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ABSTRACT
Introduction: Mineral oil, a key component of metalworking fluids, is a complex mixture that generates 
aerosols during industrial processes, posing significant respiratory health risks such as laryngeal cancer, 
asthma, and lung cancer. The NIOSH 5026 method uses Fourier Transform Infrared Spectroscopy (FTIR) 
to assess exposure to mineral oils. However, the diverse and complex compositions of mineral oils cause 
significant spectral interferences. Partial Least Squares (PLS) and Artificial Neural Networks (ANN) are 
advanced modeling methods used to address these interferences without manual intervention. This study 
aimed to predict mineral oil concentrations in an automotive industry using FTIR and modeling methods.
Material and Methods: FTIR spectral data (1500–4000 cm⁻¹) were recorded across 701 wave numbers 
and analyzed using PLS and ANN models. Input (matrix X) consisted of FTIR data, while output (matrix Y) 
represented mineral oil concentrations. Model performance was evaluated using Root Mean Square Error 
(RMSEp).
Results: The ANN model significantly outperformed the PLS model. The overall RMSEp for ANN was 
0.0036, compared to 5.01 for PLS. ANN achieved a regression of 0.997 in the test set, with an average 
error percentage of 3.01%, while PLS yielded an error of 4.792. ANN modeling used 15% of data for 
validation and required fewer than 11 hidden layers to achieve optimal performance.
Conclusion: ANN modeling effectively predicted mineral oil concentrations despite spectral interferences, 
outperforming PLS in accuracy and error reduction. Both methods are viable for evaluating mineral oil 
exposure, but ANN offers superior predictive capabilities.

Keywords: Mineral oil, NIOSH 5026 method, Artificial neural network, Partial least square regression, 
Anticipation
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1.	 INTRODUCTION
Mineral oil, a critical component of 

metalworking fluids, plays a significant role 
in reducing wear and heat during industrial 
operations. However, these oils, when subjected 
to high temperatures, aeration, and rapid surface 
contact, produce aerosols that pose severe health 
risks, such as laryngeal cancer, asthma, and lung 
cancer. Fourier Transform Infrared Spectroscopy 

(FTIR), as described in the NIOSH 5026 method, 
has been widely employed for assessing exposure 
to mineral oils. However, the diverse and complex 
chemical compositions of mineral oils often result 
in extensive spectral interferences, complicating 
accurate analysis.

To address these challenges, advanced 
multivariate modeling methods, including Partial 
Least Squares (PLS) regression and Artificial 
Neural Networks (ANN), have been developed. 
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This study aimed to evaluate and compare the 
predictive capabilities of these two modeling 
methods in determining the concentration of 
mineral oil aerosols, using FTIR spectra in the 
automotive industry.

2. MATERIAL AND METHODS
The study utilized FTIR spectral data from the 

range of 1500–4000 cm⁻¹, recorded across 701 wave 
numbers. Standard solutions with concentrations of 
5, 10, 50, 100, 200, and 250 ppm were prepared using 
mineral oil dissolved in carbon tetrachloride. Each 
concentration was analyzed five times, creating a 
matrix of FTIR spectral data as input (matrix X) and 
mineral oil concentrations as output (matrix Y). 
For ANN modeling, data were split into training 
(70%), validation (15%), and test (15%) sets, and 
the Levenberg-Marquardt algorithm was used for 
optimization. The model’s architecture included 
multiple hidden layers, with adjustments to achieve 
the best performance. For PLS modeling, the same 
dataset was used, focusing on reducing spectral 
interferences and enhancing linear relationships 
between input and output data. Performance 
metrics, including Root Mean Square Error 
(RMSE) and relative error percentages, were used 
to compare the models.

3. RESULTS AND DISCUSSION 
The ANN model outperformed the PLS model 

in all evaluated parameters. The overall RMSE 
for ANN was 0.0036, significantly lower than the 
PLS model’s RMSE of 5.01. Regression coefficients 
for the ANN model in training, validation, and 
test sets were 1, 0.935, and 0.997, respectively. In 
contrast, the PLS model demonstrated a regression 
coefficient of 0.9188.

The ANN model achieved a maximum relative 
error of 0.074%, whereas the PLS model exhibited a 
maximum relative error of 7.71%. This substantial 
difference highlights the ANN model’s superior 
ability to address nonlinear relationships and 
minimize spectral interferences compared to the 
linear nature of the PLS method.

These findings align with prior studies 
emphasizing the robustness of ANN in handling 
complex datasets, such as FTIR spectral data. ANN’s 
ability to self-learn and optimize its structure based 
on input data contributes to its enhanced predictive 
accuracy. In practical applications, the ANN model 
offers a reliable tool for determining occupational 
exposure levels to mineral oils in industrial 
environments.

4. CONCLUSIONS
This study demonstrated the efficacy of 

ANN modeling in accurately predicting the 
concentrations of mineral oil aerosols despite 
the challenges posed by spectral interferences. 
While both ANN and PLS showed acceptable 
performance, ANN consistently outperformed 
PLS in terms of precision and error reduction. 
These findings suggest that ANN can serve as 
a robust alternative to traditional methods for 
evaluating occupational exposure to mineral oils. 
Furthermore, its application can be extended to 
other industries requiring accurate analysis of 
complex chemical mixtures.
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  چکیده
مقدمه: روغن های معدنی، به عنوان یکی از اجزای مهم مایعات فلزکاری، در فرآیندهای صنعتی به صورت آئروسل در 
محیط کار منتشر شده و با ورود از طریق استنشاق به بدن، خطرات جدی مانند سرطان حنجره، آسم، و سرطان ریه 
ایجاد می کنند. روش NIOSH 5026 با استفاده از اسپکتروفتومتری FTIR به ارزیابی میزان مواجهه با روغن های معدنی 
می پردازد. با این حال، ترکیبات شیمیایی متنوع این روغن ها باعث تداخلات گسترده در طیف FTIR می شود. در این 
مطالعه از دو روش مدل سازی حداقل مربعات جزئی )PLS( و شبکه های عصبی مصنوعی )ANN( برای پیش‌بینی 

صحیح غلظت مواجهه‌ی تنفسی با روغن‌های معدنی استفاده شد.

روش کار: داده ها از طیف FTIR در بازه cm⁻¹ 4000-1500 استخراج و در 701 عدد موجی ثبت شد. ماتریس 
طیف )X( به عنوان ورودی و ماتریس غلظت روغن معدنی )Y( به عنوان خروجی برای مدل سازی PLS و ANN در 

نظر گرفته شد. عملکرد مدل ها براساس خطای جذر میانگین مربعات )RMSEp( مقایسه شد.  

یافته ها: در مدل PLS، ضریب رگرسیون 0/9188 و میانگین خطا  4/792  محاسبه شد. در مقابل، مدل ANN با 
استفاده از کمتر از 11 لایه پنهان و 15% داده ها برای اعتبارسنجی، به RMSEp معادل 0/0036  و میانگین خطای 
3.01% دست یافت. همچنین، ANN در مقایسه با PLS دقت بالاتری در تخمین غلظت نمونه های آزمایشی نشان داد

نتیجه گیری: مدل سازی به روش ANN امکان پیش‌بینی دقیق غلظت روغن های معدنی را علی‌رغم تداخلات طیفی 
فراهم می کند. در حالی که هر دو مدل ANN و PLS عملکرد مناسبی داشتند، روش ANN به دلیل دقت بالاتر و خطای 

کمتر، برتری بیشتری در پیش‌بینی غلظت نشان داد.

   کلمات کلیدی:  روغن های معدنی، روش  NIOSH 5026، شبکه عصبی مصنوعی، رگرسیون حداقل مربعات 
جزئی

بکارگیری روش‌های مدلسازی در پیش بینی نتایج آنالیز روغن‌های معدنی باروش 

 )FTIR( مادون قرمز با تبدیل فوریه

تاریخ دریافت: 1403/6/6،          تاریخ پذیرش: 1405/2/13

   فصلنامه بهداشت و ايمني کار                                                                                   جلد 16/ شماره 1/ بهار 1405 صفحات 118-99
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 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 jo

ur
na

ls
.tu

m
s.

ac
.ir

 o
n 

20
26

-0
7-

04
 ]

 

                             3 / 20

https://journals.tums.ac.ir/jhsw/article-1-7307-en.html


فاطمه بغدادی و همکاران

فصلنامه بهداشت و ایمنی کار، جلد 16/ شماره 1/ بهار 1405 102

   مقدمه
به  کاری  فلز  صنایع  جمله  از  مختلف  صنایع  امروزه 
وضعیت  و  هستند  تولید  ابعاد  همه  در  پیشرفت  دنبال 
امر محسوب می‌شود.  این  آنها عامل مهمی در  اقتصادی 
جهت  انسانی  نیروی  و  مادی  منابع  تمام  از  صنایع  این 
افزایش رشد اقتصادی استفاده می‌کنند )1, 2(. به منظور 
ساخت تجهیزات، ابزار، اشیاء، قطعات و سازه ها، تجهیزات 
استفاده می‌شوند که  فلزکاری  فرآیندهای متعددی در  و 
راندمان   است.  برشکاری  عملیات  آنها  مهم ترین  از  یکی 
بالای این عملیات به مقدار زیادی به شرایط برش )سرعت 
و عمق برش( و نرخ تغذیه وابسته است )3(. برای کاهش 
آسیب به تجهیزات، کاهش سایش و گرما، شستن تراشه‌ها، 
ذرات و آلاینده‌ها در نقاط عملیاتی ، از مایعات فلزکاری 
)MWFs(1 استفاده می‌شود که می‌توان بر اساس ساختار، 

