ABSTRAKT (CZ)

Solvatacni model (LSER) byl pouzit ke studiu reten¢niho chovani latek v kapalinové a
plynové chromatografii. V prvni kapitole byl studovan popis retence 21 latek solvata¢nim
modelem na reverzni stacionarni fazi, v Sirokém rozmezi sloZzeni mobilni faze methanol-
voda a acetonitril-voda. Retence aromatickych sloucenin byla obecné |épe popsana
solvata¢nim modelem, nez alifatickych sloucéenin.

Byl sledovan vliv jednotlivych analyt(, pouZitych pro formulaci LSER modelu, na
celkovou schopnost popisu retence modelem. Odlisnych vysledkd v odhadu retence bylo
dosazeno pouzitim regresniho souboru latek obsahujicim pouze slouceniny aromatické,
nebo naopak jen alifatické. Rozdilné vysledky také poskytoval solvataéni model
formulovany pouze z kyslikatych derivatd, nebo naopak dusikatych derivatd organickych
latek.

Druha kapitola prace, tematicky zamérenda na plynovou chromatografii, se zabyvala
popisem retence 152 izomer( C5-C8 alkend LSER modelem. Solvatacni deskriptor L alkent
byl ziskan odhadovymi metodami Havelec-Sevéik (HS) a Platts-Butina (PB), deskriptor E
byl pfimo vypocten podle jeho definice.

Na zakladé pouzZitych metod k odhadu deskriptorli byly sestaveny dva modely k
popisu retence alkent, model HS a model PB. Byla zjisténa vyssi chyba odhadu retence
pro cis izomery alkenl, pocitané modelem HS. Po uUpravé modelu HS odstranénim
prispévku pro cis interakce, bylo dosazeno vyznamného zlepSeni v popisu retence.

Oba modely byly pouzity k odhadu retence 59 alken(i C5-C7. Model HS s deskriptory
L,us no cis @ E,caic poskytnul presnéjsi popis retence, ve srovnani s modelem PB. Ddle byla
popisovdna retence skupiny 93 oktend, nejlepsich vysledkd bylo dosazeno modelem PB
pomoci deskriptorl L,pg a E,caic. Na zavér byla studovana retence celé skupiny C5-C8
alkent, kde se vyraznéji projevovala heteroskedasticita rezidui u dvou-deskriptorovych
modell. V pfipadé jedno-deskriptorovych modeld HS a PB nebyla heteroskedasticita
jednoznacné prokazana. Nejlepsi popis retence 152 alkend s jedinym deskriptorem L

poskytnul model HS.



