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tarkoitus suuren erotuskyvyn nestekromatografiassa (HPLC) on s¿urvuttaa tutkittavalle
muutamaa esikoetta hyvâksi kåiyttÌien hyvä erottuminen mahdollisemman lyhyessä ajassa. Näiden

voitteiden täyttyminen voi näytteestä riippuen kestää muutamasta päivÍistä useampaírn kuukauteen.
tavalliseen "yritys ja erehdysn periaatteeseen tukeutuminen on kallista ja aikaavievåiã. T¿im¿in

erilaisia optimointimalleja - manuaalisia tai tietokoneavusteisia- on kehitetty helpottamaan
kehittelyä nestekromatografìassa (LC)

åiitõskirjatyössä tutkittiin biogeenisten amiinien HPLC menetelmien optimointia "PRISMA"- mallia
kâyttäen. Biogeeniset amiinit ovat orgaanisia emåiksiä, jotka voivat olla alifaattisia, aromaattisia tai

rakenteeltaan. Ne ovat luonnossa laajalle levinneitä yhdisteit¿i, joita tavataan sekä ihmisistä,
äimistä, kasveista että bakteereista. Ihmisten ja el¿iinten soluissa biogeeniset amiinit ovat fysiologisesti

ivisia aineita toimien mm. hermosolujen välittäjäaineina ja hormoneina. Kasveissa ja mikro-
ssa biogeeniset amiinit säätelevät kasvua sekä solujen jakautumista ja erilaistumista.

biogeenisia amiineta tutkittiin sekä eläin- että kasvipertiisestä materiaalista. "PRISMA"-
on nestekromatografiassa k¿iytettävä liikuvan faasin optimointimenetelmâ, jonka perustana on

iuottimien jaottelu niiden protoni-aksepton, protoni-donori ja dipoli-dipoli vuorovaikutusten mukaan.
" on riippuvainen liuottimen liuosvoimakkudesta ja selektiivisyydestä. Perusluonteeltaan

PRISMA"-malli on manuaalinen optimointimalli, jossa optimiolosuhteiden paikantaminen voidaan tehdä
vertailemalla eri liuosyhdistelmien vaikutusta näytekomponenttien erottumiseen. Tämä on

hankalaa, jos tutkittavien yhdisteiden måiãrä on suuri. V¿iitalskiûatyõn takoituksena oli kehitt¿üi
atemaattinen malli, joka yhdistettynä "PRISMA"-malliin toimisi tietokoneavusteisena

lina. Tällâiseksi matemaattiseksi funktioksi valittiin ns. haluttavuusfunktio, joka sopii
välineeksi monitavoitteiseen optimointiin.

van optimointimallin perustana on, että tutkittavien yhdisteiden kromatografista käytt¿iytymistÌi
)ystytl¡än en¡ustamaan matemaattisten funktioiden avulla. Biogeenisten amiinien retentiokäyttäytymistä
,utkittiin 6l eri liuosyhdistelmässâ nPRISMA"-mallin mukaisesti liuosvoimakkuuden pysyessä vakiona.
\miinien retentiotekijóiden ja liuosyhdistelmien vlilillä havaittiin selvää riippuvuutta, jota voitiin kuvata
egressiofunktioiden avulla suurella tarkkuudella. Näit?i funktioita voitiin hyvin kãyttää ennustettaessa
riogeenisten amiinien käyttäytymistti muissa liuosyhdistelmissä. Vastaavasti tutkittiin liikkuvan faasin
iuosvoimakkuuden vaikutusta amiinien retentiokäyttäyfymiseen liuosyhdistelmÍin ollessa vakio. Toisen
tsteen regressiofunkfio kuvasi parhaiten amiinien ja liuosvoimakkuuden våilistä riippuvuutta.

ìiogeenisten amiinien retentiokäytt¿¡ymistä käytettiin hyvâksi kehitettäessä haluttavuusfunktiota.
vfatemaattiset mallit luotiin yhdisteiden kromatografisille reæntioajoille sekä piikkien leveyksille ja näiden
¡vulla laskettiin yhdisteiden erottumista kuvaavat resoluutioarvot. Haluttavuusfunktiota, joka muuntaa
esoluutioarvot ns. haluttavuusarvoksi, käytettiin lislimään optimointisysteemin tehokkuutta. Nämâ
unktiot yhdessä "PRISMA"-mallin kanssa olivat perustana tietokonepohjaiselle optimointiohjelmalle.
PRISMA"-ohjelmaa testattiin biogeenisten amiinien lisäksi myös kumaarineilla, joilla molemmilla se
rsoittautui helpoksi ja tehokkaaksi optimointimenetelmliksi. Biogeenisia arniineja kålytettiin apuna

'errattessa kehitettyã ohjelmaa kahteen kaupallisesti saatavaan optimointiohjelmaan; EluEx ja DryLab,
olloin varsinkin "PRISMA"- ja Drylab ohjelmien yhdistelmä osoittautui erittäin tehokkaaksi
.nal yysi menetel måin optimoinnissa.
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