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Сажетак: У модерном дизајну новог молекула се за успостављање квалитативне/ квантитативне зависности између његове структуре, физичко-хемијских својстава и биолошке активности све више користи in silico приступ. Избор и примена одговарајућих молекулских дескриптора су важан корак у овом процесу. С обзиром на присуство амидне групе у бројним фармаколошки и биолошки активним молекулима, у фармацеутској и хемијској индустрији њено формирање представља вечити изазов и битну трансформацију у дизајну синтетског плана. Процена биолошког потенцијала одабраних деривата амида је обухватала теоријско и експериментално одређивање њихове липофилности, оцену њихове биорасположивости, проучавање њихових фармакокинетичких предиктора и параметара екотоксичности.  Параметри (RM0, m и C0) добијени применом танкослојне хроматографије на обрнутим фазама у присуству два органска модификатора, као претпостављена мерила липофилности испитиваних амидних деривата су корелисани са проучаваним параметрима биолошке активности методом линеарне регресије. Квалитет добијених метематичких модела је потврђен вредностима  валидационих статистичких параметара. 
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APPLICATION OF CHROMATOGRAPHIC PARAMETERS IN THE ASSESSMENT OF AMIDE DERIVATIVES’ BIOLOGICAL POTENTIAL 

Abstract: In silico approach is increasingly used in modern design to establish the qualitative/ quantitative dependence between structure, physico-chemical properties and biological activity of the new molecule. The selection and application of appropriate molecular descriptors are important step in this process. Given the presence of the amide group in numerous pharmacologically and biologically active molecules, in the pharmaceutical and chemical industries its formation represents an eternal challenge and a significant transformation in the design of the synthetic plan. Evaluation of the biological potential of selected amide derivatives included theoretical and experimental determination of their lipophilicity, analysis of their bioavailability, study of their pharmacokinetic predictors and ecotoxicity parameters. The parameters (RM0, m and C0) obtained by applying reversed-phase thin layer chromatography (RP TLC18 F254s) in the presence of two organic modifiers, as assumed measures of lipophilicity of the еxamined amide derivatives were correlated with the studied parameters of biological activity by the linear regression method. The quality of the obtained mathematical models was confirmed by the values ​​of statistical validation parameters.
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