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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Кількісні залежності структура-утримування-властивость біологічно активних речовин за даними
мицелярної рідинної хроматографії

Назва роботи англійською:
Quantitative relationships structure-retention-property of biological-active substances by micellar liquid
chromatography data

Реферат українською:
Мета роботи: розвинути підходи до моделювання структура-утримування-властивість в хроматографії з
ультрамікрогетерогенними рухомими фазами, виявити інформативні дескриптори для опису взаємодій в
ультрамікрогетерогенних системах та обрати найбільш придатні стаціонарні фази для фізико-хімічних
досліджень в міцелярній рідинній та біорозподільній рідинній хроматографії. Методи: потенціометрія,
високоефективна рідинна хроматографія (ВЕРХ), міцелярна рідинна хроматографія (МРХ), розрахункові
програми для визначення теоретичних оцінок характеристик гідрофобності органічних речовин, кластерний
аналіз та аналіз головних компонент, хемометрика.

Реферат англійською:
The purpose of work: to develop approaches for structure-retention-property relationships for chromatography
with ultramicroheterogeneous mobile phases, to find informative descriptors for describing the interactions in
ultramicroheterogeneous systems and to choose most appropriate stationary phases for physicochemical
investigations in micellar liquid chromatography. Methods: potentiometry, high performance liquid
chromatography, micellar liquid chromatography (MLC), computation programs for determination of theoretical
estimations of hydrophobicity of organic substances, cluster analysis, principal component analysis,
chemometrics. Obtained results and novelty: two approaches for construction of dependences retention-property
of benzene derivatives LSER (physicochemical descriptors) and QSRR (quantum mechanical descriptors) models
were used. It was observed, that development of QSRR models is related with investigation of new quantum
mechanical descriptors. The binding constants of carboxylic acids,modifiers of micellar eluents, by micelles of
sodium dodecylsulfate and media effects of solutions of nonionic surfactants Brij 35 were obtained. The influence
of different surfactants (cationic, anionic, nonionic) on protolytic properties of amino acids were obtained. The
test substances for characteristics of columns in MLC were proposed and used for testing of 10 different stationary
phases under MLC separation conditions. The cluster and principal component analysis was used for columns
classification. It was observed that under MLC conditions the differences in columns properties are less than
under RP-HPLC separation conditions. The isocratic MLC method was used for optimization of 14 flavonoids
separation. The method was applied for the analysis of plants. .
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