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 چكيده
ي پيشگويي خواص تركيبات آلـي بـر   راهكاري برا QSPR (Quantitative Structure-Property Relationship)هاي  مدل

 خواص مورد نظـر و      پيشگوييهاي تجربي ديگر جهت       نيازي به داده    مزيت چنين مدلهايي در بي    . باشند  مبناي ساختار مولكولي مي   
 قـانون   ثابـت  پيشـگويي در مقاله حاضر مدلي جهت      . تركيباتي است كه ممكن است هنوز سنتز نشده باشند        حتي   براي   كاربرد آنها 

از توصـيفگرهاي مولكـولي     . اسـت   زيست دارند، ارائـه شـده       اي در مهندسي محيط      تركيبات آلي در آب كه كاربرد گسترده       هنري
جهـت توسـعه   ) اي پرسپترونهاي چند لايـه (هاي عصب مصنوعي  هاي مدل و از ابزار قدرتمند شبكه  صرفاً محاسباتي بعنوان ورودي   

.   تركيـب آلـي متعـدد بدسـت آمـده اسـت            ١٣٧ هنري   ثابتهاي تجربي     ناي داده مدل اخير بر مب   . مدل غيرخطي استفاده شده است    
هاي آموزشي، ارزيابي و كلـي بـا معمـاري      براي بترتيب داده١٨/٠ و ٤٣/٠ ،   ١١/٠ برابر   (RMS)مجذور ميانگين مربعات خطاهاي   

 . است  شده  آورده نيزننتايج محاسبات و مقايسه آنها با چهار مدل پيشي.  بدست آمد١٥-١١-٦-١شبكه عصب مصنوعي 
 

 QSPR؛يمو؛ ثابت قانون هنري؛ مكانيك كوانتهاي عصب مصنوعي شبكه: هاي كليدي واژه
 
 
 مقدمه

زمانيكه يك ماده شيميايي به يك سيستم دوفـازي          
كنند كه جسم    شود، اصول ترموديناميكي ايجاب مي      وارد مي 

. حل شونده بين دو فاز توزيـع گـردد تـا تعـادل برقـرار شـود                
 اولـين بـار      بـراي انحـلال گـاز در مـايع،           مفهوم چنين تعادلي  

 در قـرن نـوزدهم   (William Henry)توسط ويليـام هنـري   
بر طبق اين قانون فشار جزئي جزء گـازي         . ميلادي مطرح شد  

 در مايع متناسب با جزء مولي آن در فاز مايع      (Pi)شونده   حل
(xi)باشد  مي: 

)١(    iii xHP = 

 به ثابت قانون هنري معـروف     (Hi)ثابت تناسب   ) ١( رابطه   در
 كـه ثابـت قـانون هنـري         قـدر بر اساس اين رابطه، هرچ    . است

بزرگتر باشد فراريت آن از فاز مايع بيشتر و به تبـع آن انتقـال               
 ]١[.گاز راحتر خواهد بودفاز آن از فاز مايع  به 

ت و  تعريف ثابت قانون هنري بـراي تركيبـاتي هماننـد مايعـا           
جامدات كه دماي بحراني آنها بيشتر از دمـاي مـورد مطالعـه             

در i فوگاسيته جزء در اين حالت . باشند، متفاوت خواهد بود
محلول مايع بوسيله رابطه زيـر بـه جـزء مـولي آن در محلـول            
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