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	Списак резултата М10
Монографије, Монографске студије, Тематски зборници- обавезно навести категорију
	Број
1

	1. Antonijević, M. R., Milenković, D. A., Avdović, E. H., & Marković, Z. S. (2023, May). Application of Artificial Intelligence for Predicting of New Potential Inhibitors of Vitamin K Epoxide Reductase. Applied Artificial Intelligence 2: Medicine, Biology, Chemistry, Financial, Games, Engineering (pp. 170-184). Cham: Springer Nature Switzerland.
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	Број: 23


	1. [bookmark: _Hlk93755017]Marko Antonijević, Dušica Simijonović, Edina Avdović, Andrija Ćirić, Zorica Petrović, Jasmina Dimitrić-Marković, Višnja Stepanić, Zoran Marković, Green One-Pot Synthesis of Coumarin-Hydroxybenzohydrazide Hybrids and Their Antioxidant Potency, Antioxidants, 10, 1106, 2021.
ISSN: 2076-3921
[bookmark: _Hlk93755103]DOI: 10.3390/antiox10071106. 
[bookmark: _Hlk93756003](IF = 7.675 зa 2021. годину; 4/63; oбласт: Chemistry, Medicinal)
Kategorija: M21a
2. Ana Amić, Jasmina Dimitrić-Marković, Zoran Marković, Dejan Milenković, Žiko Milanović, Marko Antonijević, Denisa Mastiľák Cagardová, Jaime Rodríguez-Guerra Pedregal, Theoretical Study of Radical Inactivation, LOX Inhibition, and Iron Chelation: The Role of Ferulic Acid in Skin Protection against UVA Induced Oxidative Stress. Antioxidants, 10,8, 1303, 2021.
ISSN: 2076-3921
[bookmark: _Hlk93756021]DOI: 10.3390/antiox10081303. 
(IF = 7.675 зa 2021. годину; 4/63; oбласт: Chemistry, Medicinal)
Kategorija: M21a
3. [bookmark: _Hlk93756370]Žiko Milanović, Dušan Dimić, Marko Antonijević, Milan Žižić, Dejan Milenković, Edina Avdović, and Zoran Marković. Influence of acid-base equilibria on the rate of the chemical reaction in the advanced oxidation processes: Coumarin derivatives and hydroxyl radical. Chemical Engineering Journal 453, 139648, 2023.
ISSN: 1385-8947
DOI: 10.1016/j.cej.2022.139648 
(IF = 16.744 зa 2021. годину; 4/143; oбласт: Engineering, Chemical)
Kategorija: M21a
4. Edina Avdović, Žiko Milanović, Dušica Simijonović, Marko Antonijević, Milena Milutinović, Danijela Nikodijević, Nenad Filipović, Zoran Marković, Radiša Vojinović, An Effective, Green Synthesis Procedure for Obtaining Coumarin–Hydroxybenzohydrazide Derivatives and Assessment of Their Antioxidant Activity and Redox Status. Antioxidants, 12(12), 2070, 2023.
ISSN: 2076-3921
DOI: 10.3390/antiox12122070. 
(IF = 7.675 зa 2021. годину; 4/63; oбласт: Chemistry, Medicinal)
Kategorija: M21a
5. Dušica Simijonović, Dejan Milenković, Edina Avdović, Žiko Milanović, Marko Antonijević, Ana Amić, Zana Dolićanin, Zoran Marković, Coumarin N-Acylhydrazone Derivatives: Green Synthesis and Antioxidant Potential—Experimental and Theoretical Study. Antioxidants, 12(10), 1858, 2023.
ISSN: 2076-3921
DOI: 10.3390/antiox12101858
(IF = 7.675 зa 2021. годину; 4/63; oбласт: Chemistry, Medicinal)
Kategorija: M21a
6. Marko Antonijević, Edina Avdović, Dušica Simijonović, Žiko Milanović, Milan Žižić, Zoran Zoran Marković, Investigation of novel radical scavenging mechanisms in the alkaline environment: Green, sustainable and environmentally friendly antioxidative agent (s). Science of the Total Environment, 912, 169307, 2024.
