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 هقذهِ

 یاًطغ ػُیٍ ثِ ط،یسپصیپبن ٍ تدس یاهطٍظُ گصاض ثِ ؾوت هٌبثغ اًطغ

ٍ  یلیفؿ یّب ثِ ؾَذت یهٌظَض وبّف ٍاثؿتگ ثِ س،یثبز ٍ ذَضق

 یانل یّب تیاظ اٍلَ یىیثِ  ،یغیهح ؿتیظ یّب همبثلِ ثب چبلف

هتٌبٍة ٍ  تیحبل، هبّ يی[. ثب ا1قسُ اؾت ] لیخْبى تجس

ّب ضا  اظ آى ساضیپب یثطزاض ثْطُ ،یغیهح ظیهٌبثغ ثِ قطا يیا یٍاثؿتگ

ثبلا ٍاثؿتِ  ییثب وبضا یاًطغ یؾبظ طُیشذ یّب ؾبهبًِثِ تَؾؼِ 

 یؾبظ طُیهرتلف شذ یّب یفٌبٍض بىی[. زض ه2وطزُ اؾت ]

ثبلا، ثبظزُ هٌبؾت ٍ  یاًطغ یچگبل لیثِ زل ّب یثبتط ،یاًطغ

 گبُیاظ وبضثطزّب، خب یا گؿتطزُ فیاؾتفبزُ زض ع تیلبثل

 لیثِ زل َىی-َمیتیل یّب یثبتط بى،یه يی. زض ااًس بفتِی یا ػُیٍ

 ،یعَلاً یا ثبلا ٍ ػوط چطذِ یٍلتبغ وبض بز،یظ یاًطغ یچگبل

 یثطا یاًطغ یؾبظ طُیشذ یّب یفٌبٍض يیتط اظ هَفك یىیثِ 
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 یّب ٍ ؾبهبًِ یىیالىتط یحول، ذَزضٍّب لبثل یالىتطًٍ عاتیتدْ

 [. 3س ]اً قسُ لیقجىِ تجس یؾبظ طُیشذ

 َى،ی-َمیتیل یّب یزض تَؾؼِ ثبتط طیچكوگ یّب كطفتیثب ٍخَز پ

 سیثط اوؿ یهجتٌ یّوچٌبى اظ وبتسّب یتدبض یّب ؾبهبًِ كتطیث

ّوطاُ  یهتؼسز یّب تیوِ ثب هحسٍز وٌٌس یفلعات ٍاؾغِ اؾتفبزُ ه

ًفَش  هیٌتیؾ یوٌس ّب، تیهحسٍز يیا يیتط اظ هْن یىیّؿتٌس. 

 یّب هَاز اؾت وِ زض ًطخ يیا یضزض ؾبذتبض ثلَ َمیتیل یّب َىی

تَاى  تیقبضغ ٍ زقبضغ ثبلا، هَخت افت ػولىطز ٍ وبّف ظطف

ثبلمَُ ٍ  تیًؿجتبً ثبلا، ؾو ٌِیّع ي،ی[. ػلاٍُ ثط ا4] قَز یه

 ساض،یپب یفلعات ٍاؾغِ، تَؾؼِ هَاز وبتس یهٌبثغ ثطذ تیهحسٍز

 طیًبپص اختٌبة یضا ثِ ضطٍضت ؿتیظ ظیٍ ؾبظگبضتط ثب هح ٌِیّع ون

، 1فؼبل ضزٍوؽ یهَاز آل ط،یاذ یّب [. زض ؾبل5وطزُ اؾت ] لیتجس

ّؿتٌس،  وبّف–فیاوؿب طیپص ثطگكت یّب وِ لبزض ثِ اًدبم ٍاوٌف

هَضز  ٌسُیًؿل آ یوبتسّب یثطا سثرفیاه ییّب يیگعیػٌَاى خب ثِ

 ِیپب وطثي یًٌَیهَاز، هكتمبت و يیا بىیاًس. زض ه تَخِ لطاض گطفتِ

 سیتَل ٌِیّع ،یؾبذتبض یطیپص اًؼغبف ي،ییپب یلخطم هَلىَ لیثِ زل

ثب  كتطیث یٍ ؾبظگبض طیسپصیثِ هٌبثغ تدس یووتط، زؾتطؾ

 [.6اًس ] وطزُ سایپ یا ػُیٍ گبُیخب ؿت،یظ ظیهح

 بزیظ بضیفؼبل ضزٍوؽ، تٌَع ثؿ یتَخِ هَاز آل لبثل یبیثب ٍخَز هعا

 لیثب پتبًؿ یجبتیتطو ییذبًَازُ، قٌبؾب يیزض ا یهَلىَل یؾبذتبضّب

 یهغلَة ضا ثِ چبلك یساضیثبلا ٍ پب ػُیٍ تیضزٍوؽ هٌبؾت، ظطف

 جبتیتطو يیا یبثیظٍ اض یعطاح ضٍ، يیوطزُ اؾت. اظا لیتجس یاؾبؾ

ٍ  ٌِیثط، پطّع ظهبى یٌسیآظهَى ٍ ذغب، فطآ یؾٌت یّب ضٍـ ِیثط پب

ضاؾتب، هحبؾجبت  يیػولاً ًبوبضآهس اؾت. زض ا غیٍؾ بؼیزض هم

 یثِ اثعاض 2یچگبل یتبثؼ ِیثط ًظط یهجتٌ یوَاًتَه هیهىبً

ّب، اظ خولِ  هَلىَل ییبیویذَال الىتطٍق یٌیث فیپ یلسضتوٌس ثطا

 یهَلىَل تبلیاٍضث يیثبلاتط یّب یضزٍوؽ، اًطغ لیپتبًؿ

 لیٍ ه 4ًكسُ اقغبل یهَلىَل تبلیاٍضث يیتط يیی، پب3قسُ اقغبل

                                                           
1
 Organic Materials Redox-active 

2 Density Functional Theory, DFT 
3 Highest Occupied Molecular Orbital, HOMO 
4 Lowest Unoccupied Molecular Orbital, LUMO 

