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w analizie rozpoznawcze] metoda GC/MS

Streszczenie

Identyfikacja zwiazkéw organicznych w probkach pochodzenia naturalnego o skomplikowanym
sktadzie matrycy stanowi jedno z najwigkszych wyzwan wspodiczesnej chemii analitycznej. Metoda
chromatografii gazowej ze spektrometria mas (GC/MS) pozwala podja¢ to wyzwanie. Podstawa
identyfikacji analitow w tej metodzie jest jednoczesne uzycie dwoch parametréw analitycznych:
widma mas i1 chromatograficznego indeksu retencji (RI). Korzystanie z wartosci RI dostepnych
w zrodlach literaturowych nie daje oczekiwanych wynikow ze wzgledu na zbyt mata liczbe

zgromadzonych danych oraz ze wzgledu na zbyt staba odtwarzalno$¢ RI.

Niniejsza rozprawa dotyczy zaprojektowania, stworzenia 1 praktycznego wdrozenia systemu
komputerowej identyfikacji zwiazkdéw organicznych metoda GC/MS. Celem gtownym bylto stworzenie
takiego narzedzia, ktére umozliwi zbieranie RI 1 widm w sposob automatyczny: szybko iz
wykluczeniem btedow wprowadzania recznego. Rozprawa ma forme¢ komentarza do pigciu artykutow
naukowych o tacznym wspodlczynniku Impact Factor (2012) réwnym 18,739. Wszystkie artykuly
dotycza publikacji warto$ci chromatograficznych indekséw retencji. W trzech artykutach prowadzona
jest analiza rozpoznawcza, ktora polega na zastosowaniu metod przewidywania wartosci RI dla
substancji, ktore nie posiadaty dotychczas tych parametrow zmierzonych. Niniejsze artykuty powstaly

Z czg§clowym wspomaganiem przez opracowany system.

W jezyku programowania Pascal (z pakietu Delphi 5.0) zbudowano relacyjna baz¢ danych (RI_mz),
ktora przechowuje informacje o probkach, chromatogramach, widmach mas 1 RI zidentyfikowanych
analitow. W $rodowisku MSD Chemstation (Agilent Technologies) napisano programy (makra)
umozliwiajace obustronng wymiang danych pomigdzy zarejestrowanymi chromatogramami a baza
RI mz. Zgromadzone dane dotycza analitow zidentyfikowanych w prébkach pochodzenia
naturalnego: ekstrakty z tkanek ro$lin, eksudaty, olejki eteryczne, ekstrakty produktéw pszczelich.
W bazie RI_mz zebrano tez dane dostgpnych w naszym laboratorium substancji wzorcowych oraz
zsyntetyzowanych ich pochodnych. Wszystkie pomiary wykonywano w jednakowych warunkach
z uzyciem kolumny chromatograficznej tego samego typu (polidimetylosiloksan z 5% domieszka grup

fenylowych). Zapewniona zostata w ten sposob wysoka powtarzalno$¢ uzyskanych wynikéw.

System zostat wdrozony do praktycznego uzycia i dziala w laboratoriach trzech uczelni: Uniwersytetu

w Biatymstoku, Uniwersytetu Medycznego w Bialymstoku oraz Politechniki Biatostockie;j.



