4. Kisérleti korulmények

4.1. Sorosan kapcsolt oszloprendszer k6zos
termosztatban, passziv csatlakoztatéelemmel

Késziilék: Packard 427 tipusu gazkromatograf split injektorral €s langionizaciés detektorral
(FID) felszerelve (Packard Instrument B.V., Hollandia). Az injektor és a detektor h6mér-
séklete 270 °C.

Apolaris oszlop: HP ULTRA-2, immobilizalt fenil{5% }-metil{95%}-polisziloxdnnal ned-
vesitett kvarc kapillarisoszlop, 25 m X 0,20 mm d, X 0,33 um d* (Hewlett-Packard,USA).

Polaris oszlop: HP-20M, nagy molekulatomegl polietilénglikollal (Carbowax 20M) ned-
vesitett kvarc kapillarisoszlop, 50 m X 0,32 mm d_, X 0,3 um d; (Hewlett-Packard, USA).

Csatlakoztatoelem: butt connector (Supelco Inc., USA), amely lehet6vé teszi két oszlop
minimalis holttérfogati 6sszekapcsolasat (4-1. abra).

Vivégaz: hidrogén.
Tesztoldatok: az egyes vegyiiletekre nézve 0,02—0,1%-0s szén-diszulfidos oldatok.

Mintabejuttatas: 0,5—1,0 ul tesztoldatot injektaltam kb. 1 : 50 leflvatasi aranynal. A holt-
1d6 meghatarozasara metant alkalmaztam, amelyet a folyadékmintaval egytitt injektaltam.

Du Pont VESPEL
tomitéelem

s
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7727, -

4-1. abra. Gyakorlatilag holttérfogat-mentes oszlopcsatlakoztatasra alkalmas
butt connector (Supelco Inc., USA) sematikus keresztmetszeti rajza

34 A kolonnak névleges méretének megadasanal az 1. adat a kolonna hossza, a 2. a kolonna belsé atmérdje,
mig a 3. az allofazis vastagsaga.
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Adatgyiijtés és -feldolgozas: A kromatogramokat JR-251A tipust rekorderrel (Jeol, Japan)
rogzitettem papirra, mig a retencios iddk, illetve a csucsteriiletek meghatdrozdsa M2 Mini-
grator (Spectra-Physics, USA) segitségével tortént. A retencios adatok tovabbi feldolgoza-
sat Commodore 64 tipusu szamitogéppel €s sajat készitési programcsomaggal (részlete-
sebben lasd a 4.5. pontot) végeztem.

4.2. Homérséklettel hangolhaté tandemrendszerek

4.2.1. Homérséklettel hangolhat6é tandemrendszer
két légtermosztattal

Késziilékek: Packard 427 és Packard 439S tipusu gazkromatograf, mindkettd split injek-
torral és langionizacids detektorral (FID) felszerelve (Packard Instrument B.V., Hollandia).
A kisérletek soran a Packard 427 injektorat és a Packard 439S detektorat alkalmaztam. Az
injektor és detektor hdmérséklete 270 °C.

Apolaris oszlop: HP ULTRA-2, immobilizalt fenil{5%}-metil{95%}-polisziloxannal ned-
vesitett kvarc kapillarisoszlop, 25 m X 0,20 mm d, X 0,33 um d; (Hewlett-Packard, USA).

Polaris oszlop: HP-20M, nagy molekulatomegii polietilénglikollal (Carbowax 20M) ned-
vesitett kvarc kapillarisoszlop, 50 m X 0,32 mm d, X 0,3 um d; (Hewlett-Packard, USA).

A polaris oszlopot a Packard 427, mig az apoldrisat a Packard 429S tipust gazkromatog-
raf termosztatjaban helyeztem el ugy, hogy a polaris oszlopot csatlakoztattam az injektor-
hoz, mig az apolarisat a detektorhoz. A két termosztatot a laboratoriumunkban készitett,
200 °C-ra fiithetd, 1/8" bels6 atmérdjli fémcsé (interface) kototte 6ssze. Az apolaris oszlop
szabad végét a csOvon atflizve a két oszlopot a Packard 427-es késziilék termosztatjaban
butt connector-ral (Supelco Inc., USA; 4-1. abra) csatlakoztattam.

Vivégaz: hidrogén.
Tesztoldatok: az egyes vegyliletekre nézve 0,02—0,1%-o0s szén-diszulfidos oldatok.

