 تعبرض مىبفع
 اًذ. ًَيؼٌذگبى، تؼبسم هٌبفؼي سا گضاسؽ ًىشدُ

 

                                                           
3
 Intrinsic Estate 
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