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 :الملخص

 الديناميكية النماذج باستخدام المختلفة المذيبات في المعقدة الجزيئات ذوبان بقابلية التنبؤ هي المذكرة هذه من الرئيسي الهدف

 .الحرارية

 ، لساليسيليكا حمض ، باراسيتامول ، ايبوبروفين: وهي كمرجع صيدلانية استخدامات ذات جزيئات خمسة التجربة هذه في عملاست

 وهما موعاتالمج مساهمة مفهوم على يعتمدان حراريين ديناميكيين نموذجين على الدراسة أجريت. أنثراسين ، البنزويك حمض

UNIFAC و modifiéNRTL-GC ، النموذج وكذلك NRTL. 

ا النتائج المتحصل عليه.modifiéNRTL-GC و UNIFAC و NRTL النماذج بواسطة ثنائياً نظامًا عشر خمسة دراسة تمت 

 مع القيم التجريبية مما يؤكد مصداقية النموذج.جيد  هي في اتفاق modifiéNRTL-GCباستخدام النموذج 

 AARD=944,25%مرضية إلى ممتازة حيث الفارق  modifiéNRTL-GCقيم الدوبانية المحصلة باستخدام 

 AARD=67,132%الفرق هو UNIFACعلى عكس القيم المتحصل عليها باستخدام   
. 

 .ACOH / CH3Cl3 و ACOH / CH3CN لمجموعات الجديد التفاعل ماتومعل بتحديد أيضًا الدراسة هذه سمحت

 حدوده إلى بالإضافة modifiéNRTL-GC نموذج لقدرات أفضل تقييم إجراء الدراسة هذه نتائج لنا تتيح

 توازن المجموعة، ،مفهوم مساهمة الجماعي التفاعل معاملات ، النشاط معامل ، modifiéNTRL-GC، للذوبان القابلية: المفتاحية الكلمات

 .صلب - سائل

Résumé :            

                     L’objectif principal de ce mémoire est la prédiction de solubilité de molécules com-

plexes dans différents solvant à l’aide de l’utilisation de modèles thermodynamiques. 

Pour cette expérience cinq molécules à usage pharmaceutique ont été utilisées comme référence à 

savoir : Ibuprofène, Paracétamol, Acide Salicylique, Acide Benzoïques et l’Anthracène. L’étude 

s’est fait sur deux modèles thermodynamiques basées sur le concept de contribution des groupes 

qui sont UNIFAC et GC-NRTLmodifié, ainsi que le modèle semi-prédictif NRTL. 

            Quinze systèmes binaires sont étudiés par les modèles NRTL, UNIFAC et GC-NRTLmodifié. 

Les résultats obtenus  avec le modèle GC-NRTLmodifié sont en très accord avec les valeurs expéri-

mentales, ce qui confirme la fiabilité de ce modèle développé GC-NRTLmodifié . 

Les solubilités prédites par le modèle GC-NRTLmodifié sont satisfaisantes, voire excellentes, la dé-

viation relative AARD=25,944%contrairement a celle obtenu par UNIFAC dont la déviation 

AARD=67,132% 

Cette étude a permis aussi la détermination de nouveaux paramètres d’interaction du groupement 

ACOH/CH3CN et ACOH/CHCl3. 

Les résultats de cette étude permettent de mieux évaluer  les capacités  du modèle GC-NRTLmodifié 

ainsi que ses limites. 

 

Mots-clés : solubilité, GC-NTRLmodifié, coefficient d’activité, paramètres d’interaction entre groupe, concept 

de contribution de groupe, Equilibre liquide-solide. 
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