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Dptimoinnin tarkoitus suuren erotuskyvyn nestekromatografiassa (HPLC) on saavuttaa tutkittavalle
hiiylteelle muutamaa esikoetta hyviksi kiyttien hyvi erottuminen mahdollisemman lyhyessd ajassa. Naiden
avoitteiden tdyttyminen voi ndytleestd riippuen kestdd muutamasta paiviisti useampaan kuukauteen.
Dptimoinnissa tavalliseen "yritys ja erehdys" periaatteeseen tukeutuminen on kailista ja aikaavievad. Tamén
akia erilaisia optimointimalleja - manuaalisia tai tietokoneavusteisia- on kehitetty helpottamaan
menetelmiin kehittelyd nestekromatografiassa (LC)

V ditoskirjatyossd tutkittiin biogeenisten amiinien HPL.C menetelmien optimointia "PRISMA"- mallia
hyviiksi kdyttien. Biogeeniset amiinit ovat orgaanisia eméksia, jotka voivat olla alifaattisia, aromaattisia tai
heterosyklisid rakenteeltaan. Ne ovat luonnossa laajalle levinneiti yhdisteitd, joita tavataan sekd ihmisistd,
Pldimistd, kasveista ettid bakteereista. [hmisten ja eldinten soluissa biogeeniset amiinit ovat fysiologisesti
hktiivisia aineita toimien mm. hermosolujen vilittijdaineina ja hormoneina. Kasveissa ja mikro-
wrganismeissa biogeeniset amiinit séddtelevit kasvua sekd solujen jakautumisia ja erilaistumista.
Viiloskirjatyossi biogeenisia amiineta tutkittiin seka eldin- ettd kasviperdisestd materiaalista. "PRISMA"-
malli on nestekromatografiassa kiytettdvi liikuvan faasin optimointimenetelmi, jonka perustana on
iuottimien jaottelu niiden protoni-akseplori, protoni-donori ja dipoli-dipoli vuorovaikutusten mukaan.
'PRISMA" on riippuvainen liuottimen liuosvoimakkudesta ja selektiivisyydestd. Perusluonteeltaan
PRISMA"-malli on manuaalinen optimointimalli, jossa optimiolosuhteiden paikantaminen voidaan tehdi
pisuaalisesti vertailemalla eri livosyhdistelmien vaikutusta ndytekomponenttien erottumiseen. Témé on
matemaattinen malli, joka yhdistettynd "PRISMA"-malliin toimisi tietokoneavusteisena
ptimointimallina. Tilldiseksi matemaattiseksi funktioksi valittiin ns. haluttavuusfunktio, joka sopii
yleisesli valineeksi monitavoitteiseen optimointiin.

[oimivan optimointimallin perustana on, ettd tutkittavien yhdisteiden kromatografista kayttaytymisti
bystytdin ennustamaan matemaattisten funktioiden avulla. Biogeenisten amiinien retentiokdyttdytymisti
utkittiin 61 eri liuosyhdistelmissd "PRISMA"-mallin mukaisesti linosvoimakkuuden pysyessid vakiona.
Amiinien retentiotekijoiden ja livosyhdisteimien vililla havaittiin selvdd riippuvuutta, jota voitiin kuvata
egressiofunktioiden avulla suurella tarkkuudella. Naitid funktioita voitiin hyvin kayttid ennustettacssa
biogeenisten amiinien kdyttaytymistd muissa livosyhdistelmissid. Vastaavasti tutkittiin liikkuvan faasin
iuosvoimakkuuden vaikutusta amiinien retentiokdyttaytymiseen liuosyhdistelmin ollessa vakio. Toisen
1steen regressiofunktio kuvasi parhaiten amiinien ja liuvosvoimakkuuden vilisti riippuvuutta.

3iogeenisten amiinien retentiokayttaymista kaytettiin hyviksi kehitettidessd haluttavuusfunktiota.
Matemaattiset mallit luotiin yhdisteiden kromatografisille retentioajoille seké piikkien leveyksille ja ndiden
wulla laskeitiin yhdisteiden erottumista kuvaavat resoluutioarvot. Haluttavuusfunktiota, joka muuntaa
[esoluutioarvot ns. haluttavuusarvoksi, kédytettiin lisaimaan optimointisysteemin tehokkuutta. Nami
‘unktiot yhdessd "PRISMA"-mallin kanssa olivat perustana tietokonepohjaiselle optimointiohjelmalle.
PRISMA "-ohjelmaa testattiin biogeenisten amiinien lisidksi myos kumaarineilla, joilla molemmilla se
»soittautui helpoksi ja tehokkaaksi optimointimenetelmiksi. Biogeenisia amiineja kidytettiin apuna
'errattessa kehitettyd ohjelmaa kahteen kaupallisesti saatavaan optimointiohjelmaan; EluEx ja DryLab,
Jolloin varsinkin "PRISMA"- ja Drylab ohjelmien yhdistelméd osoittautui erittdin tehokkaaksi
inalyysimenetelmén optimoinnissa.
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