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BADANIA KORELACJI RETENCJI

Z WLASCIWOSCIAMI FIZYKOCHEMICZNYMI
WYBRANYCH GRUP ORGANICZNYCH ZWIAZKOW SIARKI
W PODZIALOWEJ CHROMATOGRAFII GAZOWEJ

Zastosowanie podziatowej chromatografii gazowej z niepolarng ciektg fazg
stacjonarng pozwala na elucje analitow zgodnie z ich temperaturg wrzenia. Na tej
podstawie powstata metoda symulowanej destylacji, w ktérej wykorzystuje sie chro-
matografie gazowg i wzorce temperatury wrzenia w postaci n-parafin do wyznacza-
nia krzywych destylacji produktow naftowych. Zalezno$ci korelacyjne wynikajgce
z moZliwo$ci przewidzenia oddziafywan, a zatem retencji analitow dla okreslonej
grupy zwigzkéw wykorzystano w budowie modeli obliczenia retencji na podstawie
budowy i wfadciwo$ci fizykochemicznych wielu grup zwigzkow.

W niniejszej pracy zbadano moZzliwo$é wyznaczenia wzorow korelacyjnych
dla obliczania warto$ci czasu retencji lotnych i $rednio lotnych zwigzkéw siarki (tioli,
siarczkoéw, disiarczkéw, alkilo-tiofenéw) na podstawie ich podstawowych wtasno$ci fi-
zykochemicznych. Zbadano korelacje warto$ci czasu retencji z temperaturg wrzenia
oraz masg czgsteczkowq analizowanych grup zwigzkoéw siarki. Analize przeprowa-
dzono dla dwdéch programow temperatury.

Stwierdzono wysokg liniowg korelacje dla n-tioli, siarczkow, disiarczkéw oraz
tiofenu i alkilo-tiofenéw. Dla zalezno$ci warto$ci czasu retencji od masy czgsteczko-
wej (R2 = 0,9992-0,9181) oraz od temperatury wrzenia (R2 = 1,0-0,9658). Znaczne
odchylenia retencji wykazywafy natomiast di-tiole, dla ktérych, korelacja wartosci
czasu elucji z temperaturg wrzenia nie wykazujg zgodno$ci wzgledem innych anali-
zowanych zwigzkéw oraz wykazujg wyzszg korelacje warto$ci czasu retencji wzgle-
dem masy czgsteczkowej niz temperatury wrzenia.

WSTEP

Analityka lotnych zwigzkdw siarki, stanowi wazny aspekt wspoétczesnej
chemii analitycznej [1]. Dotyczy to zaréwno zagadnien zwigzanych z ich emi-
sja i wysokg odorowoscig [2, 3], jak réwniez ich limitowanej zawarto$ci
w produktach ropopochodnych (m.in. benzyna, olej napedowy) oraz zwigza-
nej z tym kontroli procesowej odsiarczania frakcji naftowych [4].

Zastosowanie chromatografii gazowej z selektywng detekcjg zwigz-
kéw siarki pozwala na szczegdétowg analize ich zawarto$ci w analizowanych
strumieniach ciektych lub gazowych. W wigkszosSci przypadkéw identyfikaciji
dokonuje si¢ na podstawie wartoSci czasu retencji substancji wzorcowych
lub indeksoéw retencji. Niekiedy w identyfikacji wykorzystuje sie réwniez
spektrometrie mas jako dodatkowe potwierdzenie identyfikacji [5].



Jednoczesnie od wielu lat prowadzone sg badania nad mozliwoscig
dodatkowej identyfikacji, bez koniecznosSci posiadania wszystkich potrzeb-
nych substancji wzorcowych. Wiele prac dotyczy mozliwo$ci obliczenia
(przewidzenia) retencji na podstawie struktury zwigzkéw [6, 7], m.in. wielo-
pierscieniowych weglowodorow heterocyklicznych siarki [6, 7, 9, 11], oraz
ich wtasciwosci fizykochemicznych. Wiekszo$¢ wynikow uzyskiwana jest
w postaci indeksow retenc;ji [8-11].

