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成果摘要： 

该成果综合应用计算机技术、数学方法、计算机化学最新成就，针对新农药创制的迫切需要进行研究，以开发易于推广

的通用分子设计工具为目标，建立在二维、三维水平上的结构与活性关系及活性预测软件系统，提出合成建议，实现开

发新药的合理循环，达到在结构优化及结构产生两方面减少盲目性，节约合成及生测费用，提高效率，加快新农药开发

的目的。该成果包括两方面，基础研究方面：在国内外发表论文67篇，已完成尚未发表13篇，含五项创新性成果：(1)

提出和实现表达、处理分子结构信息的结构框架模型方法，含基于自洽迭代的基团电负性新方法，新疏水参数自动计算

方法，包括460种基团的物化参数库的研制；(2)人工智能方法研究，提出了合理的神经网络收敛判据，克服了过拟合，

解决了既要自动提取重要结构因素，又要表达非线性关系的难题；(3)建立了农药结构与活性数据库，含8769种农药化

合物，活性数据十万多个；(4)三维定量构效关系研究，建立了通用方法；(5)实现了分子设计合理循环，在发现新型高

效除草剂先导化合物上初获成功，技术研究方面，建立了两个分子设计系统：以CASAC为核心的微机上的结构优化工

具系统；工作站上的示范性工具系统资源、能源与环境化工处理镍基合金电解泥的新工艺。 
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