Mintabejuttatdas: 0,5—1,0 ul oldatot injektaltam kb. 1: 50 lefuvatasi aranynal. A holtidd
meghatdrozasara metant alkalmaztam, amelyet a folyadékmintdval egylitt juttattam az
oszlopba.

Adatgyiijtés és -feldolgozas: A kromatogramok rogzitésére, valamint a retencios iddk,
illetve a cstcsterliletek meghatarozasara HP-3390A tipusu rekorder-integratort (Hewlett-
Packard, USA) alkalmaztam. A retencios adatok tovéabbi feldolgozasat Commodore-64
szamitogeéppel €s sajat készitési programcsomaggal végeztem (lasd a 4.5. pontot).
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4.2.2. Homérséklettel hangolhat6é tandemrendszer
folyadék- és légtermosztattal

Késziilék: Packard 427 tipusu gazkromatograf split injektorral €s langionizaciés detektorral
(FID) felszerelve (Packard Instrument B.V., Hollandia). Az injektor és a detektor hdmér-
séklete 270 °C.

Folyadéktermosztat: vizzel toltott, tivegbdl készitett ,,medence”’, amelynek hémérsékletét
intenziv keverés mellett 0,1 °C pontossaggal lehetett szabalyozni.

Apolaris oszlop: HP ULTRA-2, immobilizalt fenil{5%}-metil{95%}-polisziloxdnnal ned-
vesitett kvarc kapillarisoszlop, 25 m X 0,20 mm d, X 0,33 um d; (Hewlett-Packard, USA).

Polaris oszlop: HP-20M, nagy molekulatomegt polietilénglikollal (Carbowax 20M) ned-
vesitett kvarc kapillarisoszlop, 50 m X 0,32 mm d_, X 0,3 um d; (Hewlett-Packard, USA).

A polaris oszlopot a Packard 427 tipusu késziilék légtermosztatjaban, mig az apolarisat a
folyadéktermosztatban helyeztem el. A poldris oszlopot az injektorhoz csatlakoztattam.
A folyadéktermosztatban elhelyezett apoldris kolonna mindkét végét atfliztem a folyadék-
termosztatot a légtermosztattal 6sszekotd, 1/8" belsd atmérdjd, 200 °C-ra flithetd fémcso-
von, majd a kolonna egyik véget a detektorral, a masikat pedig a poldris oszlop szabad
végével kapcsoltam Ossze. Az oszlopok csatlakoztatdsara butt connector (Supelco Inc.,
USA; 4-1. abra) szolgalt.

Vivégaz: hidrogén.

Vizsgalt mintak: tesztvegyliletek esetén az egyes komponensekre nézve 0,02—0,1%-0s
szén-diszulfidos oldatok, mig a haztartasi €s az ipari keverékoldoszerek esetén 0,5—1%-o0s
szén-diszulfidos oldatok.

Mintabejuttatds: 0,5—1,0 ul oldatot injektaltam kb. 1: 50 lefuvatasi aranynal. A holtidd
meghatdrozasara metant alkalmaztam, amelyet a folyadékmintdval egylitt juttattam az
oszlopba.

Adatgyiijtés és -feldolgozas: A kromatogramokat JR-251A tipust rekorderrel (Jeol, Japan)
rogzitettem papirra, mig a retencios id6k és a csucsteriiletek meghatarozasara DIGINT L80
tipusu integrator (Chinoin, Budapest) szolgalt. Az integratort RS-232-es kommunikacios
vonalon keresztiil Commodore-64 szamitégéphez csatlakoztattam, igy lehet6vé valt a
retencids adatok hatékony szamitogépes feldolgozasa, amelyet sajat készitésli programcso-
maggal végeztem (lasd a 4.5. pontot).

4.3. Aramlassal hangolhaté tandemrendszer

Késziilék: Packard 427 tipusu gazkromatograf split injektorral €s langionizaciés detektorral
(FID) felszerelve (Packard Instrument B.V., Hollandia). Az injektor és a detektor h6mér-
séklete 270 °C.
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Apolaris oszlop: HP-101, all6fazisként polidimetilsziloxant tartalmazo kvarc kapillarisosz-
lop, 50 m X 0,20 mm d, X 0,20 um d, (Hewlett-Packard, USA).

Polaris oszlop: DB-210, immobilizalt 3,3,3-trifluorpropil {50%}-metil {50%}-polisziloxan
nedvesitésti kvarc kapillarisoszlop, 30 m X 0,25 mm d, X 0,25 um d, (J&W Scientific,
USA).

