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� 1����� ���� �� ��� ��� ��"�������"� ����� '�'� ���� ����� ��*�
���������,�"�����������������+�'�����'�"��"��.������<!
� 

 

 
7������"������-�����%����������������$�������%�����!�������-����������� 

that triggers non-interest to project in our scientific community. 

 
'-8��$!������9�����$��8���%�������8��������#�����!��%����-����:��������-&��#�����-��
��%�������#�����-����
#��� ����� 6��� 6���%�;�� (�����-�� 
���������� <�&-�66=�� �� %����-� -�-#������ �:� ��� 6���%���� 
���������� <������

����-�>������/?"@AA=������������������7����$��8�&����������&-�66�<�%9		$$$��%-������	=������������:�
�#�6��-����������-���-���#����������%%�������$��8�������C����"D/EFG� 

 



50. savetovanje Srpskog hemijskog društva, Beograd, 14. i 15.juni 2012. TH O1 

 

149 

���������	
��������������������������ta HP-SEE.  
Dostupni ra���������������� programi, prednosti i nedostaci 
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Aryldiketoacids. Synthesis, high resolution mass spectra, and pharmacophoric similarity 
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Introduction 

3�*'��������'"��3�I"!����������'��"�����*�)�������*��������������"������������"������ ����������
��4*��"� �""������'� +���� ���� ���-������������ ��������"
� ���� ��� ���� ��"�� ���������� �"� ������
�����'��������*� ����"� ���2-<!� �������"��� ���� ��4*��� ��"���"�)�� ���� ��� ������������ ��� ����� �>3� ���
��"�� ������
1 ���������'"� )��'� ��� ���� ������� "���� 8�2+:3"�� '������ ��� ��2-<� �������"��� "�5��"������
8�2+ �������'�����)���������4*��
 

1������"��������������'�����������+�����)��������'���"��)����"�������������'�'�������������)��������
��"�"�������+��'�+�'��"��������������������*������)������)��������'���"
�8���*����-'������"�"�����
Staphylococcus aureus �8�&#3!������������������"��"����'�)����������"�����*� �����"��������'�����"
 
��"�����*� ��� ���� ��+� '���� ������"� ��� )�������� �"� ������� ���� ����������� ��"�"�����
� ����)������ ���
�"�������'� )��"*����"�"�� ������'� ��� ���'� )��"*����"�"�� ���'� )�� �������"��'� )*� ���������� �����"*�
'����"������ "*����"�� �.��#!�� ��� ��'�������*� '����"������ "*����"�� �Y��#!
� ���*'��"5������
"*����"������8!��"�������������*�����"����"��������'�������+��)��"*����"�"
�Y��#���'����8���""�"�
"�������������"����8�2+:3"��'�������"���2-<��������"�
�#������+�-���+����2-<��������"������)����"�
���������'��"����*������������)����"��������*�����"����"�"
2 
 
Results and discussion 

�������0�������'���������0����"���������)��������'���"������*�������������"������-��"��������'�����-
���������"�����"�� ��'� ����)����>3������������)*� �����������>3-�����"�����"�������0
�=���)"����'�
"��������� "�������*� )��+���� ��0����"� ��'� ��*'��������'"
� ��������� ��"�� "��+�'� ����� "������ 3�I��
"*����"�4�'�)*��"�����������"��8�&#3������������������������������������"
3 �����'������'�"���������
�����������)����"����8�&#3����+�"����"����3�I������)����"*����"�4�'
�3����+�������"��+��"��+�'������
meta-��*� "�)"������'� 3�I� ����� ������� �������*� ��+��'� 8�2+ ����� �������'� ��� ortho- ��'� para- 
"�)"������'� ��������"�� ��'� ����� �����0�"� +���� 8E2 "�����������*� ����2 ^� <C!
4 1��� ��'�������� ���
'��������������0�������)���*�+�����������������"����"����3�I��+�"�������*��)�����'�)*����*4���������
��"���������""� "������
�Meta-��*� "�)"������'�3�I�"��+�����������"���'���� ���@�8-<!�>����������
�����"��*��+�����8��"�����""���������������
� 