 یهحبؾجبت ٌِیّع بل،ح يی[. ثب ا7اًس ] قسُ لیتجس ،5یالىتطًٍ

 یغطثبلگط یضٍـ ضا ثطا يیاظ ا نی، اؾتفبزُ هؿتمDFT یثبلا

 یخس تیثب هحسٍز یزازُ ثعضي هَلىَل یّب گبُیپب 6تیپطظطف

 [.8] ؾبظز یهَاخِ ه

حبنل اظ  یّب زازُ تیتطو ت،یهحسٍز يیهٌظَض غلجِ ثط ا ثِ

 ي،یهبق یطیبزگی یّب تنیثب الگَض یهحبؾجبت وَاًتَه

 كطفتِیٍ وكف هَاز پ یزض عطاح يیًَ یىطزیػٌَاى ضٍ ثِ

ٍ  سُیچیلبزضًس ضٍاثظ پ ّب تنیالگَض يیهغطح قسُ اؾت. ا

ّب ٍ  هَلىَل یٍ الىتطًٍ یؾبذتبض یّب یػگیٍ بىیه یطذغیغ

اظ هَاضز،  یبضیّسف ضا اؾترطاج وطزُ ٍ زض ثؿ ذَال

تط  هطاتت وَتبُ ثِ یلجَل ٍ زض ظهبً ثب زلت لبثل ییّب یٌیث فیپ

 كتطیحبل، ث يی[. ثب ا9اضائِ زٌّس ] یاًتَهاظ هحبؾجبت وَ

 یّب قجىِ ػُیٍ هٌفطز، ثِ یّب ثط تَؾؼِ هسل يیكیهغبلؼبت پ

ػولىطز  بهغخ یبثیاًس ٍ اضظ هتوطوع ثَزُ ،یههٌَػ یػهج

 یطیبزگی یّب اظ ضٍـ یطیگ هرتلف ٍ ثْطُ یّب تنیالگَض

 یساضیٍ پب نیتؼو تیزلت، لبثل فیافعا یثطا كطفتِیپ یتدوؼ

 ّب، ّوچٌبى ووتط هَضز تَخِ لطاض گطفتِ اؾت. هسل

فؼبل  یهَاز آل یًظط یضًٍس عطاح ،زض یه هغبلؼِ هطٍضی

وطزًس ٍ ًكبى  یلبثل قبضغ ضا ثطضؾ یّب یثبتط یضزٍوؽ ثطا

 نیتٌظ تیلبثل ،یتٌَع ؾبذتبض لیهَاز، ثِ زل يیزازًس وِ ا

هبًٌس  یاظ ػٌبنط فطاٍاً یهٌس ٍ ثْطُ ییبیویذَال الىتطٍق

C ،H ،N ،O  ٍSتَؾؼِ  یثطا یا سٍاضوٌٌسُیاه یّب ٌِی، گع

 كتطیوطزًس وِ ث بىیّؿتٌس. آًبى ث َىی-َمیتیل یّب یثبتط

 یذَان یٌیث فیپ یثطا DFTثط هحبؾجبت  يیكیهغبلؼبت پ

ٍ  ییبیویالىتطٍق یساضیپب ،ییبیویق یساضیهبًٌس پب

 يیاًس؛ ثب ا ثَزُ یضزٍوؽ هتى یّب ٍاوٌف یطیپص ثطگكت

، وبضثطز آى ضا زض DFT یثبلا یتهحبؾجب ٌِیحبل، ّع

 يیا ضٍ، يیا . اظوٌس یهحسٍز ه تیپطظطف یغطثبلگط

هىول ٍ  یىطزیػٌَاى ضٍ ضا ثِ يیهبق یطیبزگیپػٍّكگطاى 

فؼبل  یهَاز آل یؾبظ ٌِیٍ ثْ یعطاح غیتؿط یثطا زاض ٌسُیآ

                                                           
5 Electron Affinity (EA) 
6 High-Throughput Screening 
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ثب  یوَاًتَه یّب وطزًس ٍ ثط ضطٍضت ازغبم ضٍـ یضزٍوؽ هؼطف

 . [10] ًوَزًس سیأوهحَض ت زازُ یىطزّبیضٍ

ضا زض  تیپطظطف یهدبظ یوبضثطز غطثبلگط ،هغبلؼِ ای زیگطزض 

 یآل-یضزٍوؽ آث بىیخط یّب یثبتط یثطا یًٌَیهكتمبت و یعطاح

اظ  ّب ٌَىیوطزًس. آًبى ًكبى زازًس وِ اگطچِ و یثطضؾ

ػولىطز  ضًٍس، یفؼبل ضزٍوؽ ثِ قوبض ه یهَاز آل يیتط سثرفیاه

ثلٌسهست ٌَّظ ثب  یساضیٍ پب َاىت یچگبل ػُ،یٍ تیّب اظ ًظط ظطف آى

 یفضب یهغبلؼِ ثط ثطضؾ يیفبنلِ زاضز. ا یؾبظ یالعاهبت تدبض

 یگطّب فیثطآٍضز تَن یّب ضٍـ ،یًٌَیهكتمبت و ییبیویق

ثط  ت،یهتوطوع ثَز ٍ زض ًْب یػگٍی–ٍ ضٍاثظ ؾبذتبض یػولىطز

ٍ  یغطثبلگط یٍ وبضآهستط ثطا تط كیزل یّب ضطٍضت تَؾؼِ ضٍـ

 [.11وطز ] سیثب ػولىطز ثبلا تأو یًٌَیو یّب لىَلهَ ییقٌبؾب

 یثطا يیهبق یطیبزگیثط  یخبهغ هجتٌ یپػٍّف، چبضچَث يیزض ا

اضائِ قسُ  یآل یضزٍوؽ هَاز الىتطٍز لیپتبًؿ كیزل یٌیث فیپ

 یّب تنیاظ الگَض یا چبضچَة، ػولىطز هدوَػِ يیاؾت. زض ا

 یهحَض ٍ ذغ ّؿتِ ِ،یپب زضذت یّب قبهل هسل يیهبق یطیبزگی

 یطیبزگیهسل  هی ِ،قسُ ٍ زض ازاه یبثیهٌس اضظ نَضت ًظبم ثِ

ثطتط  یّب ظهبى اظ ًمبط لَت هسل ّن یطیگ هٌظَض ثْطُ ثِ 1یتدوؼ

اظ هغبلؼبت  یبضیثطذلاف ثؿ ي،یاؾت. افعٍى ثط ا بفتِیتَؾؼِ 

 يیاًس، زض ا هتوطوع ثَزُ یٌیث فیوِ نطفبً ثط ثْجَز زلت پ يیكیپ

 طیثط همبز یهجتٌ یكیافعاتفؿیط  پػٍّف، اظ ضٍـ يیپػٍّف، زض ا

 یگطّب فیاظ تَن هیّط  طیتأث عاىیًمف ٍ ه يییتج یثطا 2یقپل

 يیضزٍوؽ اؾتفبزُ قسُ اؾت ا لیثط پتبًؿ یٍ الىتطًٍ یهَلىَل

 ّب، یٌیث فیپ ٌبىیاعو تیزلت ٍ لبثل فیػلاٍُ ثط افعا ىطز،یضٍ

هَاز  ییبیویزضثبضُ ػَاهل هؤثط ثط ضفتبض الىتطٍق یاضظقوٌس ٌفیث

ثب  سیخس یهَاز آل یهٌغم یعطاح طیهؿ تَاًس یٍ ه وٌس یفطاّن ه

 ضا ّوَاض ؾبظز. ٌسُیًؿل آ یّب یثبتط یػولىطز ثبلا ثطا

 

 