W niniejszej pracy zbadano mozliwos¢é dodatkowej identyfikacji lotnych
zwigzkow siarki na podstawie korelacji wartoSci czasu retencji z wtasciwoSciami
fizykochemicznymi, tj. temperatura wrzenia i masa czasteczkowa.

METODYKA

Materiaty:
Wykorzystane w pracy odczynniki (n-pentan) i wzorce miaty czysto$é
powyzej 96% m/m.
W pracy wykorzystano nastepujgce substancje wzorcowe:
- n-tiole: etanotiol, 1-propanotiol, 1-pentanotiol, 1-heksanotiol, 1-heptano-
tiol, 1-dekanotiol,
- ditiole: 1,2- etanoditionl, 1,3-propanoditiol, 1,4-butanoditiol.
- siarczki organiczne: siarczek dimetylu, siarczek dietylu, siarczek
di(n-propylu), siarczek di(n-butylu).
- disiarczki: disiarczek wegla, disiarczek dimetylu, disiarczek di(n-propylu),
disiarczek di(tert-butylu).
- tiofen i alkilotiofeny: 2-metylotiofen, 3-metylotiofen, 2-etylotiofen.
Wyposazenie:
Chromatograf gazowy HP 6890 (Hewlett-Packard, USA) z detektorem PFPD
model 5380 (Ol Analytical), kolumna kapilarna do chromatografii gazowej
60 m x 0,32 mm x 1,0 ym HP1 (Hewlett-Packard, USA).
Metody postepowania:
Sporzgdzenie mieszanin wzorcowych
Wykonano szereg mieszanin wzorcow zwigzkéw siarki (zgodnie z analizo-
wanymi grupami zwigzkéw) w n-pentanie. Mieszaniny sporzgdzono w wyni-
ku dodania do 10 ml n-pentanu za pomocg mikrostrzykawki 1 pl poszcze-
golnych wzorcow siarki, nastgpnie mieszaniny byty rozcienczane w celu
uzyskania stgzen zwigzkéw siarki na poziomie 1 ppm. Mieszaniny wzorcow
byly dozowane do kolumny kapilarnej gazowego chromatografu, w objetosci
0,2 ul w trybie ,split” 100:1.
Wyznaczenie wartoSci czasu retencji
Srednie warto$ci czasu retencji wyznaczono na podstawie pieciu rozdzielan.
Warunki chromatograficzne
Tryb dozowania - split 100:1. Temperatura dozownika 300°C.
Przeptyw gazu no$nego: 1,2 ml/min
Program temperatury (1): 40°C utrzymywana 7 minut - przyrost temperatury
25°/min do temperatury koficowej 300°C utrzymywanej 7 minut.
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Program temperatury (2): 40°C utrzymywana 7 minut - przyrost temperatury
5°/min do 260°C - przyrost 30°/min do temperatury koncowej 300°C utrzy-
mywanej 5 minut.
Parametry pracy detektora PFPD
Napiecie fotopowielacza — 600 V, Range - 10 yA/V, Natezenie pragdu w za-
palniku - 3,1 A
Temperatura detektora - 220°C
Mieszanina w komorze spalania:
= Woddr 21,0 psig
= Powietrze 12,6 psig
Gaz $ciankowy:
= Powietrze 14,8 psig
Czestotliwos¢ pracy PFPD — 3,57 Hz

WYNIKI | DYSKUSJA

Celem niniejszej pracy byto zbadanie mozliwo$ci wyznaczenia zalez-
nosci korelacyjnych wartosci czasu retencji od wta$ciwosci fizykochemicz-
nych poszczegolnych grup zwigzkow siarkoorganicznych.

