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Wysokosprawna chromatografia cieczowa w odwrdconym uktadzie faz (RP HPLC) jest jedna z najczesciej uzywanych technik
chromatograficznych. Wspotczesnie az 60-80% wszystkich rozdzielen chromatograficznych jest przeprowadzanych wiasnie w
uktadzie RP HPLC. Wynika to z jej uniwersalnosci, relatywnie niskich kosztéw analiz i stosunkowo matego stopnia
skomplikowania procedury analityczne;j.

Optymalizacja warunkéw rozdzielen jest waznym etapem w opracowywaniu kazdej metody separacji analitbw w RP HPLC.
Wcigz stosowana metoda ,,préb i btedéw” ma liczne niedoskonatosci, takie jak duza liczba eksperymentéw, czasochtonnosg,
trudnos¢ w dobraniu warunkéw do przeprowadzenia wstepnych eksperymentdw, oraz czesty brak faktycznie optymalnej
separacji. W praktyce uzywa sie réznego rodzaju oprogramowania do optymalizacji warunkéw rozdzielen. Dzieki
komputerowemu wsparciu mozna uzyskaé teoretyczny chromatogram na podstawie serii eksperymentéw wstepnych, wykazujacy
separacje czesto nieosiaggalne przy uzyciu metody ,,prob i btedéw”. Jednakze, programy optymalizacyjne wymagaja stosunkowo
duzej liczby wstepnych eksperymentéw . Twierdzimy, ze liczba ta moze by¢ ograniczona poprzez odpowiednie wykorzystanie
whnioskowania bayesowskiego.

W ramach projektu zaproponowany zostanie jeden ogélny statystyczny model opisujacy kompleksowo zachowanie sie duzej
grupy zréznicowanych strukturalnie analitow w kolumnie chromatograficznej w funkcji szeregu parametréw kontrolujacych
retencje: jak temperatura, rodzaj i zawartos¢ modyfikatora organicznego, wartos¢ pH, typ kolumny, itp. Taki (nieliniowy) model
efektow mieszanych pozwala przede wszystkim zrozumie¢ wptyw podstawowych parametréw fizykochemicznych ukfadu
separacyjnego na retencje, ale tez wptyw struktury analitu, wraz ze zmienno$ciami poszczeg6lnych parametrow determinujacych
przebieg procesu rozdzielania. Wedtug naszej koncepcji badawczej ten model moze by¢ nastepnie wykorzystywany do
przewidywania retencji w oparciu o techniki bayesowskie, ktore polegaja na potaczeniu informacji z ilosciowych zaleznosci
struktura-retencja (QSRR), wyprowadzonych dla wczesniej analizowanych zwiazkéw, czyli w oparciu o tzw. rozkkad a priori oraz
o wyniki dowolnej (mozliwie matej) liczby eksperymentéw wstepnych.

Zaproponowana w grancie tematyka optymalizacji rozdzielen dla dowolnych zmian pH, rodzaju i zawarto$ci modyfikatora
organicznego oraz temperatury, jest badaniem nowatorskim w chromatografii w skali $wiatowej. Badania beda miaty duze
znaczenie poznawcze dla chemii fizycznej i analitycznej, gdyz maja na celu glebsze zrozumienie istoty oddziatywan analit-faza
stacjonarna-faza ruchoma w dla réznych sktadéw fazy ruchomej. Szczegdlnym aspektem nowosci naukowej projektu jest
bayesowska strategia optymalizacyjna, ktory pozwoli uzyska¢ rozdzielenie o wymaganej jakosci przy wykorzystaniu minimalnej
liczby eksperymentow wstepnych.



