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Ì·wÉF ãv¾ñ Ĉö·v¹ ûvĀ£ ÿ ĈîÆþĊ~¾Åwă 

ā¹v¿½wÖÝ ĂúÕwå *,, IĈtĀ¤Ąz ĈöÝ- 

,(  ĈÑwĉ½ āÿ¾ñ IĂĉw~ ÷ĀöÝ āºîÊýv¹ I#ā½$ĈþĊú· ÷wùv Ĉööúõv üĊz āwòÊýv¹prs.attarzadeh@gmail.com 

-(  ĈÑwĉ½ āÿ¾ñ IĂĉw~ ÷ĀöÝ āºîÊýv¹ I#ā½$ĈþĊú· ÷wùv Ĉööúõv üĊz āwòÊýv¹a.behtoei@sci.ikiu.ac.ir      

 

 

āºĊî¯ 

        ºĊþí Ï¾åG  wz ā¹wÅ ºþ{úă ãv¾ñ ìĉn  IÃl½m  ÃĀt½ ĂÝĀú¬ù IówĉV(G)  ówĉ ĂÝĀú¬ù ÿ ćwăE(G)   ćv¾z )ºÉwz

ó¹ ãv¾ñ ¾ă āvĀ·G  Ì·wÉF Ĉù äĉ¾Þ£ ÃĀt½ ¡w«½¹ yÞîù ÛĀú¬ù ¡½ĀÍ Ăz ûj Ă{Åw´ù ÿ ĂÞõwÖù Ăz Ăõwêù üĉv ½¹ )¹ĀÉ

ãv¾ñ Ĉö·v¹ ûvĀ£ ÿ ĈîÆþĊ~¾Å ćv¾z Ì·wÉ üĉv ½vºêùĈù wă)øĉ¿v¹¾~ 

 

5ćºĊöí ¡wúöí   Ì·wÉFĈö·v¹ ûvĀ£ ãv¾ñ IĈîÆþĊ~¾Å ãv¾ñ I. 

,Ăùºêù  ) 

       ãv¾ñ Ăõwêù üĉv ½¹Ĉù ¾Úý ½¹ ¢Ą« ûÿºz ÿ Ĉăwþ¤ù Iºþ{úă Iā¹wÅ v½ wă ãv¾ñ ćv¾z )øĉ¾ĊñG  yĊ£¾£ Ăz v½ ãv¾ñ ā¿vºýv ÿ Ă{£¾ù

 wzGn ÿGm Ãl½ Ă«½¹ ÿ a  ãv¾ñ ¿vG ¹wúý wz v½ )(deg a
G  wz ºÉw{ý ÷wĄzv Ăí Ĉtw« ½¹ ÿ ½wí Ĉ¤³v½ ćv¾z wĉ$)(dega # 

Ĉù ûwÊýÃl½ ćwă½ÿw¬ù ¹vºÞ£ wz ¾zv¾z Ăí øĊă¹ a $N(a)#  ãv¾ñ ½¹G  øĉ½v¹ üĉv¾zwþz )¢Åv)(deg|=)(| aaN.  ćwĉw~ ìĉ

Ĉù ā¹v¹ ¢{Æý ãv¾ñ ìĉ Ăz Ăí ¢Åv ĈêĊê³ ć¹ºÝ Ĉåv¾ñ¾ĊĊâ£ wz ÿ ¹ĀÉ Ãl½ øÅvĈúý ÏĀÝ wă¹Ā· ¢´£ ÿ ¹ĀÉĈ¤¸ĉ½ćwă  ûj

Ĉù ¢zw§ ãv¾ñ)ºýwù ãv¾ñ ćv¾zóĀîõĀù wz ¾Ùwþ¤ù ćwăÌ·wÉ ûvĀþÝ Ăz Mw{õwá Ĉåv¾ñ ćwăwĉw~ ĈĉwĊúĊÉ ćwăĂ¤·wþÉ ìĉÁĀõĀ~Ā£ ćwă 

ĈùÌ·wÉ )ºýĀÉ¹¾z½wí ìĉÁĀõĀ~Ā£ ćwăĈúĊÉ ½¹ ć½wĊÆz ćwă( ĈÎÎ¸£ ¡wêĊê´£ ½¹ ËĀÎ· Ăz ºý½v¹ ĈÑwĉ½ĈĉwĊúĊÉ ÿ 

