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فانش   وع

  

  

  عز   المولى   وصف   كلمة   فحواه،   من   شيء   كل   فيه   أفرغ   زمن   في   معناها   وفقدت   ابتذلت   كلمة   الشكر! 

م   لقلة   أهلها   وجل    سردقات   في   المحتجب   الشكور   نفسه   سمى   من   الأوحد   المشكور   أن   وأدركوا   بحقيقتها   تحققوا   لأ

  عنه.   الشكر   حكاية   ألهمنا   أن   الشكر   وله   الأزل،   في   نفسه   شكر   كما   الشكر   فله   الأبصار،   تدركه   أن   عن   عزه 

 الشكر   يجب   مثلها   في   له   على       نعمة   الله   نعمة   شكري   كان   إذا 

م   طالت   وإن       بفضله   إلا   الشكر   وقوع   فكيف    العمر   واتصل   الأ

  فيهم   وعلينا   وصحبه   آله   وعلى   عليه   الله   صلى   محمد   ومولا   سيد   الشكر   الناس   معلم   بشكر   ثني ن و 

  معروف،   من   لنا   ه ا أسد   ما   على   مصطفى   سعيدات   ستاذ الأ   المشرف   الأستاذ   بشكر   ثلث ن و   أجمعين   ومعهم 

  نا علي   له   من   وكل   القادر،   عبد   منين   بن   والأستاذ   مسعود   قواميد   الأستاذ   العمل   هذا   مناقشة   قبلوا   الذين   والأساتذة 

  الشكر.   فله   الشكر   حق 
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اء    الاه

  برحمتك   إلا   الآخرة   تطيب   ولا  بذكرك.   إلا   اللحظات   تطيب   ولا   بطاعتك.   إلا   النهار   يطيب   ولا   بشكرك   إلا   الليل   يطيب   لا   الهي 

  برؤيتك   إلا   الجنة   تطيب   ولا   وعفوك. 

  جلاله"   جل   "الله 

  العالمين   ونور   الرحمة   نبي   إلى   الأمة..   ونصح   الأمانة..   وأدى   الرسالة   بلغ   من   إلى 

  وسلم"   عليه   الله   صلى   محمد   "سيد 

  بفيض   أغدقني   من   إلى   العطف..   بصريح   أفعمني   من   إلى   انتظار.   بدون   العطاء   علمني   من   إلى   والوقار..   لهيبة   الله   كلله   من   إلى 

  افتخار   بكل   اسمه   احمل   من   إلى   الإحسان.. 

  "أبي" 

ا   نجاحي   سر   دعائها   كان   من   إلى   الوجود..   وسر   الحياة   بسمة   إلى   الحب.   بخالص   غمرتني  التي   إلى   الحياة.   في   ملاكي   إلى    بلسم   وحنا

  جراحي 

  "أمي" 

م   التفاؤل   ارى   من   إلى   آن..   كل   في   صروني   من   إلى   .. لإخاء   آثروني   الذين   إلى    تطلعوا   من   إلى   ضحكتهم.   في   والسعادة   بعيو

  الأمل   بنظرات   لنجاحي 

  وأخواتي"   "إخواني 

  البيان   روائع   إلى   العلم.  نور ب   النجاح   في   صنعوا   الذين   إلى 

  "أساتذتي" 

   ن الخلا   وأصدقوني   الوداد،   أخلصوني   من   إلى   والعطاء.   لوفاء   وتميزوا   لإخاء   تحلو   من   إلى 

  "أصدقائي" 

 زهرة   سعادة 
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 الله!   حفظهما   "والدي"   حسنتها   من   حسنة   كنت   من   إلى   إهداء 

الأمين   محمد   بلحسن 
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  : الملخص

ب              اس ة ال اع ي  ل ال ال ل    CAMDع ة ل اكل ج ألةعلى ت  ق   م اد على  الاع ة  مع
ة   اه عات ال ائ  وذلال ة ال ل ة م  ل غ ة    ال ائ  خلال تق عةال ة   ،ال ل مات اله عل ام ال و اس

ه  ائ ن لل  فةلل ه مع غة ه وم ة. ة ال ل   م

قة  هفي ه         ب  ال غ ائ ال ي ال يع ت ها وتق ع ها دراس ة  و  ش ات ال ل ال ي ت قة   وت ال
دها   ي ت هلة ال ائ فق ،  ال  ال ة على ثلاثة خ ها ، إلا أنها قاص ف ي ت ات ال اد ال ها ائ ي إ ا ب فق

ل ح   ا الع ل على دراسة  في ه ا الع ر ه ألة ي ائ  م ل    ،  ت على أك م ثلاث خ ألةو ت ات   ال في ال
ق ع ت  ها  ل عل ة ال لاث ات ال قة ب ال ا ، و ال ائ فق ل م ثلاث خ رس  ة ي لاث ة الاسقا ال

ل على ال روسة.  ءوذل لل ائ ال و ال في    ال 

ة:  اح ات مف ائ CAMDكل عة، ال ة ال اه عات ال   ، ال

Summary: 

         The main objective of computer Aided Molecular Design (CAMD), is to build or design 
some molecules that have determined properties which are known previously according to 
designer desire or to satisfied some industrial, operational or laboratory conditions, 
the  building of single property of any molecule by this technique depend on the group 
contribution (GC) concept, and lastly to meet the all desired properties of any molecule. The 
calculated properties by using (GC) will be presented in triangular graph in  order to determine 
satisfying region ,but this region drawn by using three properties, that's why one of our 
intentions in this work is to extend the number of the studied properties to  more than three, as 
result we have obtained more than one triangular graph, by applying the projection method, we 
have  determined the molecules that meets the desired properties. 

Keywords:  CAMD, Property clustering, group contributions 

Résumé : 

               L'objectif principal de la conception des molécules assistée par ordinateur (CAMD), 
est de construire ou de concevoir des molécules qui ont des propriétés déterminées qui sont 
connues auparavant selon les besoins du concepteur ou de satisfaire certaines conditions 
industrielles, opérationnelles ou de laboratoire. La construction de propriété unique de toute 
molécule par cette technique dépend du concept de contribution de groupe (GC), et enfin de 
répondre à toutes les propriétés souhaitées de toute molécule. Les propriétés calculées en 
utilisant (GC) seront présentées sous forme de graphique triangulaire afin de déterminer la 
région satisfaisante, mais cette région dessinée en utilisant trois propriétés, c'est pourquoi l'une 
de nos intentions dans ce travail est d'étendre le nombre de propriétés étudiées à plus de trois, 
comme résultat nous avons obtenu plus d'un graphe triangulaire, en appliquant la méthode de 
projection, nous avons déterminé les molécules qui répondent aux propriétés souhaitées. 

