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Rezumat:

Acest studiu este aplicarea metodelor cantitative de structurd / proprietate de relatie (QSAR / QSPR) pe
mai multi compusi organici. In capitolul I introducem chimia computationald si aplicarea acesteia in
proiectarea medicamentelor si studiul toxicologiei. Deoarece o procedura de sinteza in laborator este
consumatoare de timp si costisitoare, plus cd elibereazd o multime de substante chimice in mediul
inconjurator, oamenii de stiintd de astazi incearca sa prezica modele pentru scopuri diferite Tnainte de a
ncepe munca Tn laborator. QSAR / QSPR este una dintre metodele pe care chimistii le folosesc. Tn plus,
n acest capitol vorbim despre céateva principii cum ar fi teoria graficelor, descriptorii moleculari,
introducerea cdteva matrici etc. Aceste principii sunt in esentd cunostintele fundamentale ale metodei
QSAR.

In capitolul II discutim despre metoda QSAR in detaliu si despre instrumentele de care avem nevoie
pentru ao aplica. De exemplu, vorbim pe scurt despre functia de regresie liniara, care este baza acestei
metode; Vom introduce coeficientul de determinare (R2) si eroarea standard de estimare (S) care fac parte
din metoda regresiei si cele mai importante elemente pentru evaluarea modelelor QSAR. Acest capitol
include, de asemenea, definitia si detaliile despre modul in care modelele QSAR ar fi trebuit validate prin
diferite tipuri de metode de validare, cum ar fi validarea interna (leave-one-out), metoda de validare
externa si validarea clusterului de similitudine, impreuna cu avantajele si dezavantajele acestora.

Capitolul 111 introduce cinci compusi organici, incluzand thioxanthen, fenotiazin, serotonin, fluoxetina, si
compusi cu grupare amind care au fost utilizati in acest studiu. Spunem cum si cum am colectat un numar
imens de molecule congenerice care sunt derivati ai acestor patru compusi. De asemenea, investigdm
doua proprietati moleculare (coeficientul de partitie si suprafata poliard topologica) si toxicitate pentru
fiecare set de molecule pentru a studia influenta lor in modelele QSAR. Toate informatiile despre fiecare
structurd sunt incluse in cifre si tabele Tn acest capitol. In pasul urmator am explicat cum este construitd
hipermolecula pentru fiecare set de molecule si arata pozitiile si atomii prin cifre. Trebuie mentionat ca in
acest capitol au fost investigate ecuatiile generale pentru fiecare set de moleculd impreund cu metoda de
calcul a SD (Descriptori de suma). Urmatoarea parte se referd la construirea modelelor QSAR pentru
fiecare set de molecule si, in final, am validat modelele noastre cu metode de validare diferite, cum ar fi
metoda Leave-One-Out (LOO), metoda de validare externa si metoda de validare a grupului de
similaritate. Fiecare set are propriile rezultate si ecuatii.

Ultimul capitol (IV) se refera la discutarea modelelor pe care le-am generat si la o concluzie generala. In
acest capitol demonstram ca predictiile modelului sunt fiabile pe baza metodei si a rezultatelor obtinute.

Urmatoarea sectiune listeaza articolele publicate din acest studiu si referintele pe care le-am utilizat.

Cuvinte cheie: modele QSAR, validare externa, validarea grupului de similaritate, metoda de validare
"Leave-One-Out", logP (coeficientul de partitie), TPSA (topologia al suprafetei polara), toxicitate, SD
(descriptori de suma), hipermolecula.



