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Poszukiwanie optymalnych warunkow rozdzielania w chromatografii czg¢sto bazuje na metodzie ,,prob | PO Medians o ] 1201 )
btedow”. W metodzie tej analityk integruje informacje z réznych zrédet, np. swoje doswiadczenie, dane 00 ;1: :
literaturowe oraz przeprowadzone juz wczesniej eksperymenty wstepne, 1 na tej podstawie podejmuje dalsze kroki ; 60 ;
analityczne. Niestety, proces ten moze by¢ niedoktadny, szczegolnie jezeli nie jest poparty rygorystycznym " s ; :: e
rozumowaniem. W pracy pokazano zastosowanie modelu hierarchicznego [1,2] oraz wnioskowania - ot : — T
Bayesowskiego do podejmowanie racjonalnych decyzji w kierunku uzyskania optymalnych warunkéw 0 oo 8 ie T
rozdzielania w uktadach RP-HPLC. Metoda ta pozwala przewidywac retencje analitow w oparciu o informacje¢ a s Symulacje Symulacie
priori (uzyskang z analizy innych zwiazkéw i opisang przez stosowny model) oraz dowolng liczbe I L . :zz
cksperymentéw wstepnych dla nowych (nie analizowanych jeszcze) zwiagzkéw. Zastosowanie tej metodologii 2000 _i 80|
zostato zilustrowane na przykladzie 210 par analitow. Dla kazdej pary szukano takiej zawarto$ci modyfikatora %‘““ >. : )
organicznego w fazie ruchomej, ktéra w warunkach izokratycznych pozwala uzyska¢ duza rozdzielczo$¢ (R>1) w 3 20} %
oraz wspoétczynniki retencji zwigzkéw w zakresie od 0.4 do 1 (4-12 min). N o —
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Wszystkie obliczenia zostaty wykonane w programie Matlab (MathWorks, Natick, MA, USA)
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Czasy retencji 15 zwiazkow oznaczono w warunkach izokratycznych w pH 2.50 (seria 1) oraz pH = 10.5 (seria II). = & o : 4 0 : - " — S— 0 - -
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Do kontroli pH fazy ruchomej wykorzystano bufor uniwersalny: 0.008M kwas cytrynowy, glicyng, TRIS oraz
0.15M KCI. Eksperymenty przeprowadzono z wykorzystaniem aparatu Merck Hitachi oraz kolumny XTerra MS
C18 5um 4.6x150mm (Waters, USA). Szybkos¢ przeptywu fazy ruchomej wynosita F = 1 ml/min, a temperatura T

= 25°C.
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