                                                           
1
 Stacking Ensemble 

2 SHapley Additive exPlanations (SHAP) 

 رٍش تحقیق  -1

 یهدوَػِ زازُ قبهل چٌس ذبًَازُ اظ هَاز الىتطٍز يیا

اظ خولِ هكتمبت گطافي،  ،پبیِ وطثي ثطٍ  یآل یهَلىَل

 یهجتٌ جبتیثب ثَض ٍ تطو قسُ فیآلا یّب هیآضٍهبت ٌَى،یوَئ

 یعطاح یفضب هی دبزیا یٍ آًتطاؾي اؾت وِ ثطا لیثط فٌبلٌ

 یتٌَع ؾبذتبض يی[. ا12اًس ] هتٌَع اًتربة قسُ ییبیویق

 یالگَّب ،یػبهل یّب زض گطٍُ طاتییاثط تغ یاهىبى ثطضؾ

 لیٍ پتبًؿ یىیضا ثط ذَال الىتطًٍ آلایفٍ  یٌیخبًك

 ىطزیضٍ هیپػٍّف، اظ  يی. زض اوٌس یضزٍوؽ فطاّن ه

 یٌیث فیپ یثطا يیهبق یطیبزگیثط  یهحَض هجتٌ زازُ

اؾتفبزُ قس. هدوَػِ  DFTقسُ ثب  ضزٍوؽ هحبؾجِ لیپتبًؿ

ضزٍوؽ  لیّسف، پتبًؿ طیًوًَِ ثَز ٍ هتغ 106زازُ قبهل 

چطذِ  كیزض همبلِ هطخغ اظ عطثَز وِ   +Li/Liًؿجت ثِ

 یٍضٍز یّب یػگی[. 12ٍهحبؾجِ قسُ اؾت ] یىیٌبهیتطهَز

، اذتلاف ثیي تطاظّبی EA ،HOMO ،LUMO قبهل

HOMO  ٍLUMO( پتبًؿیل قیوبیی ،𝜇 ؾرتی ،)

(، هدصٍض پتبًؿیل 𝜔(، قبذم الىتطٍفیلی )𝜂قیویبیی )

𝜇) قیویبیی
 

𝜂) ٍ هدصٍض ؾرتی قیویبیی (
 

 زض ثَزًس. (

 ییتَاًب بًگطیث تیتطت ثِ HOMO  ٍLUMO بى،یه يیا

 عیً EAالىتطٍى ّؿتٌس ٍ  طـیٍ پص یهَلىَل زض ٍاگصاض

. زّس یالىتطٍى ضا ًكبى ه طـیهَلىَل ثِ پص لیتوب

ٍ  یساضیثب پب HOMO–LUMO یاذتلاف اًطغ ي،یّوچٌ

 لیوِ پتبًؿ یهطتجظ اؾت، زض حبل یالىتطًٍ یطیپص ٍاوٌف

 تیتطت ثِ یلیٍ قبذم الىتطٍف ییبیویق یؾرت ،ییبیویق

 طییهَلىَل ثِ تجبزل الىتطٍى، همبٍهت آى زض ثطاثط تغ فیگطا

ضا  یثبض الىتطًٍ طـیآى ثِ پص لیّب ٍ توب تؼساز الىتطٍى

 .وٌٌس یه فیتَن

 ّا دادُ یساس ٍ آهادُ پزداسش صیپ 1-1

ٍ  تیًْب یث ،یطػسزیغ طیّب، همبز زازُ یؾبظ زض هطحلِ آهبزُ

 یّب یػگیٍ حصف قسًس. ؾپؽ ٍ ییًبلم قٌبؾب یّب زازُ

 یؾبظ هسل یهٌبؾت ثطا یّسف ثِ لبلت ػسز طیٍ هتغ یٍضٍز
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 ٌسیًبهؼتجط اظ فطا بیگوكسُ  طیهمبز یزاضا یّب فیقسُ ٍ ضز لیتجس

ّب، هدوَػِ زازُ  زازُ یؾبظ پؽ اظ پبن وٌبض گصاقتِ قسًس. لیتحل

-5  قس. ؾپؽ ضٍـ  نیثِ زٍ ثرف آهَظـ ٍ آظهَى تمؿ

foldٍهدوَػِ آهَظـ هَضز اؾتفبزُ لطاض گطفت تب  یفمظ ثط ض

ّب اًدبم قَز. هدوَػِ آظهَى  هسل یزاذل یبثیتَؾؼِ ٍ اضظ ٌسیفطآ

 یبثیاضظ یاهطحلِ هَضز اؾتفبزُ لطاض ًگطفت ٍ ثط يیهؿتمل زض ا

 random_stateهمساض  يیّوچٌ ّب حفظ قس. ػولىطز هسل ییًْب

ّب ٍ  زازُ نیتمؿ ٌسیفطآ یطیسپصیاظ ثبظتَل ٌبىیاعو یثطا 42 =

 زض ًظط گطفتِ قسُ اؾت. یاػتجبضؾٌد

نَضت  ثِ ی، اؾتبًساضزؾبظfold-5هتمبعغ  یاػتجبضؾٌد ٌسیزض فطآ

 یوِ پبضاهتطّب یا گًَِ اًدبم قس؛ ثِ Foldهؿتمل زض ّط 

هحبؾجِ ٍ ؾپؽ ثط  Foldتٌْب اظ ثرف آهَظـ ّط  یاؾتبًساضزؾبظ

 ٌسیاػوبل قسًس. پؽ اظ اتوبم فطآ Foldّوبى  یثرف اػتجبضؾٌد

حبنل اظ ول هدوَػِ آهَظـ  یاؾتبًساضزؾبظ یآهَظـ، پبضاهتطّب

 هدوَػِ آظهَى هؿتمل هَضز اؾتفبزُ لطاض گطفتٌس لیتجس یثطا

 یگذار اطیٍ هق یساس راّبزد ًزهال 1-2

 ّب یػگیٍ بؼیوِ ثِ هم ییّب هٌظَض ثْجَز ػولىطز هسل زض ازاهِ، ثِ

 یا گًَِ ثِ، ّب اًدبم قس زازُ یاؾتبًساضزؾبظ ٌسیحؿبؼ ّؿتٌس، فطا

 یآهَظق یّب تٌْب ثط اؾبؼ زازُ یزّ بؼیهم یوِ پبضاهتطّب

آظهَى اػوبل  یّبُ زاز یضٍ لیهحبؾجِ قسًس ٍ ؾپؽ ّوبى تجس

ضاّجطز اظ ًكت اعلاػبت اظ هدوَػِ آظهَى ثِ آهَظـ  يیقس. ا

زض تَؾؼِ  حینح ِیضٍ هی یٍ اظ ًظط آهبض وٌس یه یطیخلَگ

 یاؾتبًساضزؾبظ يیاؾت. لاظم ثِ شوط اؾت وِ ا یٌیث فیپ یّب هسل

، 2یذغ َىیضگطؾ، 1جبىیثطزاض پكت َىیضگطؾ هبًٌس ییّب هسل یثطا

ثط  یهجتٌ یّب وِ هسل یاػوبل قس، زض حبل Stackingٍ هسل 

ٍ  4یبًیگطاز تیتمَ تنیالگَض، 3یخٌگل تهبزف هبًٌس نیزضذت تهو

ذبم  یّب زازُ یثط ضٍ وبًیهؿتم 5ؾجه یبًیگطاز تیتمَ الگَضیتن

                                                           
1 Support Vector Regression (SVR) 
2 Linear Regression 
3 Random Forest (RF) 
4 Extreme Gradient Boosting (XGBoost) 
5 Light Gradient Boosting Machine (LightGBM) 