A polaris oszlopot az injektorhoz, mig az apoldrisat a detektorhoz csatlakoztattam. Az
oszlopok Osszekdtésére a laboratoriumunkban kifejlesztett aktiv csatlakoztatoelemet alkal-
maztam [1]. A csatlakoztatoelem vézlatit a 4-2. Abran mutatom be. A megoldas 1ényege,
hogy a két oszlop kozotti kapcsolatot un. press-fit elem hozza 1étre, amelyet 1/8"-es
fémcsovek Osszekotésére szolgald keresztcsatlakoztatoba (Union Cross, Swagelok Co.,
USA) épitettem be. (A press-fit csatlakoztato is a laboratériumunkban kidolgozott eljaras-
sal késziilt [1].) Ahhoz, hogy a csatlakozasi nyomast valtoztatni tudjam, csak az apoldris
oszlopot illesztettem a press-fit elembe gaztomoren, az elol allé polaris kolonnat csak
lazan helyeztem a nyilasba. A burkolatot képez6 keresztelem két egymassal szemben elhe-
lyezkedd kivezetése szolgalt az oszlopok fogadasara (az abran ,,1. oszlop” és ,,2. oszlop”
jeloléssel), mig a masik két kivezetést a csatlakozasi nyomast, illetve az 6blitégaz térfogat-
aramat beallitd nyomasszabalyozd, illetve tlszelep illesztésére (az abran Pr2, illetve Nv2
jeldléssel) hasznaltam fel.

A gézrendszer sematikus rajzat a 4-3. abran mutatom be. A szabalyozoelemek a termosz-
taton kiviil, szobahdmérsékleten helyezkednek el. A csatlakozasi nyomés a Nv2 tliszelep
(Swagelok Co., USA) kozepesen nyitott allapotdban a Pr2 nyomasszabalyozdval (Mod
FC-114 tipus, Jeol, Japan) allithat6 be, majd a tlszelep nyitasaval, illetve zarasaval érhetd
el az 6blitégaz megfelels térfogatdrama (10—20 cm’/min). A csatlakozasi nyomas leolva-
sdsara 2 kPa-os beosztassal rendelkezd manométer szolgalt (Matheson, USA).

Vivégaz: hidrogén.

Vizsgalt mintak: tesztvegyliletek esetén az egyes komponensekre nézve 0,02—0,1%-0s
szén-diszulfidos oldatok, mig a héaztartasi és az ipari keverékolddszerek esetén 0,5—1%-o0s
szén-diszulfidos oldatok.

Mintabejuttatds: 0,5—1,0 ul oldatot injektaltam kb. 1: 50 lefavatasi aranynal. A holtidd
meghatdrozasara metant alkalmaztam, amelyet a folyadékmintdval egylitt juttattam az
oszlopba.

Adatgyiijtés és -feldolgozas: A kromatografias jel digitalizalasara, valamint az adatok (raw
data) tarolasara ¢és feldolgozéasara A/D-konverterkartyaval (Chrompack Int., B.V., Hollan-
dia) felszerelt IBM PC AT kompatibilis szamitogép szolgalt. Az alapvet§ retencids adatok
(retencios 1d6k, csucsteriiletek, félértékszélességek) meghatarozasat PCI 5.12 (Chrompack
Int., B.V., Hollandia) szoftverrel végeztem. Az adatok tovabbi feldolgozasara sajat fejlesz-
tésti programcsomagot alkalmaztam (lasd a 4.5. pontot).
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4-2. abra. Az aramlassal hangolhaté tandemrendszer megvaldsitasahoz
alkalmazott csatlakoztatdelem sematikus metszeti abrazolasban
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4-3. abra. Az aramlassal hangolhat6 tandemrendszer gazrendszerének sematikus vazlata
(Prl1, Pr2 — nyomasszabalyozok; Nv1, Nv2 — tliszelepek)
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4.4. Aramlassal hangolhaté tandemrendszer nagy
pontossagu nyomasszabalyozassal

Késziilék: CP-9001 tipust gazkromatograf split injektorral és langionizaciés detektorral
(FID) felszerelve (Chrompack Int., B.V., Hollandia). Az injektor hémérséklete 250 °C, mig
a detektoré 260 °C volt.

Apolaris oszlop: HP ULTRA-1, immobilizalt polidimetilsziloxdnnal nedvesitett kvarc ka-
pillarisoszlop, 25 m X 0,32 mm d_, X 0,52 um d; (Hewlett-Packard, USA).

