Meno: Miriama Chmurikova, F17039
Predmet: Molekularne zaklady vyvoja lie€iv

Sk. rok: 2019/2020

Zistenie zavislosti uc¢innosti a
stérickom Struktirnom paran

Hladdme zavislost A= f v tvare

ZADANIE:

Koreldcia toxicity vyjadrenej a
log P (oktanol/voda) pre subo
lidokain, trimekain, prilokain,
korelacia potvrdi (r > 0,6), vy;
Pokial LD50 nebude korelovat



PRAKTIKUM Z QSAR

lebo toxicity lokalnych anestetik na hydrofébnom ¢i
netri

»A=al x+balebovtvare A=alx2+a2x+b

iko LD50 i.v. pre mys s experimentalne stanovenou hodnotou
r artikain, bupivakain, ropivakain, cinchokain, kokain,
prokainamid, prokain, tetrakain, trapenkain. Pokial sa
oocitajte predpokladanu LD50 i.v. propyl-4-aminobenzoatu.
;, skuste log (1/ LD50).
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VSTUPNE DATA:

X y
HYDROFOBNY PARAMETER AKTIVITA

Nazov latky log P log (1/LD50)
prokainamid 0.88 -1.98
prilokain 1.4 -1.74
artikain 1.7 -1.57
prokain 2.03 -1.72
kokain 2.3 -1.18
lidokain 2.44 -1.36
cinchokain 2.52 -0.58
ropivakain 2.9 -1.13
trimekain 3.13 -1.7
bupivakain 3.35 -0.79
trapenkain 3.41 -1.18
tetrakain 3.51 -1.79




VYPOCET:

a 0.231378538 -1.963488615
smodch a 0.143656577 0.372577932
rn2 0.205980568 0.402533103
Fisher-Snedecorov test 2.594150208 10
r 0.4539
ROVNICA: y=0,2314x - 1,9635
ZAVER:

Vypoétom sa nepodarilo preukazat korelaciu log (1/ LD50) s
experimentalne stanovenou hodnotou log P (oktanol/voda).
Hodnota linedarneho korela¢ného koeficientu je rovna 0,4539, ¢o
nepredstavuje hodnotu potvrdzujicu korelaciu (r> 0,6).
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