Mots Clés :  CAMD, Cluster de Propriété, Contributions de groups 
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 مقدمة عامة 
 

1 
 

مة عامة    مق

ق أول    ات إن ت ار  عادن والف اعة ال لاد مع ص ل ال أ م حق ق ل ب اء في العال له تارخ  الـ

اعات   ة،ال ائ ان   وم   الـ اة الإن ًا في ح اء دورًا مه ـ لع الـ ا    خلف و ذل ال ا واض ها،أث  وتع  ف

ر   ن الع اب اما م    وال ة اس ائ ات الـ ق في   شها    م،الق أك ال سعًا غ م ي ت الع ال

ات   ة،ال ائ ة،ات  ال  ا في ذل  الـ د   ال ق ة  وال لاس و   والأدو ات   ال عة واسعة م ال وم

ة   ا ة.ال هلاك غو   والاس د  م    ال ة اوج ي ة ال ائ قات الـ اي ال ة إلا أن ت ائ ات الـ لاف ال

ات ي دة ذات  ل م ائ م   . خ

ة ل مع ب    اس ة وال ي ة ال ائ اد الـ ي ال ة ت ل ة ع ةالات  ال ت ،  ائ

ة شاق  و ل ة ع ائ ات الـ ان ت ال ا  ود ال أ ، وم ة و ال    حاي في  م الأ   اة  ال

ارد ال ق وال ة وال ائ اد الـ ة م ال ل إلى قادي ثاب ة ت اج ات ال ال ل ن ع ة ، و غالًا ما ت ال

ها م   ائ ات أو ن ة م ال ة صغ ـة  الاد  الال على ف وفة ، الائ ى بـ   و  ـع ل فإن ما  وفقًا ل

عة ال " (م احة ال ي "م ة ال ة الف اكل ال ةه ق ن م ن ص) غالـ أن ت اًا ما ت ة جً ،   غ

احة ال ال ال إلى م اكل الـخاصةً  ـع اله ة   ةهائلة ل اك ا أنه ل ع ه اضح  ة ، م ال ال

اس  ل م املة  ال ائي  الـ ال  احة  اف م ة ولاس ي ـ ال ة  ائ الـ ات  اي على ال ال ل  ال

اهج أخ لل اف   ، لـ ال في م ة   ال فإنه مع ت اس ة ال فاءتها  الأجه ائلعل  و   م

ى ل م أ وق م ة لل ه أك قابل   . ال ه
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ب   اس ال ة  اع ال  ور  د ج أن    CAMDتع م  غ  ال على   ، اضي  ال ن  الق ات  ان ث إلى 

ل ذل ب د إلى ما ق ع اء  ب في الـ اس ة ال ام العام لأجه ألة الاس عل م ة ، و ت فة رس د   عة عق

CAMD   ع    ات ب ب ة ل مع ، و  ال ة م اكل) ج )CAMD   عات ق ال ا على  غال

ة و   ائ ائ الف اب ال ها ل ق ت ت ة و هي  اه امال دي م ام   ةال اس ة  ائ ات الـ لل

ا   ة ج ها عال ا و أص دق ق هي أ ه ال رت ه ة ، و ق  ق ال اجة لل ة دون ال اذج راض ن

ة مقارة   ائج ال ا    لل مها  ل، و ن ق ي  ات ال فاءة و ال ر   CAMDلـ ه اح و  ل ال ه م ق فإنه ت ت

لفة لل إلا  ة و هي ق م ال ة إش ا لقا لها و هي  ة تع م ة واح ك في أرض  أنها ت

عات   م م  لاقا  ل  ان ة م فة OH 2CH ,2,CH3 CHج ه ال ائ  ال م  عة   وم

ققها؟  ي ت ة ال ة ال ة، ما هي ال غ   وال

ه م   ة ف ال ه الإش ل ه ق ل ي م ال الع ن  اح ه م  حاول ال ة وم ألة راض لها إلى م ح

ة   حاول ه الأخ ا وم ه ألة  لها وحل ال ج  ت ي ت ة وال ائ ال ة ال ى تق ة ت ه قة وم

ها قاص  لاثي ولـ لها على ال ال ألة م خلال ت ،   ةحل ال ائ فق في ال ض ثلاث خ على ف

ا ا ا حل ه ا ال حاول . في ه ائ ة خ ل ع قة ل ر وت ال   لق

  

  

  

  



 

 

 
 
 

  

 

 

 

ء  ال ال
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Ⅰ.1-  مة     :مق

ة:      ال قا ال ل وال ي ال ا الع ان ال له اق ال ف ن ل س ا الف   في ه

 ات ارزم ب وخ اس ة ال اع ات  م ت ال لفة. ه  مفه   ال

  .لفة ات ال ل ال ات ت   تق

   ة عات ال ي تع على ال ق ال لفة وخاصة ال ائ ال اب ال ة  ق ح ات الع لل

ة). اه عات ال ق ال )  

 لاثي ي ال س ال  . ال

Ⅰ.2-  اع ات  ب ةت ال اس   :ال

دة   عة م اب مع م ات ت ل ج ة ت ان ة أ إم ل ائ م ات  لة ل ال أنه وس ف  ع

ائ  ة   م ال ي ات ال رتها على ت ال ة لق ات الأخ ام في ال ل على ال م الاه ، ولق ح

ة. و  غ  ] 11[ائ م

ة ات الأخ ي م ا  في ال اح الع فها  ، ت اق ب و ت اس ة ال اع ة على ال  ع ات ال ق ل

ة،  ة ال ارزم ة وال اض ة ال م ار، ال اء  والاخ انات  ، الإن ة ال اع   وهي ال في قاع ة  أن إلى ع

ات، ال ع ي ل ت ال ائل م عة م ال ا و م ة جً عة  ل  م ات ل ق ه ال ل ه ع ائل   ت ب

رة والفل رة  ل ال ن  ال ات  ة  ل ات وت الأدو ل ال ت  ات على   ،  ق ال ه  ه م  ل  تع    ،

ة م   عة  ل م دة وهي ت ات م ات  خ ة ال ائ ة  وال ائ ائ الف اب ال ة وح ة ال ال

ورة.      ]8[ال
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م أسال   عات عادةً ما ت ة على ال ع ائ ال ال ق ال  ب،  اس ة ال اع ال 

دة، ة ال غ ائ ال عة ال عل  ا ي ة  ات ات ال ق ال ة ل اه ار أن  ]8[ال ا  اع م ه

ةال   م  اع فة معل ه ائ ال ائ ح أن ال ال ة لل  ة ع ل ب ه ع اس ا ال ة ب

اف معها ي ت ات ال ي ال اج ل  .ن

 

ل  ائ)Ⅰ .1(ال ال   : ال 

ألة ال   اغة م ة ص ة    اع ات الأساس لاقا م   الل الي: ان ال فها  ب م خلال تع اس ال

عات   ة    (Building blocks)  و هي ال ء أو ال د ال فة، ح ه ائ ال دة م ال عة م وم

ائ  ه ال اب مع ه ي ت ة ال امج ال      .ال ة م ب ةت ف ة   اع رتها ش ي  ب ال اس  ال

(Molecular Knowledge Systems)   ة العامة ه ات، وهي ال اغة ال ة في ص ات رئ على ثلاث خ

ق ال   عة في مع  ةال ب.  اع اس  ]5[ال
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1.2.I-  ) فة  ه ال ة  ائ الف ائ  ال د  ق ي   Identifying target physical propertyت

constraints( : 

وض على ان إذا  ف ة ال ائ ادة ال ن  ال ها أن ت اد ت ا    ةدرج ع سائلة   ال ة،  ارة مع ح

د على  ي وضع ق ان درج هار والغل  ] 5[. الان

2.2.I  - ) ة تلقائًا ة ال ل ال  ): Automatically generating molecular structuresت

اع   خلات،  ال في أن اة  ة مع ائ عات ب ة على م اكل ال ل اله امج ل ه ال تع ه

عة   عاد م ة ع  اس ا ل ب ال  إزالة ال ل ال ها، على س ل ي ي ت ات ال   OHال

ال  ه  ن الأم نف ة، و أن  ائ عات ال . م ال ر وما إلى ذل ل ات وال ات والأم  ]5[ة للأم

