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 یو خروج یورود نیب یاضير قیکه روابط دق یحل مسائل یبرا یتکنولوژ شرفتیمروزه با پا

 یپژوهش برا نيشود. در ا یاستفاده م ی مصنوعیعصب یباشد از شبکه ها یبرقرار نم

پترون چند پرس یدو شبکه عصب ومیدازولیميا هيبر پا یوني عاتيما یکشش سطح ینیبشیپ

( CANN) یآبشار یعصب( و شبکه FFANN) شرویپ یمصنوع یشامل شبکه عصب هيلا

شده از  یگردآور یشگاهيداده آزما 1251صحت مدل ها، از  یبررس یشد. برا شنهادیپ

 61/263 )از يیدما عیدر محدوده وس یوني عيما 40 یمقالات مختلف شامل کشش سطح

 هينشان داد که مدل شبکه پرسپترون چند لا جي( استفاده شده است. نتانيکلو 2/533ی ال

CANN و یونیآن یبخش ها یمولکول یشامل جرم ها یبا سه ورود یدمانیمتشکل از چ 

تانژانت  ینرون با تابع فعال ساز 8 یحاو یمخف هيلا کيو دما و  یوني عيما یونیکات

دقت  نيربهت دهيمارکوارت آموزش د-لونبرگ یآموزش تميکه با استفاده از الگور کیپربولیه

با  های تستی دادهخطا ها زیداشته است. آنال یوني عاتيما یکشش سطح ینیب شیدر پ

 یرخطیمدل غ يیکارا انگری، ب07/1( %AARD) ینسب یمطلق خطاها درصد متوسط قدر

CANN باشد. علاوه بر  یم یسطحشبکه و کشش یها یورود نیارتباط ماب یدر برقرار

 ،موجود از جمله قانون حالات متناظر، پاراچور یبا مدل ها یشنهادیدقت مدل پ سهيآن مقا

بردار  نیماش ت( و مدل حداقل مربعاGMDHبه روش گروهی ) داده ها تيرالگوريتم مدي

 بوده است. یشنهادیمدل پ یبرتر انگری( بLSSVM) بانیپشت

 

 واژگان کلیدي:

 ،یکشش سطح
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  ،یجرم مولکول

 .دما

 

 1مقدمه-1
سطح  در یکيزیف-يیایمیش یها دهيکه به مطالعه پد یعلم

. شودیم دهیعلم سطح نام پردازد،یدو فاز م نیمشترک ب

 یمولکول نیجاذبه ب یروی)ن یکشش سطحدر اين علم، 

 یکيزیترموف تیخاص کي که در سطح بر واحد طول( الیس

ل و یپتانس یمهم و وابسته به ساختار مولکول ها، انرژ

، از اهمیت ويژه ای باشد یم یمولکول نیب یبرخوردها

گوناگون از جمله  عيدر صنا ی. کشش سطحتبرخوردار اس

. [1] کاربرد دارد یچسب و داروساز ،یسنتز یها ندهيشو

سان، روزمره ان یدر زندگ يیایمیش عيدر کنار نقش موثر صنا
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 رهکیبر پ یآور انياثرات ز يیایمیش یاستفاده از حلال ها

ها وارد کرده است. لذا در انسان یسلامت اي ستيز طیمح

ها، حلال نياز ا یکاهش خطرات ناش یبرا ریاخ یهاده

به عنوان حلال سبز استفاده  یوني عاتيشده است از ما یسع

 زیبه علت دارا بودن فشار بخار ناچ یوني عاتيشود. ما

معمول مورد  یهاحلال یبرا یمناسب نيگزيتوانند جایم

 ینیبشیپ از سويی ديگر،گوناگون باشند.  عيصنا استفاده در

 يیایمیش زاتیتجه یدر طراح یوني عاتيما یکشش سطح

انتقال جرم  اتیشامل عمل یجداساز یندهاياز جمله فرآ

 از يیایمیش یاستخراج، جذب و واکنش ها ر،یهمچون تقط
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 ینیب شیپ ی. برا[2] باشد یبرخوردار م یا ژهيو تیاهم

 یاز جمله روابط تجرب یگوناگون یروش ها ،یکشش سطح

 ،[5] تهیدانس انيگراد یتئور ،[4] چورمدل پارا ،[3]

 قانون حالات متناظر ،[6]ی مولکول کیناميد یسازهیشب

 (GMDHبه روش گروهی ) داده ها تيرالگوريتم مدي، [7]

استفاده  [9]سهم گروه های متناظر  هيبر پا یهامدل، [8]

