3 Parameters Used in QSAR

Table1l4 Substituent Constantsfor QSAR Analysis
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No. Substituent Pi MR L Bl B5 S-P SM
1 +N(CHys ~-596 194 402 257  3.11 0.82 0.88
2 EtN(CHg)s+ -544 287 558 152 453 0.13 0.16
3  CH,N(CHys+ -457 240 483 152  4.08 0.44 0.40
4 CO,— 436 061 353 160  2.66 0.00 ~0.10
5  tNH, -419 055 278 149 197 0.60 0.86
6  PR-N(CH,);+ ~415 333 6588 152 549 -0.01 0.06
7  CH,NH;+ -409 101 402 152  3.05 0.29 0.32
8 IO, -346 635 425 215  3.66 0.78 0.68
9  C(CN), 233 186 399 287 412 0.96 0.97

10  NHNO, -2.27 107 450 135  3.66 0.57 0.91
11 C(NO,), —2.01 227 459 255  3.72 0.82 0.72
12 SO,(NH,) ~182 123 402 204 305 0.60 0.53
13  C(CN)==C(CN), ~-1.77 258 646 161 517 0.98 0.77
14  CH,C=O(NH,) -168 144 458 152 437 0.07 0.06
15  N(COCH.,), ~168 248 445 135  4.33 0.33 0.35
16  SO,CH, ~163 135 411 203  3.17 0.72 0.60
17 P(O)OH), ~159 126 422 212  2.88 0.42 0.36
18  S=O0(CHy) ~1.58 137 411 140  3.17 0.49 0.52
19  N(SO,CHj), -151 312 483 1386  3.72 0.49 0.47
20  C=O(NH,) ~149 098 406 150  3.07 0.36 0.28
21  CH(CN), ~145 143 399 185 412 0.52 0.53

22  CH,NHCOCH, 143 196 567 152 475 ~0.05 0.05

23  NHC=S(NH,) ~140 222 506 135 418 0.16 0.22

24  NH(OH) ~134 072 387 135 263 —0.34 ~0.04

25  CH=NNHCONHNH, ~1.32 242 757 160 455 0.16 0.22

26  NHC=O(NH,) ~1.30 137 506 135 361 ~0.24 ~0.03

27  C=O(NHCH,) ~1.27 146 500 154  3.16 0.36 0.35

98  2-Aziridinyl ~123 119 414 155  3.24 -0.10 ~0.06

29  NH, ~123 054 278 135 197 ~0.66 ~0.16

30  NHSO,CH, ~1.18  1.82 470 135 413 0.03 0.20

31  P(O)OCH,), -1.18 219 504 242 3925 0.53 0.42

32  C(CH,)(CN), ~114 190 411 281 412 0.57 0.60

33  N(CH,)SO0,CH, ~111 234 483 135  3.72 0.24 0.21

34  SO,Et -1.10 181 492 203  3.49 0.77 0.66

35  CH,NH, ~1.04 091 402 152  3.05 -0.11 ~0.03

36 1-Tetrazolyl -1.04 183 528 171  3.12 0.50 0.52

37  CH,O0H -1.03 072 397 152 270 0.00 0.00

38  N(CH,COCH, -1.02 196 477 135 311 0.26 0.31

39  NHCHO ~098 103 422 135 361 0.00 0.19

40  NHCO)CH, ~097 149 509 135 361 0.00 0.21

41  C(CH,)(NO,), -0.88 217 459 255  3.72 0.61 0.54

42 NHNH, ~0.88 084 347 135 297 ~0.55 ~0.02

43  0SO0,CH, -088 170 466 135  4.10 0.36 0.39

44  SO,N(CH,), ~-0.78 219 483 203  4.08 0.65 0.51

45  NHC=S(NHC,H,) 071 317 722 145 438 0.07 0.30

46  SO,(CHF,) ~068 131 411 203  3.70 0.86 0.75

47  OH ~087 029 274 135 193 ~0.37 0.12

48  CHO -065 069 353 160  2.36 0.42 0.35

49  CH,CHOHCH, -064 184 492 152  3.718 ~0.17 ~0.12

50  CS(NH,) ~064 181 410 164  3.18 0.30 0.25

51  OC=O(CHj) —064 125 474 135  3.67 0.31 0.39

52  SOCHF, 063 133 470 140  3.70 0.58 0.54

53 4-Pyrimidinyl ~061 218 529 171 311 0.63 0.30

54 2-Pyrimidinyl —061 218 628 171 311 0.53 0.23