هؼوَلاً  ّب تنیزؾتِ اظ الگَض يیا طایآهَظـ زازُ قسًس، ظ

 زاضًس. یووتط تیحؿبؾ ّب یػگیٍ بؼیًؿجت ثِ هم

 یزیادگی یّا تنیالگَر یبٌذ اًتخاب ٍ طبقِ 3-1

   يیهاض

هَضز  يیهبق یطیبزگی تنیالگَض يیچٌس ،یؾبظ هسل یثطا

 یٌیث فیّب ضا زض پ اؾتفبزُ لطاض گطفت تب ثتَاى ػولىطز آى

ّب  هسل يیوطز. ا ؿِیهمب گطیىسب یضزٍوؽ ًؿجت ث لیپتبًؿ

 SVR ،یذغ ِیهسل پب هیػٌَاى  ثِضگطؾیَى ذغی قبهل 

  RF،یطذغیضٍاثظ غ یؾبظ هسل یثطا یثب وطًل قؼبػ

ٍ  XGBoost ثط زضذت،  یضٍـ هجتٌ هیػٌَاى  ثِ

LightGBM  ِلسضتوٌس، ٍ  یتیتمَ تنیػٌَاى زٍ الگَض ث

ثَزًس. زض هسل   Stacking یجیهسل تطو هی يیّوچٌ

Stackingهلقب ِیچٌس هسل پب ی، ذطٍخ XGBoost ،

SVR ،RF ،LightGBM  ٍ هتبهسل  هیثب ضگطؾیَى ذغی

 یطیبزگی یهىول ثَزى الگَّب تیقس تب اظ هع تیتطو 6ضیح

 ،یذغ یّب هرتلف اؾتفبزُ قَز. اؾتفبزُ ّوعهبى اظ هسل

وِ  وٌس یاهىبى ضا فطاّن ه يیا یجیٍ تطو یزضذت ،یطذغیغ

قسُ ٍ  یثطضؾ یسگیچیزض ؾغَح هرتلف پ یٌیث فیضفتبض پ

 يیزض ا قَز. ییقٌبؾب تبؾتیز يیا یهسل ثطا يیتط هٌبؾت

 طیٍ ثط اؾبؼ همبز ینَضت زؾت اثطپبضاهتطّب ثِ نیتٌظ ٌس،یفطآ

 یّب عَض هكرم، زض هسل اًدبم قس. ثِ قسُ فیتؼط فیاظ پ

XGBoost ،RF  ٍLightGBM ثطاثط  ّب ظى يیتؼساز ترو

 یپبضاهتطّب عیً SVRزض ًظط گطفتِ قس. زض هسل  200

C=10  ٍepsilon=0.1 .اًتربة قسًس 

 عولکزد هذل یابیارس یارّایهع  4-1

ّب، اظ چٌس قبذم هىول اؾتفبزُ  ػولىطز هسل یبثیاضظ یثطا

 يیقَز. ا سُیهرتلف ؾٌد یبیاظ ظٍا یٌیث فیقس تب زلت پ

R يییتؼ تیقبهل ضط بضّبیهؼ
هطثؼبت  يیبًگیه كِی، ض2

ثَزًس. اؾتفبزُ ّوعهبى اظ  8لسض هغلك ذغب يیبًگیه ٍ 7ذغب

                                                           
6 Ridge 
7 Root Mean Square Error (RMSE) 
8 Mean Absolute Error (MAE) 



 

 1415 بْار ٍ تابستاى  ، 1 ، ضوار11ُ. جلذ ًطزیِ پضٍّص ّای ًَیي فیشیک 

 

5 
 

 تیفیاظ و یخٌجِ هتفبٍت هیّط  طایظ اؾت، یضطٍض بضّبیهؼ يیا

 .زّس یضا ًكبى ه یٌیث فیپ

 ّا یضگیٍ تیٍ اّو یزیزپذیتفس لیتحل 5-1

ّب  هسل یطیطپصیتفؿ لیپػٍّف تحل يیزض ا ،یوو یبثیػلاٍُ ثط اضظ

 يیكتطیث ّب یػگیهَضز تَخِ لطاض گطفت تب هكرم قَز وسام ٍ عیً

 یّب هسل یاًس. ثطا ضزٍوؽ زاقتِ لیپتبًؿ یٌیث فیؾْن ضا زض پ

 یػگیٍ تیاظ اّو RF ،XGBoost  ٍLightGBMهبًٌس  یزضذت

، لسض هغلك ضگطؾیَى ذغیاؾتفبزُ قس. زض هسل  1هسل یزاذل

 یزض ًظط گطفتِ قس ٍ ثطا ّب یػگیٍ تیػٌَاى قبذم اّو ثِ تیضطا

SVR ثْطُ گطفتِ قس.  2گكتیثط خب یهجتٌ تیاّو اظ ضٍـ

 یػگیؾْن ّط ٍ یٍ ثطضؾ یلیتحل تیقفبف فیافعا یثطا يیّوچٌ

اؾتفبزُ  عیً SHAPزض ؾغح ًوًَِ ٍ زض ؾغح ول هسل، اظ ضٍـ 

 تیتٌْب اّو اهىبى ضا فطاّن وطز وِ ًِ يیا SHAPقس. اؾتفبزُ اظ 

 گط فیهكرم قَز، ثلىِ خْت ٍ قست اثط ّط تَن ّب یػگیٍ یًؿج

 لیتحل ٌسیفطا یول یًوبقَز.  لیتحل عیً قسُ یٌیث فیثط همساض پ

اظ  یا هدوَػِ ٌسیفطا يیا ت،یاضائِ قسُ اؾت. زض ًْب 1زض قىل 

ّب،  ػولىطز هسل ؿِیقبهل همب ،یطیٍ تهَ یػسز یّب یذطٍخ

 ،یٌیث فیپ-یٍالؼ ی، ًوَزاضّبstacking هسل حیًتب ّب، یٌیث فیپ

ٍ  ّب یػگیٍ تیاّو ،یّوجؿتگ یًمكِ حطاضت هبًسُ، یثبل یًوَزاضّب

 یبثیاهىبى اضظ ّب یذطٍخ يیوطز. ا سیضا تَل SHAP یضّبًوَزا

 ضا فطاّن وطزًس. حیًتب یػلو طیٍ تفؿ یوو

                                                           
1 Feature Importances 
2 permutation importance 

 

