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Résumé 

         La catégorisation des produits chimique sconsiste à calculer un nombre relativement 

important de caractéristiques ou de descripteurs moléculaires pour le codage de ces produits. 

Ce descripteur est un nombre ou un vecteur associé à une molécule (par exemple le nombre 

d’atomes, de liaisons hydrogènes, de cycles aromatiques, de groupes menthyl, la somme des 

distances entre les atomes,. . . ). Les descripteurs se calculer aussi sur les graphes (réseaux 

sociaux, biologiques), ont parle alors d’invariants de graphes. Dans ce travail, on s’intéresse à 

développer un système qui calcul le descripteur topologique d’un produit chimique à partir 

d’une signature moléculaire. 

 Mots Clés : Molécule, signature moléculaire, Arbre . 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



iv  

Abstract 

        The categorization of chemical products is to calculate a number relatively important 

characteristics or molecular descriptors for the coding of these products. This descriptor is a 

number or a vector associated with a molecule (e.g. the number of atoms of hydrogen bonds, 

aromatic rings, menthyl groups, the sum of the distances between the atoms,...). The descriptors 

are also calculated on the graphs (social, biological networks), then speaks of graph invariants. 

In this work, we are interested in developing a system that calculation descriptor topology of a 

chemical from a molecular signature.  

Keywords : molecule, molecular ,signature, Tree.
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