سهم  روشبا  [9]و همکاران  1وو نمونه، یشده است. برا

در محدوده  یوني عاتيما یمتناظر کشش سطح های گروه

ی با متوسط درصد خطارا  نيکلو 20/533-29/268يی دما

از  [7] یزاده و فرامرز یکردند. موس ینیب شیپ 95/4 %

ذوب متناظر و با در نظر گرفتن نقطه  یهاحالت یهاروش

 را یوني عاتيما یکشش سطح یپارامتر ورود کيبه عنوان 

 یوني عاتينقطه ذوب اکثر ما کهیکردند در حال ینیب شیپ

 د. باشن ینم سترسدر د یبه آسان اينشده و  یریاندازه گ

به  آسان یو دسترس یتکنولوژ شرفتیپدر سال های اخیر، 

استفاده از شبکه  دهيموجب شد تا ا یشخص یوترهایکامپ

 خواص ینیب شیپ ی وساز هیشب یبرا یمصنوع یعصب

مدلها  ني. در ا[10] ابدي شيبه شدت افزا یکیناميترمود

 یهایژگيموزش شبکه پردازشگر، به وشود با آ یم یسع

 یژگيو به علت اين. [11] برده شود یپ رهایمتغ انیم یذات

ر د ردهبه طور گست یمصنوع یعصب یاز شبکه ها ،زيمتما

 .[14-12] استفاده شده است یحل مسائل مهندس

 یکیناميو ترمود یکيزیخواص ف نیارتباط ماب کهیاز آنجائ

است لذا  یرخطیغ یوني عاتيشامل ما یهاستمیس

 یبرا یمناسب نيگزيجا یمصنوع یعصب یهاشبکه

 .باشد یالذکر مفوق یکیناميخواص ترمود یسازمدل

 تميالگور کي یحاوکه  سازی بر اساس شبکه عصبیمدل

 یهابا تعداد محدود از داده یتهر نوع تابع نیتخم یاموثر بر

 یودبردار ور نیارتباط ماب یریادگيبراساس است،  گسسته

نمونه، آتشروز و  ی. برا[15] باشدیاستوار م یو خروج

 یوني عاتيما یحکشش سط ینیب شیپ یبرا [16] همکاران

ی استفاده کرده اند. عیب اصلی مدل مصنوع یاز شبکه عصب

 عيما یوزن مولکول شامل یورود یرهایتغم اديزتعداد  آنها،

 یدما ه،افتيفشار کاهش  ،یبحران یريتراکم پذ بيضر ،یوني

. اما، بهبود و می باشد یمرکز یب بيو ضر افتهيکاهش 

 نيا قیدق نیو تخم یاضير یهاتميدر الگور شرفتیپ

مطلوب و  اریبس ،هاندآيآسان فر یطراح یبرا ر،يمقاد

                                                 
1 Wu 
2 Group method of data handling 

 تیعابت افتني یگسترده برا یاست. اگرچه تلاش ها یضرور

آن در درجه  ینیب شیو پ یوني عاتيما یکشش سطح

 یاز آنها دارا کي چیحرارت مختلف انجام شده است، اما ه

 .ستندین قیدق یو آسان و به اندازه کاف حيکاربرد صر

اختار س یسادگ نیانتخاب مدل که قادر باشد در عبنابراين، 

 یسطحنیکشش ب یورود یو با استفاده از حداقل پارامترها

 .ستا یضرور یکند، امر ینیب شیرا با دقت پ یوني عاتيما

 یا هيبر پا یوني عيما یپژوهش کشش سطح نيلذا در ا

با  فقطو  یمدل شبکه عصبدو با استفاده از  ومیدازولیميا

 یمولکول یدر دسترس شامل جرم ها ورودی سه پارامتر

ت. قرار گرفته اس یو دما مورد بررس یونیو کات یونیبخش آن

شش بر ک یوني عاتيما ونیو کات ونینقش آن ن،يعلاوه بر ا

 نيو در انتها، دقت بهتر ردیگ یمورد بحث قرار م یسطح

انون حالات ق یپژوهش با مدل ها نيمدل بدست آمده از ا

به روش گروهی  داده ها تير، الگوريتم مديمتناظر، پاراچور

(2GMDHو مدل حداقل مربعا )بانیبردار پشت نیماش ت 

(3LSSVM) شود.یم سهيمقا 

 یونی عاتیما یکشش سطح ینیب شیپ -2

 ي آزمایشگاهیهاداده يآورجمع -2-1

 عيما 40 یکشش سطح ،یشنهادیدقت مدل پ یبررس یبرا

 یشده از گروه ها لی)تشک ومیدازولیميا یهيبرپا یوني

 ستیل یونیکات یهاو گروه 1شده در جدول  ستیل یونیآن

مختلف از  یو دماها ی( در فشار اتمسفر2شده در جدول 

. در مجموع [36-17] شده است یمقالات مختلف گردآور

 یال 6/263يی محدوده دما در یداده کشش سطح 1251

( 1پ)جدول  وستیپ درشد.  یگردآور نيکلو 2/533

 آورده پژوهش نيا در استفاده مورد یوني عاتيما صاتمشخ

  شده است.

 یشبکه مناسب داده ها کي جاديا یبرا ،یبه طور کل

 یآموزش و داده ها یهاداده یبه دو دسته یشگاهيآزما

درصد  70در اين پژوهش،  .] 15[ شوند یم میتست تقس

انتخاب آموزش  یهاعنوان داده صورت تصادفی به داده ها به

و  یابيارز یهابه عنوان داده یدرصد مابق 30و شده اند 

 اند.آزمون مورد استفاده قرار گرفته

 يشنهادیپ یساختار شبکه عصب -2-2

 یتا حدود یمصنوع یشبکه عصب جاديا یاصل یدهيا

3 Least square support vector machine 



 3                   بلوکی                                                                                                                        شکرل

 1388 پايیز، 18سال هفتم، شماره   مجله مدل سازی در مهندسی

مغز  یعصب ستمیکارکرد س وهیگرفته از مغز انسان و شالهام

و حل  یریادگيبه منظور  وها پردازش داده یبرا نسانا

 یو کاربرد یمهندس ،یاز مسائل علم یعیگستره وس

 باشد.یم

آنیون ها در مايعات  فرمول شیمیايیو  مولکولیجرم  -1جدول 

 يونی مورد بررسی

 نام
 فرمول

 شیمیایی

جرم 

 مولکولی

dicyanamide C2N3 66 

tris(pentafluoroethyl) 

trifluorophosphate 
C6F18P 445 

trifluoromethanesulfonate CF3O3S 149 

hexafluorophosphate PF6 145 

tetrafluoroborate BF4 87 

bis(trifluoromethylsulfonyl) 