3.2.I-) ة ائ ائ الف ي ال  ): .Estimating physical propertiesتق

ع    ائ ج ة لل  اه عات ال ي ال ات تق ال تق ع ة م اس ائ عات ال ام ال ّ اس

ة.  ل ات ال  ]5[ال

3.I- :ب اس ة ال اع ات  ات ت ال ارزم   خ

ال   ات  ارزم ف خ ةه ائ    اع ال ي  تل ي  ال لى  ال ات  ال ل على  ال ب ه  اس ال

ائ  اذج ال ادا على ن ائ ، اع ال ألة ال  ة و ذل م خلال ع حل م ل فة و ال ه ال

ألة ال لل اغة م احة ي ص خلات ال ن م ائ ت د ال ائ ، و ق عة ال فة ل ه  ال

احة ال ،  ي ل ائ دون ت فة لل ه ي ال ال ي تل ة ال ش ات ال د ال ة و م ث ت ارزم لل
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ق ال   ن  ائ ، ت ا م ح ال ً ألة ج ي ال الي مع ت ال ة و ب  قادرة على ت    اع اس ال

احة. انات ال ة ال ن ض قاع ة ق لا ت ي ات  ج  ]5[ م

ل ال وم   حلة ما ق ارة في م ق م ام  اس ائ  د ال ات ي تق ق ارزم ه ال في حل ه

انات  ة ال احة في قاع ارة م ي ال ق ق ال ذج ل ات ال غ ن م ور أن ت ا    ،  ال فاء ه م اس د ع س

ن ال  ة أن ت ه للغا ، م ال مات علاوة على ذل عل لة  نق ال ات ال ل م ال  إلى ال

( م لة م ال ة  ق لف ل م دها في ش قع وج ة (أ  ت ة م ل ات ال ي ال في ذل م   ،ال

  ، ل ال اء  و على إج ال د  ق ض  و اسو  خلال ف ال اع  ق حها أك  اق ي  ال اف  ال ة  قاع امًا هي 

)Macchietto et al )(1990.اني ة ال امل لقاع ام ال ان الال ف ه ض ان اله   ]9[  ) ح 

ات:  ارزم ه ال ل ه لفة ل اهج م اح م   ت اق

1.3.I-  ة اض ة ال م  : (Mathematical programming) ال

ألة ال   ة م اض ة ال م ل ال ةت ألة ت    اع ارها م اع ب  اس لة  ال ح ي  أو الأم

ات الأداء   ل ي م ة و ت ود راض ائ  د ال ام ق ةاس ف  اع فة   دالة اله ه الة ال أو ال

(Objective function)،   ائلت حل ق حل    ل م ه،  ة ذات ال ه ل ة ال ة غ ال م ال

ة  اد ال ق  MINLP(  الأع ها، إلا أن  اق واسع وأث فعال امها على ن غ م اس  MINLP)، على ال

ل   امل. و ضع تعاني م ح ل ال ل الأم اد ال ان إ ق إلى ض ابي  وتف   ]9[ح
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2.3.I-  ائي  :(Stochastic optimization) ال الع

ه      ف ه قًا ته رة سا قة ال ل ال الي وم ائي ال ل الع قة ال ة على  ه ه ال ة تع ه   الأخ

ف، الة اله لى لل ة ال اد ال ة ال  ل ال  إلى إ لقةق ات   لها    و  مة م ائ ت   م ي ال ة ت ها ح

اف  أه ة     ]9[.للغ ال

3.3.I- اد ع ات ال  :   (Enumeration techniques) تق

ام   اس ات أولاً  ل ال ائ م خلال ت د ال و وق ة ال اد إلى تل ع ات ال ف تق هج  مته

د  ة الق ل في تل ي تف ات ال ل م ال ارها، ح ي ال ماجي ث اخ الي  ،  ان ال ات ي ت   و ل ال

ل ف ل م ها   ]9[. وف

4.3.I-   :ار ل والاخ  ال

عفي   ة فق م ال غ ال اء ال ة ي إن ه ه ال ة    ات ه ه ة على م اع قائ ام ق اس ة  ائ ال

دة  ع م ة  ه م م  ت قة  ال ه  ه أن  ه  قًا،  سا رة  ال اد  ع ال ات  وتق ة  ه ال ه  ه ب  ق  الف ة،  ه

ات  ار ال ل واخ ي ت في ت ات ال ة    أن  "Harper"  أث   ،ال ارزم ه ال ة   ه ن ناج  أن ت

ماجي  ار الان ض ل «الانف ع ون ال ات    combinatorial explosionب ن م أرعة م م  ل  "، وت

ائ قع خ ا ي ت ة ب اكل ال اء اله ل ي إن ة ال ، في خ ة ف ل وخ اصفات   هاله ج ها  ومقارن

ة الفال ل ال في خ ع ع ان الأول از،  ا  عات ب اءً على ال ة ب ن على الأوصاف ال

رة.  لات ال ان على ال ان الأخ  ]5[ال
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4.I-   :ات ل ال   ت

ات ال   ع تق اج ج ةت ات م أجل   اع ل ال ال ت ل ما م أش عانة  ب إلى الاس اس ال

ائ  مة لل  ي ال ق ق ال د  ل عام ت ، و ائ ي ال ق ة ل ة ال مات ال ام معل اس

ات  ل اللازم ال فاص ة م ال ل.   ةال ع ائي ال ل ال قة ال  و

لأ   ات   ت اع    لل أن ة  ا ات ب ل ال ا ي ت ة، وه ائ غة ال ر القائ على ال ل ال ه ال

رات      .ال

 

ل  ات )Ⅰ .2(ال لف ال ل م  ] 9[ : ت
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لاص أ   ا، ولا  اس لفة جً اع م ات م أن ًا م ال دًا  ف ع ل واح أن   ل

رات  اع ال اف أن اضات ت ل اف غ م أنه إذا ت ع ل، على ال ا ال وا م خلال ه أن ال ة  اش مات م معل

لفة اب      ال لة (الف ال ح ال ل   ،)bond configurationsوا  ت ه ت ل ال ذج ال ن

) عه  ات  (collectionم شعاع  (أو   (vectorع ارة  عة  ال ة،  ائ ال عات  لل ة   )  ش

)fragment .(أ ذرة) ج ها وأي ت ل ي ت ة ال وا ال د ال ها، وع ا ة ارت رات، و اع ال د وأن ع دة  ) م

ل   ضح ال . 𝒃( ي 𝟐.Ⅰ(    ل ة وش ال على ش . 𝒄(م 𝟐.Ⅰ(    ة ائ ال عات  ال على شعاع لل م

   ، ل ة ل امًا، ون عّفها ت ه لا  ء ول ة ال ال ب ل ات مات ح عل ع ال عات على  شعاع ال

ل ( ضح ال ات) ي اك ل (م ء واح م م ج عات أك ل شعاع ال . 𝒅أن  𝟐.Ⅰ(  ات لفة ال ال

ل  عات في ال ام شعاع ال اس اؤها  ي  ب . 𝒄(ال 𝟐.Ⅰ( .]9[  

ل    ة في ال ض ات ال . 𝒅( ال 𝟐.Ⅰ(   ات ال في ال ل الإت ة ل ال د،  ال م ة لها ات  اع

لفة ( ق م ج  ب، ت اس فة ).  Raman and Maranas, 1998; Churi and Achenie, 1996ال ف ال

اورة ( هاthe adjacency matrixال الا و ال ف ع ق اس ة م أك ال فة و    ،) هي واح ف ه ال ه

ء وت على  ال ا) في  ا ال رات (أو  ال ل  ت ة  وأع ف  ت على صف عة  ة م ا فة م ف هي م

ف دلاى  لعأصفار دلالة   ا ال د روا وأرقام أخ ماع م وج د رواع فة   لة على وج ف ن ال ،  أن ت

