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 ضوارُ صفحِ:  

 با عروقی اندوتلیال رشد فاکتور دوم گیرندهجدید  کنندهمهار شناسایی
 پشتیبان بردار ماشین بندی طبقه مدل از استفاده

 

 2*، فْيوِ قاسوی3، افطيي فصيحی2، هحوذرضا تزاتی1ًَضيي ػزتی

 

 
 هقالِ پضٍّطی

 

  

 ثشخٛسداس ثبلایی إٞیت اص ػشعبٖ دسٔبٖ ثشای ٔٛثش ٟٞبیسا آٖ، اص ٘بؿی ٔیش ٚ ٔشي افضایؾ ٚ ػشعبٖ ٌؼتشدٜ ؿیٛع ثب أشٚصٜ هقذهِ:

 ٌیش٘ذٜ ػیٍٙبِیًٙ ٔؼیش ٟٔبس وٖٙٛ تب. اػت ؿذٜ ؿٙبختٝ ػشعبٖ ٔختّف ا٘ٛاع ٔـتشن ٞبی ٚیظٌی اص یىی غیشعجیؼی، صایی سي. اػت

 ٞبی ٔذَ یبفتٗ ایٙشٚ، اص. اػت ٌشفتٝ لشاس تٛخٝ ٔٛسد ثجؼیبس آٖ صایی سي پیؾ ٘مؾ دِیُ ثٝ ػشٚق، ا٘ذٚتّیبَ سؿذ فبوتٛس دْٚ

 سٚؽ وبسٌیشیٝ ث ٔغبِؼٝ ایٗ اص ٞذف. ثبؿذ ٔٛثش ٞضیٙٝ ٚ صٔبٖ وبٞؾ دس تٛا٘ذ ٔی ٞب ٟٔبسوٙٙذٜ ؿٙبػبیی ثشای اعٕیٙبٖ لبثُ ٔحبػجبتی

 .ثبؿذ ٔی غیشٟٔبسوٙٙذٜ ٚ ٟٔبسوٙٙذٜ ٌشٜٚ دٚ دس تشویجبت ثٙذی عجمٝ خٟت پـتیجبٖ ثشداس ٔبؿیٗ

 دادٜ پبیٍبٜ اص پظٚٞؾ ایٗ دس ٔغبِؼٝ ٔٛسد ِیٍب٘ذٞبی ٔبؿیٗ، یبدٌیشی ٔذَ ػبصی یبدٜپ ٔٙظٛس ثٝ رٍش تزرسی:

https://www.bindingdb.org  ثش ٔجتٙی ٚیظٌی ا٘تخبة ٞبی سٚؽ ثشخی لاصْ ٞبی پشداصؽ پیؾ ٌزسا٘ذٖ اص پغ ٚ ٌشدیذ اػتخشاج 

 ثش ٔجتٙی ٚیظٌی ا٘تخبة اٍِٛسیتٓ اص اػتفبدٜ ثب ٞب، دادٜ اص ٍشٞبتٛكیف اػتخشاج اص پغ. ؿذ ٌشفتٝ لشاس اػتفبدٜ ٔٛسد ؿذٜ تؼجیٝ ٚ فیّتش

 ثشداس ٔبؿیٗ ٔذَ اص ثٙذی عجمٝ ثشای. ؿٛد خٌّٛیشی ٔذَ ثشاصؽ ثیؾ اص عشیك ثذیٗ تب اػت یبفتٝ وبٞؾ دادٜ اثؼبد ٕٞجؼتٍی

 .اػت ؿذٜ اػتفبدٜ Radial Basis Function (RBF)، Polynomial، Sigmoid ٚ Linear ٞبی وشُ٘ ٕٞشاٜ ثٝ پـتیججبٖ

 ٔیضاٖ ثٝ ثبلاتشی كحت ٕٞجؼتٍی ثش ٔجتٙی ٚیظٌی ا٘تخبة سٚؽ ٕٞشاٜ ثٝ RBF وشُ٘ ثب پـتیجبٖ ثشداس ٔبؿیٗ ٔذَ ػبصی پیبدٜ ًتایج:

(008/0  (P=4/82% ( اػت داؿتٝ ٕٞشاٜ ثٝ ٔغبِؼٝ ایٗ دس ؿذٜ ٌشفتٝ ثىبس ٚیظٌی ا٘تخبة ٞبی سٚؽ ػبیش ثٝ ٘ؼجت.  

 دس ؿذٜ ٌشفتٝ وبسٝ ث ٞبی سٚؽ ػبیش ثٝ ٘ؼجت ٕٞجؼتٍی، ثش ٔجتٙی ٚیظٌی ا٘تخبة سٚؽ وٝ اػت آٖ ثیبٍ٘ش ذاتٔـبٞ گيزی: ًتيجِ

 .اػت ثشخٛسداس ثبلاتشی كحت اص ٔغبِؼٝ ایٗ

 

 صایی سي پـتیجبٖ، ثشداس ٔبؿیٗ فؼبِیت، ػبختبس وٕی ساثغٝ ػشٚق، ا٘ذٚتّیبَ سؿذ فبوتٛس دْٚ ٌیش٘ذٜ ّای کليذی: ٍاصُ

 
 استفادُ تا ػزٍقی اًذٍتليال رضذ فاکتَر دٍم گيزًذُ جذیذ هْارکٌٌذُ ضٌاسایی .لبػٕی فٟیٕٝ افـیٗ، فلیحی ٔحٕذسضب، تشاثی ٘ٛؿیٗ، شثیػ ارجاع:

 .7108-16(: 10) 31؛ 1402یضد ٔدّٝ ػّٕی پظٚٞـی دا٘ـٍبٜ ػّْٛ پضؿىی ؿٟیذ كذٚلی  .پطتيثاى تزدار هاضيي تٌذی طثقِ هذل اس

 

 

 

                                                           

 .هبی وًیه علًم پسشکی، داوشگبٌ علًم پسشکی اصفهبن، اصفهبن، ایران گريٌ بیًالکتریک، داوشکدٌ فىبيری -1

 .، ایرانبنهبی وًیه علًم پسشکی، داوشگبٌ علًم پسشکی اصفهبن، اصفه گريٌ بیًاوفًرمبتیک، داوشکدٌ فىبيری -2

 .، ایرانبنداوشگبٌ علًم پسشکی اصفهبن، اصفه يیی، داوشکدٌ داريسبزی،دارگريٌ شیمی  -3

 817473461صىديق پستی : ، f_ghasemi@amt.mui.ac.ir :، پست الکتريویکی09131075975 تلفه: وًیسىدٌ مسئًل(؛*)
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  ٍ ّوکاراىػزتی  ًَضيي
 