imide 
C2F6S2O4 280 

iodide I 127 

chloride Cl 34.7 

کاتیون ها در مايعات  يیایمیو فرمول ش مولکولیجرم  -2جدول 

 يونی مورد بررسی

 نام
 فرمول

 شیمیایی

جرم 

 مولکولی
1-ethyl-3-

methylimidazolium 
C6H11N2 111 

1-(2-aminoethyl)-3-

methyl-1H-imidazolium 
C6H12F6N3P 126 

1-propyl-3-

methylimidazolium 
C7H13N2 125 

3-(3-aminopropyl)-1-

methyl-1H-imidazolium 
C7H14N3 140 

1-butyl-3-

methylimidazolium 
C8H15N2 139 

1-methyl-3-pentyl-

imidazolium 
C9H17N2 153 

1-hexyl-3-

methylimidazolium 
C10H19N2 167 

1-heptyl-3-

methylimidazolium 
C11H21N2 181 

1-octyl-3-

methylimidazolium 
C12H23N2 195 

1-nonyl-3-

methylimidazolium 
C13H25N2 209 

1-decyl-3-

methylimidazolium 
C14H27N2 223 

مغز انسان، امکان  یرفتار محاسبات یسازهیشب یدر راستا

با  وترهایتوسط کامپ یمحاسبات یهاتميالگور یساز ادهیپ

 نيا یدگیچیفراهم شده است. پ یاضيساختار ر کي جاديا

                                                 
1 Multi-layer perceptron 
2 Neuron 

اصر عن انیفراوان موجود م یبه ارتباط ها ر،ینظ یب ستمیس

 کي یمصنوع ی. در مدل شبکه عصب]16[گردد  یآن بر م

ظر در ن میپارامترها قابل تنظ یسر کيبا  یاضيساختار ر

 کيساختار، پارامترها مدل توسط  ني. در استگرفته شده ا

فتار شوند تا بتواند ر یم نهیو به میتنظ یریادگي تميالگور

 نيتریاهياز پا یکي. ]37[را از خود نشان دهد  یمناسب

 هیبرا ش انمغز انس یکه عملکرد انتقال یساختار پبشنهاد

 نيباشد. در ا یم 1هيکند، مدل پرسپترون چند لا یم یساز

موسوم به  یعصب یهااز سلول کيهر  ،ینوع شبکه عصب

 یآن انجام م یرو یپردازش ،یورود افتيپس از در 2نرون

ا دهند و ت یانتقال م گريسلول د کيرا به  جهیدهند و نت

. به ]38[ ابديیرفتار ادامه م نيا ،مطلوب ی جهیحصول نت

 یيبا مشخصه ها یمصنوع یشبکه عصب هر گر،يعبارت د

ها، روش وزن نیینرون ها و تع نینحوه ارتباط ب رینظ

 یهر نرون از شبکه ها تیآموزش شبکه و نوع تابع فعال

شامل  ی. ساختار شبکه عصب[11] شودیم زيمتما گريد

( fنوع توابع انتقال ) ه،يها، تعداد نرون در هر لا هيتعداد لا

از  یخط ریغ تیهر خاص ینیبشیدر پ یآموزش تميو الگور

عامل در انتخاب  نيبرخوردار است اما مهمتر یاژهيو تیاهم

 یکيزیترموف تیخاص کي ینیبشیپ یساختار برا نيبهتر

باشد.  یشبکه م یبرامناسب  یها یانتخاب ورود

 ینیب شیپ یبرا یمورد بررس یشبکه عصب یساختارها

 هيساختار پرسپترون چند لا بای وني عاتيما یکشش سطح

و شبکه  (3FFANN) شرویپ یمصنوع یشامل شبکه عصب

الف و ب  1در شکل  بی( به ترت4CANN) یآبشار یعصب

  آورده شده است.

 

توپولوژی و ساختار شبکه های پیشنهادی الف( شبکه  -1شکل 

FFANN  )و بCANN  

3 Feed-forward artificial neural network 
4 Cascade artificial neural network 

 (ب)

 )الف(
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 یهااز نرون یهمان طور که نشان داده شده است مجموعه ا

