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Сажетак: Развој биолошки активних једињења захтева разумевање односа између њихове молекулске структуре, физичко-хемијских својстава, биолошке активности и понашања у животној средини. Међу молекулским дескрипторима, липофилност значајно утиче на биорасположивост, расподелу хемијских једињења у биолошким системима и екосистемима. Због своје структурне разноврсности и широког спектра биолошких активности, деривати тиокарбохидразона привукли су значајну пажњу, при чему је процена њиховог могућег утицаја на животну средину од посебног значаја. Разумевање односа између молекулске структуре, липофилности и екотоксичности од кључног је значаја за предвиђање понашања новосинтетисаних једињења у животној средини и процену њиховог еколошког ризика. Експериментална липофилност одређена је методом танкослојне хроматографије на обрнутим фазама (RPTLC), при чему су добијени хроматографски параметри RM0 и m, док су подеони коефицијенти и параметри екотоксичности добијени применом различитих рачунарских алата. Односи између хроматографских параметара  и софтверски израчунатих logP вредности, као и параметара екотоксичности, анализирани су применом линеарне регресионе анализе, при чему су добијени задовољавајући математички модели. Добијени резултати указују на поузданост примене хроматографских параметара у процени липофилности и екотоксичности испитиваних деривата тиокарбохидразона.
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EXPERIMENTAL AND COMPUTATIONAL EVALUATION OF  LIPOPHILICITY AND ECOTOXICITY THIOCARBOHYDRAZONE DERIVATIVES 
Abstract: The development of biologically active compounds requires a comprehensive understanding of the relationships between molecular structure, physicochemical properties, biological activity, and environmental behavior. Among molecular descriptors, lipophilicity plays a crucial role in determining the bioavailability and distribution of chemical compounds within biological systems and the environment. Owing to their structural diversity and broad spectrum of biological activities, thiocarbohydrazone derivatives have attracted considerable attention, highlighting the importance of assessing their potential environmental impact. Understanding the relationship between molecular structure, lipophilicity, and ecotoxicity is essential for predicting the environmental behavior of newly synthesized compounds and evaluating their ecological risk. Experimental lipophilicity was determined by reversed-phase thin-layer chromatography (RPTLC), yielding the chromatographic parameters RM0 and m, while partition coefficients and ecotoxicity parameters were calculated using various computational tools. The relationships between the chromatographic parameters and the calculated logP values, as well as the ecotoxicity parameters, were analyzed using linear regression analysis, yielding satisfactory mathematical models. The obtained results indicate that the chromatographic parameters are reliable predictors of the lipophilicity and ecotoxicity of the investigated thiocarbohydrazone derivatives.
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