ISSN: 0048-9697
DOI: 10.1016/j.scitotenv.2023.169307
(IF = 10.745 зa 2021. годину; 26/279; oбласт: Environmental Sciences)
Kategorija: M21a
7. Marko Antonijević, Edina Avdović, Dušica Simijonović, Žiko Milanović, Ana Amić, Zoran Marković, Radical Scavenging Activity and Pharmacokinetic Properties of Coumarin-Hydroxybenzohydrazide Hybrids, International Journal of Molecular Sciences 23(1), 490, 2022.
ISSN: 1422-0067.
[bookmark: _Hlk93756430]DOI: 10.3390/ijms23010490
(IF = 6.028 зa 2021. годину; 69/297; oбласт: Biochemistry & Molecular Biology)
Kategorija: M21
8. Milan Dekić, Niko Radulović, Marko Antonijević, Dušica Dekić, Braho Ličina, The essential oil of the condiment species Clinopodium thymifolium (Scop.) Kuntze: new natural products and seasonal variation. Journal of the Science of Food and Agriculture, 102(6), 2437-2444, 2022.
ISSN: 0022-5142
DOI: 10.1002/jsfa.11583
(IF = 4.125 зa 2021. годину; 12/60; oбласт: Agriculture, Multidisciplinary)
Kategorija: M21
9. Edina Avdović, Marko Antonijević, Dušica Simijonović, Sunčica Roca, Dražen Vikić Topić, Nađa Grozdanić, Tatjana Stanojković, Ivana Radojević, Radiša Vojinović, and Zoran Marković. "Synthesis and Cytotoxicity Evaluation of Novel Coumarin–Palladium (II) Complexes against Human Cancer Cell Lines." Pharmaceuticals 16(1), 49. 2022.
ISSN: 1424-8247
DOI: 10.3390/ph16010049 
(IF = 5.215 зa 2022. годину; 16/63; oбласт: Chemistry, Medicinal)
Kategorija: M21
10. Žiko Milanović, Marko Antonijević, Edina Avdović, Vladimir Simić, Miljan Milošević, Zana Dolićanin, Miloš Kojić, Zoran Marković, In silico evaluation of pharmacokinetic parameters, delivery, distribution and anticoagulative effects of new 4, 7-dihydroxycoumarin derivative. Journal of Biomolecular Structure and Dynamics, 1-16, 2023.
ISSN: 0739-1102
DOI: 10.1080/07391102.2023.2245071
(IF = 5.235 зa 2021. годину; 15/72; oбласт: Biophysics)
Kategorija: M21
11. Jelena Vasić, Dušan Dimić, Marko Antonijević, Edina Avdović, Dejan Milenković, Đura Nakarada, Jasmina Dmitrić Marković, Maja Molnar, Melita Lončarić, Drago Bešlo, Zoran Marković, The electronic effects of 3-methoxycarbonylcoumarin substituents on spectral, antioxidant, and protein binding properties. International journal of molecular sciences, 24(14), 11820, 2023.
ISSN: 1422-0067
DOI: 10.3390/ijms241411820
(IF = 6.028 зa 2021. годину; 69/297; oбласт: Biochemistry & Molecular Biology)
Kategorija: M21
12. Dušica Simijonović, Edina Avdović, Sandra Jovičić Milić, Marko Antonijević, Dejan Milenković, Katarina Marković, Mirjana Grujović, Danijela Lj Stojković, Milan Dekić, Zoran Marković, Investigation of Antimicrobial and Anti-Inflammatory Efficacy of Newly Synthesized Pyrogallol-Coumarin Hybrids: In Vitro and In Silico Studies. Pharmaceutics, 16(11), 1472, 2024.
ISSN: 1999-4923
DOI: 10.3390/pharmaceutics16111472
(IF = 5.4 зa 2022. годину; 39/279; oбласт: Pharmacology & Pharmacy)
Kategorija: M21
13. Žiko Milanović, Marko Antonijević, Ana Amić, Edina Avdović, Dušan Dimić, Dejan Milenković, Zoran Marković, Inhibitory activity of quercetin, its metabolite, and standard antiviral drugs towards enzymes essential for SARS-CoV-2: the role of acid–base equilibria. RSC Advаnces, 11, 2838-2847, 2021.
ISSN: 2046-2069
DOI: 10.1039/D0RA09632F
(IF = 4.036 зa 2021. годину; 75/180; oбласт: Chemistry, Multidisciplinary)
Kategorija: M22
14. Jelena Đorović Jovanović, Marko Antonijević, Radiša Vojinović, Nenad D. Filipović, and Zoran Marković. "In silico study of inhibitory capacity of sacubitril/valsartan toward neprilysin and angiotensin receptor. RSC advances 12(46) 29719-29726, 2022.