رات،   ا أو على ال ا ت على ال اورة ت ة و  ال فة قائ ف ا إلى م ا ة على ال فة قائ ف ل م م ي ال

اورة ذرة فة م ف ة  ل ش ال الإدخال ل رات ع  اس   . على ال

لان (  . 𝒆ل ال 𝟐.Ⅰ( ) و𝒇 . 𝟐.Ⅰ(   ف ف الي، م ا وذرات على ال ا ان على ال اورتان تع ان م

ل  . 𝒅( لل الأول في ال 𝟐.Ⅰ(. ]9[ 
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ت على   أنها لا  إلا   ، ال في  رات  لل عاد  الأ ة  ائ ث ة  ال د  ت اورة  ال فة  ف في ح أن م

ات ( اك ال ل ب  اللازمة  مات  عل ب Cis / Transو (  )L / Dو (  )R / Sال ال  ف أجل   .(

رات  ضع ال عاد ل ة الأ ة ثلاث ل على ال ور ال ات م ال اك   . ال

ل ثلاثي    عاد لل ات   الأ اث ة للإح اورة مع قائ فة م ف ج م م ق عادة الأولى هي م اع  ي ات

ة ارت ل   )(x,y,zال رة  ضع ال ي م ة ح ي ت اخل ات ال اث ام الإح ى ب ة هي ما  ان رات، وال لل

اء ( ة الال ة ر وزاو ي  )Maranas and Floudas ،1994وزاو ات ال ا ل على ال ع ال ار ن ع اخ

عاد.  ل ثلاثي الأ اؤها مع ال     ]9[س إج

5.I  - :ة اه عات ال ائ وال ال   ال 

ال   ات  ارزم خ ع  ج ةتع  ات    اع ال ائ  ال  على  رتها  ق على  ًا  تق ب  اس ال

ل وت ا ل لائ م أجل ت ائ وال ي ال ق قة ل قة ود ث ق م اجة إلى  الإضافة إلى ذل تع ال غ،  ل

ت   لفة ح ي اكاة ال لات ال ل م ًا ل اب أمًا حاس ة  الإرت ث ل في م الف ة   غالًا  ائ ائ الف ال

قعة. م وال ة ال ام  ]7[دي

ال      ات  تق في  مة  ال ائ  ال ي  تق ق  مع  ةتع  ق    اع على  ب  اس ال

ة ( اه عات ال دة GCMال عات م ار م ات ت د م الة لع ائ ال  ع ع خ )، ح ي ال

ء،   قًا في ال ا    ]9[م ال ي أنه  ع ا  امًا، م ه ت ة ت اه عات ال امل قة ال ال ل   وصف اله

ر احة على الف ه م ائ عات، فإن خ قة ل  ،م ال ام ال لة لأن     اس ه ة  ي اكل ج

ة.  ي تق اه عات ال اذج وال د ال إلى ال ل واضح  ائ اله     ]5[خ
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ل م   ن اله ة: ي ال ة العامة ال ض ة على الف ة م اه عات ال ة على ال ات ال القائ ه م

أنها  ة على  اه ال عات  ال ة على  القائ ألة  ال اغة  ، ت ص ائ ال اف هي  والأه ة  ائ ب عات  م

ا ي، درجة ح زن ال فة (ال ه ائ ال ي لها ال اكل ال ي اله قة ت ا اء م ) أث هار وما إلى ذل رة الان

ائ  اب ال ي ت ة ال اكل ال اء اله ف ه إن ل، إلخ) اله ة، لا  عات حل ج م ة (لا ت ل د اله الق

ة.  ل د اله فة ض الق ه   ] 5[ال

1.5.I-  اك ور   :  1987قة ج

ع  اب  اك و ر إلى ح رها ج ي  قة ال ف ال ة و  ته ائ ائ الف ة  م ال ال ام ع  دي و 

ة   ال ئة  ت ة على  ق ال ه  أ ه ة،م عات  ة م إلى ع ة  ائ (  ي  ال ال ي   Estimate)تق

properties     ال في  ة  ال الأولى  رجة  ال عات  ات م اه ل ع  ة  ا ال في  ة  ال ات  لل

ي ها   و  ،ال ة ول ة  اب ارد ح اجة إلى م عة دون ال ات س ي ف تق قة هي أنها ت ه ال ام ه ة اس م

ات،   اك ة ع ال ب ال عات عاج قة ال ام  اس عات  ه ال ل على  ه في ح ي ال

رجة ال  ي ل ذج غ ال اذج: ال ع م ال م ن ي ت غ وال ائلة ال وجة ال غ والل جة وال ارة ال

. ائ ة ال ي ل ذج ال   ] 7[ وال

اء   ع للأخ ل دالة ال قل قع ل ة ال أو ال ل ف ع ، ت ت أ ال ل خ لى وتقل ل على ال ال لل

ف  ة، ودالة اله ة وال اب ائ ال ق ب  ال ها ع  الف ل عل ي ت ال  أن ت ال

الي:  ل ال   ال

𝑶𝑭 =  |𝒀𝒆𝒙𝒔𝒕 − 𝒀𝒆𝒙𝒑|                     (𝟏.Ⅰ ) 
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2.5.I-   :ان وغاني ن   قة 

ها  ق ا قة  ه ال ف ه ائ  ته ائ الف ع ال اب  ةم والة إلى ح ام ا أنها دي أها في ه . وم

نا م   ي لل م رجة تع ال ال عات ال ة، أ م عات ال عات: ال ع م ال ن

ة  و   الأولى، ان رجة ال عات م ال اء وهي ال اص ب ع رجة الأولى  عات ال ن م م عات ت  ]1[ م

عات   لا م عة    CH2و  CO2CHف اء لل ل ب رجة الأولى هي  ة.   2COCH2CHم ال ان رجة ال   م ال

ة  ا   : ائ ي ال ق ح ل ق ذج ال   ال

𝒇(𝒙) =  𝑵𝒊. 𝑪𝒊 + 𝑾 . 𝑴𝒋. 𝑫𝒋                  (𝟐.Ⅰ )
𝒋𝒊

 

رجة الأولى و  Ciح   عة م ال ة ال اه ارها و   Niهي م ة    Diت ان رجة ال عة م ال ة ال اه م

ارها.   Miو     ت

3.5.I-   :و وجاني  قة مار

قة نف   ه  ال اع م  له ة م ثلاثة أن ة لل تع م ة ال قة ، ل ال ا قة ال أ   ال

ة ، في ح  ات الع عة واسعة م ال رجة الأولى إلى وصف م عات ال ف م عات ح ته ال

اء ل الأج ة ح ل مات اله عل ف ال م ال ة ه ت ال ة وال ان ع ال ي   أن دور ال ات ال ة لل ال

ة  و  ان رجة ال عات ال ه  ا  ث ي ت ئ ا م ي رجة الأولى تق عات ال م م اف، ح تق وصفها غ 

ة ال رجة ال عات ال ه  م الأم ي ت ف   ،    إذا ل ة و ال ث قة وال ا ه تع ال هائي م ه ف ال اله

ات. اك   ب ال

ذج الي:   ن ل ال ال ائ   ي ال   تق
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𝒇(𝒙) =  𝑵𝒊. 𝑪𝒊 + 𝑾𝟏 . 𝑴𝒋. 𝑫𝒋
𝒋

 + 𝑾𝟐 𝑶𝑲𝑬𝑲
𝒌𝒊

                   (𝟑.Ⅰ ) 

6.I-  :لاثي ي ال س ال   ال

ي   لاث ال انات ال او الأضلاع ل العلاقة ب  ال ل م لاثي م ي ال س ال م ال

ي وت  ت اض:  عة م الأغ عة م ة ل لاث ال ات  ال ن  ج ل م ال ة،  ثاب ة  او  ت

ار ة لأ ان م ال س م ال لة، وتُ ة وال ة وال س ر ال ة   ال ل على ن اء لل ة في ال لاث ال