 لیتشک را یساختار شبکه عصب گريکديمرتبط با  یمصنوع

بوده به  شرویاز نوع پ یداده اند و هر دو شبکه مورد بررس

نرونها رو به جلو و بدون ارتباط  نیکه ارتباط ب یطور

 نیدو شبکه ارتباط ماب نيباشد. تنها تفاوت ا یم یبازگشت

 CANNدر شبکه  یخارج هيشبکه و لا یها یورود

 ارتباط وجود ندارد. هر نيا FANNدر  کهیباشد در حالیم

 کي(، i) یدورو هيلا کي یدارا یانتخاب یدو شبکه عصب

که یطورباشد به ی( مk) یخروج هيلا کي( و j) یمخف هيلا

کرده و پس از  افتيشبکه در یاطلاعات ورود یورود هيلا

اطلاعات پردازش  یمخف هيانجام پردازش اطلاعات در لا

 سهيمقا یتجرب یکشش سطح یخروج یشده با داده ها

 (W) 1یناپسیس یوزن ها میو تنظ یساز نهیشده تا با به

. در مرحله ديخطا به دست آ ني(، کمترb) 2ها اسيو با

وزن ها و  ،یو خروج یورود یآموزش با استفاده از داده ها

 قيطر نيگردد و بد یم میآنها تنظ نیب یارتباط یهااسيبا

. هر دو شبکه مورد ردیگیقرار م یابيشبکه مورد ارز یداريپا

بخش  یشامل جرم مولکول یورود ریسه متغ یدارا یبررس

 ونیبخش کات ی(، جرم مولکولanionMW) ونیآن

(cationMW( و دما )T و )کشش  یخروج ریمتغ کي(

 ینیب شیپ یبرا .شده است لی( تشکیوني عاتيما یسطح

 یکي عنوان به دما انتخاب مختلف، یدما در یسطح کشش

شبکه  نییتع در. باشد یم یضرور یورود یرهایمتغ از

ورت به ص ديبا زیننوع توابع انتقال مطلوب  مطلوب، یعصب

 یخطتوابع انتقال .]38[ گردند نییو خطا تع یسع

(purelinس ،)ی قطبتک دیگموئی(logsigو س )دیگموئی 

ا آنها ب تیتابع بیبه ترتکه ( tansig) یتانژانت کیپربوليها

، به صورت گسترده باشد یم ريزروابط به صورت  xورودی 

 .قرار گرفته اندمورد استفاده 

(1) 𝑓(𝑥) =x 

(2) 𝑓(𝑥) =
1

1 + 𝑒−𝑥

 
(3) 𝑓(𝑥) =

𝑒𝑥 − 𝑒−𝑥

𝑒𝑥 + 𝑒−𝑥
 

استفاده  یخروج یبرا یپژوهش، تابع انتقال خط نيا در

در  یدیگموئیدو تابع س یریشده است و عملکرد به کارگ

شده است. لازم به ذکر است که  سهيبا هم مقا یانیم هيلا

                                                 
1 Weights 
2 Biases 
3 Relative deviation 

وارت، مارک-لونبرگ تميالگور يیهمگرا یبه علت سرعت بالا

 یوزن ها یساز نهیبه یبرا یآموزش تميالگور نياز ا

از  متيالگوراين ها استفاده شده است.  اسيو با یناپسیس

 یبه طور باشدینوع آموزش همراه با نظارت و پس انتشار م

آنها بر اساس کاهش  نیب یارتباط یها اسيکه وزن ها و با

 شده( و ینیب شیپ یشبکه )داده ها یخروج انیاختلاف م

 گردد. یم می( تنظیشگاهيآزما یمطلوب )داده ها یخروج

 خطاها زیآنال -2-3

(، %3RD) ینسب یدقت مدل، درصد خطا یبررس یبرا

(، %4AARD) ینسب یدرصد متوسط قدرمطلق خطاها

( 2R) 6یهمبستگ بي( و ضر5MSEمربعات خطا ) نیانگیم

و  %RD % ،AARD( محاسبه شد. 7-4روابط  بی)به ترت

MSE مدل  دقت بالاتر انگریتر باشد ب کيهرچه به صفر نزد

 نیب یهمبستگ زانیم ندهکن انیب 2R کهیباشد در حال یم

 ی( و داده هاcalσشده ) ینیبشیپ یکشش سطح جينتا

 1مقدار به عدد  نيباشد و هر چه امی ( expσ) یتجرب

 ینیبشیپ ريمقاد شتریب یکيباشد نشان دهنده نزد ترکينزد

 است. یتجرب ريشده به مقاد

(4) 𝑅𝐷 % =
(𝜎𝑖

𝑒𝑥𝑝
− 𝜎𝑖

𝑐𝑎𝑙) × 100

𝜎𝑖
𝑒𝑥𝑝  

(5) 𝐴𝐴𝑅𝐷 % =
100

𝑁
∑(|

(𝜎𝑖
𝑒𝑥𝑝
− 𝜎𝑖

𝑐𝑎𝑙)

𝜎𝑖
𝑒𝑥𝑝 |)

𝑁

𝑖  

(6) 𝑀𝑆𝐸 =
1

𝑁
∑(𝜎𝑖

𝑒𝑥𝑝
− 𝜎𝑖

𝑐𝑎𝑙)2
𝑁

𝑖

 

(7) 𝑅2 =
∑ (𝜎𝑖

𝑒𝑥𝑝
− 𝜎)2𝑁

𝑖 − ∑ (𝜎𝑖
𝑒𝑥𝑝
− 𝜎𝑖

𝑐𝑎𝑙)2𝑁
𝑖

∑ (𝜎𝑖
𝑒𝑥𝑝
− 𝜎)2𝑁

𝑖

 

تعداد  Nو  یمتوسط تجرب یکشش سطح 𝜎 در روابط فوق،

 باشد. یم یتجرب یداده ها

 نتایج و بحث-3
 (تست یدادها یبرا) مدل ینیبشیپ یخطاها (2)شکل  در

بر  لايه میانیدر  logsigو  tansigانتقال  عابوت بکارگیری با

برای دو شبکه مورد  یانیم هيلا یهاحسب تعداد نرون

شود، میشده است. همان طور که مشاهده  سهيمقابررسی 

 با یمورد بررس یمدل ها یدر خطاها یقابل توجه اختلاف

 ن،يبنابراشود.  یمشاهده نم logsigو  tansigانتقال  عابوت

4 Total absolute average relative deviation 
5 Mean square error 
6 Relation coefficient 
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نوع تابع انتقال  CANNو  FFANN یشبکه دو هر یبرا

ا ب کهیحال دراست.  شتهبر دقت شبکه ندا یاديز ریتاث

 ینیب شیپ یخطاها ،یانیم هيلا یتعداد نرون ها شيافزا

 یتعداد نرون ها شيافزا ن،يبنابرااست.  افتهي کاهشمدل 

نتقال نسبت به نوع تابع ا یبالاتر ریبه مراتب تاث یانیم هيلا

از  یعصب های قدرت عمده شبکه. به طور کلی، است داشته

. اگر تعداد نرون ها شودیم یپنهان ناش هيدر لا هارونتعداد ن

ود خ میمعاست شبکه قدرت ت ممکناز حد لزوم باشد  شیب

اگر تعداد نرون های لايه میانی  یرا از دست دهد. به عبارت

امکان وجود دارد که شبکه  نياز حد لازم بیشتر باشد، ا

شروع به حفظ کردن داده ها کرده به طوری که دقت مدل 

ولی ممکن است مدل برای  افتهي شير مرحله آموزش افزاد

پذيری داده های آزمون ضعیف عمل نموده و قابلیت تعمیم

تست بدون  یداده ها یدقت مدل برا اينداشته باشد و 

بماند. علاوه بر آن، ارتباط موجود بین ورودی ها  یباق رییتغ

 ها با تعداد نرون های لايه میانی کم به درستیو خروجی

نقص، تعداد  نيغلبه بر ا یبرا .]38[ شود یفرا گرفته نم

که با حداقل تعداد  شوندیانتخاب م ینرون ها به نحو

 ینیب شی( دقت پهاپارامترها )معادل با حداقل تعداد نرون 

ن اي قابل قبول بوده باشد. حد درو  ممینیمتست ی داده ها

 رويکردسازی تعداد نرون برای لايه میانی، نوع بهینه

 (2). بنابراين، باتوجه به شکل [37]شود نامیده می 1سازنده

نرون در لايه میانی با  9، تعداد FFANNالف برای شبکه 

به عنوان بهترين ساختار اين شبکه  tansigتابع انتقال 

 یهاداده خطای شود یطور که مشاهده م همان. تعیین شد

 با که یباشد به طور یم نهیبه و نیممیم شبکه نياتست 

 یها داده دقت ،بالاتر یها نرون تعداد با شبکه آموزش ادامه

به  طور مشابه، با توجه به .است ماندهیباق رییتغ بدون تست

نرون در لايه  8، تعداد CANNبرای شبکه ( ب 2)شکل

به عنوان بهترين ساختار اين  logsigمیانی با تابع انتقال 

 شبکه تعیین شد. 

