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Modélisation de la rétention de phénols séparés par CLHP — Pl avec une
phase mobile méthanol — eau

Modelling the retention of phenols separated by RP — HPLC with a
methanol — water mobile phase.
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Résumé

La rétention (log k) d’un mélange hétérogéne de phénols séparés en régime isochratique par CLHP — PI, sur une
colonne Partisil ODS, avec une phase mobile méthanol — eau a été reliée aux conditions d’analyse (température
T ; fraction volumique, ¢, du co-solvant organique) et au coefficient de partage n-octanol / eau de Moriguchi (M
log P) calculé a I’aide du logiciel DRAGON.

L’ensemble de calibrage (40 éléments), obtenu en appliquant 1’algorithme DUPLEX, permet de calculer un
modele vérifiant les hypothéses d’un modéle statistique linéaire a effets fixes, robuste, et dont la capacité de
prédiction interne n’est pas trop dissemblable de son pouvoir d’ajustement. La validation statistique externe, sur
un ensemble test de 26 éléments, atteste de la bonne capacité prédictive des log k n’ayant pas servi au calcul du
modéle.
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Abstract

The retention (log k) of an heterogeneous set of phenols separated by reversed phase chromatography (RP —
HPLC) on a Partisil ODS column by using isochratic elution with methanol — water has been correlated to
analytical condition ( temperature T; volume fraction, ¢, of organic co-solvent) and Moriguchi n-octanol / water
partition coefficient calculated with DRAGON software for molecular modeling.

The DUPLEX algorithm was used to split the original data set into a training set (40 objects) and a validation set
(26 objects). The proposed model, which fulfils the assumptions of a linear statistical model with fixed effects, is
robust, and has internal predictivity not too dissimilar from fitting power. The model is also predictive for
objects not used in the model development (statistical external validation on validation set objects).

Key-words: Phenols — RP / HPLC — Retention — QSRR model

Auteur correspondant : d_messadi@yahoo.fr
©UBMA - 2015

14


mailto:d_messadi@yahoo.fr