ائ  ات ال ل).   ت تأث اء والف ل، ال ان ل الإي نات (م ن م ثلاثة م ام م لا ن ل اخ ة ح ثا

اه  ات لاثي ع  اءة ال ال لفة، ت ق ات م نات في ت اج ال غ على ام ارة وال ل درجة ال م

اعة، عل ل ( عقارب ال لفة في ال ة م ال ثلاث ح أرعة م ض ال ت ت ل ال ل Ⅰ.𝟑ى س ه ت   .(

قا أدناه :  ه ال   ] 5[م ه
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ل  امل)Ⅰ .3(ال لاثي ال   ] 5[  : ال اال

1. 60% A | 20% B | 20% C   = 100%  

2. 25% A | 40% B | 35% C   = 100%  

3. 10% A | 70% B | 20% C   = 100%  

4. 0.0% A | 25% B | 75% C   = 100% 



 

 

  

  

  

 

 

ل  قة ال اغة  ص
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1.II- مة ق  : ال

ها م خلال  اد ت قة ال اق ال ف ن ل س ا الف قافي ه ة:  ال ال   ال

ئها  -1 ق ل  ال

ائ  -2  معاملات ال

ف -3 اع ال  ق

ل  -4 ألةت ود  ال و  وح قة ال  م

ال  -5 قي م  ت

رة  -6 قة ال  ال

Ⅱ.2- ة ائ  تق ع ال   :ت

ائ   قة ال يل  عةت تع نات،    ال ون م ات ب ل رة ل الع ل ]13[ال عات  ل ق ال

ي ي، ح ي تق ألة ال ال ة م عال ة ل اه ائ  ال ة،  خ ل ها اله مات ب ات م خلال معل ال

عات وت   قة على م ه ال ل ال  ه ي ت رجة الأولى ال   . ال

(1.Ⅱ) 
 

𝒇(𝒙) = 𝑵𝒊𝑪𝒊

𝒊

                        

عة   𝐶ح  ة ال اه عة و  𝑁و   iهي م ار ال ة   f(x)ه ت اص    xهي دالة ال
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عات   ال ي  ل معادلة تق ي لا ت ائ ال ن ال ةعادة ما ت اه ل معادلة  دالة    ال ة ت اص ل

عات  ال ق  ام  اس ار  ال ضغ  ي  تق لا   ال  ال ل  س على  ة  اه ال عات  ال ة  ي تق

ة.  اه عات ال ق ال ام  اس ها  ي ة  تق ه الاخ ان، وه ارة الغل رجة ح ها دالة ل ة، ول اه   ال

(2.Ⅱ) 
 𝒍𝒐𝒈𝑽𝑷 = 𝟓. 𝟓𝟖 − 𝟐. 𝟕

𝑻𝒃𝑷

𝑻

𝟏.𝟕

 

(3.Ⅱ) 
 

𝒆𝒙𝒑
𝑻𝒃𝑷

𝑻𝒃𝟎
= 𝑵𝒊𝑻𝒃𝒊

𝒊

 

ائ          ق ال عةفي  ة    ال ام   )molecular property clustering method(ال ي اس

ة   اه عات ال ال ي لها معادلة  ائ ال اب  أال ة،  ح ش ات ال ي ال د ت ، و اء ال ث

ة اخ  ي ل لها معادلات م ائ ال ائ اال د ال ع ق فاء ج ان اس ة ل اس اذج ال ام ال  ، س

ائ   ال ق  ت  عةت  هج م  ال ة  ه ال ل ه ي ح ت ال ال  ألة  ة م عال ل  

ائ   ال ام معاملات  اس ائ  ال ة  إلى أرض ال  ألة  م قة  والال ة  ة ال اح ال ه  ي صاغ

و وزملائها ات]  14[  ف ل ألة ت الع صف م غ ل ي ص ة وال ات الأصل ل عاملات الع ابها ل ن م  ل

]13 [  

Ⅱ.2.1- : ائ  معاملات ال

ائ  عةي وصف معاملات ال ة:  ال ال ات ال ة م خلال ال   ال

ة   ة  1ال اص ة لل ة ال اص : ي تع معامل ال (𝑝 عة    ( ل م ة  اه  gع ل

و ارها   ام    𝑛في ت
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(4.Ⅱ) 𝒋
𝑴 𝑷𝒋 = 𝒏𝒈 . 𝒑𝒋𝒈                       

ة  ائ 2ال ل معامل ال ار  إ: ي ت جعي، ي اخ ه على معامل م ة ع ق ون وح لى معامل ب

ة على  ج امل ال ت م ح الن أساس أ  الع امل نف ال ع الع   . ن ل

(5.Ⅱ) 
 

Ω𝒋𝒊
𝑴 =

𝒋
𝑴(𝑷𝒋𝒊)

𝒋
 𝒓𝒆𝒇

(𝑷𝒋𝒊)
 

 

ة   عة  3ال ل م ف ل ع  :g   ة اص ادة في ال ش ال ة، و  𝐴𝑈م ون وح عاملات ب ع ال   NPوه م

ائ  د ال   .ع

(6.Ⅱ) 
 

𝑨𝑼𝑷𝑴 = Ω𝒋
𝑴

𝑵𝑷

𝑱 𝟏

 

ة   ة  4ال اص ف ال عة: تع عة    ال ل م ة    gل ل خاص ون أ   jل ل معامل ب ة ل ة ال اه نها ال

ة  ة   على وح اص ادة في ال ش ال   .𝐴𝑈𝑃م

(7.II) 𝑪𝒋 =
Ω𝒋

𝑴

𝑨𝑼𝑷𝑴
 

  

2.2.II- ) ف اع ال   ): Conservation Rulesق

ة،   ف ة م عات ال ان أن ال ي ول ألة ال ال ل م ة ه ت ه ه ال ة م ه إن الغا

ة  أن  د عات الف ع ال ات أن م ف داخل ال ة ال ل قاع ات، ت ة داخل و ال ف ن م  ت

 𝑪𝒋
𝑴 ئ ل ج عادلة  Mل ضح في ال ا ه م  ، اح او ال ات ذل م خلال: (Ⅱ.𝟖) أن    ي إث
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(8.II) 𝑪𝒋𝒔 = 𝟏

𝑵𝑪

𝒋 𝟏

 

(9.II)  𝑪𝒋𝒔 =
∑ Ω𝒋𝒔

𝑵𝑪
𝒋 𝟏

𝑨𝑼𝑷𝒔

𝑵𝑪

𝒋 𝟏

=
𝑨𝑼𝑷𝑺

𝑨𝑼𝑷𝑺
= 𝟏 

  

ة  (Normalization) ة  ي ت عاملات ال ة،   م خلالال ج ة م ها على  عامل  ق وتع ال

ي بلا  ةال ة وح ال ل ال ة ال ل على قاع اله لل   : و اس

(10.II) Ω𝐉,𝐦𝐢𝐱
𝐌 = 𝐧𝐠

𝐍𝐠

𝐤 𝟏

. Ω𝐣𝐠        

عة ال  عادلةتع م ارد في ال ة ال ع ي على أ  ، (Ⅱ.𝟕)  ائ ال ا   (Cluster )ت  ،

ل ، فإن  ة  ل اء ال ع في ذل الأج ا هي ت ا ع ج أو ش   :خل م م

(11.II)  𝑪𝒋,𝒎𝒊𝒙
𝑴 =

Ω𝑱,𝒎𝒊𝒙
𝑴

𝑨𝑼𝑷𝒎𝒊𝒙
𝑴  

ف ب   ة ال ة قاع ق م ص ور ال ات م ال ة  أولا  ح ي  ال ة بلا   إدراج قاع اص ل لل ة ال وح

