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Résumé : 

L’objectif principal de ce travail était dans un premier temps de prédire les solubilités de huit 

systèmes par les modèles de contribution de groupe GC-NTL et UNIFAC codé dans un 

programme FORTRAN. 

Les résultats obtenus pour les cinq premiers systèmes avec le modèle 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 systèmes on constate que 

les solubilités prédites par UNIFAC sont bonnes que celle prédites par GC-NRTL. 

Dons un second temps, une nouvelle décomposition a été faite pour les molécules contenant le 

groupement (AC) lié à une autre chaine aromatique dont on l’a nommée (AC)LINK, par 

conséquent douze nouveaux paramètres d’interaction impliquent dans les quarts systèmes 

considérés ont été optimisés en utilisent SIMPLEX. 

Les résultats obtenus sont satisfaisants, donc ces douze paramètres 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, paramètre d’interaction, 

groupement fonctionnel, solubilité, coefficient d’activité . 

 

 

 

 : الملخص             

الكيميائي   النشاط  لثمان انظمة ثنائية اعتمادا   الذوبانية  وكداان الهدف الاساسي من هذه الدراسة هو ايجاد معامل 

  N AFORTRبتطبيق برنامج وذلك NRTL -GCعلى نموذج

 على نموذج GC-NRTL عليها من تطبيق هذا الاخير على الخمس انظمة الاولية تثبت افضلية نموذج  المتحصلالنتائج  

UNIFAC   على قيم الذوبانية قدر ب  بارتيابحيث كانت نتائج مرضية جدا AAD=1.8205% على عكس نموذج    

UNIFAC   نظمة المتبقية تحصلنا على نتائج  و في المقابل بالنسبة للثلاث ا  %,14.98فيه بحوالي    الارتيابو الذي قدر

  UNIFAC  .جنموذعلى غرار   GC NRTLمعاكسة قليلا ، غير مرضية بالنسبة لنموذج

النتائج   هذه  من  )  للأنظمةانطلاقا  العطرية  سائل-صلب  الثنائية  المجموعة  وهي  جديدة  كيميائية  مجموعة  تتضمن  التي   )

 و بتطبيق نموذج  linked(AC) عليها تسمية أطلقنا والتيالتي تشكل رابطة مع سلسلة عطرية اخرى   (AC)الكربونية

NRTL -GC   اربعة جديد   انظمةعلى  تفاعلي  معامل  عشر  اثنا  قيم  تحديد  من  تمكنا  المجموعة  هذه  على  تحتوي  جديدة 

    SIMPLEXبرنامج  باستعمالو ذلك  LINKED(AC) خاص ب

صحة    من  ثلاث    ودقةللتحقق  على  بتطبيقها  قمنا  الجديدة  التفاعلية  المعاملات  المجموعة انظمة  هذه  على  تحتوي  جديدة 

جيدة    وكانت LINKED(AC) الكيميائية ب  للاستخدامات  ومشجعةالنتائج  المجموعة  لهذه  ب ارتياالمستقبلية  تقدر   بات 

%2.33AAD= % 5.12et AAD=  لنموذجيNRTL -GC وUNIFAC  على التوالي . 

 : الكلمات المفتاحية

 معامل النشاط ،الذوابنية ،المجموعة الوظيفية ،معامل التفاعل ،مبدا مساهمة المجموعة  ،سائل -التوازن صلب 