ISSN: 2046-2069
DOI: 10.1039/D0RA08377A
(IF = 4.036 зa 2021. годину; 75/180; oбласт: Chemistry, Multidisciplinary)
Kategorija: M22
15. Žiko Milanović, Svetlana Jeremić, Marko Antonijević, Dušan Dimić, Đura Nakarada, Edina Avdović & Zoran Marković. The inhibitory potential of 4, 7-dihydroxycoumarin derivatives on ROS-producing enzymes and direct HOO•/o2•–radical scavenging activity–a comprehensive kinetic DFT study. Free radical research, 58(8-9), 493-508, 2024.
ISSN: 1071-5762
DOI: 10.1080/10715762.2024.2400674
(IF = 3.6 зa 2023. годину; 119/285; oбласт: Biochemistry & Molecular Biology)
Kategorija: M22
16. Marko R. Antonijević, Edina H. Avdović, Dušica Simijonović, Žiko Milanović, Olivera R. Klisurić, Marta Erminia Alberto, Nino Russo, Radiša Vojinović & Zoran S. Marković. Comprehensive Experimental and Computational Analysis of the Structural and HSA Binding Properties of Newly Synthesized Coumarin-Trimethoxybenzohydrazide Derivative. Polycyclic Aromatic Compounds, 1-25., 2024.
ISSN: 1040-6638
DOI: 10.1080/10715762.2024.2400674
(IF = 2.5 зa 2023. годину; 19/52; oбласт: Chemistry, Organic)
Kategorija: M22
17. Tamara M. Mladenović , Vesna M. Matejić , Slađana B. Novaković, Goran A. Bogdanović, Dejan A. Milenković, Edina H. Avdović, Marko R. Antonijević, Zoran S. Marković, Dušica M. Simijonović Synthesis, structural characterization, and ADMET analysis of new pyrazol-pyrimidine derivatives. Journal of Molecular Structure, 1325, 140939, 2025.
ISSN: 0022-2860
DOI: 10.1016/j.molstruc.2024.140939
(IF = 4.0 зa 2023. годину; 65/161; oбласт: Chemistry, Physical)
Kategorija: M22
18. Miroslav Sovrlić, Ratomir Jelić, Marko Antonijević, Zoran Marković, Jovica Tomović, Emina Mrkalić, Influence of the caffeine on the interaction Between haloperidol and human serum albumin: Spectroscopic and molecular docking approach, Studia Universitatis Babes-Bolyai, Chemia, 66, 4, 2021. 
ISSN: 1224-7154
DOI: 10.24193/subbchem.2021.4.01.
(IF = 0.558 зa 2021. годину; 171/180; oбласт: Chemistry, Multidisciplinary)
Kategorija: M23
19. Jelena Đorović Jovanović, Marko Antonijević, Ali A El‐Emam, Zoran Marković, Comparative MD Study of Inhibitory Activity of Opaganib and Adamantane‐Isothiourea Derivatives toward COVID‐19 Main Protease Mpro, Chemistry Select, 8603-8610, 2021.
ISSN: 2365-6549
DOI: 10.1002/slct.202101898
(IF = 2.307 зa 2021. годину; 119/180; oбласт: Chemistry, Multidisciplinary)
Kategorija: M23
20. Svetlana Jeremić, Edina Avdović, Zana Dolićanin, Radiša Vojinović, Marko Antonijević & Zoran Marković, In silico study of novel coumarin derivatives as potential agents in the pancreatic cancer treatment. Computer Methods in Biomechanics and Biomedical Engineering, 1-15, 2024.
ISSN: 1025-5842
DOI: 10.1080/10255842.2024.2431345
(IF = 1.9 зa 2022. годину; 75/97; oбласт: Engineering, Biomedical)
Kategorija: M23
21. Žiko Milanović, Marko Antonijević, Jelena Đorović, Dejan Milenković, Comparative Antiradical Activity and Molecular Docking Study of Bergaptol and Xanthotoxol. Journal of the Serbian Society for Computational Mechanics, Special issue 71-84, 2020.
DOI: 10.24874/jsscm.2020.01.07.
ISSN: 1820-6530.