آنها به سه دسته زیر طبقه بندی کرد:
1( مایعات برش خالص )روغن‌های معدنی، بدون آب(2

2( مایعات برش محلول )روغن‌های معدنی امولسیون 
شده در آب(3

محلول،  ترکیبات  با  )آب  سنتزی  برش  مایعات   )3
بدون روغن‌های معدنی(4 )4, 5( 

و  اول  نوع  فلزکاری  مایعات  اجزای  مهمترین  از  یکی 
دوم، روغن‌های معدنی5 می‌باشد که مخلوط‌ پیچیده‌ای از 
مواد شیمیایی مختلف است )6(. در فرآیندهای صنعتی به 
با حرکت سریع و دمای  با سطوح  دلیل هوادهی، تماس 
با  آئروسل هایی  صورت  به  روغنی  میست‌های  بالا)7(، 
تا 1 میکرون تولید و در هوای محیط کار  قطرهای 0/1 
آزاد می شوند )8( و به طوری که انستيتوي ملي بهداشت و 
ايمني كار آمریکا )NIOSH(6 تخمین می‌زند 1/2 میلیون 
نفر در ایالات متحده آمریکا در معرض میست های مذکور 

هستند )9(.
بسته به کیفیت فرآیندهای پالایش، روغن‌های معدنی 
1.  Metal Working Fluids
2.  Straight Cutting Fluids
3.  Soluble Cutting Fluids
4.  Synthetic Cutting Fluids
5.  Mineral Oil
6.  Mineral Oil l Institute for Occupational Safety and Health 
(NIOSH)

ترکیبات  مانند  سمی  شیمیایی  مواد  حاوی  بازیافتی، 
آمین8،  اتانول  دی  آمین7،  اتانول  تری   ،N-Nitroso

مشتقات  و  آروماتیک10  پلی  هیدروکربن‌های  فرمالدئید9، 
افراد  سلامت  برای  می‌توانند  که  هستند  آمین11  آلکانول 
به  آئروسل‌ها  این   .)10( باشد  مضر  مواجهه،  معرض  در 
راحتی از طریق استنشاق وارد بدن شده )4( و سبب  بروز 
مطالعات   .)12  ,11( مختلف ‌شوند  تنفسی  بیماری‌های 
گرفتن  قرار  که  داده‌است  نشان  حیوانی  و  اپیدمیولوژیک 
به  منجر  است  ممکن  روغنی  میست‌های  معرض  در 
برونش،  حد  از  بیش  حساسیت  آسم،  حنجره،  سرطان 
بر اساس  لیپوییدی و سرطان ریه شود )13(.  الریه  ذات 
استانداردهای اعلام شده از سوی انجمــن متخصصیــن 
بهداشــت صنعتــی آمریــکا )ACGIH(12، اداره ایمنی و 
بهداشت شغلی آمریکا )OSHA(13، اداره بهداشت و ایمنی 
غلظت‌های  با  مواجهه  تایوان،  دولت  و   14)HSE( بریتانیا 
های  روغن  از  هوا  مکعب  متر  در  گرم  میلی   5 از  بیش 
سبب  می‌تواند  کار،  محیط  در  شده  پالایش  معدنی 
انجمن  بیماری‌های مختلفی گردد )14(.  و  مسمومیت‌ها 
بهداشت حرفه ای ژاپن )JSOH(15 محدودیت کمتری برای 
مکعب(.  متر  بر  میلی گرم   3( است  کرده  اتخاذ  مواجهه 
لازم به ذکر است روغن‌های استفاده شده در فرآیند‌های 
صنعتی دارای ناخالصی بوده و سرطانزا هستند و از این رو 
می‌بایست تا حد امکان مواجهه با روغن‌های تصفیه نشده 

کنترل شود )4( . 
مهم‌ترین پیش نیاز برای هر طرح کنترلی در مواجهه 
آنها  با  ارزیابی دقیق مواجهه شغلی  با روغن‌های معدنی، 
است. در این مطالعه روش NIOSH 5026 مبنا قرار داده 
روش  در  باشد.  نمی  نظر  مد    OSHA-128 روش  و  شد 
بر  معدنی  روغن‌های  با  مواجهه  میزان   ،NIOSH 5026

7.  Triethanol Amine
8.  Diethanol Amine
9.  Formaldehyde 
10.  Polyaromatic Hydrocarbons 
11.  Alkanol Amines
12.  The American Conference of Governmental Industrial 
Hygienists (ACGIH)
13.  Occupational Safety and Health Administration (OSHA)
14.  Health and Safety Executive (HSE)
15.  The Japan Society for Occupational Health (JSOH)

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 jo

ur
na

ls
.tu

m
s.

ac
.ir

 o
n 

20
26

-0
7-

04
 ]

 

                             4 / 20

https://journals.tums.ac.ir/jhsw/article-1-7307-en.html


بکارگیری روش های مدلسازی در پیش بینی نتایج آنالیز روغن های معدنی ..

103فصلنامه بهداشت و ایمنی کار، جلد 16/ شماره 1/ بهار 1405

 )FTIR1( فوریه  تبدیل  قرمز  مادون  اسپکترومتری  اساس 
در  آمده  وجود  به  شیمیایی  ترکیبات  همچنین  و  تعیین 
روغن‌های معدنی مصرف شده، توسط طیف مذکور تحلیل 
به  ای  اشاره   ،NIOSH 5026 روش  در  لیکن  می‌شود. 
محدودیت ها و عدم قطعیت ها وجود ندارد و پیشنهادی 
مشاهده  نتایج   ارتقای  ای  بر  سازی  مدل  کاربری  جهت 

نمی شود.
مهندسی  و  شیمی  علوم  در  عمده  صورت  به   FTIR

شیمی، صنعت تولید دارو و صنایع غذایی مورد استفاده 
برای  آزمایشگاهی  تجهیزات  در  گیرد. همچنین  قرار می 
دستیابی به طیف مادون قرمز جذبی یا نشری یک ماده 
طیف  دستگاه  در  شود.  می  استفاده  گاز  یا  مایع  جامد، 
سنج FTIR  بجای تاباندن یک پرتو تکفام شده به نمونه، 
یک پرتو با هزاران فرکانس یا طول موج مختلف به طور 
همزمان به نمونه تابیده می شود و میزان جذب و چگونگی 
آن آنالیز می گردد. در مرحله بعد، پرتو دیگری با هزاران 
تابانده  نمونه  به  بعدی  نقطه  تولید  برای  دیگر  طول موج 
می شود و این رویه چندین بار تکرار می شود. در پایان، 
تمامی این اطلاعات توسط کامپیوتر گردآوری شده و برای 
تشخیص جذب نمونه در هر نقطه، طول موج جذب شده 

تحلیل می شود )15(.
 جهت تجزیه کمی به کمک  دستگاه FTIR ، سطح 
زیر پیک در یک عدد موجی خاص بررسی می گردد. عدد 
موجی در نواحی مختلف FTIR شاخص گروه های عاملی 
همچون عامل اسیدی، کتنی، الکلی می باشد. از آنجاییکه 
یک گروه عاملی ممکن است در مولکول های مختلف به 
شکل مشترک وجود داشته باشد، احتمال تداخل طیفی 
قابل  با ساختار شیمیایی مشابه  مولکول هایی  FTIR در 

تولید،  فرآیند  به  توجه  با  معدنی  روغن‌های  است.  انتظار 
تصفیه و بازیافت، حاوی مواد افزودنی متنوعی برای بهبود 
 .)16,17( می‌باشند  خود  عملکرد  حفظ  و  مشخصات 
ترکیباتی  به  می‌توان  معدنی  روغن‌های  افزودنی‌های  از 
آمتین  اتانول  دی  آمین،  اتانول  تری  نیتروزآمین،  چون 
ناخالصی‌های   .)18( کرد  اشاره  آمین  آلکانول  و مشتقات 
1.  Fourier Transform Infrared Spectrometer

این ترکیبات  آنالیز  روغن‌های معدنی می‌تواند در فرآیند 
توسط دستگاه FTIR ایجاد تداخل نماید. هر نوع آئروسلی 
) به عنوان مثال دود سيگار( كه در طول موج نزدكي به 
آنالیز  در  كند،  را جذب  قرمز  مادون  اشعه   ۲۹۵۰ 1cm−

آزمایشگاهی تداخل ایجاد می‌نماید چراکه بهترین دامنه‌ی 
 NIOSH 5026 روش   براساس  معدنی  روغن‌های  جذبی 
در هنگام  استفاده از دستگاه طیف سنجیIR ، محدوده 
−1cm 2700 -13200 اعلام شده است )19(. لذا بررسی 