 یٌیث فیپ یثطا یؾبظ زازُ ٍ هسل لیتحل ی: چبضچَة ول1قىل 

 ضزٍوؽ. لیپتبًؿ

 یافتِ ّا  -2

 ّا ٍ هتغیز ّذف تحلیل ّوبستگی ٍیضگی 1-2  

 طّب،یهتغ بىیه یضٍاثظ ذغ یهٌظَض ثطضؾ ثرف، ثِ يیزض ا

 لی( اظ زٍ هٌظط تحل2)قىل  طؾَىیپ یّوجؿتگ ؽیهبتط

 طیٍ هتغ یهحبؾجبت یگطّب فیتَن بىیقس: ًرؿت، ضاثغِ ه

ذَز  بىیه یثؿتگ ضزٍوؽ( ٍ زٍم، ّن لیّسف )پتبًؿ

ضزٍوؽ  لیوِ پتبًؿ زّس یًكبى ه حی. ًتبگطّب فیتَن

 تیضط وِ یعَض زاضز، ثِ EA ضا ثب یثؿتگ ّن يیتط یلَ

ضاثغِ هؼىَؼ  يیاؾت. ا 0.918- ثطاثط ثب طؾَىیپ یثؿتگ ّن
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 یذَاّ الىتطٍى فیافعا طایلبثل اًتظبض اؾت، ظ عیً یىیعیف سگبُیاظ ز

 كتطیث یساضیالىتطٍى ٍ پب طـیهَلىَل ثِ پص كتطیث لیتوب بًگطیث

ضزٍوؽ ثط  لیهغبلؼِ پتبًؿ يیااؾت. اظ آًدب وِ زض  یًَیگًَِ آً

قسُ  فیتؼط یًَیٍ گًَِ آً یحبلت ذٌث بىیه یاؾبؼ اذتلاف اًطغ

ضزٍوؽ  لیپتبًؿ یثب وبّف همساض ػسز EA همساض فیاؾت، افعا

 لیپتبًؿ فیقسُ ثب تؼط ضًٍس هكبّسُ ي،یّوطاُ ذَاّس ثَز؛ ثٌبثطا

 ؾتاًتمبل الىتطٍى وبهلاً ؾبظگبض ا یىیٌبهیتطهَز یضزٍوؽ ٍ هجبً

 زّس یقسُ ًكبى ه هكبّسُ یلَ بضیثؿ یثؿتگ ّن دِ،ی. زض ًت[12]

 یىیهدوَػِ زازُ اضتجبط ًعز يیضزٍوؽ زض ا لیپتبًؿ طاتییوِ تغ

 ي،یّوچٌز. اًتمبل الىتطٍى زاض ٌسیهطتجظ ثب فطا یّب یػگیثب ٍ

 HOMO (r=−0.402)  ٍ LUMO  یّب تبلیاٍضث یّب یاًطغ

(r=−0.417) ًضزٍوؽ ًكبى  لیثب پتبًؿ یهٌف یثؿتگ ّن عی

 لیتوب فیهؼوَلاً ثب افعا ّب تبلیاٍضث يیا ی. وبّف اًطغزٌّس یه

ثِ وبّف  تَاًس یالىتطٍى ّوطاُ اؾت وِ ه طـیثِ پص ؿتنیؾ

تٌْب  یقىبف اًطغ بثل،ضزٍوؽ هٌدط قَز. زض هم لیپتبًؿ

زاضز وِ   (r=0.097) ّسف طیثب هتغ یفیضؼ بضیثؿ یثؿتگ ّن

 یثطا یقبذم هٌبؾج ،ییتٌْب ثِ گط، فیتَن يیآى اؾت وِ ا بًگطیث

 یؾَ اظ .ؿتیضزٍوؽ زض هدوَػِ زازُ حبضط ً لیپتبًؿ یٌیث فیپ

 بىیضا ه یسیقس یّب یٍخَز ٍاثؿتگ یثؿتگ ّن ؽیهبتط گط،یز

. ؾبظز یآقىبض ه یهفَْه یوَاًتَه یویق یگطّب فیاظ تَن یثطذ

 يیزاضًس ٍ ث (r=1.00)وبهل  یثؿتگ ّن 𝜇 ٍ یهثبل، گبف اًطغ یثطا

EA  قبذم ٍ𝜔 ًییثبلا بضیثؿهثجت  یثؿتگ ّن عی (r=0.94) 

 يیا یبضیض تیاظ هبّ یًبق یضٍاثظ لَ يی. اقَز یهكبّسُ ه

 یهطظ یّب یاظ اًطغ وبًیّب هؿتم اظ آى یبضیثؿ طایظ گطّبؾت، فیتَن

HOMO  ٍLUMO ّب یثؿتگ ّن يیّطچٌس ا. قًَس یاؾترطاج ه 

 یّب قًَس، زض هسل یذغ هَخت ّن تَاًٌس یه یذغ یّب زض هسل

اظ اعلاػبت هىول ضا فطاّن  یطیگ هؼوَلاً اهىبى ثْطُ یطذغیغ

 .وٌٌس یه

 

ّبی حطاضتی ّوجؿتگی پیطؾَى هیبى  ًمكِ . 2 قىل

 .پتبًؿیل ضزٍوؽ ٍ هرتلف گطّبی تَنیف

 ّای بْیٌِ ّا ٍ گشیٌص هذل ارسیابی عولکزد هذل 2-2

 

 یٌیث فیزض پ يیهبق یطیبزگی یّب ػولىطز هسل ؿِیهمب. 3قىل 

 .R² ،RMSE  ٍMAE یبضّبیّسف ثط اؾبؼ هؼ طیهتغ
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زض  يیهبق یطیبزگیهرتلف  یّب زض گبم ثؼس، ػولىطز هسل

Rیّب ضزٍوؽ ثب اؾتفبزُ اظ قبذم لیپتبًؿ یٌیث فیپ
2،MAE  ٍ 

RMSE ٍزض  ؿِیهمب يیا حیقس. ًتب یبثیهدوَػِ آظهَى اضظ یثط ض

ثب  SVR قسُ، یثطضؾ یّب هسل بىیاضائِ قسُ اؾت. زض ه 3قىل 

R2) يییتؼ تیضط يیثِ ثبلاتط یبثیزؾت
 عاىیه يیٍ ووتط (0.974=

 یٌیث فیزلت پ يیثْتط (MAE=0.121,  RMSE=0.194)  ذغب

R) اًسن یثب اذتلاف عیً  StackModel.ضا ًكبى زاز
2
=0.970)  

 نیٍ تَاى تؼو یساضیپب بًگطیضلبثت اضائِ وطز وِ ث لبثل یػولىطز

ٍ  SVR یثطتط. هؿئلِ اؾت يیزض ا یآًؿبهجل یىطزّبیهٌبؾت ضٍ

ٍ  XGBoostثط زضذت، اظ خولِ  یهجتٌ یّب هسل يیّوچٌ

LightGBMضٍاثظ  یؾبظ ّب زض هسل آى ییثِ تَاًب تَاى ی، ضا ه

 لیٍ پتبًؿ DFTحبنل اظ هحبؾجبت  یگطّب فیتَن بىیه یطذغیغ

ّب ضا ثِ  اظ تَاثغ وطًل، زازُ یطیگ ثب ثْطُ SVRضزٍوؽ ًؿجت زاز. 