با تابع  CANNو  FFANNشبکه  یخطاها (3)در شکل 

تست بر حسب تعداد نرون  یداده ها یبرا tansigانتقال 

رسم شده است. همان طور که مشاهده  یانیم هيدر لا

تفاوت  یانیم هيتعداد نرون ها در لا شيبا افزا شودیم

 . شودینم دهيدر دقت دو مدل د یداریمعن

 CANNو  FFANNدقت مدل های بهینه برای دو شبکه 

                                                 
1 Constructive approach 

آورده شده است. همانطور که مشاهده  )الف و ب 4(در شکل

 یکشش سطح ريمقاد نیتطابق بمی شود، برای هر دو مدل 

 .قابل قبول می باشدشده  ینیب شیو پ یشگاهيآزما

 

 
 tansigمقايسه خطاهای پیش بینی مدل با تابع انتقال  -2شکل 

میانی تست بر حسب تعداد نرون های لايه دادهایبرای  logsigو 

  CANN و ب( شبکه FFANNبرای الف( شبکه 

 
با تابع  CANNو  FFANNمقايسه خطاهای شبکه  -3شکل 

 برای داده های تست tansigانتقال 

در حد ( برای هر دو مدل 5)شکل  زیدقت داده ها ن فراوانی

 یداده ها شترند بیتوانسته ا ها قابل قبول بوده و مدل

 .دنکن ینیبشیپ ± %2 یرا در محدوده خطا یشگاهيآزما

برای  2Rو  FFANN ،AARD% ،MSEبرای شبکه 

و  24/0 ،98/0های آموزش به ترتیب برابر است با داده

 29/0 ،08/1و برای داده های تست برابر است با  9966/0

 (ب)

 (الف)

 

 

 با  یانیم هینرون در لا 9

 tansigانتقال  تابع

 با  یانیم هینرون در لا 8

 logsigانتقال  تابع
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برای  CANNدر حالیکه اين خطاها برای شبکه . 9961/0 و

 و 23/0 ،98/0داده های آموزش به ترتیب برابر است با 

و  27/0 ،07/1برای داده های تست برابر است با  9968/0

 تست هر دو مدل نشان یداده ها آنالیز خطای. 9964/0

  باشد.یمناسب و قابل قبول هر دو مدل م یسازهیدهنده شب

 

 
ارزيابی صحت بهترين مدل های بدست آمده الف(  -4شکل 

 CANNنرون در لايه میانی و ب( شبکه  9با  FFANNشبکه 

 نرون در لايه میانی 8با 

 

 
نمودار فراوانی بر حسب درصد انحراف نسبی برای  -5شکل 

 CANNو ب( مدل بهینه  FFANNالف( مدل بهینه 

که مدل  دهدینشان م یدقت دو مدل مورد بررس سهيمقا

CANN  میپارامتر قابل تنظ 44با  وی انیم هيدر لا نرون 8با 

نرون در  9با  FFANNبا مدل  سهيدر مقا یتربالااز دقت 

بکه شبنابراين،  .دارد میپارامتر قابل تنظ 46 با و یانیم هيلا

CANN  با تابع انتقال  یانیم هينرون در لا 8باlogsig  با

کمتر به  میتنظقابل یبالاتر و با تعداد پارامترها یدقت نسب

 انتخاب شده است.  نهیعنوان شبکه به

 نیارتباط ب یآبشار یدر شبکه عصبهمانطور که بیان شد 

شامل  میقابل تنظ یپارامترها قياز طر یو خروج یورود

 تی( و انتخاب نوع تابع فعالb) اسي(، باw) یناپسیوزن س

( صورت 2f) یخروج هيلا تی( و تابع فعال1fپنهان ) هيلا

 گزارش یها اسيبا استفاده از وزن و با نيبنابرا .ردیگیم

)روابط  purelineو  logsigو توابع انتقال  3شده در جدول 

شکل  یو بر اساس مورفولوژ 2fو  1fمعادل  بی( به ترت2و  1

( را محاسبه iσ) یکشش سطح توانیم ريرابطه ز و )ب 1(

 کرد.

(8) 𝜎𝑖 = 𝑓
2

(

 
 
 
∑

(

 
 
 
𝑤𝑗𝑘𝑓

1 (∑ 𝑤𝑖𝑗𝑥𝑖

𝑚=8

𝑖=1

+ 𝑏𝑗) +

∑𝑤𝑖𝑘

𝑛=3

𝑖=1

+ 𝑏𝑘
)

 
 
 𝑚=8

𝑗=1

)

 
 
 

 

ی انیم هيتعداد نرون در لا mی، ورور یداده ها ixدر آن  که

 باشند.  یمتعداد ورودی های شبکه  nو 

 ونیو کات ونیدهد که هر دو گروه آن ینشان م یتجرب ريمقاد

. ]39[ گذارند یم ریتأث یکشش سطح یبر رو یوني عيما

 لهیآلک رهیدر طول زنج شيافزا ومیدازولیميا خانواده یبرا

 یاشود. بر یم یکشش سطح ريباعث کاهش مقاد یونیکات

 یکشش سطح ینیب شیپ یدقت مدل برا یابيارز، نمونه

 مختلف یها ونیو کات 4BF کساني ونیبا آنی وني عاتيما

دما و  شيافزا ،یطور کل بهآورده شده است.  (6)در شکل 

طح در س یمولکول نیب یروهاین فیمنجر به تضع ینظمیب

مواد کاهش  یکشش سطح جهینت درمشترک شده و 

 عيما یسطحکششهمان طور که مشاهده می شود  .ابديیم

 یصورت خطه دما ب شيبا افزای آل باتیترک مانند يونی

و مدل پیشنهادی با دقت بالا اين وابستگی  ابدي یکاهش م

 . را پیش بینی می کند

گروه  یدارا یوني عاتيمابرای  شودیمشاهده م نيعلاوه بر ا

ی کربن رهیزنجو  (2CHگروه متیلن ) شيبا افزا کساني ونیآن

 ی بخشجرم مولکول شيافزای )معادل با ونیکات بخش

 انگریب موضوع نيا. ابدي یم شکاه یکشش سطح ی(ونیکات

 )الف(

)ب(    

 (ب)

 (ب)

 )الف(
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 یونیکات بخش یمولکول جرم و یسطح کشش نیرابطه ب

و مدل پیشنهادی اين وابستگی را به  باشد یم یوني عيما

 خوبی پیش بینی می کند.