 ،FTIR مدل‌ها و روش‌هایی برای پیش‌بینی و تفسیر نتایج
جهت کمک به حذف اثر تداخلات مذکور تا حد امکان، از 

الزامات بررسی میزان مواجهه با روغن‌های معدنی است.
  اخیراًً شبکه های عصبی مصنوعی )ANN(2 به مدلی 
تشخیص  برای طبقه بندی، خوشه بندی،  مفید  و  محبوب 
شده اند.  تبدیل  رشته ها  از  بسیاری  در  پیش بینی  و  الگو 
به گفته دکتر رابرت هخت-نیلسن )مخترع یکی از اولین 
محاسباتی  سیستم  یک   ANN عصبی(،  کامپیوترهای 
است که از تعدادی عناصر پردازشی ساده و بسیار به هم 
پیوسته تشکیل شده است و می تواند اطلاعات را با کمک 

ورودی‌های خارجی پردازش ‌کند )20(.
را  مصنوعی  عصبی  شبکه‌های  کامل  کاربردهای 
مانند  داده‌ها  تحلیل  و  تجزیه  عوامل  به  توجه  با  می‌توان 
دقت، سرعت پردازش، تأخیر، عملکرد، تحمل خطا، حجم، 
برای  و   )21 ,9( ارزیابی کرد  و همگرایی  پذیری  مقیاس 
تشخیص تصویر، پردازش زبان طبیعی آنها را توسعه داده 
و استفاده کرد )9(. همچنین شبکه‌های عصبی مصنوعی 
قادر به رسیدگی به مشکلات در کشاورزی، علوم پزشکی، 
کالا  تجارت  مهندسی،  امنیت،  مدیریت،  مالی،  آموزش، 
عصبی  شبکه‌های  ساده،  توضیح  یک  در  هستند.  هنر  و 
آموزش  را  خود  می‌کنند،  دریافت  را  داده‌ها  مصنوعی 
می‌دهند تا الگوی موجود در داده‌ها را تشخیص دهند و با 
تولید مدل، مجموعه‌ی جدیدی از داده‌های مشابه را پیش 

بینی می‌کنند )20(.
ساختار شبکه عصبی مصنوعی:

که  می شود  تشکیل  لایه  چندین  از  عصبی  شبکه 
2.  Artificial Neural Network (ANN)
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حداقل تعداد این لایه ها، 3 لایه است که عبارت اند از:
Input Layer 1( لایه ورودی یا

Hidden Layer 2( لایه میانی - پنهان یا
Output Layer 3( لایه خروجی یا

یا  گره ها  از  مجموعه ای  شامل  عصبی  لایه شبکه  هر 
نود )Nodes( است که عملکردی مشابه با نورون های مغز 
انسان دارند. تعداد گره های هر لایه با توجه به تعداد ابعاد 
داده های ورودی و مسئله ای که بناست مدل را برای آن 
آموزش داده شود، متفاوت خواهد بود )22, 23(. در این 
مطالعه یک شبکه عصبی مصنوعی پیش‌نگر چند لایه که 
پرسپترون چندلایه )MLP(1 نیز نامیده می شود، با استفاده 
داده می شود  آموزش  داده‌های معین شبکه  از مجموعه 
که در اصلاح به آن training می گویند. شبکه MLP از 
حداقل سه لایه شامل یک لایه ورودی، یک لایه پنهان و 
به ذکر است،  یک لایه خروجی تشکیل شده است. لازم 
شبکه عصبی مصنوعی توسط داده‌های ورودی و خروجی 
از پیش تعیین شده، آموزش داده می‌شود و هر لایه شامل 
چندین عصب یا نورون است که هر کدام از عصب‌ها دارای 
آموزش  و طی  فعال‌سازی می‌باشند  تابع  و  آستانه  مقدار 
اعتبارسنجی  مرحله  در  آیند.  می  بدست  ها  داده  توسط 
شبکه یا Validation، نتایج بدست آمده از داده های تست 
خروجی  با  است،  شده  مدل  وارد  تصادفی  صورت  به  که 
متناظر مقایسه می‌شود، که این دو مقدار باید نزدیک به 
بر همین اساس مدل می آموزد که وزن‌ها و  باشند.  هم 
مقدار آستانه را طوری تنظیم کند که خروجی درستی را 
لایه  هر  در  و عصب‌ها  لایه‌ها  تعداد  هرچه  کند.  دریافت 
عمیق‌تر  یادگیری  و  پیچیده‌تر  مدل  باشد،  بیشتر  پنهان 
با تغییر تعداد لایه‌های پنهان به یک  می‌شود. در نها یت 
حالت بهینه از یادگیری می رسد تا به نتیجه دلخواه دست 

یابد )24(.
روش‌ حداقل مربعات جزئی )PLS(2که گاهی اوقات به 
 ،)2( می شود  گفته  نیز  نهفته  ساختارهای  طرح ریزی  آن 
مرتبط  هم  به  را  داده ای  جدول  دو  در  موجود  اطلاعات 
می کند )2(. این روش ‌برای اولین بار در اواخر دهه 1960 
1.  Multilayer Perceptron
2.  Partial Least Squares (PLS)

تا 1980 توسط اقتصاددانی به نام هرمان ولد توسعه یافت. 
اما حوزه اصلی توسعه اولیه آنها، شیمی سنجی می‌باشد 
)PLSR( یک راه حل موثر در  PLS )25-27(. رگرسیون 
سیگنال  یک  آوردن  دست  به  امکان  که  است  شرایطی 
ندارد  وجود  پیچیده،  جزئی  چند  طیف  یک  از  انتخابی 

.)28(
که  پنهان  متغیرهای  استخراج  با   PLS روش‌   
ترکیب های خطی )بهینه( هستند، عمل می‌نماید )2(. این 
تکنیک  که  است  همبستگی  مسئله  یک  معادل  رویکرد 
همبستگی حداقل مربعات جزئی )PLSC(3 نامیده می‌شود 
عصبی  های  شبکه  و   )PLS( جزئی  مربعات  حداقل   .)2(
برای  متغیره  مدلسازی چند  روش  دو   )ANN( مصنوعی 
مثل  هایی  دستگاه  در  طیفی  تداخل  مشکلات  بر  غلبه 
FTIR  بدون نیاز به مداخله تحلیلگر بوده )20( و ابزارهای 

روابط  مدل سازی  برای  پیچیده ای  غیرخطی  محاسباتی 
غیرخطی بسیار پیچیده بین داده های ورودی و خروجی 
بهترین دستاورد  بر  تمرکز  با    PLS هستند )20(. مدل  
کوواریانس بین ماتریس X و ماتریس Y  امتیازهای متغیر 
به   PLS اصول  از  یکی   .)28( می کند  محاسبه  را  پنهان 
حداقل رساندن تأثیر گونه های نامربوط همچون تداخل ها 
بین  خطی  رابطه   PLS مدل  مطالعه  این  در  و  می‌باشد 
با   PLS می رساند.  حداکثر  به  را  آنالیت  غلظت  و  جذب 
انجام   MATLAB در   ChemoAC ابزار  جعبه  از  استفاده 
شد. سپس از همان مجموعه داده آموزشی مورد استفاده 
استفاده   PLS مدل  ساخت  برای   ANN مدل  برازش  در 
 FT IR شد. داده‌های مشخصات محلول‌ها در مناطق طیف
انتخاب شده، به عنوان )X( استخراج شد و مقادیر مربوط 
به غلظت روغن‌های معدنی در محلول‌ها به عنوان پاسخ 
در یک بردار )y( تنظیم شد. داده ها با کدهای تعریف شده 

برای PLS و ANN درMATLAB  مدل سازی شدند. 
ANN در  بکارگیری دو روش  PLSو  با   این مطالعه 
مدلسازی طیف FTIR برای پیش بینی غلظت مواجهه‌ی 
 NIOSH 5026  تنفسی روغن های معدنی بر اساس  روش
در یک صنعت خودروسازی طراحی شد. بر اساس روش 

3.  Partial Least Squares Correlation (PLSC)
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بررسی  معدنی،  روغن  کمی  تعیین  جهت   NIOSH5026

سطح زیر پیک برای هر غلظت در ناحیه ی عدد موجی 
cm⁻¹ ۳۲۰۰–۲۷۰۰ توصیه شده است. هدف این مطالعه 

کاهش تداخلات در ناحیه ی طول موج پیشنهاد شده در 
زیر  عدد سطح  یک  جای  به  لذا  است  المللی  بین  روش 
پیک  در هر غلظت، میزان پاسخ  در طیف FTIR برای بازه 
طیفی cm⁻¹ ۴۰۰۰–40۰  برای غلظت ها در  نظر گرفته 
شده است تا با افزایش تعداد عددها ی مورد استفاده در 
هر غلظت از روغن معدنی اثر نویزها یا هم پوشانی پیک ها 
کاهش یابد.براساس بررسی های به عمل آمده تحقیقی در 
زمینه تهیه مدل برای نتایج آنالیز روغن های معدنی یافت 
روغن   FTIR مدلسازی طیف  مطالعه  این  در  لذا  نگردید 

های معدنی بررسی شد.