                                                           
* Corresponding author: ā¹v¿½wÖÝ ĂúÕwå 
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QSAR  ÿ QSPRºþ¤Æă ûvÿv¾å ćwă¹¾z½wí ćv½v¹ .[5] øăûj ¿v üĊþ¯Ĉù wă óºù ĂÞõwÖù ćv¾z Ĉĉwă½vÀzv ûvĀþÝ Ăz ûvĀ£

óĀîõĀùóĀîõĀù ËvĀ· ¾ĉwÅ ÿ ĈĉwĊúĊÉ ćwă)¹¾í ā¹wæ¤Åv wă 

        ówÅ ½¹,42- ĀÕ Ăz Ă«½¹ ¾z Ĉþ¤{ù Ĉåv¾ñ ćwĉw~ ÿ¹)¢å¾ñ ½v¾é ĂÞõwÖù ¹½Āù ā¹¾¤Æñ ½ üĊùÿ¹ ÿ üĊõÿv x¾ñv¿ Ì·wÉ ñ ãv¾

G yĊ£¾£ Ăz  wzὓ   ÿ ὓ Ĉù ûwÊýĈúĉºé ûvĀþÝ Ăz w{ĉ¾ê£ Ì·wÉ ÿ¹ üĉv )øĊă¹āºÉ Ă¤·wþÉ ÿ üĉ¾£Ì·wÉ üĉ¾£ĀõĀ~Ā£ ćwă ìĉÁ

Ĉù Ă¤·wþÉ ÃĀt½ ¡w«½¹ ÃwÅv¾z āºÉ äĉ¾Þ£Ĉù äĉ¾Þ£ ¾ĉ¿ ¡½ĀÍ Ăz ÿ ºýĀÉ)ºýĀÉ 

ὓ ὓ Ὃ Ὠ ό Ὠ ὺ  

ὓ ὓ Ὃ Ὠ όὨ ὺ        

       Ì·wÉ üĉv ¡wĊtÀ« ¾¤ÊĊz ĂÞõwÖù ćv¾zĈù wă¡đwêù Ăz ûvĀ£[2]  ÿ[6]  ÿ[10] ¹¾í ĂÞ«v¾ù) ĂÞõwÖù ½¹ ½w¤·wÅ ćÿ½ ćv

 ćÁ¾ýv-p ûÿ¾¤îõv)(e  ½vºêù Ăí ºÉ ā¹v¹ ûwÊý)(e Ì·wÉ üĊz ½¹¢Åv Ă¤Æzvÿ ½wĊÆz óÿv x¾ñv¿ Ì·wÉ Ăz IìĉÁĀõĀ~Ā£ ćwă 

[7] )Ăõwêù ½¹ ¾òĉ¹ ã¾Õ ¿v Ăí ć¾òĉ¹ ìĉÁĀõĀ~Ā£ Ì·wÉ Ăz óÿv x¾ñv¿ Ì·wÉ ¾z āÿĒÝ ćÁ¾ýv üĉv Ăí ¢Åv āºÉ ûwĊz ĂzwÊù ćv

)¹½v¹ Ĉò¤Æz ÀĊý I¢Åv ÃĀt½ ¡w«½¹ yÞîù ÛĀú¬ù wz ¾zv¾z  Mv¾Ċ·vüú£wñ ÿ đĀ¯½Āå  v½ Ì·wÉ üĉv  ÇĀùv¾å ìĉÁĀõĀ~Ā£ Ì·wÉ

āºÉ Ì·wÉwĉF óĀîõĀù ćv¾z v½ Ì·wÉ üĉv ĈÅwÅv ËvĀ· ¿v Ĉ·¾z ÿ ºýºĊùwý ºý¹v¹ ûwÊý ÿ ºý¹v¹ ½v¾é ĈÅ½¾z ¹½Āù Ĉåv¾ñ ćwă

Ĉù Äĉºýv üĉv Ăíă )ºÉwz Ă¤Év¹ v½ x¾ñv¿ Ì·wÉ ĈĉwĊúĊÉ ÿ ĈîĉÀĊå ć¹¾z½wí ËvĀ· Ăúă Mw{ĉ¾ê£ ºývĀ£øí ºý¹v¹ ûwÊý üĊþ¯ Ă