 نیب یروهاین نیتعامل و برخورد ب شيافزا ،یبه طور کل

شود. به علت  یم یکشش سطح شيموجب افزا یمولکول

با اندازه مولکول ها، کشش  یمولکول نیب یروهاین شيافزا

 شياندازه )معادل با افزا شيبا افزا یآل باتیاکثر ترک یسطح

 دونر نياز ا یوني عاتياما ما ابدي یم شي( افزایجرم مولکول

 یمولکول ها یوني عاتي. ما]39[ کنند ینم تیتبع

آن  یمولکول ها نیهستند که در تعامل ب یادهیچیپ

 یروهایو ن یدروژنیه یوندهایپ ،1کیبکولم یروهاین

 یدروژنیه یوندهایباشند اما پ یم رگذاریتاث 2والسدرون

. اگر ]40[ ديآ یم شماربه  یوني عاتيدر ما روین نيمهمتر

منجر  یوني عيما یونیکات بخش یجرم مولکول شيچه با افزا

 یپراکندگ اعثشود، اما بیون دروالس م یروهاین شيبه افزا

گردد و  یم یدروژنیه وندیو کاهش استحکام پ ونيشارژ 

 مولکول زيسا شيافزا با یسطح کشش گردد یم سبب

 یلیآلک یرهیطول زنج شيبا افزا گر،يد انی. به بابدي کاهش

 یولمولک نیب یروهایو ن یدروژنیه وندیو کاهش استحکام پ

و  شيشدن افزا یبه جذب سطح ليتما ،یوني عاتيما در

 .]41[ ابدي یکاهش م یکشش سطح

 
ارزيابی دقت مدل برای پیش بینی کشش سطحی  -6شکل 

 و کاتیون های مختلف 4BFبا آنیون يکسان  يونیمايعات 

شارژ  یگپراکند تیدهد که ماه ینشان م یشگاهيآزما جينتا

. دياي یم شيافزا ونیاندازه آن شيبا افزا یوني عيما یونیآن

شارژ  یگاز پراکند یناش یدروژنیه وندیبا کاهش پ جهیدر نت

از  نمونه یبرا .]41[ ابدي یم کاهش یسطح کشش ،یونیآن

يکسان  یونیگروه کات باگوناگون  یوني عاتيما نیب سهيمقا

2N11H6C مشاهده ( 7)شکل تفاوت م یونیآن های گروه و با

                                                 
1 Coulombic 

 ريمقادی ونیگروه آن یجرم مولکول شيکه با افزا شودیم

ابطه ر انگریب زیموضوع ن نيا. ابدي یکاهش م یکشش سطح

 یوني عيما یونیبخش آن یو جرم مولکول یکشش سطح نیب

بی مدل پیشنهادی به خو توسط زین یوابستگ نيباشد. ا یم

 یرهایمتغ درست انتخاب ديمو و شود یمپیش بینی 

  باشد. یبه شبکه م یورود

 
ارزيابی دقت مدل برای پیش بینی کشش سطحی  -7شکل 

 و آنیون های مختلف 2N11H6Cبا کاتیون يکسان  يونیمايعات 

 موجود يبا مدل ها يشنهادیدقت مدل پ سهیمقا -3-1

 یبا داده ها یشنهادیمدل و ساختار پ دقت یابيارزپس از 

 یبا مدل ها یشنهادیتست و انتخاب مدل برتر، دقت مدل پ

 یوني عيچند ما یکشش سطح ینیب شیپ یموجود برا

در دقت مدل پیشنهادی  4در جدول شده است.  سهيمقا

انون قمايعات يونی با مدل های  پیش بینی کشش سطحی

به روش  ها داده تير، الگوريتم مديحالات متناظر، پاراچور

بردار  نی( و مدل حداقل مربعات ماشGMDHگروهی )

مقايسه شده است. از بین چهار مدل  (LSSVM) بانیپشت

از مدل های  LSSVMو  GMDHموجود دقت مدل های 

 بالاتر بوده است.  پاراچورو  قانون حالات متناظر

، دقت 4برای تمامی مايعات يونی لیست شده در جدول 

 قانون حالات متناظر، پاراچورپیشنهادی از  CANNمدل 

و  CANNبالاتر است. مقايسه دقت مدل  GMDHو 

LSSVM  نشان می دهد که هر دو مدل با دقت قابل قبول

می توانند کشش سطحی مايعات يونی را پیش بینی کنند. 

اما بايد به اين نکته توجه کرد که برای پیش بینی کشش 

علاوه بر دانسیته،  GMDHسطحی مايع يونی با روش 

ضريب بی مرکزی، دما و دمای جوش مايع يونی، نیاز به 

ای بحرانی، فشار بحرانی و ضريب خواص بحرانی نظیر دم

 LSSVM. برای روش [8]تراکم پذيری بحرانی می باشد 

2 Van der Waals 
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ی، نوي عيما یمرکز یب بيو ضر یوزن مولکولنیز علاوه بر 

. اما [16]های بحرانی فوق الذکر بايد در دسترس باشد داده

خود  یبه حالت بحران دنیقبل از رس مايعات يونی از یاریسب

آزمايشگاهی  گیریشوند. بنابراين اندازهیم هيتجز

پذير امکان  مايعات يونی ی ازهای بحرانی بسیارويژگی

برای پیش بینی کشش سطحی اين گونه مواد  لذا .باشدمین

احتیاج به استفاده از  LSSVMو  GMDHبا مدل های 

باشد ی آنها میخواص بحران ینیب شیپ یبرا مدل های ديگر

که نقص بزرگی به حساب می آيد. در صورتی که مدل 

پیشنهادی اين پژوهش علاوه بر دما تنها نیازمند دو پارامتر 

در دسترس يعنی جرم های مولکولی بخش آنیونی و 

کاتیونی مايع يونی می باشد.
 