   روش کار
داده های مورد نیاز جهت مدلسازی براساس خروجی 
طیف FTIR تهیه گردید. براین اساس جهت مدل سازی از 
طیف FTIR در ناحیه یcm-1 400 تا 4000 استفاده شد. 
غلظت   6 استاندارد  منحنی  ترسیم  جهت  که  آنجایی  از 
ارزیابی گردید هر غلظت 5 تکرار شد و ماتریس داده ای با 

ابعاد 180×30 برای مدل سازی استفاده شد.

اعتبارسنجی روش تجزیه و تحلیل کمی
بر اساس روش استانداردNIOSH 5026 ، اعتبارسنجی 
 ،50  ،10  ،5 استاندارد  غلظت  شش  برای  کمی  آنالیز 
معدنی،  روغن  از  شده  تهیه   250  ppm و    200  ،100
در10  سازی  غلظت  نمونه‌ها،  ارزیابی  جهت  شد.  انجام 
و  تجزیه  برای  شد.  انجام  کربن  تتراکلرید  میلی‌لیتر 
تحلیل کمی نمونه‌ها، از دستگاهFTIR  استفاده شد. برای 
در  استاندارد  منحنی  رسم  و  استاندارد  محلول های  تهیه 
آزمایشگاه، روغن معدنی خالص و استفاده نشده از صنعت 

موردنظر دریافت شد 
روغن های  نمونه های حاوی  اندازه گیری غلظت  روش 
سنجش  پارامترهای  کمک  به  آزمایشگاه،  در  معدنی 
پارامترهای دقت و صحت ، اعتبارسنجی شد. پارامترهای 

مورد استفاده در این مطالعه به شرح زیر است؛

الف( تعیین دقت داده ها
ازجمله  تغییرات  ضریب  درصد  و  معیار  انحراف 
ضریب  می توان  آنها  کمک  با  که  است  شاخص هایی 

تغییرات و دقت یک روش را بررسی نمود )فرمول 1(. 

( ) 100
S

CV
X
σ

= ×
 

فرمول1

	
CVضریب تغییرات

	
%

( )S σانحراف معیار
	

Xمیانگین غلظت روغن معدنیppm

جهت بررسی دقت داده های بدست آمده از آزمایشات  
از ضریب تغییرات درون-روز و برون-روز استفاده شد. به 
غلظتی  دامنه  در  استانداردی  محلول های  منظور؛  همین 
روش NIOSH 5026 از روغن معدنی تهیه و هر غلظت را 
3 مرتبه در یک روز و یک مرتبه در 3 روز متوالی، آنالیز 
تغییرات  انحراف معیار و ضریب  کرده و سپس میانگین، 

درون-روز و برون-روز محاسبه شد )29(.

ب( شاخص‌های حد تشخیص )LOD( و حد تعیین کمی 
)LOQ(

در این مطالعه برای  تعیین LOD 1 و LOQ 2)فرمول 2و 
3( از رابطه‌های زیر استفاده گردید)29(:

LOD ≅ bi X + 3 biS فرمول2 

LODحد تشخیصppm

biSانحراف معیار نمونه شاهد

 biXمیانگین غلظت نمونه شاهدppm

1.    Limit Of Detection
2.  Limit Of Quantification
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LOQ ≅ bi X + 10 biS فرمول3  

LOQحد تعیین کمیppm

biSانحراف معیار نمونه شاهد

 biXمیانگین غلظت نمونه شاهدppm

ج( تعیین صحت داده ها
برای تعیین صحت روش آنالیز نمونه‌ها از شاخص بازیافت 
نمونه استفاده شد. بدین منظور؛ غلظت‌های استانداردی از 
روغن معدنی در بازه غلظتی 5 تا ppm 250 تهیه شد و درصد 

بازیافت با استفاده از رابطه زیر محاسبه گردید )29(.

   /  1 00actual TheoricRecovery C C= × فرمول5 

Recovery
%درصد بازیافت	

 actualC ppmغلظت واقعی	

TheoricC ppmغلظت تئوری	

آماده سازی نمونه های مجهول
به‌منظور بررسی نمونه مجهول، 10 نمونه هوا از سالن 
 NIOSH تراشکاری یک صنعت موتورسازی بر اساس روش
5026 تهیه شد و با کمک مدل های پیشنهاد شده تعیین 

غلظت گردید.بدین منظور مقدار 10 میلی‌لیتر از محلول 
کربن تتراکلرید به نمونه‌ها اضافه و نمونه‌ها به مدت 20 
دقیقه در دستگاه شیکر قرار داده شدند. تعیین مقدار کمی 
 1cm− ناحیه‌ی در   FTIR طیف سنج  دستگاه  با  آلاینده‌ها 
مدل،  اعتباربخشی  جهت  و  شد  انجام   2700-  3200
نزدیکی داده های حاصل از آنالیز با داده های پیش بینی 

شده از روش مدلسازی  بررسی گردید.

روش اجرای مدل سازی
ورودی  عنوان  به   FTIR طیف  داده های  از  ماتریسی 
معدنی  روغن  غلظت‌های  از  ماتریسی  و   )X )ماتریس 
دو روش  در هر  عنوان خروجی مدل‌ها،  به   )Y )ماتریس 
شبکه  مدل‌سازی  جهت  شد.  گرفته  نظر  در  مدل سازی، 

بین  تصادفی  شکل  به  داده‌ها  ماتریس  مصنوعی،  عصبی 
سه ماتریس train ،validation  و test تقسیم شد. هفتاد 
درصد از داده‌ها به طور تصادفی به عنوان مجموعه داده 
تصادفی  طور  به  داده‌ها  از  درصد  پانزده  حداقل   ،train

به  از داده‌ها  پانزده درصد  به عنوان مجموعه داده  testو 
برای   validation  داده مجموعه  عنوان  به  تصادفی  طور 
 FTIR ساخت مدل‌هایی جهت پیش‌بینی تفسیر داده‌های
با   ANN روش  با  داده‌ها  نهایت،  در  شد.  داده  اختصاص 
نرم  در  و   )levenberg-marquardt algorithm( الگوی 

افزار MATLAB   (R2023a) کدگزاری شدند.

ANN  مدل‌سازی شبکه عصبی مصنوعی یا
شبکه عصبی مصنوعی در واقع دسته‌ای الگوریتم است 
که برای شناسایی و تشخیص الگوها به کار می‌رود. در این 
مطالعه یک شبکه عصبی مصنوعی پیش‌نگر چند لایه که 
پرسپترون چندلایه )MLP(1 نیز نامیده می شود، با استفاده 
داده شدکه در  آموزش  داده‌های معین شبکه  از مجموعه 
اصلاح به آن training می گویند. شبکه MLP از حداقل 
یک  و  پنهان  لایه  یک  ورودی،  لایه  یک  شامل  لایه  سه 
لایه خروجی تشکیل شده است. لازم به ذکر است، شبکه 
عصبی مصنوعی توسط داده‌های ورودی و خروجی از پیش 
تعیین شده، آموزش داده می‌شود و هر لایه شامل چندین 
عصب یا نورون است که هر کدام از عصب‌ها دارای مقدار 
توسط  آموزش  و طی  فعال‌سازی می‌باشند  تابع  و  آستانه 
داده ها بدست می آیند. در مرحله اعتبارسنجی شبکه یا 
به  از داده های تست که  نتایج بدست آمده   ،Validation

متناظر  با خروجی  است،  مدل شده  وارد  تصادفی  صورت 
مقایسه می‌شود، که این دو مقدار باید نزدیک به هم باشند. 
بر همین اساس مدل می آموزد که وزن‌ها و مقدار آستانه 
را طوری تنظیم کند که خروجی درستی را دریافت کند. 
هرچه تعداد لایه‌ها و عصب‌ها در هر لایه پنهان بیشتر باشد، 
با  نهایت  در  یادگیری عمیق‌تر می‌شود.  و  پ یچیده‌تر  مدل 
تغییر تعداد لایه‌های پنهان به یک حالت بهینه از یادگیری 

می‌رسد تا به نتیجه دلخواه دست یابد.
1.  Multilayer Perceptron
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در مطالعه حاضر برای توسعه مدل ANN، هر طیف 
با   )Resoluti on(  5  1cm− داده ای  نقاط  ی  فاصله  با 
تعداد 701 داده و به  صورت جداگانه به عنوان داده های 
ورودی و غلظت روغن معدنی در محلول مربوطه بر حسب 
ppm به عنوان خروجی در نظر گرفته شد. تصمیم گیری 