øă yĉ¾Ñ Iÿ¹ ¾ă wĉ Ĉ~ÿ¾¤ýj wĉ ćÀí¾ù ¾Ċá ôùvĀÝ ćv¾zï½Àz Ĉò¤Æz ¿v ¾£0/95 )¢Åv 

ûwĉw~ üĉv óĀÕ ½¹ Ì·wÉ v½ Ì·wÉ üĉv ĂùwýF Ĉù Ăz v½ ûj ÿ øĊùwýĈù äĉ¾Þ£ ¾ĉ¿ ¡½ĀÍ)øĊþí 

Ὂ ὊὋ Ὠ ό Ὠ ὺ  

        Ăõwêù ½¹ Èýv½wîúă ÿ ĂæĊö·[9] ãv¾ñ ówúÝv ¹½Āù ½¹ ĈúĄù ¡wÝĒÕvÌ·wÉ Ă{Åw´ù ćv¾z wăãv¾ñ ìĉÁĀõĀ~Ā£ ćwă ćwă

ā¹¾í Ătv½v Ëw·)ºýv  Ăõwêù ½¹ Èýv½wîúă ÿ Ãv¹[3]  óĀù¾å Ĉ·¾z ćv¾z x¾ñv¿ Ì·wÉ üĊùÿ¹ ÿ üĊõÿv Ă{Åw´ù ćv¾z ĈêĊé¹ ćwă

ãv¾ñ ówúÝv ¿v Ăz wăā¹½ÿj ¢Å¹)ºýv  Ăõwêù ½¹ ć½»j[1]  Ăz Ĉåv¾ñ ôúÝ ºþ¯ Ĉz¾Ñ x¾ñv¿ Ì·wÉ ćv¾z đwz ûv¾í ć¹vºÞ£ ¢Å¹

)¹½ÿj  Ăõwêù ½¹ Ĉùÿ½wý ÿ wùwĉw£wí8/7 ûv¾í)ºý¹v¹ Ătv½v ¾òĉ¹ Ĉåv¾ñ ôúÝ ºþ¯ Ì·wÉ ćv¾z üĊĉw~ ćwă 

 

2) Ă¤åwĉ øĊúĊÞ£ ĈîÆþĊ~¾Å ãv¾ñ 

        Ì·wÉ È¸z üĉv ½¹F ĈîÆþĊ~¾Å ãv¾ñ ãv¾ñ Ĉ·¾z ¿v āºùj ¢Å¹ Ăz ºþýwù Ëw· ćwănK ÿnP  ÿnC  Ĉöí Ăö³¾ù ½¹ v½

t Ĉù ĈÅ½¾zøă )øĊþí Ì·wÉ ćv¾z Ĉ¤Êñ¿wz óĀù¾å ìĉ üĊþ¯F  Ăö³¾ù- ó¹ ãv¾ñ āvĀ·G Ĉù ûwĊz)øĊþí 

äĉ¾Þ£5  ºĊþí Ï¾åV  ãv¾ñ ÃĀt½ ĂÝĀú¬ùG  ĂÝĀú¬ù )ºÉwztV ĂÝĀú¬ù v½āÁvÿ ¿v ćv¡½ĀÍ Ăz wăόόȣό  ºĉ¾Ċòz ¾Úý ½¹

¾ă ćv¿v Ăz Ăí ć½ĀÕ Ăzρ Ὥ ὸ  ' VuiÍĈîÆþĊ~¾Å ãv¾ñ ) øĊúÞ£  Ă¤åwĉS(G,t)   ÃĀt½ ĂÝĀú¬ù wz ¢Åv Ĉåv¾ñ 
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tV  Ãl½ ÿ¹ ÿό όόȣό  ÿὺ ὺὺȣὺ ¾ñv wĄþ£ ÿ ¾ñv ºý½ÿw¬ù øă wz ûj ¿vρ Ὥ ὸ   Ăz ºÉwz Ă¤Év¹ ¹Ā«ÿ

Ăí ć½ĀÕ 

Å  ¾ñvij <ûj I āwñ)
jj vu = 

Å ii vu ¸ ÿ )(GEvu ii Í) 

Å ¾ñvij >ûj I āwñ
ij vu =  ÿ

ij uv =) 

 ¢õw³ ½¹nKG =  ĈăwñS(G,t)   wz v½S(n,t)  Ĉù ûwÊý Ăö³¾ù ĈîÆþĊ~¾Å v½ ûj ÿ øĊă¹t ãv¾ñ ¿v ÷vnK Ĉù)øĊùwý 