Nalezy mie¢ $wiadomo$¢, ze zastosowanie korelacji wartoSci czasu
retencji z masa czasteczkowg zwigzku moze mie¢ jedynie znaczenie uzu-
petniajace wzglegdem korelacji z temperaturg wrzenia. Dla izomerédw tego
samego zwigzku obliczona na podstawie zaleznosSci korelacyjnej z masg
czgsteczkowg wartoS¢ czasu retencji bedzie taka sama, pomimo ze w rze-
czywistoSci osiggalne jest ich petne rozdzielenie.

W tabeli 1 zestawiono wtasciwosci fizykochemiczne [12] i wyznaczone
wartosci czasu retencji dla analizowanych zwigzkéw siarki dla dwoch wyko-
rzystywanych programow temperatury. Jak wynika z otrzymanych wynikow,
zastosowana w pracy kolumna kapilarna z niepolarng fazg stacjonarng po-
zwala na elucje analitbw zgodnie z ich temperaturg wrzenia. Stwierdzono
jednak, w przypadku ditioli, wyjatki od tej reguty.

Zastosowane programy temperatury (1) i (2) pozwolity na elucje
wszystkich analizowanych zwigzkéw przed koncem gradientu temperatury.
Dzieki takiemu doborowi programéw temperatury czynnikiem réznicujgcym
retencje na kolumnie byta jedynie szybkoS¢ narostu temperatury - w pro-
gramie (1) — 5°C/minutg, a w (2) — 25°C/minute. Na podstawie danych ze-
stawionych w tabeli 1, sporzgdzono wykresy 1 i 2 — przedstawiajgce uzy-
skang zbieznos¢ warto$ci czasu retencji z temperaturg wrzenia. Na
wykresach widoczne sg rowniez odchylenia, ktére wykazuje retencja ditioli.
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Tabela 1. Zestawienie wiasciwosci fizykochemicznych oraz wyznaczonych

warto$ci czasu retencji

warto$¢ cza- | warto$¢ cza-
su retencji su retencji Temperatura Masa cza-
Zwiazek te’r:::grr:trry te’r:::grr:trry wrzenia steczkowa
Tw[°C M [g/mol
Rt [min] Rt [min]
n-Tiole
Etanotiol 8,486 8,797 35 62,13
1-propanotiol 10,809 12,671 67,5 76,16
1-pentanotiol 14,375 22,391 126 104,21
1-heksanotiol 15,452 26,618 152 118,24
1-heptanotiol 16,3 30,42 175 132,27
1-dekanotiol 18,299 39,997 240 174,35
Siarczki organiczne
Siarczek dimetylu 8,845 9,308 38 62,13
Siarczek dietylu 12,644 17,015 91 90,19
Siarczek di(n-propylu) 15,195 25,395 142,5 118,24
Siarczek di(n-butylu) 16,732 32,557 188,5 146,29
Disiarczki organiczne
Disiarczek dimetylu 13,343 18,848 109 94,2
Disiarczek di(n- 16,963 33,236 195,5 150,31
propylu)
Siarczek di(tert-butylu) 17,148 34,008 200,5 178,36
Disiarczek wegla 9,325 9,928 46 76,14
Tiofen i alkilo-tiofeny
Tiofen 12,051 15,47 84 84,14
2-metylotiofen 13,841 20,371 113 98,17
3-metylotiofen 13,947 20,695 115 98,17
2-etylotiofen 14,977 24,448 133 112,19
Ditiole
1,2-etanoditiol 14,322 21,974 145 94,2
1,3-propanoditiol 15,539 26,648 169 108,23
1,4-butanoditiol 16,063 28,65 196 122,25
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Wykres 1. Zalezno$¢ wartosci czasu retencji od temperatury wrzenia dla analizowanych grup
zwigzkow siarki. Program temperatury (1).
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Whykres 2. Zalezno$é wartosci czasu retencji od temperatury wrzenia dla analizowanych grup
zwigzkow siarki. Program temperatury (2).