Polaris oszlop: HP-20M, nagy molekulatomegili polietilénglikol (Carbowax 20M) nedve-
sitésli kvarc kapillarisoszlop, 25 m X 0,32 mm d, X 0,3 um d; (Hewlett-Packard, USA).

Az apolaris oszlopot az injektorhoz, mig a poldrisat a detektorhoz csatlakoztattam. A két
oszlop Osszekdtésére a laboratoriumunkban kifejlesztett, multidimenzios gazkromatogra-
fias rendszerek épitésére is alkalmas csatlakoztatoelemet alkalmaztam, amelynek sematikus
metszeti rajzat a 4-4. abran mutatom be. A mukodtetéshez sziikséges gazrendszer vazlata
4-5. abran lathato. A csatlakozasi nyomas bedllitasara a Pr2 jeld nyomadsszabalyozo
szolgalt. A muikodéshez sziikséges aramldsi viszonyok harom tdszelep (Nv1, Nv2, Nv3)
segitségével allithatok be. A belépd és a csatlakozasi nyomas mérésére 0—400 kPa mérés-
tartomanyu, 0,4% pontossagu elektronikus nyomésszondat (Cole-Parmer Co., USA), mig a
nyomasértékek leolvasasara 0,1 kPa felbontasu digitalis kijelz8t (Cole-Parmer Co., USA)
alkalmaztam.
A térfél B térfél
Nv1

N\ iy /

grafittomités
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4-4. abra. A masodik aramlassal hangolhat6 tandemrendszer megvaldsitasahoz alkalmazott, multidimenzios
gazkromatografias rendszerek épitésére is alkalmas csatlakoztatoelem sematikus metszeti abrazolasban
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Vivégaz: hidrogén.

Vizsgalt mintak: tesztvegyiiletek esetén az egyes komponensekre nézve kb. 0,1%-o0s dietil-
éteres oldatok, mig a haztartasi és az ipari keverékoldoszerek esetén 0,5—1%-os dietil-
éteres oldatok.

Mintabejuttatds: 0,5—1,0 ul oldatot injektaltam kb. 1: 50 lefavatasi aranynal. A holtidd
meghatdrozasara metant alkalmaztam, amelyet a folyadékmintdval egylitt juttattam az
oszlopba.

Adatgyiijtés és -feldolgozads: A kromatografias jel digitalizalasara, valamint az adatok (raw
data) tarolasara ¢és feldolgozasara A/D-konverterkartyaval (Chrompack Int., B.V., Hollan-
dia) felszerelt szamitogép (i486) szolgalt. Az alapvetd retencids adatok (retencids iddk,
csucsteriiletek, félértékszélességek) meghatarozasait MOSAIC 3.0, illetve MAESTRO 2.1
(Chrompack Int., B.V., Hollandia) szoftverrel végeztem. Az adatok tovabbi feldolgozasara
sajat fejlesztésii programcsomagot hasznaltam (lasd a 4.5. pontot).

80.0 nyomasméré
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detektor
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termosztat A

csatlakoz- A
tatéelem 2. 032|0p
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4-5. abra. A mdsodik dramlassal hangolhaté tandem géazrendszerének sematikus vazlata
(Pr1, Pr2, Br — nyomadsszabalyozok; Nvl1, Nv2, Nv3 — tliszelepek; Mc — tomegaram-szabalyozo;
Dm — differencidlmanométer; Bv — hdromutas csap; F — aktivszenes sziird)
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4.5. A szamitasok elvégzésére alkalmazott
szamitégépes programcsomag

Az integrator, illetve az integrald szoftver altal szolgaltatott retencios alapadatok (retencios
1d8k, csucsteriiletek, félértékszélességek) feldolgozasat sajat fejlesztésli szoftvercsomag
segitségével végeztem, amely mind egykolonnds rendszerek, mind sorosan kapcsolt osz-
loprendszerek esetén alkalmazhat6 az alabbiakban részletezett feladatok elvégzésére.

4.5.1. Azonositojel hozzarendelésére szolgalé modul

A modul a kromatografias cstucsokat jellemzd alapadatokat az integrald szoftver altal 1étre-
hozott listabol (fajlbol) olvassa be. A késébbi miveletek elvégzésének megkdnnyitésére az
egyes kromatografias csucsokhoz, egy elére dsszeallitott ,,szotar” alapjan, azonositot (stan-
dardokat tartalmazé elegy kromatografalasa esetén célszerien vegyiiletneveket) rendelhe-
tiink, illetve tordlni lehet a sziikségtelennek itélt csucsokat (pontosabban ezek adatait).

