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Kromatografusok keresik a modszert, amellyel a kromatografias retenciét elére lehet jelezni:
melyik 4ll6fézis €és kolonna tipus alkalmas az ¢legy lehetéleg Gsszes alkotéjanak szétvalaszta-
sara. Az oszlop polaritasa és szelektivitisa meghatiroz6 jellegli. A McReynolds polaritis
skala és a probavegyiiletek szerkezeti/fizikai tulajdonsagai kozo6tti korrelacid vizsgalatat vé-
geztiik el. A McReynolds probavegyiiletek (benzol, 1-butanol, 2-pentanon, 1-nitropropan,
piridin, 2-metil-2-pentanol, 1-jédbutan, 2-oktin, 1,4-dioxdn, cis-hidrindan) eletronszerkezetét,
geometridjat és hidrofobicitdsat PM3 szintli szemiempirikus kvantumkémiai modszerrel és
empirikus dsszefiigésekkel szamoltuk. A McReynolds konstansok (a 24 db gazkromatografias
| (GC) allofazis: ftalatok, adipatok, szebakatok, foszfatok, citratok és nitrilek McReynolds
polaritasai) és a szamitott kémiai deszkriptorok (E(HOMO): a legmagasabb bet&ltott moleku-
lapalya energidja, E(LUMO): a legalacsonyabb betéltetlen molekulapalya energidja, p: dip6-
lusmomentum, o: polarizalhatésag, V: molekulatérfogat, log P: n-oktan és viz kozotti meg-
oszlasi hanyados logaritmusa, SASA: a teljes, pSASA: a polaris és apSASA: az apoldris oldd-
szer altal elérhet6 feliilet) kozotti lehetséges kapesolatot tobbszords lineéris regresszidval
(MLR, Multiple Linear Regression), klaszter analizissel (CA, Cluster Analysis) €s

fokomponenselemzéssel (PCA, Principal Component Analysis) vizsgéltuk.
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1. tibldzat. MLR eredmények

A B | C D E R* F
BBA 176.39 | 28.14| 36.19| -5.12 | 1.55] 0950 23.98
DAP 84.72 | 2129 26.68| -3.33 | 1.05| 0.936] 18.32
BBP 23723 | 24.04| 39.72| -460 | 121 0.965]| 34.21
BEP 13834 | 16.84 | 31.09| -3.03 | 0.83| 0.972| 42.90
BIP 34542 | 29.99| 4843 | -585 | 1.47] 0.962| 31.53
BEEP | 54631 28.60| 51.31| -3.58 [na. 0.930 [ 26.55
BOF 146.02 | 17.49| 32.18| -3.17 | 086 0.972| 43.86
DIC 330.71 | 16.23| 37.08| -2.13 |na. 0.941 | 31.65
DID 196.99 | 22.53| 39.55| -431 | 1.20| 0.970| 40.41
DIN 11456 | 18.86| 31.67| -3.31 | 098] 0.971| 41.94
DIOC2 258.33 | n.a. 973 | -1.59 |na. 0.915| 37.85
BES 351.09 | 35.00| 46.96| -2.53 |na. 0.765 | 6.51
DOS 83.77| 19.05| 25.54| 297 | 091 0.934| 17.68
DNS 64.36 | 20.43| 26.05| -3.13 | 1.02| 0.943] 20.59
ODA 85.25| 2032 2650 -334 | 1.06]| 0941 19.96
THEED | 1187.80| 86.51| 91.93| -8.11 |na. 0.853 | 11.62
CDP 540.78 | n.a. 24.60 | -7.09° | n.a. 0.896 | 30.14
TBP 37460 | 39.97| 53.62| -2.92 [na. 0.835| 10.14
TEHP 192.79 | 40.73| 4599 | -1.85 |na. 0.738 | 5.63
TCP 4058 | 22.44| 4348 -2.64 |[na. 0.936 | 29.19
AC 179.14 | 2791 3875| -5.04 | 1.50] 0.956| 26.85
SOR 323.83 | 29.87| 3041 -2.52 [na. 0.787 | 7.38
SORM 334.52 | 28.15| 3099 | -2.52 |na. 0.796 | 7.80
TCET | 1526.07 | na. n.a. -20.41° [ n.a. 0.841 | 4221
DEGS 23577 21.12| 21.88| -1.85 |na. 0.749 | 5.98

A: tengelymetszet, B: LUMO, C: MU, D: V, E: SASA. R”: korrelacids egyiitthaté négyzete,
F: Fischer érték.
® Deszkriptor: Polarizalhatésag.

Ward's method Ward's method
Euclidean distances Euclidean distances.
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PBASA SASA logP ALPHA HOMO DEGS SOR TEHP TBP OOA DAP DIOC2 DIC CDP BIF DID BEP BBA
MU v BPSASA LUMO SORM THEED BES DNS DOS TCET BOF TCP BEEP BBP DIN AC

1. dbra. Klaszterelemzés eredménye
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2. 4bra. F6komponenselemzés eredménye

Sajnos az eredmények nem voltak vildgosak, s gyakran ellentmondtak egymaésnak, ezért az
B alapmodellbdl kiindulva fékomponens regressziés (PCR, Principal Component

=X-
10125 10x9 9x25

Regression) és részleges legkisebb négyzetek (PLS, Partial Least Squares) modszerével kapott

regresszios modelleket épitettiink egyideji véltozé- és esetszelekcidval kombindlva.

Megillapitottuk, hogy 6 db probavegyiilet (benzol, 2-pentanon, I-nitropropén, 1-jédbutén,
1,4-dioxan és cis-hidrindan), valamint 4 deszkriptor (HOMO, LUMO, a és apSASA) ele-
gendé a keresztérvényesitéssel (CV) ellenorzott megfeleld prediktivitassal rendelkez6 modell
felépitéséhez.
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