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Modele hierarchiczne, poprzez zastosowanie efektow statych i losowych, pozwalaja
rozpozna¢ podobienstw0 migdzy analitami i tym samym ,,pozyczy¢” brakujace informacje
0 retencji danego analitu od innych podobnych analitow. Z kolei potaczenie wnioskowania
bayesowskiego i modeli hierarchicznych umozliwia regularyzacj¢ warto$ci parametréw oraz
pozwala na wykorzystanie w analizie danych wczesniejszej wiedzy na temat badanego
zjawiska.

Celem pracy byta analiza statystycznej danych chromatograficznych uzyskanych
w warunkach izokratycznych dla 1026 zwigzkow w oparciu 0 bayesowskie modele
hierarchiczne. Za podstawe¢ modeli postuzyto rownanie Neue, ktore opisuje zalezno$¢
pomigdzy wspotczynnikiem retencji analitu a warunkami  chromatograficznymi.
W pierwszym kroku specyficzne dla analitu parametry modelu (wspotczynnik retencji
w wodzie, wspotczynnik retencji w acetonitrylu, wspotczynnik krzywizny) zostaty powigzane
z whasciwosciami fizykochemicznymi analitow, takimi jak lipofilowos¢ (log P) i stata
dysocjacji (pKa). W nastepnym za$ etapie z masg molowa czasteczki i grupami funkcyjnymi
(podstawnikami).

W wyniku analizy pierwszego modelu odkryliSmy, ze anality tworza dwa skupienia o roznej
retencji zaleznej od stopnia dysocjacji analitu. Natomiast drugi model umozliwil nam
okreslenie wptywu stu grup funkcyjnych na retencj¢. Otrzymane wyniki dajg wglad
w zachowanie analitbw w kolumnie chromatograficznej i moga by¢ wykorzystane do
prognozowania retencji dla strukturalnie zré6znicowanego zestawu analitow.
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