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Повне найменування юридичної особи: Харківський національний університет імені В.Н. Каразіна
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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
Коди тематичних рубрик: 31.19.03

Тема дисертації:
1. Моделювання утримування та оптимізація розділення у міцелярній рідинній хроматографії

2. Modeling of retention and optimization of separation in micellar liquid chromatography

Реферат:
1. Об’єкт дослідження: утримування аналітів в міцелярній рідинній хроматографії. Мета дослідження:
створити комплекс хімічних та хемометричних засобів оптимізації розділення в міцелярній рідинній
хроматографії. Методи: міцелярна рідинна хроматографія (МРХ), потенціометричне титрування для
кількісної характеристики властивостей нових модифікаторів міцелярних елюентів; дисперсійний аналіз;
методи планування експерименту та хемометрики для розробки підходу до оптимізації хроматографічного
розділення. Вивчено: скедастичні залежності характеристик утримування в МРХ, особливості моделі
утримування, що базується на квазіхімічній концепції міцелоутворення. Створено комплекс нових хімічних
та хемометричних засобів для оптимізації розділення сумішей аналітів в МРХ, який включає: (і) нову
евристичну модель утримування; (іі) дані про відтворюваність фактору утримування, що забезпечують
адекватність моделювання; (ііі) набір критеріїв, алгоритм та програмну реалізацію процедури оптимізації; (іv)
нові ефективні модифікатори міцелярних рухомих фаз на основі додецилсульфату натрію –
середньоланцюгові аліфатичні карбонові кислоти. Ступінь впровадження: хемометричний підхід до



оптимізації забезпечує раціональний план попереднього експерименту та скорочує пошук прийнятних умов
розділення в МРХ. Підхід використовується у виконанні держбюджетних тем та дисертаційних робіт кафедри
хімічної метрології та в подальшій роботі співавторів публікацій.

2. Investigated objects: retention of analytes in micellar liquid chromatography. Purpose: to create the complex of
the chemical and chemometrical tools for optimization of separation in micellar liquid chromatography. Methods:
micellar liquid chromatography (MLC), potentiometric titration for quantitative estimation of properties of new
modifiers of micellar eluents; analysis of variance; methods of experimental design and chemometrics for
development of approach for optimization of chromatographic separation. The scedastic dependences of retention
characteristics in MLC and properties of retention model based on quasi-chemical conception of micelle
formation has been studied. The complex of new chemical and chemometrics tools for optimization of separation
in MLC was created, which includes: (i) new heuristic retention model; (ii) repeatability data of retention factor
used for adequate modeling; (iii) set of criteria, algorithm and computer program of optimization procedure; (іv)
new effective modifiers of micellar mobile phases on the basis of sodium dodecylsulfate and middle-chain aliphatic
carboxylic acids. Degree of application: chemometrics approach for optimization provides the rational design of
preliminary experiments, allows reducing the search of comprehensible separation conditions. This approach is
used in scientific projects supported by government budget and thesis of PhD students of department of chemical
metrology and in scientific work of co-authors of papers.
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