Новый подход к описанию подвижной фазы обращенно-фазовой ВЭЖХ (ОФ ВЭЖХ), приводящий к экономии стоимости элюента
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Физическая адсорбция и конкурентный ионный обмен наряду с процессами сольватации играют важную роль в ВЭЖХ. Существующие теоретические подходы часто выделяют одну из перечисленных проблем, опуская рассмотрение других. Нашей научной группой было предпринято создание универсальной и достаточно удобной модели для описания широкого ряда хроматографических систем, их подвижных фаз и аналитов.
Для этой цели применительно к ОФ ВЭЖХ использована взаимосвязь основных параметров компонентов подвижной фазы с элюотропной силой (формула 1):
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где φˊ — элюотропная сила; nj — параметр молекулярной площадки; 
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 — параметр конкурентной сорбции; κj — нормированная константа Генри; νj — объемная доля компонента [1].
Теоретическая модель применена к изократической системе ОФ ВЭЖХ с водно-ацетонитрильным элюентом и нафталином в качестве аналита [2]. С помощью пробной версии программы, специально разработанной для исследовательских целей в среде языка Python, показана возможность оптимизации многокомпонентной подвижной фазы с заданной элюотропной силой в соответствии с экономическим критерием.
Использование найденного состава элюента в условиях рассмотренного эксперимента позволило бы достичь почти 40%-ной экономии денежных средств. Данный алгоритм станет основой для дальнейшего изучения моделирования процесса ВЭЖХ как для описания поведения аналитов, так и для выбора оптимальных условий их разделения.

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (грант 18-03-00382а).
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