ا ا عة ال ت تع م ع ذل ي إعادة ت عادلة،  الها   في ال ة واس فا ب و  ال ة ال ا ي قاع ه

ات وفقا لـ  :ال

(12.II) 𝑪𝒋,𝒎𝒊𝒙
𝑴 =

∑ 𝒏𝒈
𝑵𝒙
𝒈 𝟏 Ω𝒋𝒔

𝑴

𝑨𝑼𝑷𝒎𝒊𝒙
𝑴 =

∑ 𝒏𝒈𝑪𝒋𝒈
𝑴 𝑨𝑼𝑷𝒔

𝑴𝑵𝒔
𝒈 𝟏

𝑨𝑼𝑷𝒎𝒊𝒙
𝑴  

(13.II)  𝜷𝒈 =
𝒏𝒈𝑨𝑼𝑷𝑹

𝑴

𝑨𝑼𝑷𝒎𝒊𝒙
𝑴  
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(14.Ⅱ) 𝑪𝒋,𝒎𝒊𝒙
𝒖 = 𝜷𝑹

𝒏𝒈

𝒈 𝟏

. 𝑪𝒋𝒈
𝑴  

 

ول  عة  )Ⅱ .1(ال اب  ال قعة لـ  M: ح ائ ال انات ال  ] GCM. ]5م ب

عادلة ل   ال ف ة  ال   ال
(𝟒.Ⅱ) 
(𝟓.Ⅱ) 
(𝟔.Ⅱ) 
(𝟕.Ⅱ) 

-  

ة  ائ ال اب معاملي ال   ح
عاد ة بلا أ ائ ال اب  ال   ح

ات  ش اب م ة  AUPح   ال
ة  ل ت ة ل عة ال   اح  ال
لاثي  اني ال س ال قا على ال   رس ال

1  
2  
3  
4  
5  

 

4.2.II- : اع ال   ق

ل   لاثي ان ال ي على ال ال ل ال ال ل راس  )Ⅱ  .1(ي ت   C1, C2, C3  ل 

ة  ع ج ة ت ل   ،cluster) (molecular propertyخاص ة م ائ ات ال  -CO3CH-  3CHلل

-2CH-,    قا لها  ال   G1 G2 G3ي ت لاثي ، و  ا  إعلى ال ال ن ائ ال لى  ال

هج ال لل   ع ال ة،  ة نقا ف ها س ة و ت قة ال ي ال فة، ي ت ه و الق ال

عي ي ال ي (the molecular clustering design approach)ال ل ال اع ال ام ق ، على اس

(rules mixing linear)    ل فإضافة أو خل ل لاثي،  ال ال  ائ في  ال ها معاملات  ل ي ت ال

ة   ات ال اتج    G2 و G1الل ل ال ء ال قع ال ي م قع على    G1-G2قع على خ م  ت
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افعة   ل ذراع ال ل ام ت ال ل    (lever arm)ال ال  ي الق  )Ⅱ  .2(، ان ال ي  ت ت اع ال

ي و  ائ ا ال ت ال ال ق ال ام  عةس ا يلي: ال ة  ئ   ] 14[ ال

 

ل  لاثي )Ⅱ .1(ال ألة ال على ال ال ل م  : ت

ة  ان،  :1القاع ع اف م ف ذراع (2Gو 1Gت لاثي، ح  ًا على ال ال قع arm  (𝛽، خ ، م

ء    .G1-G2ج

(15.Ⅱ)  𝜷𝟏 =
𝒏𝟏  ∙ 𝑨𝑼𝑷𝟏

𝒏𝟏  ∙ 𝑨𝑼𝑷𝟏 + 𝒏𝟐  ∙ 𝑨𝑼𝑷𝟐
 

     

ة   ا أن    :2القاع ال عات  وا إضافة ال م ال د ال ة (  ع  ) The Free Bond Numberال

)FBN ًا  ) ل صف

(16.Ⅱ) 𝐹𝐵𝑁 = 𝑛 ∙ 𝐹𝐵𝑁 − 2 ∙ 𝑛 − 1 − 2 ∙ 𝑁𝑂  
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ة     عة3القاع ال ت إضافة  قل ع ت ة م هائ ال غة  ال قع  د   ،  : م ع على ع قع ف و كل  فال

عة و  ء  GCم ال، ال ل ال اصة بها على س امل هCH3CH2CH2CH3Oال ء   FBNمع  ج

عة   ن م م ، وت عCH3-او صف ة وم عة،   وCH2-     واح ا    CH3O-م اء ه ب

ام ثلاث  اس لاثي،  ء على ال ال ائ  ال  خ

 

ل  لاثي )Ⅱ .2(ال ا على ال ال عات   : اضافة ال

ة   ة، أ أن    :4القاع ة على أ روا ح هائ غة ال ال،  ألا ت ال ن    FBNم أجل الاك  أن 

ف اوًا لل ء ال حلاً   ،م ن ال ى  و ح ة ثلاثة ش لة،  تل ة ال غة ال ال إلى ال
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ي ألة ال ال ا ل ً تان    ،صال ة    6و   5القاع وران، في ح أن القاع ان ال ا ال هي ال   7ه

افي.  ال

ة  وى :  5القاع قة ج غة في م ع لل ة ال اء  لاثي .على م اح  ال

ة   ة    :6القاع ن  ف  AUP أن ت ه اق ال ء ال ض ن ة    ،لل ان  تقع خارج   AUPإذا 

ًا. فإن ا ،اق ال ء ال ل حلاً م  ل

ة   ة  7القاع اب  فة،  أن ت ه ائ ال ء ال مع ال اب ال ي ي ء مع   AUP: ل لل

عة AUPة  قع ال ض في نف م ال اصة  اص غ  ،ال ألة ال على خ اء م  GCفي حالة اح

اس ء ال  اص لل ه ال اب ه ة   إعادة ح ه ال    GCام خاص اب ه ة، و أن ت اس ال

ة غ  اص فة. GCمع ال ه   ]4[ ال

5.2.II  - و قة ال ل م  :ت

وضة على   ف د ال ل الق ائلي ت ي    م و على  ال ال لاثي  القة ال ي تع     ،ال

ائج ( ة، وفقًا ل دة م خلال س نقا ف و م قة ج ه  ائ ه   ).El-Halwagi et al. (2004)ال

ة   ها في القاع   . 8وت تل

ة  و  :8القاع قة ج ائ  د ال ع ع ق   ال

اء خ1 ة أج ا لا ي ع س قة  ة ب و ال قة ال ود م ل ح   ). six linear segmentsة (.  ت

ل 2 ة ال و ة (م ام م ة ثلاث أج و ال قة ال ود م ة ل اء ال ل الأج ها، ت ي . ع ت

cones لاثة ؤوس ال لاثي. ال  ) ورؤوسها ملقاة على ال   ال
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ل م  3 ة  و ال قة ال ود م د ح ي ت قا ال ال ي ال ة لل. ي ت ال ال ال  ت عاملاوت 

ون  ة  ب   .وح

(Ω𝟏
𝒎𝒊𝒏 , Ω𝟐

𝒎𝒊𝒏 , Ω𝟑
𝒎𝒂𝒙) , (Ω𝟏

𝒎𝒊𝒏 , Ω𝟐
𝒎𝒂𝒙 , Ω𝟑

𝒎𝒂𝒙) , (Ω𝟏
𝒎𝒊𝒏 , Ω𝟐

𝒎𝒂𝒙 , Ω𝟑
𝒎𝒊𝒏)  

