Bien que plus d’une centaine de phase stationnaires chirales soient disponibles actuellement,
de nombreux produits racémiques demeurent sans résolution. Par conséquent, le développement de
nouvelles phases stationnaires reste un domaine d’actualité très coûteux en temps et en argent.
Actuellement et avec le développement considérable des outils informatiques, plusieurs méthodes
peuvent être utiliser pour améliorer et accélérer les processus de découverte dans ce domaine. Parmi
ces méthodes on peut citer les Relations Quantitatives Structure-Activité (RQSA).
Les RQSA permettent de concevoir, de classer, de trier des molécules ainsi que de calculer ou
de prévoir leurs propriétés à partir de modèles mathématiques comme les Méthodes de régression :
linéaire et non linéaire, Analyse discriminante, Analyse en Composantes Principales, Réseaux de
Neurones Artificiels et les algorithmes génétiques.
  Les Réseaux de Neurones Artificiels (RNA) ont fait la preuve de leurs capacités à résoudre
des problèmes complexes de la chimie où la relation entre la cause et ses effets n’est pas simple à
déterminer. Les RNA visent à reproduire, sous forme de programme informatique, les mécanismes
d’apprentissage du cerveau humain. Dans les domaines de la chimie et de la biologie, les applications
sont de plus en plus nombreuses.
  Le travail réalisé a permis de proposer de nouvelles molécules qui peuvent être de nouvelles
familles d’inhibiteurs non nucléosidiques de la transcriptase inverse du VIH-1.
Un travail complet de modélisation moléculaire, dans lequel on donne toutes les étapes de
Le travail réalisé traite l'étude expérimentale et la prédiction des équilibres de phases de systèmes binaires composés de matériaux organiques, principalement les diamines et poly aromatiques. La première partie du travail a été consacrée à la détermination expérimentale par DSC ainsi que la prédiction par des modèles UNIFAC modifié (versions Larsen et Gmehling) et DISQUAC des équilibres liquide solide de mélanges binaires : poly aromatiques +  diamines  et poly aromatiques + alcanes lourds.
