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 پایان نامه های تحصیلات تکمیلی 

  بازدارنده های استیل کولین استراز با استفاده از توصیف کننده های داکینگ مولکولی QSARمطالعه   -1

 QSAR های آنالیز تصویر چند متغیره و رگرسیون اسپلاین وفقی چند متغیره در مطالعات بکارگیری روش -2

 هیدروروتیت دهیدروژناز و پلاسمودیوم فالسیپاروم دی  P1-1ترنسفراز-S های گلوتاتیون بازدارنده

پیشگویی نفتوکینونها با استفاده از الگوریتم مورچه و حلالیت داروهای استاتین با استفاده از شبکه عصبی  -3

 مصنوعی

مربوط به ماکزیمم طول موج  QSPR کاربرد الگوریتم مورچه جهت انتخاب توصیف کننده ها در مطالعات -4

 مشتقات آنتراکینون و ضریب فعالیت هیدروکربن ها در رقت بی نهایت

  همگن دوتائی ترکیبات آلی با استفاده از روش تاگوچی  های نقطه اشتعال برای مخلوط QSPR مطالعات -5

 پیش تغلیظ کافئین با استفاده از اعمال پتانسیل و اندازه گیری به وسیله طیف سنجی تحرک یونی -6

مدل سازی دمای خوداشتعالی ترکیبات آلی و فعالیت مهارکننده های سیکلواکسیژناز با استفاده از شبکه  -7

 عصبی مصنوعی

اشتعالی و عدد ستان ترکیبات  استفاده از ماشین بردار پشتیبان و روش سهم گروه برای پیشگویی دمای خود -8

 آلی

 4استراز بر روی مشتقات کویینولین به عنوان بازدارنده فسفودی 3D-QSARمطالعات  -9

-هیدروکسی پروپیل(-3)-4آلی در مایع یونی نهایت ترکیبات  ضریب فعالیت در رقت بی QSPRمطالعات  -11

آمید و نقطه اشتعال ترکیبات آلی با استفاده از ماشین -متیل مرفولینیوم بیس )تری فلوئورومتیل سولفونیل(-4

 بردار پشتیبان

در اندازه  RAFAپیشگویی فعالیت پیرازوکوئینولینون ها با استفاده از شبکه عصبی موجک و کاربرد روش  -11

 گیری همزمان آمپی سیلین و آموکسی سیلین

  مشتقات کوئینولیزیدین با استفاده از الگوریتم جنگل تصادفی QSAR مطالعات -12
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 گویی رفتار لومینسانس شیمیایی برخی از ترکیبات آلی پیش -13

یریدین با استفاده از ماشین دی هیدروپ -4و1بندی فعالیت مهارکنندگی مشتقات  جهت دستهQSAR مطالعات -14

  بردار پشتیبان

نده های داکینگ بازدارنده های ضد باکتریایی تیمیدیلات کیناز با استفاده از توصیف کن QSAR مطالعه -15

  مولکولی

 ها بر روی ناحیه غیر مجاز نمودار راماچاندران بررسی اثر رزولوشن در بلورنگاری پروتئین -16

 های اتصال مولکولی و کاربرد آنها در مطالعات به کارگیری پارامتر اختلال هیدروژن در محاسبه اندیس -17

QSPR ها ها و همچنین نقطه اشتعال آلکان ها و الکل ها، آلکن انمربوط به شکست مولی و حجم مولی آلک  

نیتک و حلالیت آلکیل استاتها با استفاده پیشگویی ثابت تفکیک اسیدی بنزیمیدازولها با استفاده از الگوریتم ژ -18

 از شبکه عصبی مصنوعی

اندازه گیری همزمان اسید سیتریک و اسید آسکوربیک به روش اسپکتروفتومتری با استفاده از شبکه عصبی  -19

 H مصنوعی و روش افزایش استاندارد نقطه

بت اسیدیته سولفونامیدها با استفاده اندازه گیری تنگستن به روش ولتامتری عاری سازی جذبی و پیشگویی ثا -21

 از شبکه عصبی موجک

مدلسازی طول موج ماکزیمم جذب رنگهای آزو توسط الگوریتم مورچه و فعالیت داروئی مشتقات  -21

 کاپساسین با استفاده از ماشین بردار پشتیبان

ات فنل با استفاده از و ثابت اسیدیته مشتقTIBO پیشگویی قطبیت حلال، فعالیت دارویی )ضد ایدز( مشتقات -22

 روشهای کمومتریکس

های پلیمری با  بر روی دمای بحرانی ترکیبات آلی و دمای بحرانی پایین محلول در محلول  QSPRمطالعات  -23

 (ANFIS) عصبی تطبیقی -استفاده از سیستم استنتاج فازی

ریدین و پی -c]-2و3تتراهیدروتیئنو [ -7و6و5و4بر روی مشتقات   3D-QSARو  QSAR مطالعات -24

  آمینوپیرازولوپیریدین اوره

  های جستجوی ممنوعه و ژنتیک ها با استفاده از الگوریتم پیشگوئی فعالیت ضد میکروبی بنزیلیدین هیدرازید -25

 تاب سازی سمیت مایعات یونی با استفاده از الگوریتم کرم شب مدل -26

[دیازپان اتیل اوره 4،1]-آریل-ان-4متیل سیکلوهگزانولو -5-ایزوپروپیل-2مشتقات   3D-QSARمطالعات  -27

 آز

-هیدروکسی پروپیل(-3)-4نهایت ترکیبات آلی در مایع یونی  ضریب فعالیت در رقت بی QSPRمطالعات  -28

 آمید با استفاده از ماشین بردار پشتیبان-متیل مرفولینیوم بیس )تری فلوئورومتیل سولفونیل(-4

ترکیبات ضد سرطانی  QSAR وی ممنوع در مطالعاتها با استفاده از الگوریتم جستج انتخاب توصیف کننده -29

 اُن-3-دی ان-4و1-دی هترو آریل پنتا-5و1مشتقات 

دار و ثابت قانون هنری ترکیبات آلی در آب با استفاده از ماشین  های هالوژن پیشگویی حلالیت هیدروکربن -31

 بردار پشتیبان
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لی و چربی دوستی دارو ها ، حلالیت ترکیبات آGPR3 و TMK بازدارنده های QSP(A)Rمطالعات  -31

توسط روش های شبیه سازی دینامیک مولکولی، مدل سازی همسانی، ماشین بردار پشتیبان و الگوریتم 

 جستجوی هارمونی

ترکیبات ضد سرطانی  QSAR ها با استفاده از الگوریتم جستجوی ممنوع در مطالعات کننده انتخاب توصیف -32

-آریل-4)-3اُن و حذف همبستگی بین متغیرهای مشتقات -3-ندی ا-4و1-دی هترو آریل پنتا-5و1مشتقات 

 اشمیت-فنیل با استفاده از عمودسازی گرم بی-ایل(-1-تریازول-3و2و1-اچ1

 نقطه اشتعال برای مخلوطهای همگن دوتائی ترکیبات آلی با استفاده از روش تا گوچی QSPR مطالعات -33

 