 
R = 3-Me-, 2,4-di-Me-, 2,4,5-tri-Me-, 2,3,5,6-tetra-Me-, 2,4,6-tri-i-Pr-, 2,5-di-cyclohexyl-, 3-fluorenyl-, 2-tetralinyl-, 3-Br-,  

4-Br-2,5-di-Me-, 4-MeO-2,5-di-Me-, 4-OH-3,5-di-Me-, 2-MeO-, 3-MeO-, 3-CF3-, 4-piperidinyl-,  
4-pyrolidinyl-, 4-morpholinyl-, 4-(N,N-di-Me)-, 4-N-Me-piperazinyl-, 4-imidazolyl-, 4-N-cyclohexyl- 

Figure 1. Synthesis of compounds reported. 

 
3�I"� +���� "*����"�4�'� )*� ���"��� ���'��"������ ��� "�)"������'� ������������"� +���� '����*-oxalate, 
���+�'�)*�in-situ )�"���*'��*"�"�������*��"���������'������������*'��������'"��.������<!
�#�)"������'�
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������������"��"�'�+�������������*������)���B-CH3, 2-OCH3, 3-OCH3, 3-CF3!�����"*����"�4�'��"����
'��������� �����'���"
� 3�*- ��'� ������- "�)"������'� ������������"� +���� �)�����'� )*� .���'�-�����"�
��*��������� �����"���'���� "�)"������'�)��4���"���"����3�3 �"��� ����*"�� �����2Cl2 �"��� "�����
�1��� 
4-ami��-"�)"������'� ������������"� +���� �)�����'� "�������� ����� ���������*� �����)�� L-F aceto-
�������
� ���'��"������ +���� �*���� "����'��*� �����"� �������'����� N-����*������4����� �����������
�*���'����� ���'�4��!� ������'�'� ��"�*�� +���� *��'"� ����� JC��� ��0���� ���� �0��""� ��� ������ +���� L-F 
���������������'�������������@-B�����"����<BC-<LC��������������""���-��"�"�����"������)���+���������*�
"�����
�#�����*������0����������0��������L-.������������������������'�I2CO3 ����8.����<<C-120 °C 
����@L���+���)�����'�����"�������'���"���������*��'"
�#*����"�4�'��������'"�+�����������'�)*���*"��-
�4���������)*�'�*-��"���������������*����'�����������4�'�)*�1����'�13��>8&��$#�-8#���&�"���������'�
������������"
 
1��� '���������� ��� �����0������ �)���*� ��� 3�I� +�"� ��������'� ��� ���� ��+*� �������'� "��� )*� $#�-MS 
"������
�#�����'��0����"�����"��+�����.������@���'����1�)��<
��)����"*���������'"�)�������meta-
��*�"�)"�������"�"��+����������������"����u@�8-1)+Nav����"������������"���������"��
������"���������"�
�)"����'� ���� ����B-Me- '���������
����"�������� ����)����meta-��*���'�ortho-��*� "�)"�������"���"� ���
2,4,5-���-CH3-�� ��'� @�B�K�p-�����-CH3- '���������"�� ���������� "���� ������� ��� "���� �0������ ���)�)*�
)����"����*����3�-C(O)- ���"���
�Ortho- "�)"�������"�������"�����"����"������������'����)�)*�'�����"��
���� ��"������� )��+���� '������ �����*� ��'� ��*� ����
� 3��0*� ��'� ������"�� �"� "�)"�������"� ��� meta- 
��"�������'�'���������������������"������������"���*�"�)"�������"
� 

 

  
7������/����!�-������������#�6��-����%�-����<�=�F-
�F�')K������<�=�@-N-Me-%�%������:!�')K� 

 
���!��"�������������#����������%��8�����6��-MS spectra and their relative ratios,  

displayed for selected compounds. 

