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Résumé de la thèse 

Pour accélérer le processus de découverte des molécules bioactive à visée thérapeutique et 

réduire le coût et la durée de la mise sur le marché de nouveaux médicaments, l'industrie 

pharmaceutique s’oriente, de nos jours et de plus en plus, vers des techniques de modélisation 

moléculaires et de conception des médicaments assistées par ordinateur (CADD) faisant 

intervenir un long processus et des connaissances scientifiques polydisciplinaires.  

Ainsi, dans le cadre de ce processus et démarche, une analyse statistique des descripteurs 

moléculaires est effectuée afin de mieux comprendre la relation entre la structure des 

molécules et leurs activités, QSAR. Ces modèles, robustes et précis, simplifient grandement la 

conception de nouveaux composés biologiquement actifs. Les molécules sélectionnées, 

démontrant une activité prometteuse, passent par des filtres "drug-likeness" et ADMET pour 

évaluer leur aptitude à devenir des médicaments. Par la suite, le docking moléculaire est 

employé pour éclaircir les mécanismes de liaison et les interactions entre le ligand et la 

protéine, suivi par des études de dynamique moléculaire pour évaluer la stabilité des 

complexes (Ligand-protéine).  

Dans le cadre de cette thèse, nous avons mis en œuvre ce processus multi-étapes, afin de 

concevoir des candidats médicaments anticancéreux et antibactérienne. C’est dans ce sens, 

que nous avons étudié des séries de composés à base de cyclohexane-1,3-dione et les dérivés 

de la dimédone qui présentent des activités anticancéreuses, particulièrement, le cancer des 

poumons et du colon. Ce processus et démarche, ont été, également, appliquées à une série de 

dérivés de la 2-aryloxy-1,4-naphtoquinone en tant qu'agents antibactériens.  

Les résultats de ces recherches nous ont permis de suggérer de nouveaux composés 

prometteurs dans le domaine de la recherche médicamenteuse contre le cancer et les 

infections bactériennes. 
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