تعیین  در  مهم  بسیار  عامل  یک  پنهان  لایه‌های  تعداد 
ساختار بهینه شبکه عصبی است که مستقیماًً بر عملکرد 
پیش بینی مدل های ANN تأثیر می‌گذا رد. ساختار شبکه 
عصبی شامل یک لایه پنهان و متشکل از 10 نورون بهینه 
سازی مدل در نظر گرفته شد و از تابع فعال سیگموئیدی 
تعداد  دیگر  مهم  عامل  گردید.  استفاده  پنهان  لایه  در 
تکرارهای مورد نیاز در طول مرحله آموزش است که در 
و  شود  می  داده  نمایش  مدل،  به  مربوط  خروجی  نتایج 
تعداد  داده می شود.  نمایش   Epoch عبارت  با  اصطلاحاًً 
چرخه‌های تکرار نشان دهنده تعداد دفعاتی می باشد که 
پارامترهای الگوریتم در طول فرآیند یادگیری با آن به روز 
می‌شوند. درواقع؛ دوره یا Epoch به معنی آموزش شبکه 
چرخه  یک  برای  آموزشی  داده‌های  مجموعه  با  عصبی 
است. در یک دوره، از تمام داده‌ها دقیقاًً یک بار استفاده 
می شود. یک دوره رو به جلو و یک دوره رو به عقب، با 
هم به عنوان یک چرخه حساب می‌شوند: یک دوره از یک 
از  از بخشی  یا چند دسته تشکیل شده است که در آن 
استفاده می  آموزش شبکه عصبی  برای  مجموعه داده ها 
گردد. اساساًً، تعداد تکرار بیشتر، قابلیت برازش بهتر شبکه 
را ایجاد می‌کند. با این حال، مشکل این است که تعداد 
اوقات عملکرد مدل  از حد چرخه‌های تکرار گاهی  بیش 
را مختل می‌کند و می‌تواند منجر به خطای "بیش از حد 
برازش" شود. در این مطالعه از 5000 دوره برای آموزش 
به   Bayesian Regularization الگوریتم  گردید.  استفاده 
معیار  شد.  استفاده  آموزش  تنظیم  جهت  خودکار،  طور 
توقف آموزش داده ها، در درجه اول تکمیل بیشینه دوره 
های آموزش و پس از آن بهبود خطای اعتبار بخشی ناچیز 
در شش دوره متوالی )Early Stopping( مد نظربود. در 
ارائه  به شبکه  بار  یک  آموزشی  داده های  تمام  دوره،  هر 
و  خروجی(  )محاسبه  جلو  گذر  مرحله  دو  وزن ها طی  و 

گذر عقب )به روزرسانی وزن ها( تنظیم شد. افزایش تعداد 
از  پس  اما  بخشید،  بهبود  را  مدل  دقت  ابتدا  در  دوره ها 
در  عملکرد  کاهش  و  بیش برازش  به  منجر  بهینه،  نقطه 
داده های تست  شد که با مکانیزم توقف زودهنگام و تنظیم 

بیزی از این مسئله جلوگیری گردید.
داده  نقاط  به  طیف  هر  شبکه،  آزمایش  فرآیند  در 
سپس  شد.  تغذیه  شبکه  به  ورودی  عنوان  به  و  تبدیل 
شبکه با توجه به وزن‌های ایجاد شده، غلظت روغن معدنی 

را در مخلوط مربوطه تخمین زد.

  PLS مدل‌سازی رگرسیون حداقل مربعات جزئی یا
مدل  PLS  با تمرکز بر بهترین دستاورد کوواریانس 
بین ماتریس X و ماتریس Y  امتیازهای متغیر پنهان را 
رساندن  به حداقل   PLS اصول  از  یکی  محاسبه می کند. 
و در  تداخل ها می‌باشد  نامربوط همچون  تأثیر گونه های 
و غلظت  بین جذب  رابطه خطی   PLS این مطالعه مدل 
از جعبه  استفاده  با   PLS به حداکثر می رساند.  را  آنالیت 
از  سپس  شد.  انجام   MATLAB در   ChemoAC ابزار 
برازش  در  استفاده  مورد  آموزشی  داده  مجموعه  همان 
مدل ANN برای ساخت مدل PLS استفاده شد. د اده‌های 
مشخصات محلول‌ها در مناطق طیفFT IR انتخاب شده، 
غلظت  به  مربوط  مقادیر  و  شد  استخراج   )X( عنوان  به 
یک  در  پاسخ  عنوان  به  محلول‌ها  در  معدنی  روغن‌های 
بردار )y( تنظیم شد. داده ها با کدهای تعریف شده برای 

PLS درMATLAB  مدل سازی شدند.

مرحله ارزیابی قدرت مدل سازی
 ANN مدل  بینی  پیش  عملکرد  مدلسازی،  از  پس 
این  شد.  مقایسه  یکدیگر  با   RMSEp1 براساس   PLS و 
ارزیابی یک مدل  پارامتر رایج ترین معیار عملکرد هنگام 
پیش بینی کننده است و از مقایسه مقادیر پیش بینی شده با 

مقادیر واقعی، توسط RMSEp  محاسبه می شود.

فرمول6  

1.  The Root Mean Squared Error Values of Predictions (RMSEp)
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Nتعداد نمونه‌های آزمایشی

  actXغلظت واقعیppm

predX
غلظت پیش بینی شده توسط 

شبکه
ppm

علاوه بر این، عملکرد مدل‌ها با محاسبه درصد خطای 
نسبی در تخمین مقدار روغن معدنی در هر یک از داده ها 

با استفاده از معادله زیر با یکدیگر مقایسه شدند. 

فرمول7 

  actXغلظت واقعیppm

predX
غلظت پیش بینی شده توسط 

شبکه )12(
 ppm

   یافته ها
در این مطالعه عملکرد دو مدل‌ PLS و ANN جهت 
 NIOSH روش  به  معدنی  روغن های  غلظت  پیش بینی 
5026 بررسی و با یکدیگر مقایسه شد. برای این منظور6 

توسط  شده  توصیه  روش  مطابق  استاندارد  غلظت 
NIOSH ساخته شد و توسط دستگاه FT-IR آنالیز شد. 

 5 استاندارد،  غلظت های  از  یک  هر  برای  مذکور  فرآیند 
بار تکرار گردید. برای ارزیابی اعتبارسنجی  روش آنالیز، 
شاخص های مربوط به دقت و صحت داده ها، کمترین حد 
تشخیص )LOD( و حد تعیین کمی )LOQ( محاسبه شد. 
سپس ماتریسی از داده های طیف FTIR به عنوان ورودی 
معدنی  روغن  غلظت‌های  از  ماتریسی  و   )X )ماتریس 

به عنوان خروجی مدل‌ها، در هر دو روش   )Y )ماتریس 
تعیین  از  نهایت پس  در  گرفته شد.  نظر  در  مدل سازی، 
آزمایشی  نمونه   10 غلظت  شده،  بهینه سازی  مدل های 
توسعه یافته  مدل های  از  استفاده  با  از صنعت  تهیه شده 
PLS و ANN برآورد گردید و عملکرد دو مدل مذکور در 

پیش بینی غلظت آنالیت با یکدیگر مقایسه شد.

اعتبارسنجی روش تجزیه و تحلیل کمی
شاخص های مربوط به دقت و صحت داده ها، کمترین حد 

تشخیص )LOD( و حد تعیین کمی )LOQ( محاسبه شد.
نتایج حاصل از ارزیابی تکرارپذیری داده های آنالیز به 

طور خلاصه در جدول 1 آمده است.
داده های ذکر شده در جدول فوق حاکی از آن است 
که، داده های این مطالعه از اعتبار و تکرارپذری مناسبی 

برخوردار است.
پارامتر حد تشخیص  بررسی ها نشان داد؛ مقادیر دو 
)LOD( و حد تعیین کمی )LOQ( برای روش مذکوربه 
ترتیب 0/05 و 0/15 میلی گرم به ازای هر نمونه می باشد. 
صحت روش آنالیز نمونه‌ها نیز با محاسبه میانگین میزان 
درصد بازیافت برای غلظت های استاندارد برابر94/86±8/4 

تعیین شد.

PLS مدل سازی به روش
در  خروجی  و  ورودی  ماتریس  بکارگیری  از  پس 
های  پاسخ  از  تعدادی  آنجاییکه  از   MATLAB نرم افزار 
ثبت شده در دستگاه FTIR منفی گزارش شده ب ود در دو 

 ضريب تغييرات روش تجزيه نمونه روغن معدني .1جدول
 
  

  )ppmغلظت روغن معدني (
  )CVضريب تغييرات (

  برون روز   درون روز 
5  297/1  443/2  

10  083/2  962/0  

50  478/1  077/6  

100  349/6  653/5  

200  401/0  319/3  

250  665/1  785/2  
 
  

جدول1: ضریب تغییرات روش تجزیه نمونه روغن معدنی
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حالت با در نظر گرفتن کل داده ها و حذف داده های منفی 
را    percent varianceپارامتر  1 ارزیابی شد. شکل  مدل 
به ازای مقادیر اجزای اصلی1 مختلف در روش PLS نشان 
می‌دهد. همانطوری که در منحنی نشان داده شده است در 
جز اصلی7 شکستی در منحنی نشان داده شده است که 
تا جزاصلی دهم ادامه دارد. لذا مدلسازی در تعداد اجزای 

اصلی 7 و 10 بررسی گردید. 
پاسخ  منحنی های  از  آمده  بدست  رگرسیون های   •

مقابل  در  شده  پیش بینی  غلظت  عنوان  به   PLS مدل 
تعیین   0/977 الی   0/9188 محدود ه  در  واقعی،  غلظت 