Kategorija: M24
22. Dejan Milenković, Jelena Đorović, Edina Avdović, Žiko Milanović, Marko Antonijević, Thermodynamic and Kinetic Investigation of Antiradical Potential of Cyanidin. Journal of the Serbian Society for Computational Mechanics, Special issue 85-95, 2020. 
DOI: 10.24874/jsscm.2020.01.08.
ISSN: 1820-6530.
Kategorija: M24
23. Jelena Đorović Jovanović, Marko Antonijević, Zoran Marković, (2020). Antioxidative and inhibition potency of cynodontin. Journal of the Serbian Society for Computational Mechanics. Special issue 59-70, 2020.
DOI: 10.24874/jsscm.2020.01.06
ISSN: 1820-6530.
Kategorija: M24

	Списак резултата М30
Зборници међународних научних скупова- обавезно навести категорију
	Број:27


	1. Zoran Marković, Marko Antonijević, Examination of antioxidant properties of 7- hidroxycoumarin with hidroxy radical-RAF mechanism XI Conference of Agronomy Students with international participation 2019., Čačak 
Kategorija: M33
2. Milan Dekić, Niko Radulović, Enisa Selimović, Dusica Dekić, Marko Antonijević, Braho Ličina; New natural products from Clinopodium thymifolium (Scop.) Kuntze (Lamiaceae) essential oil; 49th International Symposium on Essential Oils (ISEO2018). 2018. Niš 
Kategorija: M33
3. Milan Dekic, Niko Radulovic, Dušica Dekic, Marko Antonijević, New natural products from Asphodelus albus mill. essential oil 50th International Symposium on Essential Oils (ISEO2019). 2019. Vienna, Austria.
Kategorija: M33
4. Žiko Milanović, Marko Antonijević, Jelena Đorović Jovanović, Edina Avdović, Dejan Milenković, Zoran Marković, Influence of nonpolar medium on antioxidant capacity of bergaptol and xanthotoxol - kinetic DFT study, The 24th International Electronic Conference on Synthetic Organic Chemistry, 2020, 1-9, DOI: 10.3390/ecsoc-24-08100. 
Kategorija: M33
5. Marko Antonijević, Jelena Đorović Jovanović, Žiko Milanović, Edina Avdović, Dejan Milenković, Dušica Simijonović, Zorica Petrović, Zoran Marković, Antiradical activity of N'-(1-(2,4-dioxochroman-3-yl)ethyl)-4-hydroxybenzo-hydrazide-thermodynamic DFT study, 24th International Electronic Conference on Synthetic Organic Chemistry, 2020, 1-10, DOI: 10.3390/ecsoc-24-08372.
Kategorija: M33
6. Ana Kesić, Dejan Milenković, Marko Antonijević, Biljana Petrović, Zoran Marković, Molecular docking study on the interaction of Rhodopsin-like receptor with tetra-coordinated gold(III) complex, 1st International Electronic Conference on Biomedicine, 2021, 1-7, DOI: 10.3390/ECB2021-10264. 
Kategorija: M33
7. Zoran Marković, Dejan Milenković , Jelena Đorović Jovanović, Edina Avdović, Marko Antonijević, Žiko Milanović, ANTIRADICAL ACTIVITY OF FOLIC ACID TOWARDS •OH AND •OOH RADICALS, 15th International Conference of Fundamental and Applied Aspects of Physical Chemistry, September 2021, Belgrade, Serbia.
Kategorija: M33
8. Žiko Milanović, Edina Avdović, Marko Antonijević, Zoran Marković, POTENTIAL INHIBITORY EFFECT OF COUMARIN PALLADIUM (II) COMPLEXES ON SARS-CoV-2 MAIN PROTEASE, 15th International Conference of Fundamental and Applied Aspects of Physical Chemistry, September 2021, Belgrade, Serbia.
Kategorija: M33
9. Marko Antonijević, Dušica Simijonović, Dejan Milenković, Zoran Marković, Molecular Docking Study of Coumarin-hydroxybenzohydrazide Hybrid as an Inhibitor of Carbonic Anhydrases IX and XII, 21st IEEE International Conference on BioInformatics and BioEngineering, Kragujevac, Serbia, 2021. ISBN: 978-86-81037-69-0. 
