20 History of Quantitative Structure-Activity Relationships

Tablel4 (Continued)

No. Substituent Pi MR L Bl B5 SP SM
55  P(CF,), ~059 199 496 140  3.86 0.69 0.60
56  CH,CN -057 101 399 152 412 0.18 0.16
57 CN -057 063 423 160  1.60 0.66 0.56
58  COCH, —055 112 406 160  3.13 0.50 0.38
59  CH,P=O(OEt), -054 358 7.0 152 5.3 0.06 0.12
60  P=O(OEt), -052 312 626 252 558 0.60 0.55
61  NHCOOMe -052 157 584 145  3.99 ~0.17 —0.02
62  NHC=O(NHC,H,) -050 232 729 145  3.98 ~0.26 0.04
63  NHC=O(CH,CD —050 198 626 155  4.26 ~0.03 0.17
64  NHCH, —047 103 353 135  3.08 ~0.70 —0.21
65  N(CH;COCF, —046 195 520 156  3.96 0.39 0.41
66  C—=S(NHCH,) —046 223 500 188 3.8 0.34 0.30
67  NHC=S(CH,) —042 234 509 145  4.38 0.12 0.24
68  C(Et)NOy), —035 366 492 255  3.72 0.64 0.56
69  CO,H -0.32 069 391 160  2.66 0.45 0.37
70  C(OH)(CHg), —0.32 164 411 240  3.17 0.60 0.47
71  EtCO.H ~0.29 165 597 152  3.31 —0.07 —0.03
72 NO, -0.28 074 344 170 244 0.78 0.71
73  CH=NNHCSNH, -0.27 296 716 160  5.41 0.40 0.45
74  NHCN —026 101 390 135  4.05 0.06 0.21
75  CH,C(OH)(CHy), —024 211 492 152  4.19 ~0.17 -0.18
76  CH=CHCHO —023 169 576 160  3.46 0.13 0.24
77  NHCH,CO.Et —0.21 269 791 135 577 ~0.68 ~0.10
78  CH,OCH, —021 121 478 152 340 0.01 0.08
79  NHC=OCH(CH,), —~0.18 243 553 135  4.09 —0.10 0.11
80  CH,0C=O0(CHy) -0.17 165 546 152 446 0.05 0.04
81  CH,N(CH,), ~0.15 187 483 152  4.08 0.01 0.00
82  CH,SCN -014 181 663 152 341 0.14 0.12
83  1-Aziridinyl —012 135 414 135 324 ~0.22 ~0.07
84 NO -0.12 052 344 170 244 0.91 0.62
85  ONO, -0.12 085 446 135  3.62 0.70 0.55
86  S=O0(C.H,) ~0.07 334 462 140  6.02 0.44 0.50
87  CH,S0,CGH, -0.06 379 833 152  3.78 0.16 0.15
88  OCH, -0.02 079 398 135  3.07 -0.27 0.12
89  C=0(OCH,) -0.01 129 473 164  3.36 0.45 0.36
90 H 000 010 206 100  1.00 0.00 0.00
91  C=O(CFy) 002 112 465 170  3.67 0.80 0.63
92  CH=C(CN), 005 197 646 160  5.17 0.84 0.66
93  SO,(F) 005 087 333 201 270 0.91 0.80
94  COEt 006 158 487 163  3.45 0.48 0.38
95  C(CF.)s 0.07 208 411 3813 364 0.55 0.55
96  NH—Et 008 150 483 135  3.42 —0.61 ~0.24
97  NHC=O(CF,) 008 143 562 179 361 0.12 0.30
98  SC=O(CH,) 010 184 511 170  4.01 0.44 0.39
99  CF, 010 050 330 199 261 0.54 0.43

100  OCH,F 010 072 457 135  3.07 0.02 0.20

101  CH=CHNO,(TR) 011 164 420 160  4.78 0.26 0.32

102  CH,F 013 054 330 152 261 0.11 0.12

103 F 014 009 265 135 135 0.06 0.34

104  C(OMe), 0.14 248 478 256  4.29 -0.04 ~0.03

105  SECF, 015 163 450 185  4.09 0.45 0.44

106  NHC=O(OEt) 017 212 725 135  3.92 —0.15 0.11

107  CH,Cl 017 105 389 152  3.46 0.12 0.11

108 N(CHjy), 0.18 1.56 3.53 1.35 3.08 —0.83 —0.16