شد )شکل 2(. 
در مدل PLS زمانی که اجزای اصلی تعداد 7 استفاده 
 FTIR در شرایطی که کل داده های  RMSEp شد؛ مقدار
در شرایط  و  با 28/313  مساوی  بود  گرفته شده  درنظر 
بدون در نظر گرفتن علامت منفی داده های FTIR، مقدار 
RMSEp  به 19/5085 کاهش یافت. از طرف دیگر زمانی 

بدون  در شرایط  اعمال شد،  مقدار 10  اصلی  اجزای  که 
درنظر گرفتن داده های منفی در مقایسه با کل داده ها، 
محاسبه   14/145 و  ترتیب15/212  به   RMSEp مقدار 
شد. نتایج فوق نشان داد که انتخاب تعداد اجزای اصلی 
مناسب در شرایطی که کل داده های FTIR درنظر گرفته 
به  معدنی  روغن  کمی  آنالیز  در  را   PLS عملکرد  شود، 
طور رضایت بخشی بهبود می بخشد. در نهایت با توجه به 
1.  Components

رگرسیون های بدست آمده از م نحنی های پاسخ در مدل 
PLS و مقدار RMSEp محاسبه شده، مدل با تعداد اجزای 

عنوان  به   ،FTIR داده های  کل  به کارگیری  و   10 اصلی 
معدنی  روغن های  غلظت  پیش بینی  جهت  مدل  بهترین 

انتخاب شد. 
ضعف عملکرد مدل PLS نسبت به ANN در این مطالعه 
و  پیچیدگی  برابر  در   PLS روش  ماهیت خطی  به  عمدتاًً 
روغن های   FTIR طیف سنجی  داده های  بودن  غیرخطی 
تداخلات  و  شیمیایی  ترکیبات  تنوع  بازمی گردد.  معدنی 
گسترده طیفی موجب می شود رابطه بین جذب و غلظت 
به  قادر  تنها   PLS نباشد، در حالی که  به طور کامل خطی 
استخراج روابط خطی بر اساس متغیرهای پنهان است. در 
مقابل، مدل ANN با بهره‌گیری از معماری چندلایه و توابع 
فعال سازی غیرخطی، توانایی یادگیری الگوهای پیچیده و 
روابط غیرخطی بین داده های FTIR و غلظت روغن معدنی 
را داشته و با استفاده از مکانیزم های تنظیم سازی و توقف 
کاهش  چشمگیری  به طور  پیش‌بینی  خطای  زودهنگام، 
یافته است؛ به گونه‌ای که مقادیر RMSEp و خطای نسبی 

در ANN به مراتب کمتر از PLS گزارش شد.

ANN مدل سازی به روش
ساخته  آزمایشگاهی  نمونه   30 از  مطالعه  این  در 
با غلظت های استاندارد و توصیه شده توسط روش  شده 

  
 

 

 PLS:انتخاب تعداد اجزاي اصلي در مدل 1شكل

  

PLS شکل 1: انتخاب تعداد اجزای اصلی در مدل
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NIOSH  5026، برای ساخت مدل های کالیبراسیون چند 

ناحیه ی  FT-IR در  استفاده شد. شکل 3 طیف  متغیره 
توصیه شده توس ط NIOSH را نشان می دهد. 

برازش  برای  شده  ذکر  آموزشی  داده های  مجموعه 
مدل ANN جهت پیش بینی غلظت روغن معدنی توسط 
الگوریتم Levenberg-Marquardt اجرا شد. غلظت روغن 
معدنی مربوط به هر نمونه استاندارد نیز به عنوان خروجی 

شبکه در نظر گرفته شد. 
در   )overfitting( بیش برازش  از  جلوگیری  به منظور 
راهکار  چندین   ،)ANN( مصنوعی  عصبی  شبکه  مدل 

کنترلی در این مطالعه به طور هم زمان به کار گرفته شد. 
آموزش،  مجموعه های  به  تصادفی  به صورت  داده ها  ابتدا 
 %۱۵ )به طوری که  شدند  تقسیم  آزمون  و  اعتبارسنجی 
تعمیم پذیری  تا  یافت(  اختصاص  اعتبارسنجی  به  داده ها 
آموزش  فرآیند  شود.  ارزیابی  مستقل  داده های  در  مدل 
 )early stopping( با استفاده از مکانیزم توقف زودهنگام
خطای  بهبود  عدم  صورت  در  که  به گونه ای  شد،  انجام 
از  و  می گردید  متوقف  آموزش  اعتبارسنجی،  مجموعه 
محدود  این،  بر  علاوه  می شد.  جلوگیری  نویز  یادگیری 
بهینه سازی  و  آموزش(  دوره   ۸( epochها  تعداد  کردن 

  

   
 

 

 

  بيني شده در مقابل غلظت واقعي به عنوان غلظت پيش PLSهاي پاسخ مدل  منحني  2شكل 

  

y = 0.9188x + 8.3182
R² = 0.9188
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y = 0.977x + 2.3594
R² = 0.977

-50

0

50

100

150

200

250

300

0 50 100 150 200 250 300

ده
ي ش

ش بين
ت پي

لظ
غ

غلظت واقعي

PLS (PCR=10) 
با درنظر گرفتن كل داده هاي پاسخ

y = 0.9736x + 2.7012
R² = 0.9736

-50

0

50

100

150

200

250

300

0 100 200 300

ده
ي ش

ش بين
ت پي

لظ
غ

غلظت واقعي

PLS (PCR=10) 
بدون درنظر گرفتن پاسخ هاي منفي

شکل 2:  منحنی های پاسخ مدل PLS به عنوان غلظت پیش بینی شده در مقابل غلظت واقعی
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معماری شبکه )تعداد لایه های پنهان کمتر از ۱۱( به عنوان 
نوعی regularization ساختاری عمل کرده و از افزایش 
عملکرد  نمود.  جلوگیری  مدل  پیچیدگی  غیرضروری 
پایدار مدل در داده های آزمون و نزدیکی معیارهای خطا 
در مجموعه های آ موزش و آزمون نشان می دهد که مدل 
واقعی  الگوی  است  توانسته  بیش برازش،  بدون   ANN

به طور  را  FTIR و غلظت روغن معدنی  بین طیف  رابطه 
مؤثر یاد بگیرد.

نتایج تجربی به دست آمده در تغییر فاکتورهای مؤثر 
بینی  پیش  بهترین  به  رسیدن  عملکرد ANN  جهت  بر 
آنالیت در جدول 2 نشان داده شده  تعیین غلظت  برای 
و  به سه رزولوشن 4، 5  تغییرات مربوط  است. بطوریکه 
−1cm 6  با تعداد لایه های پنهان 2، 5، 7، 9، 10 و 11 

برای داده های Test و Validation  با تعداد اجراهای ثابت، 
منحنی  رسم  در  رگرسیون  نتایج  است.  داده شده  نشان 
داده های واقع ی Test برحسب داده های پیش بینی شده 

از 0/874  تا 0/997 متفاوت بوده است. 
بهترین شرایط در مدل سازیدر  نتایج نشان می دهد 
.  5، 11 لایه پنهان  1cm− روش ANN مقدار رزولوشن 
ترتیب  به   0/997 و   0/935  ،1 رگرسیون  باشدکه  می 
مدت  با   ،Test و   Training، Validation داده‌های  برای 

زمان انجام فرآیند )یا Elapsed Time( به میزان 20 ثانیه 
تعیین شده است. رگرسیون بدست آمده از رسم منحنی 
غلظت های نمونه Test  و غلظت های پیش بینی شده با 

مدل ANN مقدار 0/997 می باشد )شکل 4(. 
را   ANN شده ی  بهینه  مدل  3  خصوصیات  جدول 

نشان داده است.
Gradient، گرادیان مربع تابع خطا است. )a

همگرایی  بر  بر  تأثیرگذار  کنترلی  پارامتر   Mu )b

شبکه  آموزش  جهت  استفاده  مورد  الگوریتم  در  خطا 
عصبی است که در مورد الگوریتم LMS به حداکثر مقدار 

ویژه ماتریسمبستگی ورودی وابسته است.
چرخه های  تعداد  به   Validation Check 	)c

یادگیری پایان یافته شبکه عصبی مصنوعی اشاره دارد که 
به تعداد چرخه های تکرار بستگی دارد. 