Na podstawie otrzymanych wynikdw mozna stwierdzi¢, ze w przypad-
ku zastosowania mniejszego gradientu temperatury uzyskano lepszg zbiez-
no$¢ warto$ci czasu retencji z temperaturg wrzenia zwigzkoéw siarkoorga-
nicznych. Jak wida¢ na powyzszych wykresach, ditiole wykazujg znaczne
odchylenia od przewidywanej uniwersalnej wtasnoéci retencji stosowanej
w pracy kolumny z niepolarng ciektg fazg stacjonarna.

Dla wszystkich zwigzkéw, poza ditiolami, stwierdzono elucje zgodna
z temperaturg wrzenia. Zestawienie kolejnosci elucji przedstawiono w tabeli 2.
W tabeli zamieszczono przedziat wartoSci czasu retencji, w zakresie ktérego
eluowane sg ditiole. W pozostatym zakresie kolejnos¢ elucji byta zgodna
z temperaturg wrzenia.
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Tabela 2. Zestawienie kolejnosci elucji analizowanych zwigzkow siarki dla
programéw temperatury (1) i (2)

Zwiazek Tw [°C] ProgramRtTeE:lnpiir]atury (1) Program I:"t:aErrlrs)itra‘r]a-ltury (2)
Siarczek di(n-propylu) 142,5 15,195 25,395
1,2-etanoditiol 145 14,322 21,974
1-heksanotiol 152 15,452 26,618
1,3-propanoditiol 169 15,539 26,648
1-heptanotiol 175 16,3 30,42
Siarczek di(n-butylu) 188,5 16,732 32,557
Disiarczek di(n-propylu) 195,5 16,963 33,236
1,4-butanoditiol 196,3 16,063 28,65
(?i'(sn'i:rfsl'jtylu) 200,5 17,148 34,008

Jak wynika z tabeli 2, niezgodno$¢ elucji z temperaturg wrzenia wy-
stepuje dla 1,2-etanoditiolu i 1,4-butanoditiolu. Odchylenia odnotowane dla
ditioli wynikaja najprawdopodobniej z ich budowy, tj. obecnosci dwdch po-
larnych grup umiejscowionych symetrycznie po obu stronach faficucha we-
glowego. W wyniku wystepowania grup -SH, oddziatywania z niepolarng fa-
zg stacjonarng sg ograniczone, co skutkuje nizszg retencja.

Korelacja wartoSci czasu retencji z temperaturg wrzenia i masg czgsteczko-
wg poszczegoinych grup zwigzkow siarki

Analiza danych zestawionych tabeli 1 pozwolita na zbadanie korelacji
wiasno$ci fizykochemicznych z warto$ciami czasu retenc;ji.

Jak przedstawiono na wykresach 1 i 2, wartosci czasu retencji silnie
korelujg z temperaturg wrzenia (z analizy wytaczono ditiole). Wypadkowa
krzywa wyznaczona na podstawie regersji liniowej dla zalezno$ci wartoSci
czasu retencji od temperatury wrzenia analitbw moze, w zalezno$ci od za-
stosowanego programu temperatury, by¢ opisana réwnaniem linii prostej:

Program temperatury (1):

Rt =0,0488Ty, + 7,7154, ze wspotczynnikiem korelacji R = 0,961,

Program temperatury (2):

Rt =0,1557Tw + 2,8599, R? = 0,9976
Analogiczna analiza wartoSci czasu retencji z masa molekularng wykazata
duzo stabszg korelacje:

Program temperatury (1):

Rt =0,079M + 5,1492, R#= 0,874

Program temperatury (2):

Rt = 0,258M — 5,9755, ze wspodtczynnikiem korelacji R? = 0,95,

W tabeli 3 zestawiono wyniki analogicznej analizy, szczegétowo
— W rozbiciu na poszczegodlne grupy zwigzkdéw siarki.
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Tabela 3. Poréwnanie korelacji wartoSci czasu retencji z temperaturg wrze-
nia (Tw) i masg czgsteczkowa (M) dla poszczegdinych grup zwigzkow siarki