 نرون در لايه میانی( 8با  CANNو باياس های بهینه برای مدل برگزيده ) مدل ن ها وز -3جدول 

 وزن ها
 ها اسیبا

wij 

wjk جرم مولکولی 

 آنیون 

 جرم مولکولی

 کاتیون 
 jb kb دما

198/0- 030/0 001/0 868/61 302/25 471/12 

041/0- 036/0 001/0 22/59- 299/1  

712/0- 083/0- 006/0- 334/15 523/141  

994/0- 043/2 110/0- 300/2 170/1-  

037/0 245/0- 000/0 527/11- 016/59  

894/0 091/0 004/0 085/5- 639/91-  

053/0 076/0- 001/0 487/796 263/17  

081/0- 061/0- 302/1 42/357- 471/12  
*007/0- * 104/0- * 054/0-    

* wik
 

 مدل پیشنهادی با مدل های موجود (%AARD) ینسب یمقايسه درصد متوسط قدرمطلق خطاها -4جدول 

 مایع یونی

 مدل هاي از قبل ارائه شده

 منابع

 این پژوهش

 GMDH LSSVM CANN پاراچور قانون حالات متناظر

C8H11N3F6S2O4 71/14  22/9  73/2  49/1  [18 .42 .43]  96/0  

C9H13N3F6S2O4 46/13  64/5  98/2  76/3  [18 .43]  91/2  

C10H15N3F6S2O4 76/25  72/5  19/3  51/2  [18 .42]  64/2  

C8H15ClN2 46/20  58/10  21/1  09/0  [31]  17/0  

C7H11F3N2O3S 89/10  62/4  78/4  10/0  [25]  81/0  

C7H11F3N2O3S 53/5  21/4  37/8  13/0  [25]  82/0  

C6H11BF4N2 79/24  2/20  70/2  25/0  [25 .44]  00/0  

C7H13BF4N2 63/22  26/13  99/3  26/0  [45]  22/0  

C8H15BF4N2 05/16  46/3  39/3  64/0  [45]  22/1  

C10H19BF4N2 43/12  07/22  82/2  06/1  [25 .46]  23/0  

C12H23BF4N2 41/10  31/17  05/5  14/2  [22]  23/2  

C8H15F6N2P 67/9  72/11  56/5  48/0  [47]  58/0  

C12H23F6N2P 73/8  82/16  15/5  22/0  [31]  25/0  

 

 نتیجه گیري-4
مصنوعی به  یشبکه عصب دو مدل بر اساسمقاله  نيدر ا

( و شبکه FFANN) شرویپ یمصنوع یشبکه عصب هاینام

 ینیب شیپ یبرابا يک لايه میانی  (CANN) یآبشار یعصب

نهاد پیش ومیدازولیميا هيبر پا یوني عاتيما یکشش سطح

شده است. برای انتخاب ساختار مناسب شبکه، عملکرد 
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 دیگموئی( و سlogsig) یتک قطب دیگموئیستوابع انتقال 

در لايه میانی مورد بررسی  (tansig) یتانژانت کیپربوليها

-لونبرگ یآموزش تميالگوراز  قرار گرفته است در حالیکه

 یخط انتقالبا پارامتر ورودی يکسان و تابع  مارکوارت

(purelin) استفاده شده بود. نتايج بیانگر  برای لايه خروجی

بکه بر دقت ش یاديز رینوع تابع انتقال تاثآن بوده است که 

 ریبه مراتب تاث یانیم هيلا یتعداد نرون ها کهیندارد در حال

 در دقت مدل داشته است. یبالاتر

 ی و مقايسه دقتانیم هيلا یتعداد نرون برا یساز نهیبهبا 

 logsigنرون با تابع انتقال  8با  CANNشبکه دو ساختار، 

و با تعداد  (= %AARD 07/1)بالاتر  یبا دقت نسب

خاب انت نهیکمتر به عنوان شبکه به میتنظقابل یپارامترها

نتايج نشان داد که با افزايش دما و جرم مولکولی بخش  شد.

آنیونی و کاتیونی مايع يونی، کشش سطحی مايعات يونی 

کاهش می يابد و شبکه پیشنهادی با سه پارامتر ورودی 

شامل دما و جرم مولکولی بخش آنیونی و کاتونی می تواند 

 اين رفتار را با دقت بالا پیش بینی کند.

 یپژوهش با مدل ها نياز ابهینه مدل  دقتعلاوه بر آن، 

 داده ها به تيريمد تميقانون حالات متناظر، پاراچور، الگور

 نی( و مدل حداقل مربعات ماشGMDH) یروش گروه

 عاتيما یتمام یبرا .شد سهي( مقاLSSVM) بانیبردار پشت

از قانون  یشنهادیپ CANN، دقت مدل مورد بررسی یوني

در  استبوده بالاتر  GMDH حالات متناظر، پاراچور و

که هر  دادنشان  LSSVMو  CANNمدل  سهيمقاحالیکه 

 عاتيما یتوانند کشش سطح یدو مدل با دقت قابل قبول م

با وجود اين، شبکه پیشنهادی نه تنها کنند.  ینیب شیرا پ

دارای ساختار ساده تر و تعداد پارامترهای ورودی کمتر 

باشد بلکه عدم نیاز به دما و فشار بحرانی که برای می

بسیاری از مايعات يونی در دسترس نمی باشد از مزايای 

به می باشد.  LSSVMروش پیشنهادی نسبت به روش 

ساختار شبکه  یبا توجه به دقت و سادگ ،طور خلاصه

روش به عنوان ابزار قدرتمند  نيشده، استفاده از ا شنهادیپ

 هادشنیپ یوني عاتيما یکشش سطح ینیب شیپ یبرا

 .شودیم

 تشکر و تقدیر

اين تحقیق با استفاده از گرنت اعطايی دانشگاه صنعتی 

انجام شده  BNUT/393055/ 97نوشیروانی بابل با شماره 

به پاس زحمات مهندس وسیله است. علاوه بر آن، بدين

ی، از ايشان تقدير تجرب یداده ها یدر گردآور یعزت رضایعل

 .شودمی 
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 پژوهش نيمورد استفاده در ا یوني عاتيمشخصات ما -1پجدول 

یونی عیما کامل نام مخفف ییایمیش فرمول ییدما بازه یمولکول جرم  

3/391 2/532-

61/263 

C8H11N3F6S2O4 
[EMIM] [BTI] 