برای  شده  بهینه سازی  مدل های  تعیین  از  پس 
داده های طیف های  معدنی،  روغن های  غلظت  پیش بینی 
FT-IR  در 15  نمونه‌ی Test  که در فرآیند برازش مدل ها 

مورد استفاده قرار نگرفتند، بررسی شدند. خطای نسبی 
مدل ها در تخمین غلظت نمونه های Test  تعیین گردید 

)جدول 4(. 
PLS غلظت ر وغن  مشاهده می شود که روش سنتی 

  
 

 

  يآموزش  يهامجموعه داده FT-IR في ط 3شكل

  

شکل3: طیف FT-IR مجموعه داده های آموزشی
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 ANNخلاصه نتايج تغييرات اعمال شده بر فاكتورهاي مؤثر بر عملكرد  .2جدول 
 

ف
ردي

  

  
Resolutio

n 
)𝑐𝑐𝑐𝑐�1(  

 هايتعداد لايه
  پنهان 

(%)   درصد
 يهاداده 

Validatio
n  

  درصد (%)
  Test يهاداده 

زمان انجام مدت
  )Test )sفرآيند 

رگرسيون  
)Training: 

R(  

رگرسيون  
)Validation: 

R(  

رگرسيون  
)Test: R (  

1  4  2  15  15  4  999/0  990/0  965/0  
2  4  5  15  15  10  997/0  985/0  972/0  
3  4  7  15  15  43  999/0  460/0  874/0  
4  4  9  15  15  50  996/0  933/0  900/0  
5  4  10  15  15  53  995/0  989/0  890/0  
6  4  11  15  15  69  1  984/0  956/0  
7  5  2  15  15  1  969/0  979/0  972/0  
8  5  5  15  15  22  996/0  956/0  960/0  
9  5  7  15  15  15  997/0  993/0  967/0  
10  5  9  15  15  23  1  860/0  878/0  
11  5  10  15  15  30  998/0  896/0  992/0  
12  5  11  15  15  20  1  935/0  997/0  
13  6  2  15  15  3  622/0  943/0  908/0  
14  6  5  15  15  8  988/0  975/0  987/0  
15  6  7  15  15  8  979/0  949/0  977/0  
16  6  9  15  15  12  963/0  923/0  981/0  
17  6  10  15  15  19  1  921/0  965/0  
18  6  11  15  15  17  979/0  781/0  915/0  

 
  

ANN جدول 2: خلاصه نتایج تغییرات اعمال شده بر فاکتورهای مؤثر بر عملکرد

  
    ANNمدل    Testو  Training ،Validationهاي  رگرسيون منحني  4شكل 

  

ANN مدل  Test و Validation ،Training شکل 4:  رگرسیون منحنی های 
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میانگین خطای  با    Testداده های مجموعه  در  را  معدنی 
برای  مقدار  این  که  در حالی  است،  زده  تخمین   4/792
 RMSEp این،  بر  علاوه  است.  بوده   0/096  ANN مدل 
 Test در تخمین غلظت آنالیت نمونه های PLS کلی مدل
یافت.  ارتقا  به 0/0036   ANN مدل  در  که  بود   5/01 ،
مشاهده می شود که در مدل PLS حداکثر خطای نسبی 
در پیش بینی غلظت 7/71 درصد بوده است در حالی که 

در مدل ANN حداکثر خطای نسبی 0/074 گزارش شد. 
در جدول 5 شاخص های مختلف جهت مقایسه عملکرد 

مدل های ANN و P LS ارایه شده است.
نرمال  توزیع   PLS و   ANN مدل  دو  باقیمانده های 
داشتند .)p-value > 0.05( توزیع باقیمانده  ها در ‌ANN به 
طور تصادفی بدون الگوی سیستماتیک حول صفر توزیع 
سیستماتیک  خفیف  الگوی   PLS در  حالیکه  در  شده اند 

 انتخابي بر اساس بهترين رگرسيون ANNمدل  مشخصات 3جدول 
 
  

Target value Stopped value Initial value Unit 

  هاي تكرار تعداد چرخه  0 8  1000
Epoch 

  زمان انجام فرآيند تست مدت  - 00:00:20  -
Elapsed Time 

0 5.19e-27  1.92e+04 
  عملكرد 

Performance 

1e-07 4.67e-11 1.63e+07 
  سازي مشتق دومپياده

Gradient 
1e-10 1e-08 0.001 Mu 

6 3  0 Validation Check 
 
  

 Testي هادر مجموعه داده  PLSو  ANN يهاتوسط مدل  روغن معدني شدهينيب شيو پ يواقع . غلظت4جدول 
 
  

ف
ردي

  

 PLSمدل   ANNمدل   )ppmغلظت واقعي (
  خطاي نسبي (%)   بيني شدهغلظت پيش  خطاي نسبي (%) بيني شدهغلظت پيش

1  5  9963/4  074/0 -  726/4  48/5 -  
2  10  0013 /10  013/0  561/10  61/5  
3  50  0009 /50  0018 /0  831/46  34/6 -  
4  100  0022 /100  0022 /0  293/92  71/7 -  
5  200  9935 /199  0033 /0 -  034/200  02/0  
6  250  996/249  00168 /0 -  987/258  59/3  

RMSEp������ 0036/0 01/5  
 
  

جدول 3: مشخصات مدل ANN انتخابی بر اساس بهترین رگرسیون

Test در مجموعه داده های PLS و ANN جدول 4: غلظت واقعی و پیش بینی شده روغن معدنی توسط مدل های

 PLSو  ANN يهامدلي ارزيابي هاشاخص يابيارز. 5جدول 
 
  

 PLS مدل ANN مدل ارزيابي شاخص

RMSEP 0036/0 01/5  
MAE 086/0 23/4 

MAPE (%) 123/0 87/5  
R² )977/0 000/1  ) آموزش 
R²  (آزمون) 919/0 997/0 

 958/0 999/0 ضريب همبستگي 
 
  

PLS و ANN جدول 5: ارزیابی شاخص های ارزیابی مدل های
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به  نظر  با  شد.  مشاهده  بالاتر  غلظتی  محدوده های  در  و 
یافته  توسعه  مدل  که  گرفت  نتیجه  می توان  فوق  نتایج 
 Test ANN در تخمین غلظت روغن های معدنی  نمونه 

عملکرد بهتری نسبت به مدل PLS داشته است، در نتیجه 
از  صنعت  مجهول  نمونه های  غلظت  تعیین  در  می توان 
قدرت  ارزیابی  جهت  اساس  همین  بر  گرفت.  بهره  آن 
پیش بینی مدل ANN در تعیین غلظت نمونه های واقعی، 
طیف FTIR نمونه های مجهول به عنوان داده های ورودی 
به مدل انتخابی تغذیه شد و در نهایت بر مبنای غلظت 

درصد  داده خروجی،  عنوان  به  مدل  توسط  تعیین شده 
خطای مدل محاسبه گردید )جدول 6(.

نتایج خلاصه شده در جدول فوق نشان می دهد که 
غلظت  براساس  شده  محاسبه  خطای  درصد  میانگین 
،ANN توسط  شده  پیش بینی  مجهول   نمونه های 

رگرسیون  منحنی    5 شکل  می باشد.   3/01  ±  5/71
 حاصل از ترسیم نمونه‌های مجهول تعیین شده با روش
روش  با  شده  پیش بینی  غلظت های  و   NIOSH  5026

ANN را مشخص ساخته است.

 مجهول يهاغلظت نمونه  نييدر تع ANNمدل  يني بشيقدرت پ  يابيارز. 6جدول 
 
 

ف
ردي

  

بيني شده توسط  غلظت پيش  غلظت نمونه مجهول
  درصد خطا   ANNمدل 

1  43/106  86/106  4024 /0  
2  003/99  77/98  2359 /0  
3  78/92  38/92  442/0  
4  35/110  31/110  0363/0  
5  4/127  95/128  202/1  
6  84/120  24/126  2775 /4  
7  23/99  88/99  6508/0  
8  47/134  7/165  8473 /18  
9  46/117  59/120  5956/2  
10  7/85  49/84  4321 /1  

 

جدول 6: ارزیابی قدرت پیش بینی مدل ANN در تعیین غلظت نمونه های مجهول

  
 

 

  شيپ يو غلظت ها NIOSH 5026شده با روش نييمجهول تع هاينمونه  مي حاصل از ترس ون ي رگرس يمنحن    5شكل
  ANNشده با روش  ينيب

 

y = 0/6374x + 37/069
R² = 0/9057
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ANN و غلظت های پیش بینی شده با روش NIOSH 5026شکل5 :  منحنی رگرسیون حاصل از ترسیم نمونه‌های مجهول تعیین شده با روش
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   بحث  
که  است  پرسش  این  به  پاسخ  مطالعه  این  از  هدف 
آیا روش های مدل سازی می توانند راه حل جایگزین و 
کم خطاتری نسبت به روش های سنتی )روش های رایج 
غلظت  تعیین  برای  متغیره(  تک  کالیبراسیون  منحنی 
روغن های معدنی جهت ارزیابی کیفیت محیط کار باشند. 
معدنی  روغن های  میست  میکرونی   1 ذرات  با  مواجهه 
برای  بالقوه  خطر  عامل  یک  است  ممکن  هوا  در  معلق 
 OMPM1  بیماری های مزمن انسدادی باشند. مواجهه با
می تواند فیبروز ریوی را با هدف قرار دادن اپیتلیوم ریه 
فعال کردن مسیرهای سیگنال دهی  و  فیبروبلاست‌ها  و 
ایجادکند   TGF-β1/MAPK p38 و   TGF-β1/Smad3

مطالعات  در  شده  برده  نام  اثرات  به  توجه  با   .)30  ,4(
گذشته، می بایست جهت حفظ سلامت کارکنان شاغل در 
اینگونه صنایع، ارزیابی دقیقی از مواجهه شغلی با میست 

روغن های معدنی انجام شود.
نمونه های  غلظت  تعیین  به‌منظور  مطالعه،  این  در 
حاوی میست روغن معدنی با دستگاه طیف سنج FTIR در 
 NIOSH با روش −1cm 3200 -2700 مطابق  ناحیه‌ی
5026، از محلول های استاندارد روغن معدنی . تهیه شده 