Kategorija: M33
10. Marko Antonijević, Žiko Milanović, Dušica Simijonović, Zoran Marković, Snežana Bogosavljević Bošković, Antioxidative potency and radical scavenging activity of selected coumarin-hybrids; 1st International Conference on Chemo and Bioinformatics, Kragujevac, Serbia, 2021, 458-461. DOI: 10.46793/ICCBI21.458A.
Kategorija: M33
11. Žiko Milanović, Edina Avdović, Marko Antonijević, Zoran Marković, Direct scavenging activity of 4,7-dihydroxycoumarin derivative towards series of chloromethylperoxy radicals; 1st International Conference on Chemo and BioInformatics, Kragujevac, Serbia, 2021, 462-465. DOI: 10.46793/ICCBI21.462M.
Kategorija: M33
12. Dušica Simijonović, Marko Antonijević, Edina Avdović, Zorica Petrović, Zoran Marković, Inhibitory effect of coumarin benzoylhydrazones on MCL-1 protein, 1st International Conference on Chemo and BioInformatics, Kragujevac, Serbia, 2021, 442-445, doi:10.46793/ICCBI21.442S.
Kategorija: M33
13. Žiko Milanović, Edina Avdović, Marko Antonijević, Zoran Marković, Potential inhibitory effect of coumarin palladium (II) complexes on SARS-CoV-2 Main Protease; 15th International Conference on Fundamental and Applied Aspects of Physical Chemistry, Belgrade, Serbia, 2021, p.355, Volume II, ISBN: 978-86-82475-39-2. 
Kategorija: M33
14. Jelena Đorović Jovanović, Dejan Milenković, Žiko Milanović, Marko Antonijević, Zoran Marković, Antiradical potency of cynodontin toward hydroxyl radical; 15th International Conference on Fundamental and Applied Aspects of Physical Chemistry, Belgrade, Serbia, 2021 p.347, Volume II, ISBN: 978-86-82475-39-2.
Kategorija: M33
15. Marko Antonijević, Milica Kosović Perutović, Zorica Leka, Zoran Marković Exploring the Pharmacokinetic Properties of (NH4) 4 [Fe (idadtc) 2]: In Silico Biological screening and ADMET analysis. 2nd International Conference on Chemo and BioInformatics, Kragujevac, Serbia, 2023, 213-216. DOI: 10.46793/ICCBI23.213A.
Kategorija: M33
16. Sandra Jovičić Milić, Marko Antonijević, Đorđe Petrović, Verica Jevtić, Danijela Stojković, Investigation of the anticancer activity of 2-amino-6-methylbenzothiazole and corresponding Pd (II) complex using molecular docking simulations. 2nd International Conference on Chemo and BioInformatics, Kragujevac, Serbia, 2023, 535-538. DOI: 10.46793/ICCBI23.535JM
Kategorija: M33
17. Žiko Milanović, Marko Antonijević, Dušica Simijonović, Jelena Đorović Jovanović, Marijana Stanojević Pirković, Investigating the potential inhibitory effect of the megaphone (molecule) on nasopharyngeal cancer growth factor receptors. 2nd International Conference on Chemo and BioInformatics, Kragujevac, Serbia, 2023, 682-685. DOI: 10.46793/ICCBI23.682M
Kategorija: M33
18. Žiko Milanović, Marko Antonijević, Dušica Simijonović, Jelena Đorović Jovanović, Marijana Stanojević Pirković, Investigating the potential inhibitory effect of the megaphone (molecule) on nasopharyngeal cancer growth factor receptors. 2nd International Conference on Chemo and BioInformatics, Kragujevac, Serbia, 2023, 682-685. DOI: 10.46793/ICCBI23.682M
19. Dejan Milenković, Marko Antonijević, Edina Avdović, Dušica Simijonović, Zoran Marković,. (2024, November). Design, in Silico Evaluation, and Toxicological Assessment of $ N $-Protocatechoyl Hydrazone Derivatives as Potential EGFR Kinase Inhibitors. In 2024 IEEE 24th International Conference on Bioinformatics and Bioengineering (BIBE) (pp. 1-5). IEEE.
20. Tamara Mladenović, Dusica Simijonović, Dejan Milenković, Marko Antonijević, Edina Avdović, Sandra Milić, Zoran Marković (2024) Design of new potential inhibitor of the GABAa receptor assisted by artificial intelligence, The Third Serbian International Conference on Applied Artificial Intelligence,(SICAAI), May 23-24, 2024, Kragujevac, Serbia. University of Kragujevac, Serbia.
