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Общо представяне на процедурата и докторанта 

Представеният от Веселина Христева Паскалева комплект материали е в съответствие с 

Чл. 36 (1) от Правилника за развитие на академичния състав на ПУ и включва всичките не-

обходими документи.  

Веселина Христева Паскалева е завършила бакалавърската си степен по химия през 2006 

г. и магистратура “Спектрохимичен анализ” през 2010 г. От октомври 2011 до септември 2015 

г. е асистент, а от 2015 г. до сега - химик в катедра “Аналитична химия и компютърна химия” 

към Химическия факултет на Пловдивския университет. Докторант Паскалева отговаря на 

изискванията за подготовка, изпълнение и защита на дисертационен труд. 

 

Актуалност на тематиката 

Понастоящем чрез методите на Химичната информатика се обработват десетки милиони 

структури на химични съединения. Едно от големите предизвикателства при работа със 

структурите е отчитането на тавтомерията, тъй като тя влияе практически върху всички про-

цедури и методи в химичната информатика. Изчерпателното генериране на всички възможни 

тавтомери на дадено органично съединение е сериозен проблем и качествените софтуерни 

тавтомерни генератори са необходимост за съвременните големи структурни бази данни. В 

този контекст тематиката на дисертацията е много актуална. Разработените алгоритми и по-

лучените резултати предоставят на научната общност и индустрията полезни софтуерни ин-

струменти по отношение на третиране на тавтомерията. Актуалността на получените резул-

тати се потвърждава от използването на алгоритмите от дисертацията в редица сериозни 

проекти с участници от индустрията, академията и регулаторни агенции. 
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Познаване на проблема 

Докторант Веселина Паскалева демонстрира  много добро познаване на състоянието на 

проблематиката. В литературния обзор изчерпателно са разгледани и дискутирани различните 

подходи за търсене на тавтомери на органичните съединения, разгледани са основните ме-

тодологии в химичната информатика и влиянието на тавтомерията върху тях. Докторантката е 

анализирала наличните и достъпни софтуерни генератори за тавтомери, като са разгледани 

основните им характеристики. Въз основа на литературния обзор и оценката на състоянието 

на проблема адекватно са дефинирани основната цел на дисертацията и практическите задачи 

за постигане на тази цел. 

 

Методика на изследването 

Избраната методика на изследването е базирана на критичен анализ на силните и слабите 

страни на съществуващите софтуерни генератори и реализирането на прогресивна стратегия 

за създаване на изчерпателен алгоритъм за генериране на тавтомери, която включва: основна 

база данни с тавтомерни правила, класически комбинаторен подход за генериране на тавто-

мери, подобрен комбинаторен подход, инкрементален подход, оптимизационни процедури за 

параметрите на алгоритмите, разработка на методи за ранкиране и определяне на каноничен 

тавтомер. Въз основа на разработените алгоритми са изследвани стратегии за оптимално 

включване на тавтомерната информация при решаване на задачи в химичната информатика. 

Настоящата методика позволява ефективно постигане на поставената основна цел на дисер-

тацията.  

 

Характеристика и оценка на дисертационния труд и приносите 

Дисертационният труд е оформен с класическа структура: въведение, литературен обзор, 

цел на дисертацията, собствени изследвания и заключение. Собствените изследвания, които 

представляват главната част от дисертацията са оформени в три основни глави касаещи раз-

работката на алгоритмите (глава 3); тестове на създадените алгоритми с резултати и дискусия 

(глава 4); и изследване на влиянието на тавтомерията върху практическите задачи на химич-

ната информатика (глава 5), където са включени допълнителни тестове и анализи с дискусия 

върху резултатите от тях.  

Литературният обзор представя различните аспекти на химичната информатика, тавто-

мерията, методите за генериране на тавтомери, влиянието на тавтомерията върху изследва-

нията в химичната информатика и основен преглед на голям брой софтуерни програми за 

генериране на тавтомери. Въз основа на литературния обзор логически е изведена и обосно-

вана основната цел на дисертацията, както и основните задачи определящи методологията на 

дисертацията. Описанието на разработените алгоритми в глава 3 е детайлно и добре илюст-
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рирано с множество фигури. В глави 4 и 5, тестовете и дискусиите са изчерпателни, като ре-

зултатите са представени с голям брой таблици и диаграми, въз основа на които са направени 

основните изводи и предложените стратегии. Основната цел на дисертацията и поставените 

задачи са изпълнени успешно. 

Оформлението на дисертацията като цяло се характеризира с много фигури и таблици, 

които подпомагат възприемането на съдържанието на дисертацията и акцентирането на ос-

новните концепции в нея. Наблюдават се доста технически грешки в текста на дисертацията, 

които е редно да се коригират при предоставянето на дисертацията на научната общност. 

Авторефератът отразява в съкратен вид най-важните аспекти на дисертацията и основните 

резултати, постигнати в дисертацията. 

Дисертационният труд има следните научни приноси: разработени са нови алгоритми 

за изчерпателно генериране на тавтомери, метод за ранкиране на генерираните тавтомери, 

теглова схема за модифициране на молекулните дескриптори в зависимост от тавтомерията и 

предложена стратегия за включване на тавтомерната информация при QSAR моделиране. 

Също така дисертацията има научно-приложни приноси - алгоритмите са имплементирани в 

системата за химична информатика Ambit, която се използва от академични организации, 

регулаторни агенции и компании от химичната и фармацевтичната индустрии. 

 

Преценка на публикациите и личния принос на докторанта 

Трудовете, свързани с дисертационния труд, включват три публикации, една от които в 

списанието Molecular informatics (импакт фактор=2.013 за годината на публикуване /2013/). 

Тази публикация досега е цитирана 10 пъти, което говори за актуалността на получените ре-

зултати. Докторант Паскалева има 9 участия в международни и национални научни форуми. 

Личният принос на докторантката в изготвянето на резултатите и публикуването на всяко от 

научните съобщения е съществен. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Дисертационният труд съдържа научни и научно-приложни резултати, които 

представляват оригинален принос в науката и отговарят на всички изисквания на Закона 

за развитие на академичния състав в Република България (ЗРАСРБ), Правилника за прилагане 

на ЗРАСРБ и съответния Правилник на ПУ „Паисий Хилендарски“. Представените материали 

и дисертационни резултати напълно съответстват на специфичните изисквания на Хими-

ческия факултет за присъждане на образователната и научна степен 'доктор', приети във 

връзка с Правилника на ПУ за приложение на ЗРАСРБ. 

Дисертационният труд е с актуална тематика, като са извършени огромни по обем на-

учни изследвания. Дисертационният труд показва, че докторантката Веселина Христева 
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Паскалева притежава задълбочени теоретични знания и професионални умения по научна 

специалност Теоретична химия като демонстрира качества и умения за самостоятелно про-

веждане на научно изследване. 

Поради гореизложеното, убедено давам своята положителна оценка за проведеното 

изследване, представено в дисертационния труд, автореферата, постигнатите резултати и 

приноси, и предлагам на почитаемото научно жури да присъди образователната и на-

учна степен ‘доктор’ на Веселина Христева Паскалева в област на висше образование: 4. 

Природни науки, математика и информатика, професионално направление 4.2. Химически 

науки, докторска програма Теоретична химия. 

 

 

 
 

09.08.2016 г.   Изготвил становището: .................................. 

      доц. д-р Николай Кочев 