میانگین ضریب  استفاده شد.  موتورسازی  از یک صنعت 
تغییرات درون-روز و برون-روز به ترتیب 2/21 و 3/54 
اعتبار مناسبی  از  این مطالعه  محاسبه شد، لذا داده های 
 )LOD( پارامتر حد تشخیص  مقادیر دو  است.  برخوردار 
و حد تعیین کمی )LOQ( برای روش مذکور، به ترتیب 
0/05 و 0/15 میلی گرم به ازای هر نمونه مشخص گردید. 
صحت روش آنالیز نمونه‌ها برای غلظت های استاندارد برابر 

94/86 تعیین شد.
طرح ریزی  یا   )PLS( جزئی  مربعات  حداقل  روش‌ 
دسته  دو  در  موجود  اطلاعات   ،)2( نهفته  ساختارهای 
حل  راه  یک   PLS  .)2( می کند  مرتبط  هم  به  را  داده‌ 
یک  آوردن  دست  به  امکان  که  است  شرایطی  در  موثر 
سیگنال انتخابی از یک طیف چند جزئی پیچیده، وجود 
بررسی  به  حوزه  این  در  بسیاری  مطالعات   .)26( ندارد 
1.  Oil-mist Particulate Matter

ترکیبات  غلظت  پیش بینی  PLS جهت  مدل سازی  روش 
و اعتبارسنجی روش پرداخته اند. مطالعه ای جهت آنالیز 
کمی مخ لوط روغن های معدنی به روش PLS با استفاده 
قرمز  مادون  و   )UV( فرابنفش  طیف سنجی  داده های  از 
در سال  و همکاران  ژانگ  زایاکسو  توسط   )MIR( میانی 
از آن نشان داد مدل  نتایج حاصل  انجام شد که   2021
MIR-PLSR از دقت بالایی در پیش بینی کمی ترکیبات 

هدف برخوردار است.
رگرسیون های بدست آمده از منحنی های پاسخ مدل 
غلظت  مقابل  در  شده  پیش بینی  غلظت  عنوان  به   PLS

محاسبه   0/9736 الی   0/9188 محدوده  در  واقعی، 
اصلی مناسب  اجزای  تعداد  داد  نشان  نتایج مطالعه  شد. 
طور  به  معدنی  روغن  کمی  آنالیز  در  را   PLS عملکرد   ،
برخی  نتایج  طرفی  از  می بخشد.  بهبود  رضایت بخشی 
در   PLS خطی  مدل  ضعیف  عملکرد  از  حاکی  مطالعات 
قیاس با مدل های غیرخطی است، از جمله این مطالعات 
می توان به مطالعه‌ انجام شده توسط لی و همکاران اشاره 
نمود. این مطالعه که با هدف توسعه یک مدل رگرسیون 
در  گلیکوزیله  آلبومین  مقادیر  کمی  تعیین  جهت  آنالیز 
اساس  بر  مطالعه  این  در  است.  پرداخته  انسانی  سرم 
 SiPLS2 و با ترکیب دو روش؛  ATR-FTIR‌ داده های طیف
به عنوان مدل خطی و SVM3 به عنوان مدل  غیرخطی 
عملکرد  که  است  د اده  نشان  ننتایج  است،  شده  مطالعه 
مدلسازی SVM به طور قابل توجهی بهتر از SiPLS خطی 

بوده است.
عصبی  شبکه  رویکرد  بکارگیری  راستای  در 
 FTIR پایه  طیف  بر  داده ها  تحلیل  منظور  به  مصنوعی 
آن  از  که  است  شده  انجام  مطالعاتی  اخیر  سال های  در 
اشاره  همکاران  و  پوپسک  توسط  مطالعه ای  به  می توان 
از این مطالعه، توسعه مدل ANN مبتنی بر  کرد. هدف 
داده های طیف سنجی FTIR ،ارتقای آنالیز کمی ترکیبات 
سنگ های کلیه بود که اختلاف بین مقادیر محاسبه شده و 
پیش بینی شده ترکیبات ارزیابی شد. همچنین مطالعه ای 

2.  Synergy Interval Partial Least Square
3.  support Vector Machine
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دیگر در تایید بکارگیری ANN در غلظت سنجی پتاسیم 
فنوکسی متیل پنی سیلین ، توسط بین وانگ و همکاران 
بر اساس داده های طیف سنجی FNIRS با استفاده از روش 
 ANN غیرخطی  روش  با  همراه   O-PLS پیش پردازش 
انجام شد. مطالعه ای توسط صالحی و همکاران در سال 
2021 به ارزیابی و مقایسه عملکرد دو روش کالیبراسیون 
چند متغیره، ANN و PLS، در آنالیز کمی کوارتز پرداخته 
است. نتایج حاصل از این مطالعه حاکی از آن بود که هر 
دو مدل در تجزیه و تحلیل کمی کوارتز، عملکرد بسی ار 
پیش بینی  توانایی  با  که    ANN مدل  اما  داشتند  خوبی 
غیرخطی ذاتی خود ، عملکرد بهتری از خود نشان داده 
از   Test داده های  مربوط  تغییرات  مطالعه  این  است.در 
0/874 به 0/997  متفاوت بود. نتایج حاکی از آن بود که 
انتخاب عوامل مناسب در طول مرحله یادگیری به طور 
کمی  آنالیز  در  را  شبکه  پیش بینی  توانایی  توجهی  قابل 
روغن های معدنی بهبود می بخشد. نتایج حاصل از ارزیابی 
 ANN و مقایسه عملکرد پیش بینی مدل ها نشان داد مدل
در تخمین غلظت روغن های معدنی عملکرد بهتری نسبت 
تعیین   برای  دلیل  همین  به  است،  داشته   PLS مدل  به 
غلظت نمونه های مجهول از آن بهره گرفته شد.نتایج این 
مطالعه با یافته های قبلی در مورد توانایی منحصر به فرد 
روش های ANN در یافتن روابط بین داده ها و حل مسائل 

پیچیده در آنالیزهای شیمیایی، مطابقت دارد )20(.
قابلیت  ارزیابی  نخست،  گام  در  پژوهش  این  هدف 
برای  داده محور  مدل های  با  ترکیب  در   FTIR روش 
عملکرد  مقایسه  و  معدنی  روغن های  غلظت  پیش‌بینی 
آزمایشگاهی  داده های  است.  بوده  مدل سازی  روش های 
بیشترین  تا  طراحی شدند  غلظت ها  از  وسیعی  دامنه  با 
بدین  و  دهند  پوشش  را  مواجهه  شرایط  و  طیفی  تنوع 
اولیه  ارزیابی  و  آموزش  برای  مناسبی  مبنای  ترتیب، 

واقعی  نمونه  چند  از  استفاده  شود.  فراهم  مدل ها 
مدل  کاربرد  امکان پذیری  بررسی  به منظور  نیز  محیطی 
مدل  که  داد  نشان  نتایج  و  انجام شد  عملی  شرایط  در 
از  خارج  داده های  به  قبولی  قابل  تعمیم  توانایی   ANN

مجموعه آموزشی دارد. افزایش تعداد نمونه های صنعتی 
آماری  پایداری  بهبود  به  می تواند  آینده  مطالعات  در 
نتایج  تعمیم پذیری  افزایش  و  مدل، کاهش عدم قطعیت 

به شرایط واقعی محیط کار منجر شود.

   نتیجه گیری
غلظت  تعیین  است؛  آ ن  از  حاکی  مطالعه  این  نتایج 
نمونه های حاوی روغن های معدنی با دقت بالا، از طریق 
مدل سازی به روش ANN امکان پذیر است. از آنجایی که 
پیچیدگی ترکیبات شیمیایی  در ترکیبات روغن معدنی 
اندازه گیری  دقت  افزایش  جهت  لذا  بالاست  بسیار 
بکارگیری مدلسازی در اندازه گیری ترکیبات روغن معدنی 

در محیط های کاری مختلف توصیه می شود.
 نتایج این مطالعه همچنین نشان می دهد که هر دو 
مدل چند متغیره ANN و PLS در ارزیابی کمی نمونه های 
روغن های معدنی عملکرد نسبتا خوبی داشتند، اما روش 
نمونه های  غلظت  نزدیکی  نظر  از  بهتری  عملکرد   ANN

نشان  واقعی  نمونه های  به غلظت  نسبت  پیش بینی شده 
گسترده ای  طیف  با  می توان  را  مدل  این،  بر  علاوه  داد. 
روش  یک  عنوان  به  و  کرد  بهینه  آموزشی  داده های  از 
مناسب جهت تعیین غلظت نمونه های حاوی آلاینده های 
محیط کار مورد استفاده قرار داد.  از آنجایی که ابزارهای 
ی  شبکه  مدل  اجرای  برای   nntools همچون  ساده ای 
لذا  است  یافته  توسعه   MATLAB نرم افزار  در  عصبی 
چنین رویکردی را به سادگی در سنجش مواجهات شغلی 

می توان پیاده سازی کرد.
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