Jerzy W. Grzymala-Busse
Zdzistaw S. Hippe

Teresa Mroczek

Eksploracja danych medycznych

Metody sztucznej inteligencji w projektowaniu syntez lekow




Jerzy W. Grzymala-Busse
Zdzislaw S. Hippe

Teresa Mroczek

Eksploracja danych medycznych

Metody sztucznej inteligencji w projektowaniu syntez lekow

RZESZOW — SZCZECIN 2015



3

Ty )

o

e e

WAESEA SROLA NAUKOWE WYDAWNICTWO IVG

INFORMATYKI i ZARZADZANIA
z siedzibg w Rzeszowie

Publikacja zostala dofinansowana ze sSrodkéw MNiSW na utrzymanie potencjalu badawczego Wydziatu
Informatyki Stosowanej Wyzszej Szkoly Informatyki i Zarzadzania z siedziba w Rzeszowie

Tytul monografii naukowej:
Eksploracja danych medycznych
Metody sztucznej inteligencji w projektowaniu syntez lekow

Redakcja:

Jerzy W. Grzymata-Busse
Zdzistaw S. Hippe

Teresa Mroczek

Recenzent naukowy:
Prof. dr hab. Andrzej Parczewski

Komitet Naukowy:

Prof. UG dr hab. Sylwia Pangsy-Kania
Prof. dr hab. Wlodzimierz Szpringer
Prof. zw. dr hab. Jerzy Kisielnicki

Prof. UW dr hab. Grzegorz Karasiewicz
Prof. UZ dr hab. Arkadiusz Swiadek

Projekt okladki:
Tomek Przewrocki

Korekta jezykowa, sklad oraz druk:
Jacek Storm

Wydawecy:

Wyzsza Szkota Informatyki i Zarzadzania z siedziba w Rzeszowie
ul. Sucharskiego 2, 35-225 Rzeszow

www.wsiz.rzeszow.pl, www.ksiegarnia.wsiz.pl
email:wsiz@wsiz.rzeszow.pl

Naukowe Wydawnictwo IVG

ul. Tarpanowa 38/3, 70-796 Szczecin
www.wydawnictwoivg.pl

e-mail: biuro@wydawnictwoivg.pl

ISBN ksigzka 978-83-64286-33-9 ISBN ebook 978-83-64286-34-6

© Copyright by Wyzsza Szkota Informatyki i Zarzadzania z siedziba w Rzeszowie
Printed in Poland by Naukowe Wydawnictwo IVG


mailto:biuro@wydawnictwoivg.pl

SPIS TRESCI

PRZEDMOWA

CZESC1
Wprowadzenie do zagadnien planowania syntez

ROZDZIAL 1
WProwadzenie..........cneconeeieecsnecceecnecssensaensncsncennnes

ROZDZIAL 2
Tradycyjne metody projektowania syntez chemicznych

11

ROZDZIAL 3
Przestrzen rogwigzan w projektowaniu syntez chemicznych

17

CZESC II

Wprowadzenie do badan nad projektowaniem nowych lekow

ROZDZIAL 4

Zarys metodyki badan nad syntezq nowych lekoéw. Bazy informacyjne dla chemii......

ROZDZIAL 5

w27

35

Model macierzowy chemii konstytucyjnej. Podstawy koncepcji

ROZDZIAL 6

Strategie planowania syntez w chemii organicznej. Wybrane zagadnienia...................

CZESC 111

Cwiczenia literaturowe

WPROWADZENIE

.49

65

CWICZENIE _1 Weryfikacja i walidacja reakcji cytralu z acetonem.
Model Ugi’ego-Dugundji'ego (D-U)u.cceeseeererseesecsersacenes

67

CWICZENIE 2 Weryfikacja i walidacja reakcji cytralu z acetonem.
Model zdrowego rozsqdku (CS)

79

CWICZENIE 3 Weryfikacja i walidacja reakcji cytralu z acetonem.

91

Model podobienstwa (SM), reakcje w srodowisku zasadowym

CWICZENIE_4 Weryfikacja i walidacja reakcji metabolitow prostaglandyny PGI2

97

Model Ugi’ego-Dugundji'ego (D-U)

CWICZENIE_5 Weryfikacja i walidacja reakcji metabolitow prostaglandyny PGI2

Model zdrowego rozsqdku (CS)

109



CWICZENIE_6 Weryfikacja i walidacja reakcji metabolitéw prostaglandyny PGI2

Model podobienstwa (SM), reakcje w srodowisku kwasnym 115
CWICZENIE 7 Weryfikacja i walidacja przemian leku VIAGRA w organizmie czlowieka

Model Ugi’ego-Dugundji'ego (D-U) 119
CWICZENIE_8 Weryfikacja i walidacja przemian leku VIAGRA w organizmie czlowieka

Model zdrowego rozsqdku (CS), reakcje w srodowisku kwasnym 133
ZAKONCZENIE 137
LITERATURA 141
ZAYLACZNIK A 145
ZALACZNIK B 147
KOLOFON 183

INDEKS 185




Ministerstwo Nauki
i Szkolnictwa Wyzszego

N\

Publikacja zostala dofinansowana ze srodkow MNiSW
na utrzymanie potencjalu badawczego
Wydzialu Informatyki Stosowanej Wyzszej Szkoly
Informatyki i Zarzadzania z siedziba w Rzeszowie

3 WYZSZA SZKOLA
% INFORMATYKI i ZARZADZANIA
z siedziba w Rzeszowie

s Z/ NAUKOWE
ISBN ebook 978-83-64286-34-6 WYDAWN ICTWO IVG




	0_0_
	0_0_TYTUL
	0_0_TYTUL_1
	0_1_SPIS_TREŚCI
	10_3_AUTOR4