ôîÉ ¾ĉ¿  ãv¾ñὑ ÿ ĈîÆþĊ~¾Å ÷ÿ¹ Ăö³¾ù ûj Ĉù ûwÊý v½ )ºă¹ 

 
 ãv¾ñὑ ûj ÷ÿ¹ Ăö³¾ù ĈîÆþĊ~¾Å ÿ 

ā¹wÅ ĈÅ½¾z wzĈù ćvówĉ ¹vºÞ£ Ăí ºĉ¹ ûvĀ£ Ĉ í ¿v āºÉ ©½w· ćwăG  Ãl½ ćw« Ăz āºÉ ā¹v¹ ½v¾éx  ¾zv¾z)(deg x
G  ¿v )¢Åv

ówĉ Ĉå¾Õ Ĉ í ¿v Ăí ĈĉwăG  Ãl½ ćw« Ăz āºÉ ā¹v¹ ½v¾éx Ĉù ©½w·ĂĉwÆúă ûwúă ¿v MwêĊé¹ ºýĀÉ Ãl½ ćwăx  ©½w· Ĉ í ûj ½¹

ĈùĂĉwÆúă Ă«½¹ üĉv¾zwþz )ºýĀÉ ćwăx Ĉù ÈĉvÀåv º³vÿ ìĉ Ĉ í ûj ½¹)ºzwĉ  ¾ñvG  wz Ĉåv¾ñn  ÿ Ãl½m ûj IºÉwz ówĉ ãv¾ñ āwñ

 Ă{£¾ù ¿v ĈîÆþĊ~¾Åtn ā¿vºýv ÿ ά )¢Åv 

5ĂĊÒé  Ăö³¾ù ĈîÆþĊ~¾Å āºÉ ÇĀùv¾å ìĉÁĀõĀ~Ā£ Ì·wÉt ¾ĊÆù ìĉ ÷n  ĈþÞĉ ĈÅl½),( tPS nĈù ¢Å¹ Ăz ¾ĉ¿ ĂÖzv½ ¿v)ºĉj 

 

ὊὛὖȟὸ ψὲ ςτὲ ςτὲ Ễ ςτὲ φς 

5ûwă¾z : üĉv ćv¾z Ì·wÉ ĂíF  ÃĀt½ ¹vºÞ£ ½ĀÚþù üĉv ćv¾z )øĊþí Ă{Åw´ù v½ ûj Ãl½ ¾ă Ă«½¹ ºĉwz øĉ½ÿj ¢Å¹ Ăz v½ ãv¾ñ ìĉ

 ¾ĊÆù ĈîÆþĊ~¾Å ãv¾ñ ìĉ Ă«½¹n  ¾zv¾z ÷ÿ¹ Ăö³¾ù ½¹ ĈÅl½ςὲ ρ  ¾zv¾z ÷ĀÅ Ăö³¾ù ½¹ ÿ 

ςὲ ὲ ρ  Ăö³¾ù ½¹ #Ĉtv¾ê¤Åv ¢õw³$ ºýÿ½ üĉv Ăùv¹v wz ÿt¾zv¾z ÷ 

ςὲ ὲ Ễ ὲ ρ 

Ĉùøă )¹ĀÉ ÷ÿ¹ Ăö³¾ù ½¹ ĂÅ Ă«½¹ ÃĀt½ ¹vºÞ£ üĊþ¯  ¾zv¾z yĊ£¾£ Ăz ÷ĀÅ ÿςὲ ς ÿςὲ ὲ ς  Ăùv¹v wz Ăí ¢Åv

 Ăö³¾ù ½¹ ĂÅ Ă«½¹ ÃĀt½ ¹vºÞ£ ºýÿ½ üĉvt¾zv¾z ÷ςὲ Ễ ὲ ς Ĉùüĉv Ăz Ă«Ā£ wz Ĉå¾Õ ¿v )¹ĀÉ ôí ¹vºÞ£ Ăí

 Ăö³¾ù ½¹ ãv¾ñ ¾ă ĈîÆþĊ~¾Å ÃĀt½tI÷tn Ă«½¹ ÃĀt½ ¹vºÞ£ û¹½ÿj ¢Å¹ Ăz ćv¾z I¢Åv -  Ă«½¹ ÃĀt½ ÛĀú¬ù ºĉwz ãv¾ñ üĉv


