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РЕЦЕНЗИЯ 
от доктор на науките Иван Петков БАНГОВ, професор в Шуменски университет 

“Епископ Константин Преславски” 

 

на дисертационен труд за присъждане на образователната и научна степен 'доктор'  

в област на висше образование 4. Природни науки, математика и информатика 

професионално направление 4.2. Химически науки 

докторска програма “ Теоретична  химия”  

Автор: химик Веселина Христева Паскалева, катедра “ Аналитична химия и компю-

търна химия” 

Тема:  “Компютърно генериране на тавтомери на органични съединения и приложения 

в химичната информатика”  

Научен ръководител: доц. д-р. Николай Тодоров Кочев, Пловдивски университет 

„ Паисий Хилендарски“  

1. Общо описание на представените материали 

Със заповед № P33-2017 от 16.05.2016г. на Ректора на Пловдивския университет „Паи-

сий Хилендарски" (ПУ) съм определен за член на научното жури за осигуряване на процедура 

за защита на дисертационен труд на тема „Компютърно генериране на тавтомери на орга-

нични съединения и приложения в химичната информатика“  за придобиване на образова-

телната и научна степен ‘доктор’ в област на висше образование 4. Природни науки, мате-

матика и информатика, професионално направление 4.2. Химически науки, докторска прог-

рама “ Теоретична химия”.   

Автор на дисертационния труд е химикът Веселина Христева Паскалева – докторантка 

на самостоятелна подготовка към катедра “Аналитична химия и компютърна химия” към 

Химическия факултет на Пловдивски университет “Паисий Хилендарски“ с научен ръково-

дител доц. д-р. Николай Тодоров Кочев, Пловдивски университет „Паисий Хилендарски“.  

Представеният от Веселина Христева Паскалева комплект материали на хартиен носител 

е в съответствие с Чл.36 (1) от Правилника за развитие на академичния състав на ПУ, включва 

следните документи: 

– молба от Веселина Христева Паскалева до Ректора на ПУ за разкриване на проце-

дурата за защита на дисертационен труд, с дата 20.05.2016г; 

– автобиография в европейски формат - 1 брой; 
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– нотариално заверено копие от диплома за висше образование (ОКС ‘магистър’)  с No 

1-6-X от 14.09.2010г 

– заповеди за записване в докторантура и отчисляване с право на защита; 

– заповед за провеждане на изпит от индивидуалния план и съответен протокол за 

издържан изпит по специалността на Веселина Христева Паскалева от 25.01.2016г 

взет с успех Мн. Добър (5);  

– протоколи от катедрени съвети, свързани с докладване на готовност за откриване на 

процедурата и с предварително обсъждане на дисертационния труд - Протокол No 9 

от 09.05.2016г; 

– дисертационен труд - 1 брой; 

– автореферат - 1 брой; 

– списък на научните публикации по темата на дисертацията - 1 брой; 

– копия на научните публикации - 3 броя; 

– списък на забелязани цитирания; 

– декларация за оригиналност и достоверност на приложените документи - подписана 

от Веселина Паскалева на 20.05.2016г; 

– справка за спазване на специфичните изисквания на съответния факултет; 

– Протоколи от взетите изпити по докторската програма - 5 броя. 

Докторантът е приложил 3 броя публикации.  

2. Кратки биографични данни за докторанта 

Веселина Христева Паскалева е завършила висшето си образование през 2010г. От ок-

томври 2011 до септември 2015г. е асистент, а от 2015 до сега - химик в катедра “Аналитична 

химия и компютърна химия” в Химическия факултет към Пловдивския университет. 

3. Актуалност на тематиката и целесъобразност на поставените цели и задачи 

Разработването на нови химични и фармацевтични продукти с желани свойства не се 

основава повече на случайното им откриване, а на систематичното им търсене. Като първа 

крачка в тази насока е компютърното (in silico) търсене в огромните бази от химични струк-

турни данни, записани в електронен вид. За тази цел се използват методите на хемоинфор-

матиката, като едни от основните методи са тези на подобието. Едва след това следват скъпите 

и  изискващи време синтези, анализи, проверка на свойствата (билогическата активност върху 

животни и след това върху хора при фармацевтичните продукти). Тези методи съкращават 

съществено цикъла на получаване на нов химически или фармацевтичен продукт. Един се-

риозен проблем е третирането на тавтомерни структури. Както показват редица изследвания, 
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цитирани в литературния обзор на дисертацията, при тях подобието (на основата на индекса 

на Танимото, например) не сработва. Това е сериозен нерешен проблем и авторката си е 

поставила задачата той да бъде решен в този дисертационен труд. 

4. Познаване на проблема 

Литературният обзор на дисертацията се състои от 35 страници, в които са разгледани 

различните подходи за решаването на проблема за търсене на тавтомерни форми в различните 

бази от данни. В него дисертантката е разгледала критично представянето на тавтомерните 

структури, показала е в дълбочина разбиране на методологията и текущото състояние на 

проблема. В раздела “Библиография и информационни източници” са цитирани 138 статии, 

монографии и други информационни източници.  

5. Методика на изследването 

Дисертантката, заедно с научния си ръководител доц. Николай Кочев са си поставили 

амбициозната цел да създадат нов подход за решаване на проблема с описване на структурата 

на тавтомери. Той вклюва решаването на следните задачи: 

- създаване на база от тавтомерни правила, отнасящи се до основните типове тавтомерия; 

- разработване  както на класическия комбинаторен подход, така и на нови оригинални 
методи за генериране на тавтомери, при отчитане на недостатъците на класическия подход.; 

- разработка на алгоритми за филтриране и ранкиране на генерираните тавтомери; 

- сравняване на резултатите от тези алгоритми с класическите методи от литературата. 