1-ethyl-3-methylimidazolium 

bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

3/405 7/475-

15/293 

C9H13N3F6S2O4 
[PRMIM] [BTI] 

1-methyl-3-propylimidazolium 

bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

4/419 2/475-

1/284 

C10H15N3F6S2O4 
[BMIM] [BTI] 

1-butyl-3-methylimidazolium 

bis(trifluoromethylsulfonyl)imide 

4/433 9/512-

15/293 

C11H17N3F6S2O4 
[PMIM] [BTI] 

1-methyl-3-pentylimidazolium 

bis(trifluoromethylsulfonyl)imide 

4/447 4/532-

17/283 

C12H19N3F6S2O4 
[HMIM] [BTI] 

1-hexyl-3-methylimidazolium 

bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

5/475 6/512-

15/293 

C14H23N3F6S2O4 
[C8MIM] [BTI] 

1-octyl-3-methylimidazolium 

bis[(trifluoromethyl)sulfonyl]imide 

5/503 2/533-

15/293 

C16H27N3F6S2O4 
[C10MIM] [BTI] 

1-decyl-3-methylimidazolium 

bis(trifluoromethylsulfonyl)amide 

0/198 99/355-

06/288 

C6H11BF4N2 
[EMIM] [BF4] 1-ethyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

0/212 8/363-

79/273 

C7H13BF4N2 
[PRMIM] [BF4] 1-propyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

0/226 23/351-

17/284 

C8H15BF4N2 
[BMIM] [BF4] 1-butyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

0/240 6/364-

64/263 

C9H17BF4N2 
[PMIM] [BF4] 1-methyl-3-pentyl-imidazolium tetrafluoroborate 

1/254 17/356-

58/268 

C10H19BF4N2 
[HMIM] [BF4] 1-hexyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

1/268 34/364-

76/263 

C11H21BF4N2 
[HPMIM] [BF4] 1-heptyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

1/282 85/361-

15/288 

C12H23BF4N2 
[C8MIM] [BF4] 1-methyl-3-octylimidazolium tetrafluoroborate 

2/296 56/363-

49//269 

C13H25BF4N2 
[C9MIM] [BF4] 1-nonyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

2/310 98/363-

21/283 

C14H27BF4N2 
[C10MIM] [BF4] 1-decyl-3-methylimidazolium tetrafluoroborate 

2/270 08/352-

33/318 

C7H13F6N2P 
[PRMIM] [PF6] 

1-methyl-3-propylimidazolium 

hexafluorophosphate 
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1/271 15/353-

15/293 

C6H12F6N3P [H2N-

C2mim][PF6] 

1-(2-aminoethyl)-3-methyl-1H-imidazolium 

hexafluorophosphate(V) 

2/284 99/352-

14-288 

C8H15F6N2P 
[BMIM] [PF6] 

1-butyl-3-methylimidazolium 

hexafluorophosphate 

2/285 15/353-

15/293 

C7H14F6N3P [H2N-

C3mim][PF6] 

3-(3-aminopropyl)-1-methyl-1H-imidazolium 

hexafluorophosphate(V) 

2/298 98/362-

89/262 

C9H17F6N2P 
[PMIM] [PF6] 

1-methyl-3-pentylimidazolium 

hexafluorophosphate 

2/312 68/353-

3/284 

C10H19F6N2P 
[HMIM] [PF6] 

1-hexyl-3-methylimidazolium 

hexafluorophosphate 

3/326 61/364-

26/293 

C11H21F6N2P 
[hpMIM] [PF6] 

1-heptyl-3-methylimidazolium 

hexafluorophosphate 

3/340 56/353-

92/283 

C12H23F6N2P 
[C8MIM] [PF6] 

1-octyl-3-methylimidazolium 

hexafluorophosphate 

3/354 22/365-

14/288 

C13H25F6N2P 
[C9MIM] [PF6] 

1-nonyl-3-methylimidazolium 

hexafluorophosphate 

7/174 393-298 C8H15ClN2 [BMIM] [Cl] 1-butyl-3-methylimidazolium chloride 

7/202 393-298 C10H19ClN2 [HMIM] [Cl] 1-hexyl-3-methylimidazolium chloride 

8/230 393-298 C12H23ClN2 [C8MIM] [Cl] 1-methyl-3-octylimidazolium chloride 

1/252 74/364-

21/298 

C7H13IN2 
[PRMIM] [I] 1-methyl-3-propylimidazolium iodide 

1/266 82/364-

288 

C8H15IN2 
[BMIM] [I] 1-butyl-3-methylimidazolium iodide 

2/294 34/365-

93/292 

C10H19IN2 
[HMIM] [I] 1-hexyl-3-methylimidazolium iodide 

2/260 28/356-

36/268 

C7H11F3N2O3S 
[EMIM] [TfO] 

1-ethyl-3-methylimidazolium 

trifluoromethanesulfonate 

3/288 89/355-

4/293 

C9H15F3N2O3S 
[BMIM] [TfO] 

1-butyl-3-methylimidazolium 

trifluoromethanesulfonate 

3/316 44/355-

03/294 

C11H19F3N2O3S 
[HMIM] [TfO] 

1-hexyl-3-methylimidazolium 

trifluoromethanesulfonate 

2/556 27/354-

63/272 

C12H11F18N2P 
[EMIM] [TFTP] 

1-ethyl-3-methylimidazolium 

tris(pentafluoroethyl)trifluorophosphate 

2/584 54/354-

12/279 

C14H15F18N2P 
[BMIM] [TFTP] 

1-butyl-3-methylimidazolium 

tris(pentafluoroethyl)trifluorophosphate 

3/612 23/360-

14/267 

C16H19F18N2P 
[HMIM] [TFTP] 

1-hexyl-3-methylimidazolium 

tris(pentafluoroethyl)trifluorophosphate 

2/177 46/356-

16/278 

C8H11N5 
[EMIM] [C2N3] 1-ethyl-3-methylimidazolium dicyanamide 

3/205 49/356-

53/282 

C10H15N5 
[BMIM] [C2N3] 1-butyl-3-methylimidazolium dicyanamide 

3/233 7/342-298 C12H19N5 [HMIM] [C2N3] 1-hexyl-3-methylimidazolium dicyanamide 
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