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Предсказание поведения аналитов при хроматографическом разделении важно для разработки новых эффективных способов анализа смесей веществ. Для описания поведения веществ в таких системах часто используют модель сольватационных параметров Абрахама [1]. Эта модель позволяет рассчитывать индексы удерживания веществ и учитывает пять основных типов взаимодействий: «диполь-диполь», «диполь-наведенный диполь», взаимодействия с образованием водородных связей в качестве донора и акцептора протона, и обобщенные «гидрофобные» взаимодействия, коррелирующие только с объемом молекулы аналита. Для прогноза удерживания необходимо вначале охарактеризовать интересующую исследователя систему (хроматографическую, сорбционную, экстракционную) в рамках данной модели, то есть получить данные об удерживании набора тестовых соединений, и, затем, методом множественной линейной регрессии рассчитать набор из пяти параметров системы, характеризующих вклад каждого взаимодействия в удерживание.
Изучена возможность сорбционного концентрирования и ВЭЖХ разделения аналитов на пористом графитированном сорбенте Hypercarb, с использованием субкритической воды в качестве элюента. В рамках модели сольватационных параметров охарактеризована сорбционная система «Hypercarb-субкритическая вода». Выбраны тестовые соединения: ароматические и алифатические соединения, содержащие следующие функциональные группы: гидроксил, галоген, карбоксильная, карбонильная, аминогруппа, нитрогруппа (всего более 30 веществ). Рассчитаны параметры систем при трех температурах (150, 175 и 200оС) и при трех концентрациях ацетонирила в воде (0, 10 и 20%). Показано хорошее соответствие экспериментальных значений коэффициентов емкости аналитов теоретическим, рассчитанным при помощи основного уравнения модели по найденным нами параметрам. Модель проверена на устойчивость с использованием статистической процедуры bootstrapping. Полученные данные использованы для прогноза эффективности десорбции фенолов, фталатов и анилинов с сорбента Hypercarb субкритической водой в различных условиях.
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