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Аннотация 
В работе исследованы закономерности сорбции амино- и гидразидопроизводных хинолина в условиях 
обращённо-фазовой высокоэффективной жидкостной хроматографии (ОФ ВЭЖХ). Эксперименты проводили 
на колонке Kromasil C18 с использованием элюента ацетонитрил–вода (70:30, об.). Удерживание характеризо-
вали фактором удерживания (k) и разностью дифференциальных мольных свободных энергий сорбции 
δ(ΔG), рассчитанной относительно хинолина. Физико-химические параметры молекул (дипольный момент, 
ван-дер-ваальсов объём, площадь поверхности, logP) определяли методами квантовой химии (DFT, 
ωB97XD/6-31G**). Установлено, что введение полярных амино- и гидразидных групп в хинолиновое ядро, 
как правило, снижает удерживание по сравнению с хинолином вследствие усиления специфических 
взаимодействий с подвижной фазой и возможного ионообменного взаимодействия с силанольными 
группами сорбента. Введение объёмного липофильного адамантанового фрагмента кардинально меняет 
сорбционное поведение: дисперсионные (гидрофобные) взаимодействия начинают преобладать над поляр-
ными эффектами, что приводит к значительному росту фактора удерживания. Выявлена чёткая линейная 
зависимость между lgk и δ(ΔG), что подтверждает справедливость принципа линейного соотношения 
свободных энергий (ЛССЭ) для исследованного ряда соединений. На основе корреляционного анализа 
выделены три структурные серии: аминопроизводные, гидразидопроизводные и адамантансодержащие 
гидразиды, для каждой из которых характерен свой механизм удерживания, определяемый балансом 
гидрофобных, полярных и кислотно-основных взаимодействий. Полученные результаты демонстрируют 
возможность использования хроматографических параметров для предиктивной оценки липофильности и 
ADME-свойств производных хинолина, а также подтверждают аддитивный характер влияния заместителей 
на свободную энергию сорбции в системе ОФ ВЭЖХ. 
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Abstract 
In this work, the sorption patterns of amino and hydrazide derivatives of quinoline under reversed-phase high-
performance liquid chromatography (RP HPLC) conditions were investigated. Experiments were carried out on 
a Kromasil C18 column using an acetonitrile-water eluent (70:30, vol.). Retention was characterized by the 
retention factor (k) and the difference in differential molar free energies of sorption δ(ΔG), calculated relative 
to quinoline. Physicochemical parameters of molecules (dipole moment, van der Waals volume, surface area, 
logP) were determined by quantum chemistry methods (DFT, ωB97XD/6-31G**). It was found that the 
introduction of polar amino and hydrazide groups into the quinoline core, as a rule, reduces retention compared 
to quinoline due to the enhancement of specific interactions with the mobile phase and possible ion-exchange 
interaction with the silanol groups of the sorbent. The introduction of a bulky lipophilic adamantane fragment 
radically changes the sorption behavior: dispersion (hydrophobic) interactions begin to prevail over polar 
effects, which leads to a significant increase in the retention factor. A clear linear relationship was revealed 
between lg k and δ(ΔG), confirming the validity of the principle of the linear free energy relationship (LFER) 
for the studied series of compounds. Based on correlation analysis, three structural series were distinguished: 
amino derivatives, hydrazide derivatives and adamantane-containing hydrazides, each characterized by its own 
retention mechanism determined by the balance of hydrophobic, polar, and acid-base interactions. The obtained 
results demonstrate the possibility of using chromatographic parameters for the predictive assessment of the 
lipophilicity and ADME properties of quinoline derivatives, and also confirm the additive nature of the influence 
of substituents on the free energy of sorption in the RP HPLC system. 
 