4.5.2. Modul retencios faktor,
illetve Kovats-index szamitasara

Az egyes komponensekhez tartozo retencios faktorok mind mért (példaul metannal megha-
tarozott), mind normal alkdnok retencids ideje alapjan kalkulalt holtid6 felhasznélaséaval
kiszamithatok. A Kovats-indexek szdmitidsa mind ,belsd” (a vizsgalandd eleggyel egyiitt
injektalt), mind ,kiilsé” (a vizsgalando elegytdl fiiggetleniil kromatografalt) normalalkan-
sorozathoz tartozo retencids idSk ismeretében elvégezhetd. A program meghatarozza azt is,
hogy az egyes komponensek retencios idejének, illetve a holtidd kis mértékd (példaul 1 s-
os) megvaltozasa milyen eltérést eredményezne a retencids indexekben.

4.5.3. Modul az adatok kvantitativ céla értékelésére

A vizsgélt elegy Osszetételének jellemzésére lehetdség van teriiletszazalék, valamint a
relativ érzékenységek figyelembevételével szamitott tomegszazalékos dsszetétel (stilyozott
teriiletszazalék) meghatarozasara. A modul alkalmas az egyes komponensek koncentracio-
janak kiszamitdsara belséstandard-modszer alkalmazasa esetén is.
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4.5.4. Modul a polinomillesztések elvégzésére

A modul egyenest, illetve parabolat tud illeszteni a stlyozatlan legkisebb négyzetek mod-
szerével. Az utdbbinak elsdsorban a sorosan kapcsolt oszlopok alkalmazéasa esetén van
jelentdsége. A program ,,meniijébdl” az alabbi illesztések koziil valaszthatunk:

a) Ivs. 0 illesztés (egyenes és parabola);

b) Ivs. p illesztés (egyenes €s parabola);

c) kvs. 0 illesztés (egyenes €s parabola);

d) lg kvs. 1/T illesztés (egyenes);

e) kvs. pillesztés (egyenes és parabola);

) w/ty vs. 0 illesztés (egyenes és parabola);
g) wy/ty vs. p illesztés (egyenes €s parabola);
h) SN vs. 0 illesztés (egyenes €s parabola);

i) SN vs. p illesztés (egyenes és parabola),

ahol a / a retencids index, k a retencios faktor, w, a kromatografids cstcs félmagassagban
vett szélessége, f,, a holtidd, SN az elvalasztasi szam, 6 a hdmérséklet °C-ban, 7" az abszo-
lut hdmérséklet €s p a nyomas (belépd, illetve csatlakozési nyomas).

4.5.5. Modul retencidos adatbazis létrehozasara

Adott kromatografias rendszer esetén az egyes vegyiiletekhez tartoz6 polinomparaméterek
képezik az adatbazist, ami a szamitogépen adatbazisfjl formajaban jelenik meg. Természe-
tesen kiilon-kiilon adatbazistajlt képeznek az 1 vs. 0, k vs. 6 stb. Osszefliggések paraméterei.
A modul lehetdvé teszi azt is, hogy az adatbazisfijlokban tarolt adatok alapjan tetszdleges
hémérseklet-, illetve nyomadsintervallumban, kivant 1épéskozzel készitsiink retenciosin-
dex-, illetve retenciosfaktor-tablazatokat.

4.5.6. Modul az elvalasztas optimalizalasara

Az optimalizalas kezdd 1épése az adatbazisban szerepld vegyiiletek koziil azok kivalasz-

tasa, amelyek az optimalizalasban részt vesznek (komponensmatrix meghatarozasa). Az

optimalizalas célja lehet példaul az, hogy a matrix valamennyi komponense a lehet§

legjobban elvaljon egymastol, de cél lehet az is, hogy az elvalasztas csak néhany ,.kulcs-

komponensre” valosuljon meg. Az optimalizalashoz az alabbi kritériumok koziil valaszt-

hatunk:

a) Az optimalis hdmérsékleten, illetve nyomason a legkisebb retencidsindex-kiilonbség a
legnagyobb legyen.

b) Az optimalis hémérsékleten, illetve nyomason a legkisebb cstucsfelbontas a legnagyobb
legyen. A csucsfelbontas kiszamitasara harom lehetSség koziil valaszthatunk. igy alkal-
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mazhatunk rogzitett tanyérszamot, holtidére normalt félértékszélességet (wy/t,), vagy
elvalasztasi szamot (SN):

IN k,—k,

= 4-1
A= k,+ k, + 2 1
kn_ km
R = 1,177m, {4-2}
[ + et A
tM tM
I,— 1
= 1,177 (SN — 1) —2 4-3
R ( )00 {4-3}

ahol R az m €s az n egymashoz kozel elualodo két komponens csucsfelbontasa, &, és &, a
két komponens retencios faktora (k, = k), 1,, és I, a két komponens retencids indexe
(I, 2 1,), N az elméleti tanyérszam, wy , €s wy , a két komponens csucsanak félérték-
szélessége, t,, a holtidd és SN az elvalasztasi szam.

