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Résumé :

L’objectif principal de ce travail était dans un premier temps de prédire les solubilités de huit
systemes par les modeles de contribution de groupe GC-NTL et UNIFAC codé dans un
programme FORTRAN.

Les résultats obtenus pour les cing premiers systemes avec le modele GC-NRTL sont meilleur
que ceux obtenu par UNIFAC dont les déviations AAD=1.8205% et AAD=14.98% pour GC-
NRTL et UNIFAC respectivement, par contre dans les trois derniers systemes on constate que
les solubilités prédites par UNIFAC sont bonnes que celle predites par GC-NRTL.

Dons un second temps, une nouvelle décomposition a été faite pour les molécules contenant le
groupement (AC) lié a une autre chaine aromatique dont on 1I’a nommée (AC)Link, par
conséquent douze nouveaux parameétres d’interaction impliquent dans les quarts systémes
considérés ont été optimises en utilisent SIMPLEX.

Les résultats obtenus sont satisfaisants, donc ces douze paramétres deviennent disponibles
pour les futures utilisations.

La validation des résultats a été réalisé en construisent les diagrammes de la phase
(Solide-Liquide) par trois nouveaux groupement (AC)LINKED.

Les résultats obtenus sont excellents dont la déviations AAD est de 2.33% et de 5.12%
pour GC-NRTL et UNIFAC respectivement.

Les mots clés :

Equilibre liquide-solide, concept de contribution de groupe, paramétre d’interaction,

groupement fonctionnel, solubilité, coefficient d’activité .
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