 هقذهِ

 اػت. خٟبٖ ػشاػش دس ػٕٛٔی ثٟذاؿت ٔـىُ یه ػشعبٖ

آٖ سا ثٝ یىی اص دلایُ  ،ٔشي ٚ ٔیش ٘بؿی اص ػشعبٖ یؿیٛع ثبلا

اػت، دس ٘تیدٝ ٘یبص ٔجشٔی ثٝ  تجذیُ وشدٜ خٟبٖدس اكّی ٔشي 

. یىی اص ٌؼتشؽ داسٚٞبی ٔٛثش ثشای دسٔبٖ ػشعبٖ ٚخٛد داسد

ٞبیی وٝ ٔٙدش ثٝ ٔشي ػٛأُ ٟٔٓ دس ٌؼتشؽ ػشعبٖ

د ٔتبػتبص اػت. دس ٚالغ دس عی فشآیٙذ ٔتبػتبص ٌشد ٔی

ٞبی ػشعب٘ی اص عشیك ػشٚق خٛ٘ی ٟٔبخشت ٕ٘ٛدٜ ٚ ثٝ  ػَّٛ

ٟ٘بیت ثبػث دسٌیش ؿذٖ  ؿٛ٘ذ ٚ دس ٞب ٚاسد ٔی ػبیش ثبفت

سٚ اٌش اص ِحبػ تئٛسی ثتٛاٖ  ؿٛ٘ذ، اص ایٗ ٞبی ػبِٓ ثذٖ ٔی فتثب

ٔب٘ٙذ  لی ٔیسا ٟٔبس وٙیٓ، تٛٔٛسٞب دس ا٘ذاصٜ وٛچه ثب صایی سي

وّیذی ٚ ٔؤثش دس تىثیش  فبوتٛس (1) سػبٖ ٘خٛاٞٙذ ؿذ ٚ آػیت

ٞبی ا٘ذٚتّیبَ، وٝ اػبع تـىیُ ٞش سي  ٚ ٟٔبخشت ػَّٛ

 Vascular) خذیذی اػت، فبوتٛس سؿذ ا٘ذٚتّیبَ ػشٚلی

Endothelial Growth Factor )ػٙٛاٖ ثٝ. ایٗ فبوتٛس ٞؼت 

ٚ  VEGFذ تِٛی. وٙذیٔػُٕ  صایی سيیه ٔحشن اِٚیٝ ثشای 

دس تٛٔٛس سا وٙتشَ  صایی سيس ٔؼتمیٓ ٔیضاٖ عٛ ؽ ثٝا ٌیش٘ذٜ

٘مغٝ اػتشاتظیىی دس تٙظیٓ  VEGFوٙٙذ، ثب تٛخٝ ثٝ ایٙىٝ  ٔی

ٞذف ٟٕٔی دس ٚلبیغ دسٔب٘ی ٔحؼٛة  ،دس تٛٔٛس اػت صایی سي

 تٛٔٛسٞبی تذاْٚ ٚ سؿذ لاصٔٝ صایی سي ایٗ، ثش ػلاٜٚ .(2) دٌشدٔی

 ثٝ ؿذیذ اِتٟبثی ٞبیٕبسیثی ٚ اػت ٞبآٖ ٔتبػتبصٞبی ٚ خبٔذ

 .(3) وٙٙذٔی پیـشفت ،صایی سي ثب ٔشتجظ ثذخیٓ ٔشحّٝ

VEGF ٝثبػث ؿٛد،ٔی ٔتلُ ػِّٛی خبسج ٌیش٘ذٜ دأٙٝ ثٝ و 

ٔی ػِّٛیداخُ ٌیش٘ذٜ دأٙٝ دس ویٙبصتیشٚصیٗ آ٘ضیٓ ؿذٖ فؼبَ

 ٘تیدٝ دس ٚ وٙذٔی فؼفشیّٝ سا تیشٚصیٗ ٞبیٔب٘ذٜثبلی وٝ ؿٛد

دس  .(4) وٙذ ٔی بَفؼ سا ػِّٛیداخُ دٞیػیٍٙبَ ٔؼیش چٙذیٗ

ٚ  VEGFی، ثٝ تأثیشٌزاسی ٘مؾ ا دس ٔغبِؼٝ 2018 ػبَ

فیضیِٛٛطیه ٚ پبتِٛٛطیه دس  صایی سيٞبی آٖ دس  ٌیش٘ذٜ

پیـشفت تٛٔٛس ٚ ایدبد ٔتبػتبص تأویذ ؿذ ٚ ثٝ ثشسػی ٘مؾ آٖ 

دس تـخیق ٚ دسٔبٖ ػشعبٖ ػَّٛ وّیٛی وٝ ٘ٛع ٔتذاَٚ 

ختٝ ٞبی ٘بؿی اص ػشعبٖ وّیٝ دس ػشاػش خٟبٖ اػت پشدا ٔشي

 PDB(Proteinٜ پبیٍب تشویت 310000دس ایٗ ٔغبِؼٝ،ؿذ. 