Az optimalizalas agy torténik, hogy a kivalasztott hdmérséklet-, illetve nyomasinterval-
lumban a megadott 1épéskoznek megfeleld hémérsékleteken, illetve nyomésoknal a prog-
ram kiszamitja minden egyes szomszédos csucsparra az indexkiilonbséget, illetve a cstcs-
felbontast. Minden egyes hédmérsékletnél, illetve nyomdasnal a legkisebb indexkiilonbség,
illetve csucsfelbontas ,,feljegyzésre” keriil. A legjobb elvalasztas azon a hémérsékleten,
illetve nyomason érhetd el, amelynél a ,,feljegyzett” indexkiilonbség, illetve csucsfelbontés
a legnagyobb. A program eredményként a ,,legjobb” 10 megoldast adja meg. A helyes 1¢-
péskdz megvalasztdsdhoz a hdmérséklet-, illetve a nyomads adott késziiléken vald beallitha-
tosaga, illetve leolvashatésaga adhat tampontot. Igy példaul ha a hémérséklet csak egész
fokonként valtoztathatd, akkor a 1épéskoznek érdemes 1 °C-ot valasztani.

4.5.7. Modul a komponensazonositas elvégzésére

Az on-line modon hangolhaté tandemrendszerek lehetdvé teszik, hogy az ,,ismeretlen”
Osszetételll mintat elvileg tetsz6leges sok kiillonbozd polaritdsu rendszeren kromatogra-
faljuk, ami egyben azt is jelenti, hogy lehetdség van arra, hogy a tandemrendszer
polaritasat tetsz6legesen kis mértékben valtoztassuk meg. Ha a vizsgaland6 mintankrol
olyan kromatogramsorozatot készitlink, amelynek egyes tagjai kozott a polaritaskiilonbség
kell6en kicsi, akkor a csucsok elmozdulasanak kovetése, a csicsok egymashoz rendelése
még viszonylag nagy csucsstrliség esetén sem okoz nehézséget. Ugyanakkor tobb pola-
ritasvaltoztatasi 1épés ereddjeként mar annyira eltérd polaritashoz juthatunk, amely mar
megfeleld keresztazonositast biztosit, de az apro polaritaslépéseknek kdszonhetden a csu-
csok tovabbra is egymashoz rendelhet6k. Egy komponenst (csucsot) akkor tekinthetiink
azonositottnak, ha az adatbazisban egy ¢€s csakis egy olyan vegyiilet szerepel, amelynek
retencios indexe a célszerien kivalasztott polaritasintervallum minden egyes pontjaban
hiban beliil megegyezik a kérdéses komponens retencios indexével.
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Az 1jszerli komponensazonositdsban a szamitdégépes program oly modon nytjt segitséget,
hogy az egyes tandempolaritasokhoz tartozé kromatogramok csucsaihoz az adatbazis alap-
jan vegylileteket rendel. Az eljaras 1ényege, hogy adott polaritdsnal minden csucs retencids
indexe Osszehasonlitasra keriil az adatbazisban szerepld vegyiiletek retencids indexével
(pontosabban az adatbazis adatai alapjan az adott tandempolaritasra kalkulalt adatokkal).
Az egyes csucsokhoz rendelve mindazon vegyiiletek ,,feljegyzésre” keriilnek, amelyeknél
az indexeltérés kisebb a szdmitasok megkezdése el6tt megadott kiiszobértéknél. Miutan az
Osszehasonlitds valamennyi alkalmazott tandempolaritdsnal megtorténik, az eredmények
un. konfirmacios listaban keriilnek 0sszesitésre. Ez az adatbazisban eléfordulo vegyiiletek-
hez tartozd ,talalatokat” tartalmazza, vagyis azt, hogy adott vegyiiletet melyik polaritasnal,
melyik csucsban vélte felfedezni a program. A konfirmacios lista alapjan vonhatok le a
minta Osszetételére vonatkozo végsd kovetkeztetések, figyelembe véve a mintaval kapcso-
latos hattérinforméaciokat is.