Grupa Program temperatury (1) Program temperatury (2)

zwiazkow Réwnanie R’ Réwnanie

n-Tiole Rr = 0,0482Ty + 7,5529 0,9658 | Ry =0,1549Tw + 2,9245 | 0,9986
Rr = 0,0869M+ 4,2836 0,9268 | Rr=0,2839 M - 8,0936 0,9905

Siarczki or- | Rr=0,0524Tw + 7,3318 0,9745 | Rr=0,1553Tw + 3,213 0,9995
ganiczne Rr=0,0934 M + 3,6165 0,9641 | Rr=0,2785 M - 7,9542 0,9992
Bez uwzgledniania di-
siarczku wegla:

Rt =0,0417Tw + 8,7981 1 Rr=0,166Tw + 0,7586 1
Z uwzglednianiem di-
siarczku wegla: 0,9886 | Rr=0,1574Tw + 2,3165 0,9986

Disiarczki Rt =0,0494Tw + 7,3856
organiczne Bez uwzgledniania di-

siarczku wegla: 0,9181 R =0,191 M + 1,7697 0,9192
Rt =0,048 M +9,0563
Z uwzglednianiem di- 0,8683 | Rr=0,2365 M - 5,5037 0,9311

siarczku wegla:

Rr =0,0721 M + 5,203
Tiofen i al- Rr = 0,0599Tw + 7,0364 0,9994 | Rr=0,1813Tw + 0,0814 | 0,9955
kilo-tiofeny Rr = 0,1043M + 3,4633 0,9662 | Rr=0,3201M - 11,175 0,9907
Ditiole Rr =0,0336 Tw + 9,5924 0,9324 | Ry =0,1288 Tw + 3,8413 | 0,9318
Rr=0,0621 M + 8,5903 0,9499 | Ry =0,238 M - 0,0022 0,9494

Jak wynika z danych przedstawionych w tabeli 3 — warto$ci czasu re-
tencji najsilniej korelujg z temperaturg wrzenia analitéw, a silniejszg korela-
cje uzyskano dla programu temperatury (2). Wolniejszy narost temperatury
pozwala na wieksze zréznicowanie retencji poprzez lotnos¢ (temperature
wrzenia) zwigzkow.

Tym niemniej dla n-tioli i siarczkéw organicznych réwniez w przypadku
odniesienia wartosci czasu retencji do masy czasteczkowej uzyskano bar-
dzo silng korelacje — odpowiednio R?= 0,9905 i 0,9992.

Dla disiarczkéw przeanalizowano korelacje z i bez dwusiarczku wegla
w serii danych. Wyniki wskazuja, ze retencja disiarczku nie koreluje z innymi
disiarczkami. Wynika to najprawdopodobniej z innej budowy czasteczki —
centralnie zlokalizowanego atomu wegla w czgsteczce, a nie, jak ma to miegj-
sce w pozostatych disiarczkach, w ktérych centralnie zlokalizowane sg dwa
atomu siarki. Disiarczki wykazywaty réwniez najnizszg z analizowanych grup
korelacje wartoSci czasu retencji z masa czasteczkows.

Dla ditioli lepsza korelacje uzyskano dla zalezno$ci wartoSci czasu re-
tencji od masy czasteczkowej, dla programu temperatury (1).

W przypadku uzyskania SciSle liniowej zalezno$ci czasu retencji od
temperatury wrzenia, z duzym prawdopodobiefistwem mozna przewi-
dziec/obliczy¢ z réwnania linii prostej czas retencji innych zwigzkow naleza-
cych do tej samej grupy czy szeregu homologicznego. Ponizej w tabeli 4 ze-
stawiono analizowane zwigzki, ich wiasnosci fizykochemiczne oraz
przewidywane wartosci czasu retencji. Dla zwigzkéw z grupy siarczkéw obli-
czono warto$Sci czasu retencji zaréwno dla symetrycznych siarczkéw, jak
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rowniez dla niesymetrycznych. Wyniki uzyskane dla siarczkédw niesyme-
trycznych mogg by¢ obarczone wigkszym btedem w zwigzku z mozliwo$cig
wystepowania odstepstw od liniowo$ci retencji w funkcji temperatury wrzenia
wyznaczoanej dla siarczkéw symetrycznych — zakres posiadanych substan-
cji wzorcowych nie pozwolit na empiryczng weryfikacje tej hipotezy.

