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Разработка хроматографических методов, позволяющих эффективно разделять смеси веществ остаётся главной целью в науке о разделении. В частности, надёжные и точные методы прогнозирования параметров удерживания играют важную роль при разработке «экспертных систем» для планирования хроматографического эксперимента. В литературе была показана [1] возможность построения многомерной регрессионной модели, позволяющей прогнозировать время удерживания на основе параметров молекул сорбирующегося вещества и растворителя, полученных полуэмпирическими методами квантовой химии, в тонкослойной хроматографии (ТСХ).
В настоящей работе мы исследовали возможность применения методов машинного обучения для прогнозирования удерживающих свойств в обращённо-фазовой высокоэффек​тивной жидкостной хроматографии (ВЭЖХ) для ряда органических соединений сходного состава. Экспериментальные данные по временам удерживания ВЭЖХ и производной величины — коэффициентам ёмкости — для серии из 47 замещённых производных бензойной кислоты в трёх смесях растворителей были взяты из [2]. Расчёты геометрических конфигураций и электронных свойств этих соединений проводились в программном пакете Orca методом функционала электронной плотности в варианте Кона-Шэма с гибридным функционалом ωB97x-D3 и двухэкспонентным базисом cc-pvdz. Полученный набор данных был разделён на тренировочный (90% выборки) и контрольный (оставшиеся 10% для проверки качества прогнозирования) наборы.
Алгоритм машинного обучения был реализован на языке программирования Python при помощи библиотеки Sklearn. Для этого нами были вычислены значения более 50 дескрипторов и методами математической статистики выделены наиболее значимые. Значения этих дескрипторов были использованы для тренировки построенной нейронной сети. Затем использовался контрольный набор данных для проверки качества прогнозирования. Этот подход был использован как для отдельных растворителей, так и для полного набора, содержащего данные по коэффициентам ёмкости во всех трёх растворителях.
В работе показано хорошее согласие экспериментальных данных и результатов работы обученной нейронной сети и возможность использования подобного подхода для оптимизации разделения веществ методом хроматографии.
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