 یالگَّب یطیبزگیوطزُ ٍ اهىبى  بقتثب اثؼبز ثبلاتط ًگ ییفضب

هحسٍزتط  یذغ یّب وِ زض هسل یتیلبثل وٌس؛ یضا فطاّن ه سُیچیپ

ٍ  یهَلىَل یگطّب فیتَن بىیوِ ضٍاثظ ه زّس یًكبى هوِ اؾت. 

 زاضًس. یطذغیغ یتیضزٍوؽ ػوستبً هبّ لیپتبًؿ

 

زض  یٌیث فیپ یّب ثب اؾتفبزُ اظ ًوَزاضّب ػولىطز هسل یبثی. اضظ4 قىل

 .یٍالؼ طیهمبثل همبز

ثب  قسُ یٌیث فیپ طیاًغجبق همبز عاىیه یبثیهٌظَض اضظ ثِ

 یٍالؼ طیزض ثطاثط همبز یٌیث فیپ یًوَزاضّب ،یٍالؼ طیهمبز

قسًس  نیهدوَػِ آظهَى تطؾ یّب ثط ضٍ هسل یتوبه یثطا

 یّب هسل قَز، یگًَِ وِ هكبّسُ ه (. ّوبى4)قىل 

 آل سُیذظ ا طاهَىیپ یتَخْ لبثل یپطاوٌسگ یذغ َىیضگطؾ

(y=x) یٌیث فیّب زض پ آى تط يییزلت پب بًگطیزاضًس وِ ث 

، SVR ،RF یّب ضزٍوؽ اؾت. زض همبثل، زض هسل لیپتبًؿ

XGBoost ،LightGBM  ٍStacking  اغلت ًمبط زض ،

زٌّسُ اًغجبق  اًس وِ ًكبى لطاض گطفتِ آل سُیذظ ا یىیًعز

 يیاؾت. زض ا یٍالؼ طیمبزثب ه قسُ یٌیث فیپ طیهٌبؾت همبز

ذظ هطخغ  طاهَىیضا پ یپطاوٌسگ عاىیه يیووتط SVR بى،یه

 ىٌَاذتی غیثب تَظ عیً Stacking وِ یزض حبل زّس، یًكبى ه

 بضیثؿ یػولىطز ه،یؿتوبتیًمبط ٍ ػسم هكبّسُ اًحطاف ؾ

ٍ  یساضیپب ،یپطاوٌسگ یالگَ يی. اوٌس یثِ آى اضائِ ه هیًعز

 یّب زازُ یٌیث فیهسل ضا زض پ زٍ يیهغلَة ا نیتَاى تؼو

 . وٌس یه سییآظهَى تأ

 لیپتبًؿ یالىتطًٍ تیثب هبّ یطذغیغ یّب هسل یثطتط

وٌف  حبنل ثطّن تیوو يیؾبظگبض اؾت. ا عیضزٍوؽ ً

اظ خولِ  ،یوَاًتَه یویق گط فیتَن يیظهبى چٌس ّن

اؾت؛  𝜇 ٍ یگبف اًطغ ،HOMO  ٍLUMO ،EA یّب یاًطغ

 فیهٌفطز لبثل تَن یػگیٍ هیآى ثِ  یٍاثؿتگ ضٍ، يیاظا

زض زضًظط گطفتي اثطات  یطذغیغ یّب هسل یی. تَاًبؿتیً

زلت ثبلاتط  یثطا یهؼمَل لیزل گطّب، فیتَن يیا بىیهتمبثل ه

ٍ ًكبى  وٌس یفطاّن ه یذغ یّب ّب ًؿجت ثِ هسل آى

 یویٍ ق یىیعیف یّب ثب هجبً هسل يیا یوِ ثطتط زّس یه

 زاضز. یّورَاً عیهؿئلِ ً یوَاًتَه

 ّا  تحلیل اّویت ٍیضگی 2-3

ّبی یبزگیطی  گیطی هسل هٌظَض تفؿیط ًحَُ تهوین ثِ

ثٌسی  ّب فطاتط اظ یه ضتجِ هبقیي، تحلیل اّویت ٍیػگی

ػٌَاى اثعاضی ثطای قٌبؾبیی  آهبضی زض ًظط گطفتِ قس ٍ ثِ

ثیٌی پتبًؿیل ضزٍوؽ  گطّبی ولیسی هؤثط ثط پیف تَنیف
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(. اگطچِ هیعاى اّویت ًؿجی 6 ٍ 5قىل هَضز اؾتفبزُ لطاض گطفت )