Data Bank) ثش   ثب اػتفبدٜ اص سٚؽ غشثبٍِشی ٔدبصی ٔجتٙی

ثبصداس٘ذٜ ثبِمٜٛ  23ثشسػی لشاس ٌشفتٙذ ٚ ػشا٘دبْ  ػبختبس ٔٛسد

وٝ  SCHEMBL469307ٟ٘بیت تشویت  ؿٙبػبیی ؿذ٘ذ ٚ دس

اؿت، ٔؼشفی د VEGFR2پتب٘ؼیُ ثبلایی ثشای ٟٔبس پشٚتئیٗ 

ٔیّیٖٛ ِٔٛىَٛ  4/2ی ثش سٚی ا ، ٔغبِؼ2020ٝدس ػبَ .(5) ؿذ

ثب اػتفبدٜ اص سٚؽ غشثبٍِشی ٔدبصی ٔجتٙی ثش  Zincپبیٍبٜ دادٜ 

وٝ تشویت  ؿذ 13ٚ  10، 7، 3 ِیٍب٘ذ ثبػث وـف چٟبستشویت

 ، IC50 فؼبِیت ثبصداس٘ذٌی ٔغّٛثی سا ثب ٔمذاس 10

 .(6) ثٝ ٕ٘بیؾ ٌزاؿت VEGFR2ٔیىشٚٔٛلاس ثشای ٟٔبس 3/19

 دسٔب٘ی ٞذف ٞبی پشٚتئیٗ ثؼذی  ػٝ ػبختبس ٖثٛد دػتشع دس

 ثش ٔجتٙی داسٚیی عشاحی اػبع اتلبَ، ٔحُ حفشٜ اوتـبف ٚ

 ٚ اػت اختلبكی سٚیىشد ایٗ. دٞذ ٔی تـىیُ سا ػبختبس،

 سا ٞب آٖ ػبصی ثٟیٙٝ ٚ پیـشٚ ٞبی ِٔٛىَٛ ؿٙبػبیی ٔٛثش، عٛس ثٝ

 وٕه ِٔٛىِٛی ػغح دس ثیٕبسی دسن ثٝ وٝ وٙذٔی تؼشیغ

 یٔٛسد اػتفبدٜ دس عشاح یحسا یٞب اص سٚؽ یثشخ اػت. وشدٜ

 یٔدبص یغشثبٍِش ٞبی ػبصی یٝؿبُٔ ؿج ،داسٚ ثش اػبع ػبختبس

 اػت ِٔٛىِٛی یٙبٔیهٚ د ِٔٛىِٛیداویًٙ ،  ثش ػبختبس یٔجتٙ

 دػتشع ٘جبؿذ ٞذف دس یش٘ذٌٜ یثؼذ  وٝ ػبختبس ػٝ یصٔب٘ .(7)

ؿٛد. اعلاػبت  یاػتفبدٜ ٔ یٍب٘ذثش ِ ی داسٚ ٔجتٙ یعشاحاص 

 یهفؼبَ دس ثشاثش  یجبتاص تشو یا دػت آٔذٜ اص ٔدٕٛػٝ ثٝ

 یٞب یظٌیٚ ییدس ؿٙبػب ٛاٖت یٞذف خبف سا ٔ یش٘ذٌٜ

 یٗٔؼ یِٛٛطیىیث یتٔؼئَٛ فؼبِ یٚ ػبختبس یضیىٛؿیٕیبییف

 یٞب اػت وٝ ؿجبٞت یتٚالؼ یٗوٝ ثش اػبع ا ،اػتفبدٜ وشد

اص  یٔـبثٝ ٔغبثمت داسد. ثشخ یِٛٛطیىیثب ػّٕىشد ث یػبختبس

 یٔدبص یغشثبٍِش یىشدٔٛسد اػتفبدٜ دس سٚ یحسا ٞبی یهتىٙ

ساثغٝ  ػبصی یسٔبوٛفٛس، وٕفب ػبصی ٔذَؿبُٔ  یٍب٘ذثش ِ ی ٔجتٙ

ٝ ٔٛاسد ثب تٛخٝ ث .(8) اػت یٚ ٞٛؽ ٔلٙٛػیت فؼبِ -ػبختبس

سػذ یبفتٗ تشویجبت خذیذ  ٘ظش ٔی ٔغشح ؿذٜ دس ثخؾ لجُ، ثٝ

دس ػشعبٖ ثب ػٛاسم خب٘جی وٕتش ٚ  صایی سي خٟت ٟٔبس

تٛا٘ذ تبػیش ثؼضایی دس دسٔبٖ داؿتٝ ثبؿذ.  ش ٔیاثشثخـی ثبلات

دس ایٗ ٔغبِؼٝ اص عشاحی داسٚ ٔجتٙی ثش ِیٍب٘ذ ثذیٗ ٔٙظٛس، 

اػتفبدٜ ؿذٜ اػت تب ثتٛاٖ ثٝ ثٟتشیٗ تشویجبت ٟٔبسوٙٙذٜ 

دػت یبفت. لاصْ ثٝ روش اػت وٝ دس ثخؾ  VEGF ٌیش٘ذٜ

 Quantitative ػبصی ٔذَعشاحی داسٚ ٔجتٙی ثش ِیٍب٘ذ اص 
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  ػزٍق اًذٍتليال رضذ فاکتَر دٍم گيزًذُ هْارتزکيثات  تيَلَصیکی جْت  ضٌاسایی

… ّای ایزاى دختز داًطگاُضيَع چاقی در داًطجَیاى   

 

)QSAR activity relationship-ructurest ) ٝثٟشٜ ٌشفت

ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙی ثش فیّتش ٚ ؿذٜ اػت ٚ ثشخی اص سٚؽ

ٞب  ثٝ ٔٙظٛس ا٘تخبة ثٟتشیٗ ٚیظٌی (Embedded)  تؼجیٝ ؿذٜ

 ثشداس ٔبؿیٗثٙذ  چٙیٗ اص ٔذَ عجمٝ ٞٓاتخبر ؿذٜ اػت. 

