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Сажетак: Захваљујући in silico приступу у дизајну лекова омогућена је и олакшана идентификација нових молекула, као и оптимизација фармакокинетичких  и токсичних својстава једињења добијених из различитих извора. Хроматографске методе пак, обезбеђују тачне и поуздане информације о утицају природе супституента и примењених органских модификатора на фармаколошко понашање једињења, ослањајући се на постојање сличности између међумолекулских интеракција које одређују понашање једињења у биолошкој и хроматографској средини. Деривати барбитурне киселине су подвргнути QSRR анализи и параметри добијени танкослојном хроматографијом на обрнутим фазама (RP TLC18 F254s) су корелисани са одабраним софтверски добијеним предикторима пермеабилности, фармакокинетике и токсичности применом методе линеарне регресије и мултиваријантне анализе. При том су добијени задовољавајући математички модели. 
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QSRR DESCRIPTORS AS A TOOL IN THE STUDY OF THE BARBITURIC ACID DERIVATIVES’ BIOLOGICAL PROFILE
Abstract: Thanks to the in silico approach in drug design, the identification of new molecules is enabled and facilitated, as well as the optimization of the pharmacokinetics and toxicity of compounds obtained from different sources. Chromatographic methods, on the other hand, provide accurate and reliable information on the influence of the nature of substituents and applied organic modifiers on the pharmacological behavior of compounds, relying on the existence of similarities between intermolecular interactions that determine compound behavior in biological and chromatographic media. Barbituric acid derivatives were subjected to QSRR analysis and the parameters obtained by reversed phase thin layer chromatography (RP TLC18 F254s) were correlated with selected software-derived predictors of permeability, pharmacokinetics and toxicity using the method of linear regression and multivariate analysis. Тhus satisfactory mathematical models were obtained.
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