ّب ًمف  ّبی هرتلف هتفبٍت اؾت، ّوِ آى ّب زض هسل ٍیػگی

ثیٌی  ضا زض پیف DFT گطّبی حبنل اظ هحبؾجبت هحَضی تَنیف

گبف زض هسل ضگطؾیَى ذغی، . وٌٌس پتبًؿیل ضزٍوؽ تأییس هی

زّس ایي هسل تغییطات  ثیكتطیي اّویت ضا زاضز وِ ًكبى هی اًطغی

پتبًؿیل ضزٍوؽ ضا ػوستبً ثط پبیِ پبیساضی ولی ؾبذتبض الىتطًٍی 

وٌس. اظ زیسگبُ قیوی وَاًتَهی، گبف اًطغی ثب پبیساضی  تفؿیط هی

ضٍ،  پصیطی الىتطًٍی اضتجبط زاضز؛ اظایي تطهَزیٌبهیىی ٍ ٍاوٌف

اًتمبل الىتطٍى ٍ زض ًتیدِ پتبًؿیل  ضٍز ثط لبثلیت اًتظبض هی

 ّبی غیطذغی ضزٍوؽ اثطگصاض ثبقس. زض همبثل، تمطیجبً توبهی هسل

SVR ،RF، XGBoost  ٍLightGBM، EA ِتطیي  ػٌَاى هْن ضا ث

زض  EA اًس. ایي هكبّسُ ثب ًمف ثٌیبزی ٍیػگی قٌبؾبیی وطزُ

 ّبی قیویبیی ثِ پصیطـ الىتطٍى ٍ اضتجبط تَنیف توبیل گًَِ

 اذتهبل. اؾت ؾبظگبض وبّف–هؿتمین آى ثب فطآیٌسّبی اوؿبیف

ًیع  RF ٍ XGBoost ّبی زض هسل EA ثِ اّویت ٪90 اظ ثیف

گیطی ایي  زّس وِ ایي ٍیػگی ًمف غبلجی زض تهوین ًكبى هی

 . وٌس ّب ایفب هی هسل

ًیع زض  HOMO ،LUMO ،𝜇، 𝜂 ٍ 𝜔گطّبی  ، تَنیفEA ػلاٍُ ثط

ّب  ظهبى ایي ٍیػگی تَخْی زاضًس. حضَض ّن لبثلّب ؾْن  اغلت هسل

ثیٌی پتبًؿیل ضزٍوؽ تٌْب ثط یه  زّس وِ پیف ًكبى هی

گط هٌفطز هتىی ًیؿت، ثلىِ حبنل تطویت اعلاػبت هطثَط  تَنیف

پصیطی هَلىَل اؾت.  ثِ اًتمبل ثبض، پبیساضی الىتطًٍی ٍ ٍاوٌف

وبض هتفبٍت ّب ًیع ثبظتبثی اظ ؾبظٍ تفبٍت زض تَظیغ اّویت ٍیػگی

ای وِ  گًَِ ّبؾت؛ ثِ ّب زض اؾترطاج اعلاػبت اظ فضبی ٍیػگی هسل

ّبی ذغی تَاًبیی ثیكتطی زض  ّبی غیطذغی ًؿجت ثِ هسل هسل

گطّبی الىتطًٍی زاضًس. ایي  گیطی اظ ضٍاثظ پیچیسُ هیبى تَنیف ثْطُ

زّس وِ  ّب، ًكبى هی ثیٌی ثطتط ایي هسل ًتبیح، زض وٌبض ػولىطز پیف

ّبی هٌترت اظ ًظط آهبضی ٍ اظ هٌظط قیوی وَاًتَهی، ّط  ٍیػگی

ثیٌی پتبًؿیل ضزٍوؽ فطاّن  زٍ، اعلاػبت هؼٌبزاضی ثطای پیف

 . وٌٌس هی

 

ضگطؾیَى ذغی ٍ هسل ثٌسی اّویت ٍیػگی ثطتط زض  ضتجِ .5قىل 

SVR ُپتبًؿیل ضزٍوؽثیٌی  ثطای پیف اؾتفبزُ قس. 

 

ٍ  XGBoost ،RFهسل ثٌسی اّویت ٍیػگی ثطتط زض  ضتجِ .6قىل 

LGMB ُپتبًؿیل ضزٍوؽثیٌی  ثطای پیف اؾتفبزُ قس. 
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ّای یادگیزی هاضیي با استفادُ اس  تفسیزپذیزی هذل 2-4

 SHAPتحلیل 

ّبی یبزگیطی هبقیي ٍ ثطضؾی ًحَُ  هٌظَض تفؿیطپصیطی هسل ثِ

ثیٌی پتبًؿیل ضزٍوؽ، تحلیل همبزیط  گط ثط پیف تأثیط ّط تَنیف

SHAP یبفتِ اًدبم قس وِ ًتبیح آى  ّبی تَؾؼِ ثطای توبهی هسل

ّب وِ  اضائِ قسُ اؾت. ثطذلاف تحلیل اّویت ٍیػگی 6زض قىل 

ػلاٍُ  SHAP زّس، همبزیط هیتٌْب ؾْن ًؿجی ّط هتغیط ضا ًكبى 

ضا  خْت ٍ قست اثط ّط ٍیػگی ثط ذطٍخی هسلثط هیعاى اّویت، 

زض  SHAP وٌٌس. اگطچِ الگَی تَظیغ همبزیط ًیع هكرم هی

گطّبی  ّب ًمف تَنیف ّبی هرتلف یىؿبى ًیؿت، توبهی هسل هسل

ثیٌی پتبًؿیل  ضا زض پیف DFT الىتطًٍی حبنل اظ هحبؾجبت

 . وٌٌس هیضزٍوؽ تأییس 

تطیي زاهٌِ  گؿتطزُ SVR، RF  ٍXGBoost، EAّبی  زض هسل

تَخِ ایي  زّس وِ ثیبًگط تأثیط لبثل ضا ًكبى هی SHAP همبزیط

هكبّسُ  6گًَِ وِ زض قىل  ٍیػگی ثط ذطٍخی هسل اؾت. ّوبى

 )ًمبط لطهع( ػوستبً ثب همبزیط هثجت EA قَز، همبزیط ثبلاتط هی

SHAP  تط آى )ًمبط آثی(  وِ همبزیط پبییيّوطاُ ّؿتٌس؛ زض حبلی

ؾْن ووتطی زض افعایف ذطٍخی هسل زاضًس. ایي ضًٍس ًكبى 

ثیٌی هسل ضا ثِ ؾوت همبزیط ثبلاتط  پیف  EAزّس وِ افعایف هی

، LightGBMزّس. ّوچٌیي، زض هسل  پتبًؿیل ضزٍوؽ ؾَق هی

ؾْن ًؿجتبً هتَاظًی زض  EA ،HOMO ٍ LUMOّبی  ٍیػگی

ظهبى ایي الگَضیتن اظ  زاضًس وِ ثیبًگط اؾتفبزُ ّنگیطی هسل  تهوین

 HOMO ٍ LUMO ّبی ٍیػگی. گط الىتطًٍی اؾت چٌسیي تَنیف

تَخْی ثط ذطٍخی زاضًس، اهب هیعاى ٍ  ّب اثط لبثل ًیع زض اغلت هسل

خْت ایي اثط ثِ همساض ٍیػگی ٍ ًَع هسل ٍاثؿتِ اؾت. چٌیي 

ٍوؽ تٌْب ثِ یه ثیٌی پتبًؿیل ضز زّس وِ پیف ضفتبضی ًكبى هی

ای  وٌف هدوَػِ گط هٌفطز ٍاثؿتِ ًیؿت، ثلىِ حبنل ثطّن تَنیف

ّبی هطتجظ ثب ؾبذتبض الىتطًٍی هَلىَل اؾت. زض همبثل،  اظ ٍیػگی

ثیكتطیي ؾْن ضا زض تغییط  گبف اًطغیزض هسل ضگطؾیَى ذغی، 

ذطٍخی هسل زاضز وِ ثب فطو ذغی ثَزى ضٍاثظ زض ایي هسل 

 . ؾبظگبض اؾت

ّبی  زّس وِ هسل ًكبى هی SHAP َع، ًتبیح تحلیلزض هدو

گیطی ذَز ضا ثط پبیِ تطویجی اظ  غیطذغی تهوین

زٌّس ٍ اثط ّط ٍیػگی ضا  گطّبی الىتطًٍی اًدبم هی تَنیف

ّب زض ًظط  هتٌبؾت ثب همساض آى ٍ زض تؼبهل ثب ؾبیط ٍیػگی

قسُ  ضاؾتبیی ایي الگَّب ثب هفبّین قٌبذتِ گیطًس. ّن هی

یبفتِ ضا  ّبی تَؾؼِ وَاًتَهی، لبثلیت تفؿیط هسلقیوی 

ّب ضٍاثغی ؾبظگبض ثب ضفتبض  زّس وِ آى تمَیت وطزُ ٍ ًكبى هی

 .وٌٌس ثیٌی ثبظًوبیی هی ّب ضا زض فطآیٌس پیف الىتطًٍی هَلىَل

 