ؿیٗ ٔب یبدٌیشی ٞبی سٚؽپـتیجبٖ اػتفبدٜ ؿذٜ اػت صیشا 

، ٞؼتٙذ ثبلا پزیشی تؼٕیٓ لبثّیت داسای ٔؼٕٛلاً SVM ٔب٘ٙذ

 ثٝ اػت لبدس آٔٛصؿی، ٞبی دادٜ ثٝ تٛخٝ ثب ٔذَ وٝ ٔؼٙب ثذاٖ

 ثٝ SVM دٞذ، تـخیق سا ٘بؿٙبختٝ ٚ خذیذ ٞبی دادٜ دسػتی

 ٕٔىٗ ٚ اػت وٓ ٘ؼجتبً ٞب ٕ٘ٛ٘ٝ تؼذاد وٝ ٔٛاسدی دس خٛثی

 اص اػتفبدٜ ثب .داسد ٛثیخ ػّٕىشد ثبؿٙذ، غیشخغی ٞب دادٜ اػت

 ٔذَ ٘یض سا غیشخغی تشویجبت تٛا٘ذ ٔی SVM ای، ٞؼتٝ تٛاثغ

 ٚالؼی ٔؼبئُ اص ثؼیبسی صیشا اػت ٟٔٓ ثؼیبس أىبٖ ایٗ. وٙذ

 دس ثبلایی ٔمبٚٔت SVM ٔؼٕٛلاً .ٞؼتٙذ غیشخغی سٚاثظ داسای

 ٕٞیٗ اص اػتفبدٜ ثب اػت لبدس ٚ داسد ٘ٛیضی ٞبی دادٜ ثشاثش

 دس .دٞذ تـخیق ٚالؼی ٞبی دادٜ اص سا ٘ٛیضی ٞبی دادٜ أىبٖ،

 ٚ تفؼیش لبثُ ساحتی ثٝ  SVM ٞبی ٔذَ حبلات، اص ثشخی

 چٝ وٝ فٟٕیذ تٛاٖ ٔی وٝ ٔؼٙب ایٗ ثٝ ٞؼتٙذ، تٛخیٝ

چٙیٗ  ٞؼتٙذ ٞٓ تبثیشٌزاس ٔذَ ٌیشی تلٕیٓ دس ٞبیی ٚیظٌی

 وٝ وٙذ ٔی فشاٞٓ سا ٞب ٚیظٌی فضبی ثش تشی دلیك وٙتشَ أىبٖ

ٞؼتٙذ  ٟٔٓ ٔؼئّٝ ثشای ؿذٜ ا٘تخبة ٞبی ٚیظٌی وٝ ٔٛاسدی دس

 ثبؿذ. ٟٔٓ ثؼیبس تٛا٘ذ ٔی

 تزرسی رٍش

دْٚ فبوتٛس ٔٛسد ٘یبص دس ایٗ پظٚٞؾ ٔتـىُ اص ٌیش٘ذٜ   دادٜ

 ثش ٔـتُٕ وٝ ،ثبؿذٔی (VEGFR2) سؿذ ا٘ذٚتّیبَ ػشٚق

ثشای اػتخشاج ِیٍب٘ذٞبی ٔٛسد ٔغبِؼٝ دس  اػت. تشویت 12020

ؾ اص پبیٍبٜ ایٙتش٘تی ایٗ پظٚٞ

https://www.bindingdb.org  .اػتفبدٜ ؿذٜ اػت 

ٞب دس ثٝ ٔٙظٛس پیؾ پشداصؽ دادٜ: ّا پيص پزداسش دادُ

ثبؿٙذ، ثٝ  ٔی  sdfاثتذا تشویجبت ٔٛسد ٔغبِؼٝ وٝ ثٝ فشٔت

ٞبیی ثب ؿٛ٘ذ تب ِٔٛىَٛ ٔی، ٔتٕبیض  كٛست ٔٙحلش ثٝ فشد

 9271 ثٝ ٔشحّٝ ایٗ دسذ. ؿٛ٘ػبختبس ٔـبثٝ ٚ یىؼبٖ حزف 

پغ اص اكلاح ػبختبسی  .یبثیٓ ٔی دػت فشد ثٝ ٔٙحلش تشویت

ٌشدد. ثشای ا٘دبْ اص تشویجبت ثٝ كٛست ػٝ ثؼذی اػتفبدٜ ٔی

 .ایٓثشدٜثٟشٜ Openbabelٞب اص ٘شْ افضاس پشداصؽ ایٗ پیؾ

وّیٝ : Dragonّای تزکيثات تا ًزم افشار ٍیضگیاستخزاج 

ٚ ثب اػتفبدٜ اص  Dragon ٛػظ ٘شْ افضاسٞبی پیـٟٙبدی تٚیظٌی

دس ایٗ دػتٝ ا٘تخبة ٚیظٌی آٖ كٛست ٌشفتٝ اػت.  22تٕبْ 

 3224تؼذاد  Dragon 5.5 2007افضاس ٔغبِؼٝ ثب اػتفبدٜ اص ٘شْ

یه  Dragon خشٚخی ٘شْ افضاس ٌیشد.ٚیظٌی دس اختیبس لشاس ٔی

 ثٝ فشْ صیش اػت:  ٔبتشیغ ػذدی
 (1ساثغٝ )

 

 

 ٞب اػت. تؼذاد ٚیظٌی nٞب ٚ  ؼذاد ِٔٛىَٛت mدس ایٙدب 

 (IC50)استخزاج هيشاى فؼاليت ّز ليگاًذ 

اػتفبدٜ اص ثبؿذ. ثب ٔی IC50ٞذف ایٗ ٔغبِؼٝ تخٕیٗ ٔمبدیش 

ٞب ٔٛسد ثشسػی لشاس ٌشفت،  IC50٘ٛیؼی پبیتٖٛ ٔیبٍ٘یٗ  ثش٘بٔٝ

ٞب ثبلای یه ٔیىشٚٔٛلاس  IC50ثذیٗ كٛست وٝ اٌش ٔیبٍ٘یٗ 

تش اص ایٗ ( ٚ اٌش پبیی2573ٖٗ غیشٟٔبسوٙٙذٜ )ثبؿذ ثٝ ػٙٛا

ٌشفتٝ ؿذٜ  ٘ظش ( دس5896آػتب٘ٝ ثبؿذ ثٝ ػٙٛاٖ ٟٔبسوٙٙذٜ )

اػت وٝ ایٗ آػتب٘ٝ ثب تٛخٝ ثٝ ٔغبِؼبت ٌزؿتٝ ٚ ػؼی ٚ 

دػت آٔذٜ اػت. لاصْ ثٝ ٝ خغبٞبی ٔشثٛط ثٝ ٔغبِؼبت پیـیٗ ث

 IC50روش اػت وٝ ثشخی اص تشویجبت ثٝ ػّت ٘ذاؿتٗ ٔمذاس 

 حزف ٌشدیذ٘ذ.

ٞب یىی اص پشداصؽ دادٜپیؾ: فؼاليت-ساختار کوی راتطِ

ٔحؼٛة ٔی QSAR ػبصی ٔذَ تشیٗ ٔشاحُ پشداصؿی دس ٟٔٓ

ٌشٞبی ِٔٛىِٛی ثٝ ٔذَ  ؿٛد. دس ٚالغ، ٍٞٙبْ اػٕبَ تٛكیف

ؿٛ٘ذ ٞب ٔٛاخٝ ٔیآٔبسی، اغّت ٔحممبٖ ثب حدٓ ٚػیؼی اص دادٜ

ٞب  ٌش تشیٗ تٛكیفخبة ثٟیٙٝتٛخٝ ثٝ ٔحذٚدیت صٔب٘ی، ا٘ت وٝ ثب

ٞبی ضشٚسی اػت. ثٝ ػجبست دیٍش، فشآیٙذ تـخیق ٚیظٌی

ثب صیش  ٔؼئّٝ ٔٙظٛس ثشسػی ٞبی تىشاسی ثٝٔفیذ ٚ حزف ٚیظٌی

ٞبی ٔشتجظ، دس ساػتبی ػّٕىشد ثٟتش ٔذَ، ای اص ٚیظٌیٔدٕٛػٝ

-ؿٛد. ضشٚست ا٘تخبة ٚیظٌی سا ٔیا٘تخبة ٚیظٌی ٘بٔیذٜ ٔی

یچیذٌی ٔذَ، ثٟجٛد ػّٕىشد سٚؽ، افضایؾ تٛاٖ دس وبٞؾ پ

ٞذف  .(9) ثیٙی ٚ وبٞؾ صٔبٖ ٔحبػجٝ خلاكٝ ٕ٘ٛددلت پیؾ

 یـتشیٗاص ث ای یشٔدٕٛػٝا٘تخبة ص یظٌی،ا٘تخبة ٚ یاكّ
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  ٍ ّوکاراىػزتی  ًَضيي
 