(Ω𝟏
𝒎𝒂𝒙 , Ω𝟐

𝒎𝒂𝒙 , Ω𝟑
𝒎𝒊𝒏) , (Ω𝟏

𝒎𝒂𝒙 , Ω𝟐
𝒎𝒊𝒏 , Ω𝟑

𝒎𝒊𝒏) , (Ω𝟏
𝒎𝒂𝒙 , Ω𝟐

𝒎𝒊𝒏 , Ω𝟑
𝒎𝒂𝒙) 

3.II-  ي   -دراسة حالة لاصم : اس ل   الأن

لاص   ائل   الاس ع  -ال ر سائل إلى آخ و  لاص مادة م  ائل ه اس اح  ال لاص ن   الاس

ر   لل ادة  ال نات  م وتآلف  ائل  ال لا  اخ ي على  ت   ،ال ما  ا  مائي غال ر  ائلة  ال ار  الأ إح    ن 

ة قائ ي ع ، تع ان ا،   والأخ م ورً اس أمًا ض ي ال رال ل (ال ل اب في ال ن لل   

ائي) تقارب  لل   ال قي  ال ال ال ي ، في ه  ال ه إلى  قله م ح ب ا  ي م ال ي  ال اه  ات   أك 

ي ل ال ل ل م م ي لإزالة أن اولة ت م   . م

1.3.II-  :ألة ض ال  ع

ائ  ق ال ائي  أن ت ر ال ل م ال ل الأن ف ت ي س ات ال ي ي ال ة: أن   ل ال  ال

ي غ قابل   اجن ال انه في  للام ة ذو ن قابل اء، و أن ت اء أقل م    مع ال ةال ان ،  ذو ل و   الأن

ي و  ان ال ق ب نقا غل اك ف ن ه لالأأن  ي    ن اح ب لاص،لل ع الاس ي  ع   ال ي تل ج

عات  ائ وال انات ال ة  ب ة أساس ائ عات ب ها  ي ت تق ة ال ولال     )Ⅱ.2( في ال

2.3.II- :ي  ال ال

ارة   رجة ح ام ب صف ال ان (ي ارة ال (Tbالغل لي (Hv)، ح ان  Vm)، ح ال و ) ومعامل ال

)Rijل ح أداة ال ل  ). ت لاثة الأولى في   ب ائ ال ام ال الي ي اس ال ، و ائ فق ثلاث خ
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ي و ات  ةال اص م ال ائ ، ار ف  ةالأخ  س قابلة  معاملات ال ة ال ج وال ال

عادلات ا ة في ال ض انات ال م ل ب .𝟏𝟕)   للازمة ل Ⅱ) (𝟏𝟖. Ⅱ) (𝟏𝟗. Ⅱ)  .  

ول لاص )Ⅱ .2( ال ألة اس ة ل عات ال ائ وال انات ال  ]4[ لن الأ : ب

ة ات ال ة   الل ة   اعلى  ائ   اقل    ال

2, CH3CH 
CO3CO, CH2CH 
O2O, CH2CH 

431 
46.8 
180 
24  

350 
36.7 
115 
-  

(k)b T 
(KJ/mol)V H 

/mol)3(cmmV 
)1/2(MPa ijR 

(17.Ⅱ) 𝐞𝐱𝐩
𝑻

𝒕𝒃𝟎

= 𝒏𝒈  ∙ 𝒕𝒃𝟏

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

                , 𝑻𝒃
𝒓𝒆𝒇

= 𝟎. 𝟏𝑲    

(18.Ⅱ) 

∆𝑯𝑽 − 𝒉𝒗𝟎
= 𝒏𝒈 

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

∙  𝒉𝒗𝟏
        , 𝑯𝒗

𝒓𝒆𝒇
= 𝟎. 𝟓 𝑲𝑱/𝒎𝒐𝒍 

(19.Ⅱ) 

𝑽𝒎 − 𝒅 = 𝒏𝒈 

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

∙  𝑽𝟏        , 𝑽𝒎
𝒓𝒆𝒇

= 𝟐. 𝟎 𝒄𝒎𝟑/𝒎𝒐𝒍𝟏𝑲              

  

فاعلات ب مادت  الة لل ان  و ة لل اس القابل ,𝑖)ي  𝑗)  ان، وهي دالة و ة ال عاملات في قابل غ لل

ة   𝛿)الق ة   ( 𝛿)، والق روج ( ة اله 𝛿) ورا ن  ،( ان لل و ة ال ًا إذا ت   𝑗في   iتع قابل أمًا م

فاعل   ال ق  ف  ر على ن بـ  𝑅الع اص  j،𝑅في  iال ≤ 𝑅  لـ وفقًا   .Barton (1985)،   اب  ح

ا يلي: ان وفقًا ل و    معامل ال

(20.Ⅱ) 𝑹𝒊𝒋 = 𝟒(𝜹𝒅
𝒊 − 𝜹𝒅

𝒋
)𝟐  + (𝜹𝒑

𝒊 − 𝜹𝒑
𝒋

)𝟐 + (𝜹𝒉
𝒊 − 𝜹𝒉

𝒋
)𝟐    
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قة   اءً على  Van Krevelenو  Hoftyzerوفقًا ل ان، ب و ة ال عاملات قابل ة  ،  ال  اه عات م ال

عادلات  عة ال ام م ة (اس ال  ).Van Krevelen & Hoftyzer ،1976ال

(21.Ⅱ) 𝜹𝒅 =
∑ 𝑭𝒅𝒊

𝑽𝒎
     ,    𝜹𝒑 =

∑ 𝑭𝒑𝒊
𝟐

𝑽𝒎
   ,   𝜹𝒉 =

∑ 𝑬𝒉𝒊

𝑽𝑴
 

  

عة    𝐸 و  𝐹و  𝐹ح         ات م ال اه ة    iهي م اب معاملات قابل لي ن  ،ل لاح أن ال ال

)Vm  ه ي ء ي تق ة) ل ةق  اع اه عات ال   ] Constantinou et al. ،1995.(]4( ال

(22.Ⅱ) 𝑽 − 𝒅 = 𝒏𝒈

𝒈

∙ 𝒗𝟏𝒈     

  

ض   ا (ال اء ال ال ي ف ل  sinkي ت ق في ال له ال ال  نقا    )Ⅱ.3() ال 

ة   للقاع وفقًا  ة  ل  ،    8ف ال ضح  في    )Ⅱ.4(ي دة  ج ال ة  ال اء  ا  تالأج ي اني   ت،ال ث اغ  ت

لفة ( ات م ل  M1 - M8ج ش ه )Ⅱ.5( ) (ان ال ع ال ض). ج ا تقع م ل ة  ات سل  ا ج

ض  ،ع    داخل ال ق م     ذل اق    AUPي ال ان تقع ض ن فة ما إذا  ع ش ل م   AUPلل

ض    .)215.9- 182.4(ال

ان      ش ل ال ول    M8و  M7ف ا ال (ان ال ق ه ات    ؛)Ⅱ.3(في ت ة،تفي ال  M1  ال

– M6،  عاي الأ ي  مع  ،خ ع ال ة هي ت ة الأخ ل م  لاماال ان ل و ة ال ات ات قابل ة ال ل

ز ار الف د م ة ق عال ول    ،ل ة ا  )Ⅱ.3(يل ال ات ال ائ الأرعة لل ان    ،  ل و ة لل القابل
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ل   ش أقل م أن ع ال 𝑅ل ≤ 24𝑀𝑃𝑎  ش الي فإن ال ال ا  ، و زام  ل ق م    ،ر الف ي ال

