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ﬁ kutatasunk céelja egy olyan Microsott Excel program megirasa volt, amely képes az eluenserdsség hatasat szimulalni egy 1zokratikus
folyadékkromatogratias eljaras soran.

A modellezés alapja egy empirikus képlet amely kapcsolatot teremt az alkalmazott eluens szerves oldoszer aranya (@) és az adott komponens
retencios faktora k6zott (k).
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A retencios faktorbdl és a holtid6bdl retencids idot tudunk szamolni, amelyet fel tudunk hasznalni a Gaussian tipusu detektor jel

megalkotasahoz, és abban az esetben, ha valtoztatjuk az eluenserosséget a kromatogram valtozni fog, igy meg tudjuk allapitani azt az

osszetételt , ahol a felbontas szamunkra megtelel6

A

Szimulacios paraméterek meghatarozasa

Négy anyag kromatogramjat hataroztuk meg, négy kiulonbsz6 A kromatogrammokbol meghatarozzuk a retenciés id6t és a holtidét,

ezeket hasznaljuk fel a retencids faktor kiszamitasahoz.
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Rel. terulet

Neégy komponensu elegy elvalasztasanak
optimizalasa
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Detektor jel

ACNH:03070 g
’ Retenciés id6k

30% ACN arany esetén

m Kisérleti értékek  m Szimulalt értékek

ACN:H20 40/60

XV fe =(SESMI(SHSl~"SCSSb'KITEVﬁI-[!DZOLLZ—ii1)“2]/[2’5HS!4“2)J)+('I:._./|SH515'$CSS]‘KITEV6(~I(D20»$GSI$]"2)HZ'SHSIS“Z])HSESM/(SHslﬁ'SCSS,‘I'KIT£V0(«ﬁ(DZO«SGSIG)‘ZJ/(Z'SHSlﬁ"Z]; +(SESL7/(SHS175CS8) *KITEVO|
D20-5G SHS17421)

6517)42)/(2*5H5172)))
T ) M

NM— T E T F e
eluens retencios ideje, vagyis a holtido
az elméleti tanyérszam

s Bromobenzaldehid 1.69
« nitrobenzaldehid 1.55 0.15 :
7 toluol 2497 010 41.

SES14

“2SHSIA *$CS8 -

A meért retencios faktorok logaritmusa a
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*kisérletek soran meghatarozott
parameter

Kovetkeztetések

* A retencios faktor logaritmusa és a szerves oldoszer aranya kozott linearis kapcsolat

van
a vizsgalt komponensek esetén

* Megtelel6 optimizalas utan sikerult elvalasztani a keveréket

e Az elkészitett program 10l hasznalhato elvalasztas optimizalasahoz

* A szimulalt és kisérlet1 retencios 1d6 értékek kozott 16 egyezés van

* Nagy eluenserdsség mellett mért retencios 1dok eltérnek a szimulalt értékektol => az

empirikus képlet csak bizonyos eluenserdsség tartomanyban miakodik megtelel6en
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