ثضسي اػت وٝ ثتٛا٘ذ  یٞب ٕٞجؼتٝ اص ٔدٕٛػٝ دادٜ ٞبی یظٌیٚ

ٚ ٘ـبٖ  یفٜ سا تٛكٔدٕٛػٝ داد ٞبی یظٌیٕٞٝ ٚ یاكّ یظٌیٚ

ٔدٕٛػٝ دادٜ  یهثب اػتفبدٜ اص  یظٌیا٘تخبة ٚ یٙذفشآ .دٞذ

 ثٝ ثٝ كٛست ٔشحّٝ یضشٚس یٞبیظٌیؿشٚع ٚ ا٘تخبة ٚ یاكّ

ٞبی ا٘تخبة دس ایٗ پظٚٞؾ اص سٚؽ .(10)دؿٛ یٔ ا٘دبْٔشحّٝ 

ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙی ٚیظٌی ٔجتٙی ثش فیّتش ؿبُٔ سٚؽ

 ٚ اعلاػبت ٔتمبثُ (FS) ، أتیبص فیـش(CFS) ثش ٕٞجؼتٍی

(MI )ٓٞ ٚ ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌی تؼجیٝ ؿذٜ ؿبُٔ چٙیٗ اص سٚؽ

ثشای  اػتفبدٜ ؿذٜ اػت. LASSO   ٚElastic Netٞبی سٚؽ

پـتیجبٖ ثىبس ٌشفتٝ  ثشداس ٔبؿیٗذ، سٚؽ ثٙػبخت ٔذَ عجمٝ

 یبدٌیشی ٞبی اٍِٛسیتٓ اص یىی پـتیجب٘ی ثشداس ٔبؿیٗؿذٜ اػت. 

 . اػت ٘ظبست تحت ٔبؿیٙی

 ًتایج

ثٝ ٔٙظٛس اسصیبثی ٔذَ دس اثتذا دادٜ ٞب : ارسیاتی رٍش اجزا

تمؼیٓ  ،% دادٜ ٞب30 ،ٚ آصٖٔٛ ،ٞب % داد70ٜ ،ثٝ دٚ ٌشٜٚ آٔٛصؽ

 ثٝ ٔٙظٛس ثشسػی ػّٕىشد ٔذَ دس حیٗ آٔٛصؽ،دس ادأٝ ؿذ٘ذ. 

سٚؽ اػتب٘ذاسد  وٝ یه k-fold ثُٔتمب یسٚؽ اػتجبسػٙداص 

 یبدٌیشی یىشثٙذیپ یب یتٓاٍِٛس یهػّٕىشد  یٗتخٕ یثشا

ٞبی  ، ثش سٚی دادٜٔدٕٛػٝ دادٜ اػت یه یثش سٚ یٗٔبؿ

-k-fold Crossاػتفبدٜ ؿذٜ اػت. دس ٚالغ آٔٛصؽ

Validation یه یثش سٚ یٗٔبؿ یبدٌیشی یٞب ذَٔ یبثی، اسص 

ٔؼَٕٛ  k-fold ثُٔتمب یٔدٕٛػٝ دادٜ ثب اػتفبدٜ اص اػتجبسػٙد

ٔدٕٛػٝ دادٜ  یه k-fold ثُٔتمب یاػت. سٚؽ اػتجبسػٙد

دػتٝ kاص  یهوٙذ. ثٝ ٞش یٔ یٓتمؼ دػتٝ یىتبk ٔحذٚد سا ثٝ 

 آصٔبیؾٔدٕٛػٝ  یهؿٛد وٝ ثٝ ػٙٛاٖ یدادٜ ٔ یٞب فشكت

ٞبی دػتٝ وٝ ٕٞٝ یٝ ؿذٜ اػتفبدٜ ؿٛد، دس حبِػمت ٍ٘ٝ داؿت

یاػتفبدٜ ٔ یٔدٕٛػٝ دادٜ آٔٛصؿ یهػٙٛاٖ ٔدٕٛػبً ثٝ یٍشد

 یٞبؿٛ٘ذ ٚ دس ٔدٕٛػٝیٔ ٔتٙبػت k یٞبؿٛ٘ذ. ٔدٕٛع ٔذَ

ػّٕىشد ٌضاسؽ  یبٍ٘یٗؿٛ٘ذ ٚ ٔیٔ یبثیاسص kآصٖٔٛ ٍٟ٘ذاس٘ذٜ 

لشاس دادٜ ؿذٜ  5ثشاثش   n-spilit ٚ n-repeatدٚ پبسأتش  ؿٛد.یٔ

ٞب اص ٘ظش دلت ٚ ػبیش وٝ ثٝ ثٟتشیٗ ٔذٍَٞٙبٔی .اػت

، ٔب٘ذٜٞبی ثبلیدسكذ دادٜ 30پبسأتشٞبی اسصیبثی سػیذیٓ اص 

 ؿٛد.ثٝ ػٙٛاٖ اسصیبثی ٟ٘بیی اػتفبدٜ ٔی ٞبی آصٖٔٛ، دادٜ

ثشای ثشسػی ػّٕىشد ٔذَ اص چٟبس ؿبخق اسصیبثی: 

(، Specificity ) (، اختلبكی ثٛدSensitivityٖ ) حؼبػیت

 Matthews Correlation ) ( Accuracyٚ ) كحت

Coefficient) MCC  (،4-1)وٝ ثب اػتفبدٜ اص ٔؼبدلات 

 .(11) ا٘ذ، اػتفبدٜ ٌشدیذٜ اػت ٔحبػجٝ ؿذٜ
   (1ساثغٝ)

 
             (2ساثغٝ )

 

 
                          (3ساثغٝ )

 

 
    (4ساثغٝ)

  