ٍ  SVRّبی ضگطؾیَى ذغی، هسل SHAP   یًوَزاضّب .7 قىل

LightGBM پتبًؿیل ضزٍوؽ یثطا . 
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 SVR  ٍLightGBMّبی ذغی، هسل SHAP   یًوَزاضّب .8 قىل

 پتبًؿیل ضزٍوؽ.  یثطا

 ًتیجِ گیزی  -3

ّبی هرتلف یبزگیطی هبقیي زض  زض ایي پػٍّف، لبثلیت الگَضیتن

ّبی آلی فؼبل ضزٍوؽ ثط پبیِ  ثیٌی پتبًؿیل ضزٍوؽ هَلىَل پیف

هَضز ثطضؾی لطاض  DFT قسُ اظ هحبؾجبت گطّبی اؾترطاج تَنیف

، SVR  ،RFٍیػُ ّبی غیطذغی، ثِ ًتبیح ًكبى زاز وِ هسلگطفت. 

XGBoost ٍ LightGBMّبی ذغی ػولىطز  ، ًؿجت ثِ هسل

ثیٌی پتبًؿیل ضزٍوؽ زاضًس وِ ثیبًگط هبّیت  تطی زض پیف زلیك

غیطذغی ضٍاثظ هیبى ؾبذتبض الىتطًٍی ٍ ایي ٍیػگی الىتطٍقیویبیی 

ثیٌی ضا ثِ زؾت  پیفثبلاتطیي زلت  SVR ّب، اؾت. زض هیبى آى

 . ًیع ػولىطزی ضلبثتی ٍ پبیساض اضائِ وطز  Stacking آٍضز ٍ هسل

ًكبى  SHAP ّب ٍ همبزیط ثؿتگی، اّویت ٍیػگی ّبی ّن تحلیل

، زض EAٍیػُ  گطّبی هطتجظ ثب اًتمبل الىتطٍى، ثِ زازًس وِ تَنیف

تطیي ػَاهل هؤثط  ، هْنHOMO ٍLUMO ّبی وٌبض اًطغی

ذَاًی  بًؿیل ضزٍوؽ ّؿتٌس. ّوچٌیي، ّنثیٌی پت ثط پیف

ّبی یبزگیطی هبقیي ثب هجبًی قیوی  ًتبیح حبنل اظ هسل

یبفتِ اظ  ّبی تَؾؼِ وَاًتَهی ثیبًگط آى اؾت وِ هسل

وٌٌس وِ اظ ًظط فیعیىی ًیع ثب  گطّبیی اؾتفبزُ هی تَنیف

 س. ّؿتٌ ؾبظگبض ّب هَلىَل وبّف-ضفتبض اوؿبیف

 یزض هدوَػِ زازُ حبضط ػولىطز Stackingاگطچِ هسل 

ًكبى زاز، ثب تَخِ ثِ هحسٍز ثَزى  SVRثِ هسل  هیًعز

ػٌَاى اثجبت  ثِ سیًجب حیًتب يیًوًَِ، ا 106هدوَػِ زازُ ثِ 

 یتلم ییبیویق یفضبّب طیگؿتطزُ هسل ثِ ؾب نیتؼو تیلبثل

ٍ  تط ثعضي یّب اؾتفبزُ اظ هدوَػِ زازُ ي،یقًَس. ثٌبثطا

 یؾبظ ٌِیٍ ثْ یذبضخ یثب اػتجبضؾٌدتط، ّوطاُ  هتٌَع

ٍ  یساضیپب تط كیزل یبثیاضظ یاثطپبضاهتطّب، ثطا هیؿتوبتیؾ

 اؾت. یضطٍض ٌسُیّب زض هغبلؼبت آ اًتمبل هسل تیلبثل

زّس وِ تلفیك  عَض ولی، ًتبیح ایي هغبلؼِ ًكبى هی ثِ

ّبی یبزگیطی هبقیي، ضٍیىطزی  ثب ضٍـ DFTهحبؾجبت

ثیٌی پتبًؿیل  ّعیٌِ ثطای پیف ونزلیك، تفؿیطپصیط ٍ 

تَاًس ظهبى ٍ ّعیٌِ غطثبلگطی  آٍضز ٍ هی ضزٍوؽ فطاّن هی

تَخْی وبّف زّس.  عَض لبثل هحبؾجبتی تطویجبت خسیس ضا ثِ

ایي چبضچَة ظطفیت آى ضا زاضز وِ زض عطاحی ّسفوٌس 

ّبی خطیبى  ّبی آلی فؼبل ضزٍوؽ ثطای ثبتطی هَلىَل

ؾبظی اًطغی  شذیطُ ّبی هبًِؾب ؾبیط ٍ آثی وبّف-اوؿبیف

هَضز اؾتفبزُ لطاض گیطز. زض ازاهِ ایي پػٍّف، تَؾؼِ 

گطّبی  تط، اؾتفبزُ اظ تَنیف ّبی ثعضي زازُ هدوَػِ

ّبی یبزگیطی  وبضگیطی هسل هحَض، ٍ ثِ ؾبذتبضی ٍ گطاف

ثیٌی ٍ زاهٌِ وبضثطز ایي چبضچَة  تَاًس زلت پیف ػویك هی

  . ضا ثیف اظ پیف افعایف زّس
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Ion Batteries 
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Abstract 
 

Article details 

 

In this study, machine learning methods based on quantum chemical 

descriptors derived from Density Functional Theory (DFT) 

calculations were employed to predict the redox potentials of redox-

active organic molecules. Electronic descriptors extracted from DFT 

calculations served as inputs for various machine learning models, 

whose performances were evaluated using R
2
, MAE, and RMSE 

metrics. The results demonstrated that the SVR model achieved the 

highest predictive accuracy, with a coefficient of determination (R
2
) of 

0.974 and the lowest error rate, while the Stacking model exhibited 

closely comparable and stable performance. Correlation analysis, 

feature importance, and SHAP values revealed that electron transfer-

related descriptors, particularly electron affinity, play the most 

significant role in predicting redox potentials. The consistency 

between ML results and quantum chemical concepts indicates that the 

proposed framework achieves high predictive accuracy alongside 

robust interpretability. This study highlights that the integration of 

DFT calculations and machine learning can provide an efficient 

approach for the rapid screening and targeted design of redox-active 

organic molecules with optimized electrochemical properties. 
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