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ABSTRACT

Das Ziel dieser Arbeit war die Vorhersage der Retentionsindices von chemischen Verbindungen,
die in dem &therischen Ol der oberirdischen Pflanzenteile von Origanum vulgare subsp. vulgare
gefunden wurden, das durch Hydrodestillation gewonnen und mittels GC-MS analysiert wurde.
Insgesamt wurden 28 Verbindungen in dem &therischen Ol nachgewiesen. Die Verbindungen mit
der hochsten relativen Konzentration sind Germacrene D (21,5%), 1,8-Cineol (14,2%), Sabinen
(14,0%) und trans-Caryophyllen (13,4%). Die Retentionszeiten wurden mit Hilfe der
Quantitativen  Struktur-Retentions-Beziehungen vorhergesagt, wobei sieben molekulare
Deskriptoren verwendet wurden, die durch Faktorenanalyse und genetischen Algorithmus
ausgewahlt wurden. Die ausgewahlten Deskriptoren sind untereinander unkorreliert und wurden
zur Entwicklung eines kinstlichen neuronalen Netzwerkmodells verwendet. Eine Gesamtzahl von
28 experimentell erhaltenen Retentionsindizes (log RI) wurde verwendet, um ein vorhersagendes
Quantitatives Struktur-Retentions-Beziehungsmodell aufzustellen. Das BestimmtheitsmaR fir den
Trainingszyklus betrug 0,998, was darauf hinweist, dass dieses Modell fir die VVorhersage der
Retentionsindices fiir atherische Olverbindungen von O. vulgare subsp. vulgare verwendet werden
kann.
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