دٞٙذٜ تؼذاد  ، ٘ـبٖ TP (True Positive) ٚالؼی ٔثجت

 ػٙٛاٖ ثٝ  دسػتی ثٝ ٔٙبػت اػت وٝ   تشویجبت ثبصداس٘ذٜ

 .ا٘ذ ؿذٜثٙذی  عجمٝ ثبصداس٘ذٜتشویجبت 

 دٞٙذٜ تؼذاد ٘ـبٖ ، TN (True Negative)ٚالؼی ٔٙفی

ػٙٛاٖ تشویجبت  دسػتی ثٝ  اػت وٝ ثٝ  غیشثبصداس٘ذٜ تشویجبت

 .ا٘ذ ؿذٜ ثٙذی  غیشثبصداس٘ذٜ عجمٝ

دٞٙذٜ تؼذاد  ٘ـبٖ ، FP(False Positive)وبرةٔثجت

ػٙٛاٖ تشویجبت   اؿتجبٜ ثٝ ثٝ  ٝاػت و غیشثبصداس٘ذٜتشویجبت 

 .ا٘ذ ؿذٜ ثٙذی  ثبصداس٘ذٜ عجمٝ

دٞٙذٜ تؼذاد  ٘ـبٖ، FN (False Negative)وبرةٔٙفی

اؿتجبٜ دس تشویجبت غیش ثبصداس٘ذٜ   اػت وٝ ثٝ  ثبصداس٘ذٜتشویجبت 

 .ا٘ذ ؿذٜ  ثٙذی عجمٝ

ثیٙی  دٞٙذٜ دلت پیؾ ثٝ تشتیت ٘ـبٖ SE ٚ SP دسحبِیىٝ

ثیٙی وّی  كحت پیؾ  (Q)ٞب ٞؼتٙذ، یشثبصداس٘ذٜغٞب ٚ  ثبصداس٘ذٜ

 دٞذ. سا ثشای ٕٞٝ تشویجبت ٔٛخٛد دس ٔدٕٛػٝ دادٜ ٘ـبٖ ٔی

MCC  ٗتشیٗ ؿبخق ثشای ویفیت  ، 1ٟٓٔتب  -1، ثب ٔمبدیش ثی

. لاصْ ثٝ روش اػت وٝ دس ایٗ (11) اػت ثٙذی ثبیٙشی عجمٝ

ثبصداس٘ذٜ ٚ ٔٛاسد ٔٙفی ثٝ تشویجبت د ٔثجت ثٝ پظٚٞؾ ٔٛاس

 اؿبسٜ داسد. غیش ثبصداس٘ذٜتشویجبت 
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  ػزٍق اًذٍتليال رضذ فاکتَر دٍم گيزًذُ هْارتزکيثات  تيَلَصیکی جْت  ضٌاسایی

… ّای ایزاى دختز داًطگاُضيَع چاقی در داًطجَیاى   

 

ثٝ ٔٙظٛس تٙظیٕبت اِٚیٝ ٔذَ : رٍش ليگاًذ تٌياى

ػبصی  ثشداسپـتیجبٖ ٚ ٘یض ا٘تخبة وشُ٘ ٔٙبػت خٟت پیبدٜ ٔبؿیٗ

ثشداسپـتیجبٖ ثب چٟبس وشُ٘ ٔختّف آٖ ٔذَ، اثتذا ٔذَ ٔبؿیٗ

ثب تٛخٝ ثٝ  .صیبثی ٔذَ ٌضاسؽ ؿذٜ اػتاخشا ٚ ٔؼیبسٞبی اس

پـتیجبٖ ثٝ ٕٞشاٜ چٟبس  ثشداس ٔبؿیٗوٝ ٔذَ  1ٔمبدیش خذَٚ 

ٞب آٔبدٜ ؿذٜ اػت وشُ٘ ٔختّف آٖ ثش سٚی تٕبٔی ٚیظٌی

ثشای تٕبْ ٔؼیبسٞبی ٌضاسؽ ؿذٜ  RBFٔـخق ٌشدیذ وٝ وشُ٘ 

 ثشداس ٔبؿیٗ RBFداسای ثبلاتشیٗ كحت اػت ثٙبثشایٗ اص وشُ٘ 

 ػبصی ٔذَفشم ثشای ا٘دبْ ثٝ ػٙٛاٖ وشُ٘ پیؾ پـتیجبٖ

، خض ثٟتشیٗ وشُ٘ RBFُ وٝ وش٘ یحبِ اػتفبدٜ ؿذٜ اػت.

 ؿبُٔثش فیّتش ٔجتٙی ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌیٔـخق ؿذ اص سٚؽ

، أتیبص (CFS) ثش ٕٞجؼتٍی ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙیسٚؽ

دس سٚؽ  ؿٛد. ، ثىبس ٌشفتٝ ٔی(MIFS)فیـش، اعلاػبت ٔتمبثُ

ٞبی داسای  ، ٚیظٌی(CFS)ثش ٕٞجؼتٍی بة ٚیظٌی ٔجتٙیا٘تخ

ثٝ دِیُ اثش یىؼب٘ی وٝ ثش سٚی ٔذَ  95ثیـتش اص % ٕٞجؼتٍی

ٞبی ا٘تخبة  اػت. دس ػبیش سٚؽ خٛاٞٙذ داؿت حزف ؿذٜ

 (،MIFS) ٚ اعلاػبت ٔتمبثُ (FS) ٚیظٌی ؿبُٔ، أتیبص فیـش

بیی ٞثٝ ٞش ٚیظٌی أتیبصی اختلبف دادٜ ؿذٜ اػت وٝ ٚیظٌی

ثب تٛخٝ  ثب أتیبصٞبی ثضسٌتش اص كفش ٚ ٔثجت  ا٘تخبة ٌشدیذ٘ذ.

ؿٛد وٝ  ٔـخق ٔی 2ثٝ ٔؼیبسٞبی ٌضاسؽ ؿذٜ دس خذَٚ 

ٞبیی وٝ اص سٚؽ ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙی ثش ٕٞجؼتٍی ٚیظٌی

(CFS) ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌی دػت آٔذٜ، ٘ؼجت ثٝ ػبیش سٚؽٝ ث

سػذ  ، ِزا ثٝ ٘ظش ٔیثبؿذٔجتٙی ثش فیّتش ٘تبیح ثٟتشی سا داسا ٔی

دػت آٔذٜ اص سٚؽ ا٘تخبة  ٞبی ثٝثش سٚی ٚیظٌی ػبصی ٔذَ

، ٘تبیح ثٟتشی سا ثٝ ٕٞشاٜ (CFS)ٚیظٌی ٔجتٙی ثش ٕٞجؼتٍی 

اص  CFS-RBFخٛاٞذ داؿت. دس ٌبْ ثؼذ ثشای استمب ٔذَ سٚی 

ؿذٜ ثشای ٟ٘بیی وشدٖ ٔذَ اػتفبدٜ ٞبی ٔجتٙی ثشتؼجیٝ سٚؽ

 یثش سٚ RBFثب وشُ٘  یجبٖپـت اسثشد ٔبؿیٗٔذَ  ؿذٜ اػت.

