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30 . 2 ]���� DMK �-;� ��  S��  

2 -3 ��� ����� �����  

 '�� B��)$���&��GC×GC =�6��	� $���� '�� ���*� B�� �� �
  U���6.5(Mathworks, Natick, 

MA,USA)  '�� ���* ��� &ASCII  �� 9���$:;� J� �� �����	� �
 �� B��)$������ . � 2 k��5�	�

http://synoveclab.chem.washington.edu/ ) 2 �$����26.(  ALS-MCR  8��	 �� & 8���!�� ��

).http://www.mcrals.info/( .8	� �$,$�  
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�-22  

  

�-23  

  

 3 -f�
 & X����  

 �*��)$���&��GC×GC ��$�� '��
 � �7 8	 
  '&�F15 '����� ���	�  S�� �� �-;�  �-22  ���� 3�6�

 �� J�I J� 37 �� �� 8	� � 21tR ≈10.5  . 2 � �� ' (
 &� '�� �p* ��� �� ��\ J� D�$S �
 �R�E�

! �
 & � 2 r����	� 1M��� T� �� '��
 ��  2 ���	�!2 1$-��) ����� '$2 & 8P2 D�$S �
 J�I =�� 3�$

. !� �� �� � !!� 8�Lc� ���$  
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 �� �� ��6�
 �� �� 37 �$pF OU���� =�� �
  37 O�� ��$) =�� �L�E ���(;� u$* 8���� ��;� �
 .�&� �� ��>���

���� 3�6� 3$�	 =��&� �
 '$E ���P
 D\�(��� & �(* �� U���� =�� �
 &  �� m��
 '�� J�I �
 ' (
 &� �-2 �


$2 �� '��	 ]�E� ���	� & '����� =K&� �� �-�
 . � 6� ��&�*� '��	 ����7 �^ �� �� ��$�� �
 ��"� =�� . �

'&�F �R�!� =�� ��  2 � ��6� O�� ���� G����I �^ �� . � 2 �����	� �� �� �� & ��2�� �$,& Q����� 

)u$* '�� 1�!:�	10.2 min < 1tR < 14.4 min( ��� & 8	� B��)$������ r&�2 1�!:�	  ��$� 37 �� ��

'��
 �����	� ��$� '�� ���� �$��� �� �� 37 U���� =�� �
 &  �� ��� 3�6� �� ��� D�M^� 1MF � 2 ]�E� 

. ��
 �� ��?
 '���$�� 1 � �����  

 �-23 O'��� �� ���	� '��
 � �� 8	 
 '�� B��)$���&��  �� & Q����7#1 '�� �R�!� 3& 
 ��  �� � 2 TjF

�� 3�6� �� ��$�� 8�) 3�$� �� ��  �� '����  �
 D�L���� �A�
 & �
�6� D�L����1TR-2TR   ��� J� ��

Q����� ���	� & '����� ���	� '&�F ��$�� J� �� 8*� �� ��>��� '&� =�� �� .8	�  B��)$���&�� '���� �� ��

GC×GC . 2�
 ]^�!� �A�
 �� ����� '$2 & 8P2 �
  

  �-24 �� B��)$���&�� �
����� '�� ��$�� � �7 8	 
 'V5-V9  =�� �� 8	� =��  �$� ��  �� �� 3�6� ��

. ���� �$,& ����� '�� $2 & 8P2  9���$:;�MCR '��
 J����$�� 1 � ����� '��	�� �� N�!	   ���	�

�� '����� �
 '�� ��$��  ��  2 �����	�  6� � �� 3$�	��L�;�� '�� ��$�� �� �� �L�R� ��$� =� !" =�� ��

�� 9?� �)@�& .���� ��&� �,�� 8��� ��>� 

 '�� �*��) $������ �� l��6� & X��� ���P
 r$%$� J� O (
 &� �� �� 82�� �:� '�� 3��� �� T�����   ����&�

'&� =�� �� &  2�
 ��   �S�F Y�K X���� �$2 ��&�*� B�A �*���$������ '�� ���� �
 J����$�� �� ���$S ��

�$A. 2  �  

 '&� =�� ��  (
 &� �� �� 82�� �:� 3��� D������ ]��^ �� ��&��
 J� T�����  � 2 ]�E� ���	� ]���� �


 & '�����8 �
 J�I . 2 N��I W��5� G$, q�R� & W��5� '�� 8�L�E  =�;&� �� 82�� �:� 3��� �� D�*�����

���(� T����� '��
 ����R� 1�F =�� �
 . 2 � ��6�  (
  �-� 3��� ��  (
 =��&� �� 82��20  ��77 ms  '��


.�$
 ����� � 2 N��I '�� J�I  
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�"�)� '��
 ����R� =�� ��) �*��)$������ �����  ��K ��!	 �� 8�) 3�$� �� O8	� ��� �!(�  '��
 J�I v�

GC×GC  \$�(�80-400 ms �� X���� =�� & ��$
 ��� ��� O��oP� =�� �F '��
 .��� �� �� ��A �
 B��)$���

 '��GC×GC  MLE �� �$^ 3��� . � 2 '��	 $P�� '�	 1 � �� �LE s� J�I ��P� �� �����	� �
 & � 2 ��


 9���$:;� �� �����	� '��
  2 ���)MCR-ALSO .8	� B�\ �
��� '�� ���� �� ��;&� ��&��
 J�  

 '�� ��$�� '��
 � �7 8	 
 '�� B��)$������ O��� =�� �� N5
 =�;&� �� O'��� �&� ���	� 4;�A  Q����7 ���	�

 �� &#1 ��;&� '�� ��&��
 '��
  '��	 �!�?
 �^ �� . 2 �����	�ALS O1 �  '��jI C�5��� '�� 8��& ��

& �� 8>� '��
 '�� 8��& �� . � 2 �����	� �� B��)$������ & �� 8>�K '��
 3�$
 ��!� ��K  

���	� 1 � ����� '��
 �� ��$�� ��� 3$"& � 2 ��  ��!	�& '�� 1 � ����� '��
 �?!� � 6� ��*�) �>� ��

 �� ��  2 �����	� �� ��$�� �� �L�R� ��$� C��K & �$pF '��	 1 � '��
 '��jI C�5��� 8��& �� O ��$


a���� �� �6A�" B�?
� �g�P� '��
 1 � Y	$� � 2 �F '�� B��)$������ . !� �� C�!�,� #$%& ���	� 

	� O'����� �� & Q����� ���1  �-2 ��5 '�� �-2 �P��R� .8	� � 2 ���� 3�6� 3  &5 ��  �� �� 3�6� 

 1 � Y	$� � 2 �F '�� B��)$���&�� & 4;�A '�� ��$�� '��
 �A B��)$������ =�
 ��\�
 �
�6�MCR  �$,&

X���� �� �����	� �
 ��!	�& �!�!� J� �b	 .����  8>�K & 1 � �� � �� 8	 
 8>�K '�� ��$�� +,��

 1& ,) �� 8	 
 ��!	�&1 �:�PL�� U��% 37 �� �)(0.996 �!�
 N�I . �� 8	 
  '��� �� ���	� 8>�K

�
 �
����� '�� ��$�� �� ��!	�& �!�!� �
 �
�� 3&��  1 � Y	$� � 2 ����� 8>�K X����MCR  ��$�� =�� '��


. 2 B���� ��  

1& , 3  '��
 �� � 2 �!�
 N�I 8>�K ��& '����� ���	�   O �� �� 3�6� �
����� ��$�� '��
 �� ]��� '��A

& 8�S �
����� 3�-��  .���j) �� ����A� �� �� '��?!6�I G&� 8L	�!�  ���$��  �
��
 �� � 2 �!
 N�I 8>�K

 �:�PL�� U��% & � 2 9�	�� +,�� 8>�K0.988 &  S�� T����� �6�� =�:���� +
�� '��A . �� 8	 
 

��A'� �6�� =�:���� +
�� '   U���� �
 �!�
 N�I ����R�7.2  &0.4  37 �� �� �& C  S��ypred(i) & 

yref(i) U���� �
  '����� ���	� � 2 �!�
 N�I & +,�� '�� 8>�K   ��I  & 8	� ��$�� =���N  ��$�� �� (�

.8	� �!�
 N�I '��  
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�-24  

  

�-25  
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�-26  

  

�-27  

  

1& ,4  

MCR-ALS  �� ��$�� &� �� & �
����� '�� ��$�� �� $��; W� ���	� 8>�K �!�
 N�I �
2  G&� . 2 �
�����

. 2 W�S$� '����� ���	� '��
 �
�6� �$^ �
 ��!	�& ���	� 4;�A '�� ��$�� '�� B��)$���&��   O$��; W�

& Q����� ���	�  ��2 '��
 ���$:;� '��
 ���� ��$� ��;&� '�� ��&��
 9MCR-ALS �� 8>�K . �� 8	 
   w�,

 1& , �� �� ��$�� & �
����� �$��� ��2 .8	� � 2 �����  

 B��)$���&�� �� �����	� �
 $��; W� ���	� '��
 8>�K X���� �� �����	� �
 ��!	�& �!�!�  Y	$� � 2 �F

?� �� &  2 ��Z�� ��!	�& '�� ��$�� +,�� 8>�K �
��
 �� ���	� '��
 1 � �:�PL�� U��% 8��0.983 

. �� 8	 
  

  �-27 W;� ��$�� �� $��; W� ���	� '��
 � 2 �
�� ��
 ��*&�I :x '���� ��$�� :C O$��; W�K 4;�A ���	�  

.�(E�& ��  
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 ���	� 8>�K �!�
 N�I �$>!� �
 ��  Y	$� � 2 ����� X���� O�
����� & �� '�� ��$��MCRALS  �!�!� ��

 3&�� ��!	�& 1& , �� X���� & � 2 �
��4 .8	� � 2 ����� �6�� =�:���� +
�� '��A &  S�� T����� '� 

 U���� �
 �!�
 N�I '��A6.9  &0.5  �L	��� '��
 �� '�� ��$�� '��
 � �7 8	 
 ����R� .�$
  S��

RMSPD  &RMSEP �� ���^ �?!� � !!� �%� ����  6� �����	� �� �� $��; W� '�� ���	� .82�j� ����A�  

 X���� Y	$� � 2 �S�F  9���$:;�MCRALS  J� �
����
 '��
 3�$� �� �� '��?!6�I ��-�&� ��  �� �� 3�6�

.��� �����	� � �Z�I D�L���� �� ��*&�I '�� B��)$���&�� �� $��; W� & '����� ���	�  & U��� D�L����

� ��� N�!	 '��
 &  �7 8	 
 Q����� & �� ���	��� '� � �Z�I D�L���� �)  2 �����	� �� ���	� =�   !"

. ��$
 ��$) J� �� 37 ���� 8	� w�,  

'��
 C$A =��:��, J�  ��$� �� '��?!6�I G&�  ��� N�!	 & ��� '��) ��� ��  D�L���� �� �) 3�6� J�

'�, �
 U���� 8>�K �!�
 N�I '��
 � 2 �
����
 T��)$������ �� : 2�
 � �Z�I R� 37 '�� 8LP� �� J�I �� 

 9���$:;� ��  �� �� 3�6� a���� =�� .�$2 �� �����	� ��MCR-ALS  �� � �7 8	 
 '�� ���� �
 ��� �
 ���E

GC×GC-FID �� 8	�   '�� 8��� �� �L����GC×GC-FID  C�5��� & 8�	�PF O\�
 ���	�!2 8��
�E ��>�

'�� G&� '�� �)��& & ���� �� \�
 '��jI MCR ALS B&� �,�� 8��� ��>�  �� '��
 �� B��)$������ #$%& &

.�$2 �� #��� � �Z�I '�� ��$�� �� 4;�A U����  

4 - '��) �����  

  9���$:;� ��  �� �� 3�6� X����MCR-ALS ��&��
 '��
 3�$� �� ��   ���� �
 ������  !" ��!	�& '�� 1 �

 �� � �� 8	 
 '��GC×GC-FID� !" �� ��� �����	�8��� =  ��>� ���� ��!	 '� '� T� �	 �, �
 8LP�

& 8�	�PF D� E O��\�
 4�56� 8��
�E �
 3�$� �� �� �� 8��� =�� OG&� =�� �� .#$%& D� E  '�� �)@�&

 G&�MCR-ALS  � �Z�I '�� ��$�� �� � �Z�I '��,� ����� '��
 �) B&� �,�� 8��� ��>� ��� U����

.�$2 �� �����	� 

  U��� =��GC×GC-FID + MCR-ALS �� ]*$� �$^ �
  ��$� �$pF �� ��F '����&� ���	� ��� N�!	

. 2 8P� �� ��$�� �� �,��A 9���$:;� ��MCR�$2 �� ����� ������ &� �
 �� ���� �$��� O  q$
�� �-� ��

 � 2 ����� $��; W� ���	� ��� N�!	 '��
 1 � J�.8	� '���
� '�� ��*&�I ���	 & 8>�K '�� ��*&�I �
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�
����� �$��� �� 37 8>�K & &  . 2 �!�
 N�I �(E�& �� '�� ��$��RMSEP  &RMSPD  �
 U����0.5  &

6.9 $
  S��8>�K & �  3�6� X���� .�$
 �
�6� ���A��� Y	$� � �7 8	 
 ����R� �
 �� �� $��; W� ���	�

 9���$:;� �� ���MCR  '�� ���� �� ������  !" '�� 1 � ����� & � �Z�I ��$�� �� T � B��)$���&�� �F '��


GC×GC-FID '��A ����R�.8	� �*�� )�!�
 N�I =�:���� +
��RMSEPA ����R� & ('��  =�:���� +
��

) S�� T�����RMSPD �
 �
��
 U���� �
 � �7 8	 
 (0.4%)V/V & (7.2 1 � =��&�O�&M �
 .�$
  S�� 

  ��$� �� G&� &� =�� U���� �� 8	� 37 �� ���F X���� . 2 �����	� G&� 8�S �
����� '��
 & � 2 ��A�	

�F '��
 '$E '���
� '�� 1�!:�	 �� �� �*��)$���&���
 '�� ��$  456��� D�L���� ��� N�!	 ��� &  '��,�

& �� D\$d�� ��>� ���� 3$�	\$��* �� � �Z�I . 2�
 ��$2 8	�  
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