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Modele hierarchiczne, poprzez zastosowanie efektów stałych i losowych, pozwalają 

rozpoznać podobieństwo między analitami i tym samym „pożyczyć” brakujące informacje  

o retencji danego analitu od innych podobnych analitów. Z kolei połączenie wnioskowania 

bayesowskiego i modeli hierarchicznych umożliwia regularyzację wartości parametrów oraz 

pozwala na wykorzystanie w analizie danych wcześniejszej wiedzy na temat badanego 

zjawiska.  

Celem pracy była analiza statystycznej danych chromatograficznych uzyskanych  

w warunkach izokratycznych dla 1026 związków w oparciu o bayesowskie modele 

hierarchiczne. Za podstawę modeli posłużyło równanie Neue, które opisuje zależność 

pomiędzy współczynnikiem retencji analitu a warunkami chromatograficznymi.  

W pierwszym kroku specyficzne dla analitu parametry modelu (współczynnik retencji  

w wodzie, współczynnik retencji w acetonitrylu, współczynnik krzywizny) zostały powiązane 

z właściwościami fizykochemicznymi analitów, takimi jak lipofilowość (log P) i stała 

dysocjacji (pKa). W następnym zaś etapie z masą molową cząsteczki i grupami funkcyjnymi 

(podstawnikami). 

W wyniku analizy pierwszego modelu odkryliśmy, że anality tworzą dwa skupienia o różnej 

retencji zależnej od stopnia dysocjacji analitu. Natomiast drugi model umożliwił nam 

określenie wpływu stu grup funkcyjnych na retencję. Otrzymane wyniki dają wgląd  

w zachowanie analitów w kolumnie chromatograficznej i mogą być wykorzystane do 

prognozowania retencji dla strukturalnie zróżnicowanego zestawu analitów. 
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