Међународни научни скуп Савремени материјали –  Бања Лука.

International Scientific Conference Contemporary Materials – Banja Luka 

ПРОУЧАВАЊЕ МЕЂУМОЛЕКУЛСКИХ ИНТЕРАКЦИЈА ПОТЕНЦИЈАЛНО БИОЛОШКИ АКТИВНИХ ДЕРИВАТА 3-ЦИЈАНО-2-ПИРИДОНА
Г. Мрђан,1 Б. Матијевић2, Ђ. Ваштаг2, С. Апостолов2, А. Маринковић3
[image: image1.emf]1,2 Природно-математички факултет, Департман за хемију, биохемију и заштиту животне средине, Универзитет у Новом Саду, borko.matijevic@dh.uns.ac.rs
3 Технолошко-металуршки факултет, Универзитет у Београду

Сажетак: Многе структуре природних једињења која поседују физиолошке и фармаколошке активности садрже 2-пиридонски део. 3-цијано-2-пиридони који су проучавани у овом раду познати су по својим изразитим кардиотоничним, антиинфламаторним, антидијабетским и аналгетичним својствима. Истраживања су показала да активност ових једињења зависи од електронских ефеката присутних у молекулу као и међумолекулских интеракција између једињења и околног медијума. У овом раду испитиван је утицај природе растварача и супституената на апсорпционе спектре ових једнињења ради добијања информација о њиховим солватохромним својствима, која у већини случајева имају велики утицај на активност молекула. Апсорпциони спектри испитиваних деривата 4,6-дисупституисаних-3-цијано-2-пиридона снимљени су у 18 раствaрача различитих особина у опсегу од 200 до 400 nm. Користећи методу вишеструке линеарне корелације солватохромних енергија добијене су информације о врсти и доминантности присутних интеракција, а употребом Хаметове (Hammett) једначине тумачени су електронски ефекти присутни у молекулу. У циљу постављања модел система добијени експериментални резултати обрађени су хемометријским методама анализе.
Кључне ријечи: солватохромизам, 2-пиридони, међумолекулске интеракције, апсорпциони спектри, хемометријск анализа
STUDY OF INTERMOLECULAR INTERACTIONS FOR POTENTIAL BIOLOGICALLY ACTIVE DERIVATIVES 3-CYANO-2-PYRIDONE
Abstract: Many structures of natural compounds which possess physiological and pharmacological activity have 2-pyridone part. 3-cyano-2-pyridones, studied in this paper, are known for their distinctive cardiotonic, anti-inflammatory, analgesic and anti-diabetic properties. Studies have shown that the activity of these compounds depends on the electronic effects present in the molecule and the intermolecular interaction between the compound and the surrounding medium. In this paper, the influence of the nature of the solvent and the substituents on the absorption spectra of these compounds has been examined, in order to obtain information about their solvatochromic properties, which in most cases have a major impact on the activity of molecules. Absorption spectra of the tested derivatives of 4,6-disubstituted-3-cyano-2-pyridone were taken within 18 solvents of different properties in the range from 200 to 400 nm. Using the method of multiple linear correlation of solvatochromic energies, informations on the type and dominance of present interactions were obtained. With the use of Hammett’s equation electronic effects present in the molecule were interpreted. In order to establish a model system, obtained experimental results were analyzed, using chemometric methods of analysis.
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