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Сажетак: Последњих година је забележен значајан пораст броја студија усмерених на дизајн и синтезу једињења са потенцијалном биолошком и фармаколошком применом. Посебна пажња је усмерена на молекуле са антитуморским дејством, међу којима се издвајају тиокарбазони и њихови хомолози – тиокарбохидразони. С обзиром да је развој лекова сложен, дуготрајан и финансијски захтеван процес, његова оптимизација у раној фази подразумева примену QSAR (Quantitative Structure–Activity Relationship) приступа. Правилним избором молекулских дескриптора је омогућена квантификација утицаја структурних промена на биолошку активност новог једињења пре његове синтезе, чиме се смањује потреба за опсежним експерименталним испитивањима. Липофилност, као један од кључних дескриптора, је за тиокарбохидразонe одређена хибридни поступком – рачунски, применом одговарајућих софтверa (стандардно мерило липофилности, logP) и експерименталним путем, применом танкослојне хроматографије на обрнутим фазама (хроматографски параметри, RM0 и m). Испитивања су указала да на хроматографско понашање проучаваних деривата тиокарбохидразона значајнији утицај има природа присутног супституента, него примењени органски модификатор. Усаглашеност између хроматографски и софтверски добијених вредности липофилности, односно вредности параметара акутне токсичности (EC50), је испитана применом методе линеарне регресије, при чему су добијени задовољавајући математички модели. 
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CHROMATOGRAPHIC PARAMETERS IN THE ASSESSMENT OF LIPOPHILICITY AND TOXICITY OF THIOCARBOHYDRAZONE DERIVATIVES
Abstract: In recent years, the number of studies focused on the design and synthesis of compounds with biological and pharmacological potential has increased significantly. Special attention has been given to molecules with antitumor activity, including thiosemicarbazones and their homologues, thiocarbohydrazones. Since drug development is a complex, lengthy, and expensive process, its optimization in early stages often relies on the application of Quantitative Structure–Activity Relationship (QSAR) approach. By selecting appropriate molecular descriptors, it is possible to quantify the impact of structural modifications on compound’s biological activity prior to synthesis, thus reducing the need for extensive experimental work. Lipophilicity, a key QSAR descriptor, was determined for thiocarbohydrazones by using a hybrid approach – computationally, through appropriate software tools (logP as a standard measure of lipophilicity), and experimentally, by reversed-phase thin-layer chromatography (chromatographic parameters RM0 and m). The results indicated that the nature of the substituent had a greater effect on the chromatographic behavior of thiocarbohydrazones than the applied organic modifier. The correlation between chromatographically and computationally determined lipophilicity values, as well as the acute toxicity parameters (EC50), was assessed by linear regression analysis. The obtained models showed satisfactory predictive performance.
Keywords: thiocarbohydrazones, chromatography, lipophilicity, toxicity