Tabela 4. Zestawienie danych fizykochemicznych oraz obliczone warto$ci
czasu retencji

Roéznica
Twrze- | Masa Rt na podsta- | Rr na pod- pomiedzy
© . wie temp. stawie cig- | obliczona
=% . nia czast. . . o
S | Nazwa zwigzku o wrzenia Zaru czast. | wartoscia na
G [°Cl | [g/mol] [min] [min] | podstawie
TwiM
[s]
(Prog.Temp.1)
. 12,28 (1) 12,10 10,31
1-butanotiol o8 9 | (Prog.Temp2) | (2) 1746 38,84
18,10
o[~ . (1) 17,10 (1)16,97 7,53
ig 1-oktanotiol 198 146 (2) 33,59 (2) 33.36 14.33
] . (1) 18,16 (1) 18,19 1,84
1-nonanotiol 220 160 (2) 37.00 (2) 37.33 14.33
1-undekanotiol - 188 - Fg iggg -
Etylometylo (1) 10,82 (1) 10,73 5,19
siarczek 66,5 | 76161 ()1354 | (2) 1326 17,05
Tert-butylometylo (1) 12,65 (1) 13,35 41,95
siarczek 1015 | 104211 5 1898 | (2) 21,07 125,54
Siarczek (1) 13,62 . )
diizopropylu 120 | 118241 5) o185 X
-
Y | Siarczek (1) 15,98 *
S | disec-butyly 165 | 146291 (5) 2884 X -
Siarczek (1) 18,62 .
diizoamylu 215,351 174351 9) 3666 X -
Siarczek (1) 18,34 . _
dipentylu 2100 | 17435 19) 3583 X
Siarczek (1) 19,38 (1) 22,52 188,17
diheksylu 230 20241 5)38093 | (2) 4841 568,93
- |~ .. (1) 15,14 (1) 14,92 12,73
E Dietylo disiarczek 152 122,25 (2) 25,99 (2) 25,12 52.27
& | L
‘» | Dibutylo disiar- (1) 22,60 * }
2 | ok 331 178,36 (2) 55.70 X

* Dla tych zwiazkdéw nie obliczano wartosci czasu retencji na podstawie wyznaczonych réwnan
korelacyjnych, poniewaz zwigzki te sg izomerami zwigzkéw, na podstawie ktérych wyznaczno
réwnanie.
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Przedstawione wyniki wskazujg, w przypadku niektérych zwigzkow, na
wysokg zbiezno$¢ wyznaczonych wartosci czasu retencji, szczegdinie dla
krotszego programu temperatur (1) — w przypadku 1-nonanotiolu réznica
pomiedzy wartoSciami wyznaczonymi na podstawie temperatury wrzenia
i masy czgsteczkowej zwigzku wyniosta 1,82 s, a etylo-metylo siarczku
5,19 s. Stosunkowo dobra zbiezno$¢ uzyskano dla 1-oktanotiolu (7,53 s).
W programie temperatury (2) rozbieznosci byty nieco wieksze. W obu pro-
gramach temperatury najwiekszg zbiezno$cig wynikow charakteryzowaty sie
te same zwigzki. Najwiekszg rozbieznosS¢ uzyskano dla siarczku diheksylu
(odpowiednio 188,17 s i 568,93 s), co moze wynika¢ z faktu zastosowania
ekstrapolacji poza zakres wyznaczonych korelac;ji.

