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Teza de doctorat abordégzosibilitatea extinderii aplieii diferitelor instrumente ale inteligesi artificiale
pentru corelarea reilei structus-proprietiti in ingineria reagilor de polimerizare.

Principalele obiective propuserezolvate n aceastucrare sunt:

= Constituirea unor baze de date cafiepermii modelarea unor intergeni importante intre uritile
structurale de bazpentru predita unor proprietti impuse, precursi localizarea eficierita unor structuri
viabile care 8 condud la performara dori in sintea.
= Determinarea unor reia cantitative structut-propriefiti utilizand metode adecvate, dependente de
proprietitile investigate.
Testarea aplicabititii diferitelor instrumente ale inteligesi artificiale: reele neuronale, algoritmi genetici,
tehnici de clasificare, precugha metodelor combinate, Tn pretiicde proprietti, atat pentru comgiimic
moleculari, casi pentru diferite materiale polimerice.
Principalele contribtii personale constau in utilizarea unor metode combiaateinor algoritmi originali,
precumsi Tn predigia cu ajutorul diferitelor instrumente ale inteligeinartificiale a unor propriéti cum ar fi:
proprietatea de cristal lichid, termostabilitatea, constan& dilectrici. Modelarea cu ajutorul instrumentelor
inteligenei artificiale a acestor proprigt nu este intalnit in literatura de specialitate, cu exti@apconstantei
dielectrice la compi mic moleculari. Referitor la acedsproprietate, in teza de doctorat, s-a arinposibilitatea
extinderii apliérii modelelor neuronalgi la materialele polimerice.

In modelarea cu diferite instrumente ale inteligerrtificiale a unei propriéti, una dintre problemele
dificile, cu impact semnificativ asupra rezultatelor madgeleste stabilirea parametrilor de intrare. t@etrebuie &
cuprindi o serie dedescriptori moleculari care & lege proprietatea urritd de structura comgilor analizai. Pentru
a facilita disirea setului optim de descriptori care eatructura chimig a materialelor polimerice cu proprietatea
doritd s-a realizat, Tntr-o pritnfaza, modelarea unor proprigt pentru compsi mic moleculari. Aceaststrategie s-a
aplicat pentru a&pi mai wor acei descriptori ce ar putea determinatieleantitatié structué-proprietiti si apoi,
prin selectarea parametrilor adetiva-a trecut de la modelarea structurilor simple la cele mailcomplexe.

Teza de doctorat are o extindere de 235 paginijreman nuridr de 48 figuri, 57 tabelg este organizétin
8 capitole, concluzii generalg bibliografie care cuprinde un ndmde 274 de ciri. Materialul conine, de
asemenea, cca 140 de pagini @naxdiverse structuri chimice, care au constituit baza de dagitarea tehnicilor
inteligertei artificiale la calculele predictive efectuate.

Rezultatele ofinute Tn teZ se regsesc in 6 articole publicate sau acceptate spre publicare in rSliste |
3articole Tn reviste BDI, 2 articole trimise spre publicanerdviste ISI, 6 participi la manifesiri stiintifice.
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