Marie Kaňkovská, F19043                                                                                                            29. dubna 2020
Molekulární základy vývoje léčiv
Korelace anestetického indexu Carassius carassius  (s experimentálně stanovenou hodnotou log P(oktanol/voda) pro soubor methyl-4-aminobenzoát, benzokain, propyl-4-aminobenzoát, 2-propyl-4-aminobenzoát, butyl-4-aminobenzoát, iso-butyl-4- aminobenzoát, pentyl-4-aminobenzoát) 

Struktury anestetik: 
[image: 2D chemical structure of 94-12-2][image: 2D chemical structure of 94-09-7][image: 2D chemical structure of 619-45-4]Methyl-4-aminobenzoát                                benzokain                                          propyl-4-aminobenzoát
[image: 2D chemical structure of 94-25-7][image: 2D chemical structure of 18144-43-9]2-propyl-4-aminobenzoát                                      butyl-4-aminobenzoát      
                  

 




[image: 2D chemical structure of 51-05-8][image: 2D chemical structure of 13110-37-7][image: 2D chemical structure of 94-14-4]isobutyl-4-aminobenzoát                                pentyl-4-aminobenzoát                        prokain 
 
Vstupní data: 
	Soubor 
	log P (oktanol/voda)
	Anestetický index (CC)

	methyl-4-aminobenzoát
	1,63
	0,4

	benzokain
	2,15
	1,0

	propyl-4-aminobenzoát
	2,82
	2,5

	2-propyl-4-aminobenzoát
	2,22
	2,0

	butyl-4-aminobenzoát
	3,31
	4,3

	iso-butyl-4- aminobenzoát
	2,71
	3,2

	pentyl-4-aminobenzoát
	3,78
	4,6



Výsledky: 

	a = 2,082557

	b = -2,96817


	sa = 0,255483

	sb= 0,701325


	r2 = 0,930017,  r = 0,96437389014

	sy = 0,458419


	F = 66,4461

	df = 5




Výpočet předpokládané aktivity prokainu: 
y= 2,08256x-2,96817
A = a1x +b => A = 2,08256x – 2,96817 
                            A = 2,08256×2,03– 2,96817 
                          A = 1,2594          
Závěr:      
[bookmark: _GoBack]Vypočítala jsem lineární regresi mezi souborem log P daných anestetik a anestetickým indexem Carassius carassius, kde relativní infiltrační aktivita korelovala. Předpokládaná aktivita prokainu byla 1,2594.                  
Graf korelace mezi log P a anestetickým indexem
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