Modélisation et Etude Structurale des Inhibiteurs de     la Cyclo-oxygénase.
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Résumé :
Les travaux présentés, dans ce manuscrit,  consistent en une étude structurale et physico-chimique d’une série de molécules synthétiques et naturelles. L’objectif est d’analyser et de comparer les diverses propriétés caractérisant le profil anti-inflammatoire.  
La modélisation de ces molécules est  réalisée à l’aide des outils de la chimie théorique, qui nous ont permis de  déterminer des descripteurs empiriques et quantiques. Les descripteurs quantiques ont été déterminés dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) en utilisant la fonctionnelle B3LYP et la base SVP. La discussion porte sur la comparaison  des propriétés  de nos matériaux  avec ceux des propriétés  des molécules commercialisées,  connues  pour leur mode d’action sur la cyclo-oxygénase.
