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Rezumatul proiectului:

PROIECTUL PROPUNE O TEMA FUNDAMANTALA DE CERCETARE IN DOMENIUL
CROMATOGRAFIEI DE LICHIDE: MODELAREA S| CORELAREA INTRE REZULTATELE
EXPERIMENTALE ALE SEPARARILOR HPLC SI STRUCTURA COMPUSILOR INVESTIGATI, CU
APLICATII PE COMPUSI DE IMPORTANTA FARMACEUTICA (QSRR). VOR FI STUDIATE CELE
MAI IMPORTANTE MECANISME DE SEPARARE HPLC (FAZA INVERSA, FAZA NORMALA Sl
CHIRALA) SI SE VOR PROPUNE MODELE SI ABORDARI ORIGINALE PENTRU DESCRIEREA
INTERACTIEI DINTRE ANALIT SI FAZA STATIONARA. VOR FI CERCETATE EXPERIMENTAL SI
CLASE NOI DE COMPUSI FARMACEUTICI DIN PUNCT DE VEDERE AL COMPORTARII
CROMATOGRAFICE S| SE VOR CORELA DESCRIPTORI MOLECULARI CU PARAMETRII
EXPERIMENTALI. DINTRE DESCRIPTORII MOLECULARI, HIDROFOBICITATEA ANALITILOR
STUDIATI VA FI CEA MAI UTILIZATA IN STUDIILE QSRR. SE VA PROPUNE O MODALITATE DE
ATRIBUIRE A UNEI MARIMI DE HIDROFOBICITATE SI FAZEI STATIONARE.

SE DORESTE CA REZULTATELE OBTINUTE SA FIE VALORIFICATE PRIN PUBLICARE A
MINIMUM 6 ARTICOLE IN REVISTE ISI DIN STRAINATATE.

Proiectul nu este unul pur teoretic. Studiile de corelatie proprietati-structura se bazeaza in primul
rand pe o cantitate mare de informatie experimentala. In cazul de fata, partea experimentala este
decisiva; in plus, un sistem cromatografic trebuie calificat, verificat, iar rezultatele obtinute de cele mai
multe ori sunt prelucrate statistic, pentru care sunt necesare seturi de determinari paralele. Asadar,
proiectul isi propune atat o abordare experimentala pentru obtinerea de rezultate experimentale in
diverse conditii de separare cromatografica si pentru o gama mare de compusi organici, cat si una de
interpretare, pe baza literaturii si a propriilor realizari, parte din ele recunoscute in literatura de
specialitate prin citarea lor.

In principiu, tema aleasa va fi indreptata pe urmatoarele directii:

a) Alegerea claselor de compusi de importanta farmaceutica vor fi investigate atat in cadrul a doua
teme de doctorat, cat si in afara pregatirii doctorale;

b) Dezvoltarea unui cadru teoretic original, bazat pe experienta si realizarile anterioare;

c) Studii practice de retentie, in diverse conditii de separare: compozitii de faza mobila (pH-ul fazei
mobile, natura modificatorului organic), temperatura din coloana, tipul de faza stationara, parametrii
constructivi ai coloanei cromatografice, pe un numar mare de reprezentanti ai claselor de compusi
organici;

d) Studii experimentale privind volumele de injectie si parametrii care influenteaza aceasta etapa;

e) Studii si metodologii de corelatie intre rezultatele obtinute si structura compusilor alesi.

Obiectivele prevazute in etapa 1/2007:
1. Pregatirea sistemelor cromatografice pentru studiile experimentale;

2. Corelarea coeficientilor de extractie octanol/apa cu valori extrapolate din studii de retentie pe

compusi acido-bazici;



3. Diseminarea rezultatelor: elaborarea unei lucréri stiintifice si trimiterea spre publicare la o

revista ISI.

In cadrul acestei etape s-a preconizat si realizat o lucrare stiintifica, bazata pe studii de
corelare a coeficientilor de extractie octanol/apa cu valori extrapolate din studii de retentie pe compusi
acido-bazici pentru doi compusi organici de importanta farmaceutica (norfloxacina si metabolitul sau).
Lucrarea a fost trimisa spre publicare la revista ISI Biomedical Chromatography (revista IS| cu factor
de impact 1,611 in editura Wiley Interscience), iar manuscrisul trimis si primit pentru recenzare de

catre Colectivul Editorial este alaturat acestui raport (nr. de inregistrare: BMC-07-0393).

Titlul lucrarii.
Characterization of a new norfloxacin metabolite monitored during a bioequivalence study by means of
mass-spectrometry and quantum computation.
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