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Porovnanim rozliSovaci schopnosti regresni analyzy
spekter a spolehlivosti vypoctu konstant stability, disociaénich
konstant a molam{ absorpénich koeficientd péti rizné
protonovanych iontd salicylitu fysostigminu programy
SQUAD(84) a SPECFIT/32 na syntetickych
a experimentalnich datech bylo zjidténo, Ze SQUAD(84)
prokazuje lep§i vérohodnost odhadd parametrl, diky
origindlni, naroéné statistické analyze rezidui. Pozornost byla
vénovana predevdim souboru UV/VIS-spekter se silng
se prekryvajicimi spektralnimi pasy. Spolehlivost odhadi
disociaénich konstant organickych kyselin je prokazovana
testem tésnosti proloZzeni vypoétené absorbanéni responzni
plochy krabice experimentalnich spekter. Z hladiny
experimentalniho pfistrojového Sumu méfené absorbance sing
(4) u syntetickych tak u experimentalnich dat Ize usoudit na
spravnost a plesnost odhadl disocianich konstant. Pro
z4vislost presnosti odhadl s(pK) na velikosti Sumu méfené
absorbance sixi(4) byl odvozen linedrni regresni model s(pK)
= By + B1 Sinst(4). Ukdzalo se, Ze parametr By je ve viech
piipadech statisticky nevyznamny ¢&ili nulovy a ptimka
prochazi pocatkem. Je-li pfistrojovy Sum siq(4) maly, a to
mendi nez 0,5 mAU, jsou odhady parametrt pK, ., stejné jako
pfedvolené hodnoty parametri pK gy, pro které byla
synteticka data simulovana a vychyleni &ili systematicka
chyba odhadii parametrii pK znatend ApK = pK, vy, — PKadang
je proto zanedbatelna. U v3ech ¢&tyfech disociaénich konstant
salicylatu fysostigminu je vychyleni odhadu ApK docela malé,
i kdyZ pro pK,4 je oproti ostatnim tfem vyssi, tj. ApK = 0,05
Pro Suws(4) rovné 1,0 mAU. V intervalu hodnot s;,«(4) od 0,1
do 1,0 mAU jsou odhady viech &ty disociaénich konstant pX;
dostatetné piesné. Ukéazalo se, Ze z rlznych regresnich
diagnostik Ize povaZzovat v regresni analyze spekter statisticka
kritéria tésnosti prolozeni za nejucinngj§i k posouzeni
vérohodnosti vy&islovanych odhadt parametri. Velikost
instrumentalni chyby si(4) je jenom nepatrné ovlivnéna
tvarem Cattellova indexového grafu vlastnich &isel si(4) = f
(k), ktery pfedevsim urCuje zhodnosti druhého momentu
absorbaéni matice poCet  svétlo-absorbujicich  Eastic
v rovnovazné smési rozlicné protonovanych &astic salicylatu
fysostigminu.
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Statistickym vyhodnocenim dat analyzy krve byly
nalezeny  zavislosti mezi 37 stanovenymi  mastnymi
kyselinami membran erytrocytG a fosfolipidi plazmy pro
47 pacienti s ischemickou chorobou srdeéni (ICHS) po
implantaci koronarntho stentu anasledné zanétlivé reakei.
Kanonickou korelacni analyzou byl nalezen vztah vybranych
mastnych kyselin v membranach erytrocytd k péti zvolenym
markerim, a to k navySeni C-reaktivniho proteinu
a malondialdehydu po 24 hodinach, koncentrace triacyl-
glycerold, LDL cholesterolu a HDL cholesterolu v plazmé.
Vyznamny vliv ¢i zavislost na pétici markerd vykazovaly
kyseliny 12-methyltridekanovd, pentadekanova, sapienova,
a-linolenova, behenova a dokosatetraenova. Silnd negativni
korelace se projevila 1 u skupiny N-3 polynenasycenych
mastnych kyselin, kdy nejvétsi inverzni zévislost vykazovaly
kyseliny a-linolenova a eikosapentaenova. Nejvetsi pozitivni
korelaci s pétici markert vykazovaly mastné kyseliny
arachidonovd,  lignocerova,  stearidonova, 14-methyl-
hexadekanova, palmitova a trans vakcenova. Ze zvolenych
markeri se wukdzal v nejsilngj§im vztahu ke vSem
vyS§etfovanym mastnym kyselinam marker zanétlivé reakce
C-reaktivni protein. Vicendsobna linedrni regrese prokazala
v nejsilngj$i  pozitivni  korelaci  k plazmatickému  ristu
C-reaktivniho proteinu kyselinu cerotovou, naopak negativné
koreluje  kyselina eikosatetraenova. Se  zvySovanim
koncentrace malondialdehydu je v pozitivni korelaci
predevs§im kyselina cerotovd, naopak negativné koreluji
kyseliny tetrakosatetraenova a nonadekanova. Na zvySovani
hladiny sérového amyloidu A v dob& 24 hodin po implantaci
stentu se podilela kyselina trans vakcenova. Opa¢né, &ili
sniZzujicim zpisobem, plsobila na sérovy amyloid A kyselina
12-methyltetradekanova. S rlistem hladin interleukinu-6
b&hem prvnich 24 hodin po implantaci intenzivné pozitivné
koreluje kyselina pentadekanova, naopak negativné koreluje
pak  kyselina  o-linolenovd. Ob&ma  vicerozmérnym
statistickym metoddm pfedchézela exploratorni analyza,
analyza hlavnich komponent, faktorovd analyza a analyza
shluki, které odhalily vzajemné skryté vnitini vztahy a vazby
37 mastnych kyselin.
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