21. Ivana Radojević, Edina Avdović, Dušan Dimić, Marko Antonijević, Marijana Vasić, Katarina Cirkovic, (2024). ANTIMICROBIAL ACTIVITY OF HYBRIDS OF COUMARIN’S DERIVATIVES WITH NEUROTRANSMITTERS 20242ND INTERNATIONAL SYMPOSIUM ON BIOTECHNOLOGY (2024) ЗБОРНИЦИ. In 2nd INTERNATIONAL SYMPOSIUM ON BIOTECHNOLOGY. Faculty of Agronomy in Čačak, University of Kragujevac.
22. Dejan Milenković, Dušan Dimić, Edina Avdović, Jelena Đorović Jovanović, Žiko Milanović, Marko Antonijević, Jasmina Dimitrić-Marković, Zoran Marković, Neurotransmitter-coumarin derivatives as potential SARS-CoV-2 main protease inhibitors, 6th International Electronic Conference on Medicinal Chemistry, 2020, DOI: 10.3390/ECMC2020-07308. 
Kategorija: M34
23. Jelena Đorović Jovanović, Marko Antonijević, Žiko Milanović, Edina Avdović, Dejan Milenković, Ana Amić, Marijana Stanojević Pirković, Zoran Marković, Potential antioxidative and inhibitory activity of parietin, 6th International Electronic Conference on Medicinal Chemistry, 2020, DOI: 10.3390/ECMC2020-07297.
Kategorija: M34
24. Marko Antonijević, Ana Kesić, Dejan Milenković, Jelena Đorović Jovanović, Zoran Marković, In silico study of some tetra- and penta-coordinated gold(III) complexes as potential inhibitors of SARS-CoV-2 main protease, Belgrade BioInformatics Conference 2021, 21-25 June 2021, Vinča, Serbia.
Kategorija: M34
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КРАТАК ОПИС ИСТРАЖИВАЊА У ПРЕТХОДНОМ ПЕРИОДУ 
	Истраживања др Марка Антонијевића фокусирана су на спој хемије, биохемије и науке о материјалима, користећи експерименталне и рачунарске приступе. Његов рад обухвата синтезу и карактеризацију нових хемијских једињења, посебно комплекса на бази метала, са потенцијалним медицинским применама као што су антимикробни, антиоксидативни и антиинфламаторни агенси. Такође се бави екстракцијом и карактеризацијом биоактивних једињења из природних извора, са посебним нагласком на одрживе методе зелене хемије.
Доприноси др Антонијевића укључују молекулски докинг и симулације динамике, пружајући увид у интеракције и механизме хемијских једињења на молекуларном нивоу. Његове студије истичу терапеутски потенцијал фенолних и кумаринских деривата и њихову улогу у модулацији оксидативног стреса. Поред тога, истражује интеграцију природних једињења у биоматеријале, попут хидрогелова, за напредне апликације као што је лечење хроничних рана. Кроз мултидисциплинарни приступ, његово истраживање повезује фундаменталне хемијске студије са практичним применама у здравству и одрживом развоју.



КРАТАК ОПИС ПЛАНИРАНИХ ИСТРАЖИВАЊА У НАРЕДНОМ ПЕРИОДУ
	Др Марко Антонијевић планира да интегрише вештачку интелигенцију (AI) у своје тренутне истраживачке активности како би унапредио дубину и ефикасност проучавања хемијских и материјалних система. Користећи алгоритме машинског учења, има за циљ да предвиди физичко-хемијске особине и биолошку активност новосинтетисаних једињења, попут комплекса на бази метала и фенолних деривата, пре експерименталне валидације. Ово би значајно убрзало процес откривања једињења са терапеутским потенцијалом, укључујући антимикробне, антиоксидативне и антиинфламаторне агенсе.
У контексту екстракције природних једињења и развоја биоматеријала, AI може играти кључну улогу у оптимизацији процеса зелене хемије. Модели машинског учења могу се користити за идентификацију идеалних услова екстракције и предвиђање стабилности и ефикасности биоактивних једињења у сложеним матрицама попут хидрогелова. Даље, AI симулације и алати за молекулско моделовање могли би пружити дубљи увид у механизме интеракција једињења, од везивања за протеине до транспорта кроз мембране.



