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Situering van het proefschrift

Omkeerfase hoge druk vloeistofchromatografie (RPLC)
is nog steeds één van de meest toegepaste
scheidingstechnieken bij de ontwikkeling van nieuwe
geneesmiddelen, alsook bij hun verdere confrole.
Dankzij het grote aanbod aan stationaire fasen kan
tegenwoordig bijna elk farmaceutisch mengel
gescheiden worden door middel van RPLC.
Tegelijkertild bemoeilijkt deze diversiteit echter ook de
efficiénte keuze van een geschikt uitgangspunt voor
de verdere ontwikkeling van een scheiding.
Theoretische voorspellingen van de retentie van de te
scheiden componenten op de beschikbare systemen,
zouden de startpuntbepaling kunnen vereenvoudigen
en zelfs oriénterende experimenten overbodig kunnen
maken.

In dit doctoraatsonderzoek werden verschillende
benaderingen bestudeerd voor het opstellen van zo-
genaamde kwantitatieve structuur-retentie relaties
(QSRR). Deze modellen beschrijven de
chromatografische retentie van verbindingen op een
systeem aan de hand van moleculaire descriptoren,
die structurele en fysico-chemische eigenschappen
van de moleculen weergeven.

Naast gebruikelike chemometrische technieken als
multipele lineaire regressie (MLR) en partial least
squares (PLS), werden in deze context ook minder-
conventionele modelleringstechnieken geévalueerd,
namelijk classification and regression frees (CART),
multivariate  adaptive regression splines  (MARS),
uninformative variable elimination PLS (UVE-PLS) en
two-step MARS.
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