ؿذٜ ٘ـبٖ داد وٝ تؼجیٝ  ثش یٔجتٙ یظٌیا٘تخبة ٚ یٞبسٚؽ

٘تبیح تمشیجب ٔـبثٟی سا  Elasctic Net   ٚLASSOٞبی سٚؽ

ٔلاحظٝ  3 عٛس وٝ دس خذَٚ حبَ ٕٞبٖ ثبؿٙذ ثب ایٗ داسا ٔی

 داسای ٔمذاس حؼبػیت ٚ كحت Elasctic Net ٌشدد سٚؽ ٔی

 ثبؿذ.ٔی ثبلاتشی ٘ؼجتبً

 
 پـتیجبٖ ثشداس ٔبؿیٗٞب ثشای ا٘تخبة ثٟتشیٗ وشُ٘ ػبصی ٔذَ سٚی وّیٝ ٚیظٌیپیبدٜ :1خذَٚ

 )%( اختصاصی )%( حساسيت )%( ضزیة ّوثستگی هتيَ )%( صحت ًَع کزًل

RBF  81/ 8)P=0/008(  57/7)P=0/046(  92/3)P=0/01(  82/4)P=0/006(  
Linear  )7/77 P=  (012/0   )7/49 P=  (065/0   )7/83 P=  (013/0   )8/82 P=  (01/0  

Polynomial 75/8 )P=0/008(  42/4 )P=0/063(  96 )P=0/004(  74/7 )P=0/006(  
Sigmoid )2/63 P=  (009/0   )7/16 P=  (053/0  )4/73 P=  (017/0   )9/71 P=  (006/0  

 
 

 ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙی ثش فیّتشسٚؽثش سٚی ثشخی اص  RBFپـتیجبٖ ثب وشُ٘  ثشداس ٔبؿیٗػبصی ٔذَ پیبدٜ :2خذَٚ

رٍش ّای اًتخاب ٍیضگی هثتٌی تز 

 فيلتز
 )%( صحت ّا تؼذاد ٍیضگی

ضزیة ّوثستگی 

 )%( هتيَ
 )%( اختصاصی )%( حساسيت

  )P=0/008(  57/7 )P=0/046(  92/3 )P=0/01(  82/4)P=0/006( 81/8  3224 ثذٖٚ ا٘تخبة ٚیظٌی RBFوشُ٘ 
4/82(  1431 ثش ٕٞجؼتٍیا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙی  P=  (008/0   )1/59 P=  (046/0   )2/92 P=  (006/0   )1/83 P=  (007/0  

  )P=0/011(  57 )P=0/063(  91/9 )P=0/016(  82/3 )P=0/008( 81/5 1859 اعلاػبت ٔتمبثُ
2/81(  1117 أتیبص فیـش P=  (01/0   )2/56 P=  (062/0   )9/92 P=  (012/0   )8/81 P=  (007/0  
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 ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙی ثش تؼجیٝ ؿذٜ ثشسٚی سٚؽ RBFپـتیجبٖ ثب وشُ٘  ثشداس ٔبؿیٗػبصی ٔذَ  دٜپیب :3خذَٚ

 اختصاصی)%( حساسيت)%( ضزیة ّوثستگی هتيَ)%( صحت)%( ّاتؼذاد ٍیضگی رٍش اًتخاب ٍیضگی هثتٌی تز تؼثيِ

Elastic- Net  200 81/6 )P=0/006(  54 )P=0/043(  93/3)P=0/004(  82/5 )P=0/005(  

Least Absolute Shrinkage and 

Selection Operator (LASSO) 
78  )8/80 P=  (006/0   )52 P=  (039/0   )4/92 P=  (007/0   )2/82 P=  (003/0  

 

 تحث

ٞبی لجُ ثٝ آٖ اؿبسٜ ؿذ، ٞذف  ٕٞبٍ٘ٛ٘ٝ وٝ دس ثخؾ

اكّی ایٗ ٔغبِؼٝ ؿٙبػبیی تشویجبت خذیذ ثٝ ػٙٛاٖ 

ثبؿذ. ثشای ایٗ ٔٙظٛس  عبٖ ٔیدس ػش صایی سئٟبسوٙٙذٜ 

ٞبی یبدٌیشی ٔبؿیٗ  سٚؽ ِیٍب٘ذ ثٙیبٖ ثش ٔجٙبی سٚؽ

ٞب، پیـٟٙبد ؿذ. یىی اص ٔـىلات ٟٔٓ ٚ سایح دس ایٗ سٚؽ

ٌش دس ٔمبثُ تؼذاد وٓ تشویت اػت وٝ  تؼذاد صیبد تٛكیف

غبِجب ٔٙدش ثٝ ٔـىُ ثیؾ ثشاصؽ دس ٍٞٙبْ آٔٛصؽ ٔذَ 

ـىُ سٚؽ اػتخشاج ٚ ؿٛد. ثشای خٌّٛیشی اص ایٗ ٔ ٔی

ثٙذ  وٝ سٚؽ عجمٝ ؿٛد. اص آ٘دبیی وبٞؾ ٚیظٌی پیـٟٙبد ٔی

ٞبی ٔٛفك دس  ، یىی اص سٚؽSVMپـتیجبٖ،  ثشداس ٔبؿیٗ

حٛصٜ عشاحی داسٚ ثٛدٜ اػت، ِزا دس ایٗ ٔغبِؼٝ ثش آٖ ؿذیٓ 

ٞبی وبٞؾ ٚ اػتخشاج ثٟیٙٝ تشیٗ  وبسٌیشی سٚؽٝ تب ثب ث

بػبیی تشویجبت ضذ ٞب ثٝ ثٟتشیٗ ٔذَ ثشای ؿٙ ٚیظٌی

اثتذا،  ثشای سػیذٖ ثٝ ایٗ ٞذف،دػت پیذا وٙیٓ.  صایی سي

ثشای ؿٙبػبیی ؿٛد.  SVMتلاؽ ثش آٖ ؿذ تب ثٟتشیٗ ٔذَ 

ٞبی  دػت آٚسدٖ ثٟتشیٗ وشُ٘ چٟبس ٞؼتٝ سایح ثٝ ٘بْٝ ث

RBF ،Linear ،Polynomial  ٚSigmoid  ٝٔٛسد ٔغبِؼ

٘تبیح سا داؿت. ثٟتشیٗ  RBFلشاس ٌشفت. دس ایٗ ٔیبٖ وشُ٘ 

ثش  ٔجتٙی ٚیظٌیٞبی وبٞؾ ثٝ ثشسػی سٚؽدس ادأٝ 

 ثش ٕٞجؼتٍی ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙیسٚؽ ؿبُٔفیّتش

(CFS)ُأتیبص فیـش، اعلاػبت ٔتمبث ، (MIFS)  ٝپشداخت

ثش  ٞب سٚؽ ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙیؿذ. وٝ دس ٔیبٖ آٖ