Всичко това е реализирано в системата Ambit.  

6. Характеристика и оценка на дисертационния труд 

С глава 3 започва оригиналната част на дисертационния труд. В нея е описано създава-

нето на алгоритмите и тяхното сравняване. Като първа стъпка е създаването на базата от 

правила. Авторите са намерили, че някои от правилата се препокриват и използването на 

класическия алгоритъм води до някои грешни резултати. Една следваща стъпка е клъстери-

рането на базата от правила, така че в отделните клъстери се намират препокриващи се пра-

вила. Това е един оригинален принос в тази дисертация.  

Следващата стъпка е създаване на нов подобрен комбинаторен алгоритъм, който вместо 

пълно комбиниране на всички правила, работи с подкомбинации от тези правила. По-нататък 

е разработен алгоритъм за филтриране на получените структури, така че структури, които 

нямат химически смисъл или дублирани структури да бъдат отстранени. Тази система се 

състои както от предварително филтриране, така и от след комбинаторно филтриране.  

По-нататък е създаден алгоритъм за ранкиране (понятие,според мен не много удачно) на 

генерираните структури. На всяка тавтомерна структура се дава ранг, който зависи от енер-
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гийната разлика между двата тавтомера. За мен това е изключително интересен момент в тази 

дисертация. По-нататък е представена програмната реализация на тези алгоритми. 

В глава 4.1 е представен използваният софтуер, като оригиналното постижение е съз-

даването на пакета Ambi-tautomer, написан на java, а в глава 4.2 са дискутирани тестовете при 

използване на този софтуер.  

В глава 5 е дискутирано приложението на този подход в химията и хемоинформатиката. 

7. Приноси и значимост на разработката за науката и практиката 

В представения ми за рецензия дисертационен труд е разработен нов и оригинален 

подход по отношение на важния проблем за генериране, филтриране и ранкиране на тавто-

мери. Както споменах в началото това е особено важно за обработката на огромната струк-

турна информация в базите от данни на компаниите от химическата и фармацевтичната 

промишленост. Вместо да се запазват всички тавтомери, което ще увеличи неимоверно техния 

размер, в базите със структурна информация се записва само един техен представител и при 

нужда останалите могат да бъдат генерирани с помощта на алгоритмите и софтуера, пред-

ложени в настоящата дисертация.  

Разработката в тази дисертация е оригинална, в същото време тя третира един проблем, 

който може да бъде внедрен в практиката. 

8. Преценка на публикациите по дисертационния труд 

Дисертантката е представила 3 научни статии, като едната от тях е в международно 

списание с импакт фактор. Изискванията на Химическия факултет за придобиване на науч-

ната и образователна степен “доктор” са се представят 2 публикации, едната от които да бъде в 

списание с импакт фактор. Материали по дисертацията са представени на 9 постерни сесии, 

като 4 от тях са от мероприятия в чужди държави - Италия, Австрия, Германия и Великоб-

ритания. Намерени са 8 цитата, все в чужди реномирани списания и 2 цитата в чужди дисер-

тации. Тези цитати говорят, сами по себе си, за интереса към разработките, включени в тази 

дисертация и за важността на получените резултати. 

9. Лично участие на докторанта(ката) 

Тъй като познавам работата на дисертантката Веселина Паскалева, аз съм уверен, че тя е 

вложила усилия за запознаване с методите на Хемоинформатиката и тяхното приложение към 

изследвания проблем - усъвършенстване на методите и алгоритмите за генериране на тавто-

мери.   
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10. Автореферат 

Авторефератът се състои от 40 страници и отразява в съкратен вид най-важните аспекти 

на дисертацията. 

11. Критични забележки и препоръки  

Както научните изследвания, така самият текст на дисертацията са изработени с голяма 

прецизност. Може би трябва да се намери по-удачен превод на понятието “ранкиране”. Искам 

да отбележа, че именно в такива разработки се установяват нови понятия в дадена област. 

12. Препоръки за бъдещо използване на дисертационните приноси и резултати 

Работата по тези методи и софтуер трябва да бъде продължена със създаването на база от 

данни и прилагането им към нея.  

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Дисертационният труд съдържа научни, научно-приложни и 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 Химическия 

факултет, приети във връзка с Правилника на ПУ за приложение на ЗРАСРБ. 

Дисертационният труд показва, че дисертантът Веселина Христева Паскалева напълно 

притежава задълбочени теоретични знания и професионални умения по научна специалност 

Хемоинформатика и компютърна химия, като демонстрира качества и умения за провеждане 

на изследвания с получаване на оригинални и значими научни приноси. 

Поради гореизложеното, убедено давам своята положителна оценка за проведеното 

изследване, представено от рецензираните по-горе дисертационен труд, автореферат, пос-

тигнати резултати и приноси, и предлагам на почитаемото научно жури да присъди научната и 

образователна степен ‘доктор’ на Веселина Христева Паскалева в областта на висшето об-

разование: 4. Природни науки, математика и информатика; професионално направление 4.2. 

Химически науки, докторска програма “Теоретична химия”. 

 

 

 

24.07. 2016г.    Рецензент: ............................................. 

     Професор дхн Иван  БАНГОВ  

 