PODSUMOWANIE

Przedstawione wyniki wskazuja na mozliwo$¢ wykorzystania metod
korelacyjnych do dodatkowej identyfikacji analitow. We wszystkich analizo-
wanych grupach zwigzkdéw, za wyjatkiem ditioli, stwierdzono kolejno$¢ eluciji
zgodng z temperaturg wrzenia analitdw. W wielu przypadkach przedstawio-
na metoda dodatkowej identyfikacji moze postuzyé jako cenne zrédto infor-
macji, np. do analiz GC-MS niezidentyfikowanych zwigzkdéw.

PODZIEKOWANIA

Autorzy pragng podziekowa¢ Zarzgdowi i Pracownikom Lotos LAB
Sp. z 0.0. (Grupa LOTOS S.A.) za udostepnienie aparatury do badan.

LITERATURA

1. Pandey S.K., Kim K.H.: A Review of Methods for the Determination of
Reduced Sulfur Compounds (RSCs) in Air. Environ. Sci. Technol. 2009,
3020 (43).

2. Huber J.F.K., Kenndler E., Reich G., Hack W., Wolf J.: Optimal Selec-
tion of Gas Chromatographic Columns for the Analytical Control of
Chemical Warfare Agents by Application of Information Theory to Re-
tention Data, Anal. Chem., 65 (1993), 2903-2900.

3. Kim K.H., Jeon E.C., Choi Y.J., Koo Y.S.: The emission characteristics
and the related malodor intensities of gaseous reduced sulfur com-
pounds (RSC) in a large industrial complex. Atmos. Environ. 2006,
4478 (40).

4. Du H., Ring Z., Briker Y., Arboleda P.: Prediction of gas chroma-
tographic retention times and indices of sulfur compounds in light cycle
oil, Catalysis Today, 98 (2004), 217-225.

5. Sinninghe Damsté J.S., Kock-Van Dalen A.C., De Leeuw J.W.,
Schenck P.A.: ldentification of homologous series of alkylated thio-
phenes, thiolanes, thianes and benzothiophenes present in pyrolysates
of sulphur-rich kerogens, J. Chromatogr. A, 435 (1988), 435-452.

39



10.

11.

12.

40

Schade T., Andersson J.T.: Speciation of alkylated dibenzothiophenes
through correlation of structure and gas chromatographic retention in-
dexes, J. Chromatogr. A, 1117 (2006) 206-213.

Xua H.Y., Zoub J.W., Jiang Y.J., Hub G.X,, Yu Q.S.: Quantitative struc-
ture—chromatographic retention relationship for polycyclic aromatic sul-
fur heterocycles, J. Chromatogr. A, 1198 (2008) 202-207.

Miller K.E., Bruno T.J.: Isothermal Kova'ts retention indices of sulfur
compounds on a poly(5% diphenyl-95% dimethylsiloxane) stationary
phase, J. Chromatogr., 1007 (2003) 117-125.

Can H., Dimoglo A., Kovalishyn V.: Application of artificial neural net-
works for the prediction of sulfur polycyclic aromatic compounds reten-
tion indices, Journal of Molecular Structure: THEOCHEM, 723 (2005)
183-188.

Engkvist O., Borowski P., Bemgard A., Karlstrom G., Lindh R,
Colmsjo A.: On the Relation between Retention Indexes and the Inter-
action between the Solute and the Column in Gas-Liquid Chromatogra-
phy, J. Chem. Inf. Comput. Sci., 36 (1996), 1153-1161.

Mossner S.G., Lopez de Alda M.J., Sander L.C., Lee M.L., Wise S.A.:
Gas chromatographic retention behavior of polycyclic aromatic sulfur
heterocyclic compounds, (dibenzothiophene, naphtho[b]thiophenes,
benzo[b]naphthothiophenes and alkylsubstituted derivatives) on sta-
tionary phases of different selectivity, J. Chromatogr. A, 841 (1999)
207-228.

www.sigmaaldrich.com