 دس ثٟتشیٗ ٘تیدٝ سا ثٝ ٕٞشاٜ داؿت. (CFS) ٕٞجؼتٍی

ؿذٜ ثشای  ٞبی ٔجتٙی ثشتؼجیٝ پبیبٖ ثشای استمب ٔذَ، سٚؽ

 Elastic- Netدس پبیبٖ سٚؽ  ٟ٘بیی وشدٖ ٔذَ اػتفبدٜ ؿذ.

 % ثٟتشیٗ سٚؽ پیـٟٙبد ؿذ.6/81ثب دلت 

 گيزی ًتيجِ

ٞبی ٘بؿی اص  ثیٕبسی ثشای خذیذ ٞبی دسٔبٖ ثٝ أشٚصٜ ٘یبص

 ٚ ضشٚسی اػت. وـف تش وٛتبٜ صٔب٘ی ثبصٜ یه دس ػشعبٖ

 یه وـف ثشای ٔشحّٝ چٙذیٗ ؿبُٔ ػٙتی داسٚی تٛػؼٝ

 اػت. ثٙبثشایٗ وـف ثبصاسیبثی تبییذیٝ وؼت ٚ خذیذ داسٚی

 ضشٚسی داسٚ وـف صٔب٘ی ثبصٜ وبٞؾ ثشای خذیذ ساٞىبسٞبی

عشاحی ٔحبػجبتی داسٚ وٝ ثش دٚ سٚؽ ٔجتٙی ثش ِیٍب٘ذ  .اػت

 ٞب ٚ ٚ ٔجتٙی ثش ػبختبس اػتٛاس اػت دس خٟت وبٞؾ ٞضیٙٝ

صٔبٖ سٚؿی ٔٛثش اػت. دس ایٗ ٔغبِؼٝ ٌیش٘ذٜ دْٚ فبوتٛس سؿذ 

اػت ٚ دس  صایی سيٌیش٘ذٜ ٞبی ٟٔٓ ء ا٘ذٚتّیبَ ػشٚق وٝ خض

ثٝ وٕه ، وٙذٞب ٘مؾ ٔٛثش ایفب ٔی ثؼیبسی اص ػشعبٖ

ٞبی ٔجتٙی ثش ِیٍب٘ذ وٝ یىی اص سٚؽ QSAR ػبصی ٔذَ

 ثشداس ٔبؿیٗٔٛسد ثشسػی لشاس ٌشفت ثب اػتفبدٜ اص ٔذَ اػت 

ٞبی ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙی ثش وبسٌیشی سٚؽپـتیجبٖ ٚ ثٝ

فیّتش، ٘ظیش سٚؽ ا٘تخبة ٚیظٌی ٔجتٙی ثش ٕٞجؼتٍی، 

ٞبی ا٘تخبة  اعلاػبت ٔتمبثُ، أتیبص فیـش ٚ ثشخی اص سٚؽ

ٔؼیبس ٞبی  Lasso ،Elastic Netٞبی ٚیظٌی ٘ظیش سٚؽ

اسصیبثی ٔذَ ٘ظیش كحت، ضشیت ٕٞجؼتٍی ٔتیٛ، حؼبػیت ٚ 

ختلبكی ثٛدٖ ٌضاسؽ ٌشدیذ وٝ اص ایٗ ٔیبٖ، سٚؽ ا٘تخبة ا

ٚیظٌی ٔجتٙی ثش ٕٞجؼتٍی ثبلاتشیٗ كحت سا ثٝ خٛد 

ٞبی ثٝاختلبف داد ٚ ثشتشی ایٗ سٚؽ ٘ؼجت ثٝ ػبیش سٚؽ

كحت وبسٞبی ا٘دبْ ؿذٜ سا وبسٌشفتٝ ؿذٜ ٘ـبٖ دادٜ ؿذ. 

 ٞبی آصٔبیـٍبٞی ٞٓ ٔٛسد اسصیبثی لشاس داد وٝتٛاٖ ثب سٚؽٔی

ٞبی آصٔبیـٍبٞی ٚ صٔبٖ ٔتبػفب٘ٝ ثٝ ػّت ٞضیٙٝ ثبلای سٚؽ

ثش ثٛدٖ فشایٙذٞب ایٗ ٔشحّٝ كٛست ٘پزیشفتٝ اػت وٝ اص خّٕٝ 

 . ثبؿذٞبی ایٗ پظٚٞؾ ٔی ٞب ٚ وبػتی ٔحذٚدیت
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Introduction: In our current era, the prevalence of cancer and its associated mortality rates have 

become a pressing concern. As such, finding effective methods for treating cancer has become a matter 

of significant importance. Abnormal angiogenesis is one of the common characteristics of different 

types of cancer. So far, the inhibition of vascular endothelial growth factor receptor 2 signaling 

pathway has received much attention due to its pro-angiogenic role. Therefore, finding reliable 

computational models to identify inhibitors can be effective in reducing time and cost. The purpose of 

this study was to use the support vector machine method to classify compounds into two inhibitory and 

non-inhibitory groups. 

Methods: In order to implement the machine learning model, the ligands studied in this research were 

extracted from the https://www.bindingdb.org database and after passing the necessary pre-processing, 

some filter-based and embedded feature selection methods were used.  After extracting the descriptors 

from the data, using the feature selection algorithm based on correlation, the dimensions of the data 

have been reduced in order to avoid overfitting the model. The classification task utilized a support 

vector machine model, employing various kernels such as Radial Basis Function (RBF), Polynomial, 

Sigmoid, and Linear.  

Results: The implementation of the support vector machine model with the RBF kernel along with the 

feature selection method based on correlation has resulted in a higher accuracy of 82.4% (P=0.008) 

compared to other feature selection methods used in this study. 

Conclusion: Observations indicate that the correlation-based feature selection method is more accurate 

than other methods used in this study. 

Keywords: Vascular Endothelial Growth Factor Receptor II, Quantitative Structure-Activity 

Relationship, Support Vector Machine, Angiogenesis. 
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