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Teza de doctorat abordează posibilitatea extinderii aplicării diferitelor instrumente ale inteligenţei artificiale 
pentru corelarea relaţiei structură-proprietăţi în ingineria reacţiilor de polimerizare.  

Principalele obiective propuse şi rezolvate în această lucrare sunt: 
 Constituirea unor baze de date care să permită modelarea unor interacţiuni importante între unităţile 

structurale de bază pentru predicţia unor proprietăţi impuse, precum şi localizarea eficientă a unor structuri 
viabile care să conducă la performanţa dorită în sinteză. 

 Determinarea unor relaţii cantitative structură-proprietăţi utilizând metode adecvate, dependente de 
proprietăţile investigate. 

 Testarea aplicabilităţii diferitelor instrumente ale inteligenţei artificiale: reţele neuronale, algoritmi genetici, 
tehnici de clasificare, precum şi a metodelor combinate, în predicţia de proprietăţi, atât pentru compuşi mic 
moleculari, cât şi pentru diferite materiale polimerice. 
Principalele contribuţii personale constau în utilizarea unor metode combinate şi a unor algoritmi originali, 

precum şi în predicţia cu ajutorul diferitelor instrumente ale inteligenţei artificiale a unor proprietăţi cum ar fi: 
proprietatea de cristal lichid, termostabilitatea, constanta dilectrică. Modelarea cu ajutorul instrumentelor 
inteligenţei artificiale a acestor proprietăţi nu este întâlnită în literatura de specialitate, cu excepţia constantei 
dielectrice la compuşi mic moleculari. Referitor la această proprietate, în teza de doctorat, s-a urmărit posibilitatea 
extinderii aplicării modelelor neuronale şi la materialele polimerice. 

În modelarea cu diferite instrumente ale inteligenţei artificiale a unei proprietăţi, una dintre problemele 
dificile, cu impact semnificativ asupra rezultatelor modelării, este stabilirea parametrilor de intrare. Aceştia trebuie să 
cuprindă o serie de descriptori moleculari care să lege proprietatea urmărită de structura compuşilor analizaţi. Pentru 
a facilita găsirea setului optim de descriptori care leagă structura chimică a materialelor polimerice cu proprietatea 
dorită s-a realizat, într-o primă fază, modelarea unor proprietăţi pentru compuşi mic moleculari. Această strategie s-a 
aplicat pentru a găsi mai uşor acei descriptori ce ar putea determina relaţia cantitativă structură-proprietăţi şi apoi, 
prin selectarea parametrilor adecvaţi, s-a trecut de la modelarea structurilor simple la cele mult mai complexe. 

Teza de doctorat are o extindere de 235 pagini, conţine un număr de 48 figuri, 57 tabele şi este organizată în 
8 capitole, concluzii generale şi bibliografie care cuprinde un număr de 274 de citări. Materialul conţine, de 
asemenea, cca 140 de pagini anexă cu diverse structuri chimice, care au constituit baza de date în aplicarea tehnicilor 
inteligenţei artificiale la calculele predictive efectuate. 

Rezultatele obţinute în teză se regăsesc în 6 articole publicate sau acceptate spre publicare în reviste ISI, 
3articole în reviste BDI, 2 articole trimise spre publicare în reviste ISI, 6 participări la manifestări ştiinţifice. 
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