�������' 
���������"��* 

1M2
Na)1M(2

�
��  

2M-1 2(M-1)+Na 

3-CH3- 211 57222 271 

2,4,5-���-CH3- 766 85509 112 

3-OCH3- 227 14011 62 

4-OCH3-2,5-di-CH3- 1226 102381 84 

2,3,5,6-�����-CH3- 847 151487 179 

3-��- 707 33065 47 

4-(N-CH3-�*����4��*!- 35 69 2 
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7������F���V	V��������%�����%�-����#��=�F-
�F-, �����=�/�@�G-tri-Me- ����������W� 

��#����<�!�-8=������#���������������#���2+ <���=�. 

 

�����0������ �)���*� ��� meta-"�)"������'� 3�I� +���� 8�2+ +�"� '��������'� )*� Y2:2�"� "������"���*�
�.������B!D�)�����������"���������)"����������0�����+�"������'�'�����������0�����
�1��"����"��"�
�����������������+���������������"����'���"
4 
 
&�����-�%����-�����!���:��#�#!�Y�-����������%�����-��%�����9 

&������'�"����"��������'��"���������������������+�������3�I�'���������"�����������������������'����
��"�"������ ��� 8�&#3
3 ��������������� "�������*� +���� ���+�� �����5�������� ����)�����"� �.������ L!�
+�"� �0�����'� )*� "��������"������ ��� ���� &��#� �������
5 1��� ��*"��� "��������� ��� ���� �����0�����
�.������L�!6 �"��"�'��"����������
�1���������������"��������������������'�"��'��'�+�����)�����'�)*�
�8$93�7 ����� ���� #8�E$#� ���������� ��'� 6��"%� ��*+��'� +�"� "��� ��� C
<K
� <CC� ���'��� "����"� ����
������� +���� �"�'
� ����� �������� ��'� 5�����"� ���� ������'� ��� ������ ������� ����"
� 1�������� ��'�
1�����������)�������'��"�������'�����$*��6����%����������'����!!�"�������*�"����"�+�����"�'���������
5�������������������"��"
� 

 
Figure 4�����-������#����#!�Y�-���<�=�����-�%��#!�Y�-���<�= 

 
1��������"��"�������*�)��+���������0����, )*�)����"�������'�������������� ��������!�"�������*������
"�����"���*�� +���� �)"����'� ���� '���������"� ������� L-���������!�*���� "�)"�������"
� ��"�� ������� +�"�
����'� ���� L-N-Me-������4��*� '���������� �1�������� ���)�� <
C/L�� #����� 1�������� C
pJp�� �����
1�������� C
B/A!� .������ K��� ���+�' )*� L-�*���'��*- '���������� �1�������� ���)�� <
CB/�� #�����
1��������C
/BB�������1��������C
BCL!
� 

 

  
Figure 5���=�@-N-Me-%�%������:!- �����=�F-#!�����:!��������������%����%�����������#!�Y�-��� 
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��� "���'� )�� ����'� ����� ������ ����*� �����'� '���������"� +� ����'� B-������*- '��������� �1��������
���)�� <
CBC�� #����� 1�������� C
/L@�� ����� 1�������� C
@A/!�� ����� "��+� )������ "����� "�������*� �����
�������"��+���)��� �"���"������'�+��������� '�����������*�����"�����������-C(O)-C-����������*��������
�����0����� .������K)
�.�����'����������������0�������-������4��*������*�+����������*������*����
3�I�������)���"�����������*������"�����"����
� 

 
Conclusion 

=�� �������'� ������������ ��'� ����������4������ ��� @@� ��*'������ ���'"�� '�"����'� ��� �������� "�����������
�)"��������"��)�����'�)*����������������������"� ��� ����"����"����"
 ����-��"�������$#�-8#�"�������
"��+�'� )������ �����0������ ��� ���������� ����� ���"� ���� meta-��*� "�)"������'� '���������"
�
�����'������� ��� ortho-��*� "�)"�������"� ���������� "���� ������� ��� "���� �0����
� 1��� "���� '���������"�
�0�������'������0���������8�2+ �������'����"��"������'�)*�Y2:2�"�"������"���*
�1��"��)"�����������"�
�������������� ���������� '��� ��� "������������ ��� 8�2+ ���� ��� ��2-<� �������"�� ������� "���
� L-Hete-
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