بها   أت  ت ي  ال ائ  ال ارزم  إلى    ة،ال ت  ي  هامات وال ة    م ال اء  ة،الأج د ال   الف مقابل 

ة.   ] 5[ال

 

ل  ي )Ⅱ .3(ال و ل قة ال لاص: م ل اس   ]4[ الأن
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ل  ألة)Ⅱ.4(ال ي : م لاص ت م ل اس  ]4[ .الأن
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ل  .: )Ⅱ.5(ال ات للانل ي ة  ش ات ال غ ال  ]4[ ص

  

ول  لاص )Ⅱ .3(ال ة لاس ش ات ال ي ل: ال  ]5[ الأن

)1/2(MPaijR  /mol)3(cmmV  (kj/mol)VH  (K)bT  AUP الصيغة  
15.5 
15.3 
15.1 
15.0 
14.9 
9.6 
10.7 
11.6  

130.0 
146.4 
162.9 
179.3 
141.8 
140.4 
218.8 
120.2  

31.8 
36.7 
41.6 
46.5 
46.3 
46.8 
61.4 
32.5  

347.2 
379.1 
406.6 
430.9 
436.0 
428.7 
486.0 
363.1  

153.8 
181.0 
208.3 
235.5 
218.4 
215.7 
310.6 
154.6  

M1 
M2 
M3 
M4 
M5 
M6 
M7 
M8  
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ول  ائ )Ⅱ .4(ال قعة: دقة  ال  ] 5[  ال

    الخصائص 
3(cma(MPaij R  /mol)1/2(  المذيبات

mV  (kj/mol) VH  (k) bT 
 القيمة المتوقعة 

15.5 
15.3 
15.1 
15.0  

130.0 
146.4 
162.9 
179.3  

31.8 
36.7 
41.6 
46.5  

347.2 
379.1 
406.6 
430.9  

n-Hexane 
n-Heptane 
n-Octane 
n-Nonane  

  التجريبية القيمة 
14.9 
15.3 
15.5 
15.6  

130.5 
147.4 

 
179.7  

37.6 
42.6 
45.9 
50.5  

342.2 
371.6 
398.9 
423.7  

n-Hexane 
n-Heptane 
n-Octane 
n-Nonane  

 %)خطأ النسبة المئوية للقيمة المتوقعة (مقارنة بالتجربة) (
4.1 
0.1 
2.5 
4.0  

0.4 
0.7 
- 

0.2  

15.4 
13.8 
9.3 
7.8  

1.5 
2.0 
1.9 
1.7  

n-Hexane 
n-Heptane 
n-Octane 
n-Nonane  

 

ل على     -أ اص بـ (الانات  الت ال ة ال ائ سة ال ل اله  ,Perry & Greenة م دل

1997 ،( 

ةالانات  ال   -ب  ان و ل معاملات ال ها م دل ل عل ول  ،    ة ت ال ال       )Ⅱ  .5(ان ال

ان ( ارة الغل عة الأولى درجة ح ة ال اه ائ م قعة ل لي (Tbال ) تقع  Vm) وال ال

ة،٪ م ال 98ض   ارة ال ( ال رج ح اق Hvوت ة  ٪،85) في ن اصة بـ قابل   وتل ال

ان و الي  ال ال    95  ح قة  دقة  ائ ٪.  لأدوات   GCM(  ال ة  ا الأولى)  رجة  ال م 

ة   ا ن  ت إلى أن  ف  قة ته ال أن  ا ح  ها ه ت ت  ي  ال أولي مال  ي  ت هج 

اس ش ال ق م    ،ل ال ة لل ال ات ال قعة دورًا في ال ائ ال تلع دقة ال
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ة، ل وف إضافي ل قا  ال ل اء ت عاد ح لا ب م إج ش واس ة ال ةئ ل   غ الع

ها ، ،الإضافة إلى  م عة  ذل اذج ال قعة على ن اص ال ة تع دقة ال اه فق ول  ال

مة ق ي ال ع ال ة ال ارزم اسًا ل  . انع

ل    ات  ت ش    )،M5(heptanone 4-  و)  heptanone 2)M6-  ال ة ال مة،م قائ ق   ال

رات ( د ال رجة    )،O14H7Cنف ع لفة م ال اء م عها م أج ات ي ت غ م أن ال على ال

ي لـ  ، الأولى ا   ؛CH3COو  3CH،2CH على  heptanone-2ي ال ال  4-ب

eptanoneh    3علىCH   وCH2  وCH2CO  .،الي ال ي قادرة على ت    و ع ال ة ال فإن تق

ات  وم ائ    ،الأي ات م ح ال وم قعة،ول م أجل ال ب الأي عات   ال فإن إدراج م

ة الغ الأه ة أم  ال ة وال ان ت ال . ،ال ه الأسال ة في ت ه ال د ال ه   ]5[وت ال

4.II-  قة رةال   :ال

اس م خلال  ي ال عة هي دراسة ال قة ال ان ال  ( ل لاص الان ي اس اب (م ال ال في ال

ب م خلال ال  ل ي حقق ال ات ال ي . وال ائ فق لاث خ ح ب ل ت ائ لأن اداة ال ثلاث خ

ود  ها م خلال ح ل و ي غ قة ال اج داخل م لاثي ا ت   .  AUPال

(23.Ⅱ) 𝑨𝑼𝑷𝒎𝒊𝒏 ≤ 𝑨𝑼𝑷 ≤  𝑨𝑼𝑷𝒎𝒂𝒙 

  

. اس ي ال ن ال ا ال  ق ه   وال 
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ها وف معامل ال   ل قة ل لا ي غ ف ال ن ب ل ف ا الع عة م خلال ه قة ال   AUPأما في ال

قة:  ه ال ن به ا س   ان

ا  -1 ي ان ل ل  لاص الان ال اس ل س  أرعفي م ق لاثي لا ائ ول ال ال .   3خ ائ خ

ا   ي ن ل ) س ائ الارع (أو أك راسة ال ة    رأول ات ثلاث )  ح العلاقة (    ع م أو أك

ة:  ال  ال

(24.Ⅱ) 𝑁𝑇𝑟𝑖 = 4 3                

 

NTri، ة لاث ات ال د ال ائ   : NP: ع د ال   ع

ة ، فع دراسة   ل ة ال لاث ات ال د ال ا ع ي ج ل عادلة ي ه ال م ذو  أبه ا ه ي ج ل ائ ي رع خ

ة  الي:قاع ل ال ضح في ال ا م ة  ل   م



 صياغة طريقة الحل             الفصل الثاني 
 

32 
 

  

ل  ة ):Ⅱ.6(ال ل ة م م ذو قاع   ه

ل    راسة  الي: 3ول ل ال ه ال ض ا ي الإسقا   م  ائ على ح نق   خ

  

ل  . ):Ⅱ .7(ال قة الاسقا ح  ض   ت
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و  قة ال س م ل على ح ن ة الأرع  لاث ات ال ل ال ع ت ل  و  و ضح ال ل ما ي ات م ي ع ال  ن

)Ⅱ.8(: 

 

ل  ائ الأ )Ⅱ .8(ال لاثي لل ي ال س ال عة : ال  ر

 

ات  -2 ل قة ال ا م  ق نق ل الأرعة ف ضح في ال ا ه م ه    :)Ⅱ.9(ع
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ل      قة)Ⅱ.9(ال ا ائ الأرعة  :م ال اصة  ة ال لاث ات ال   ال

قا   -3 ارة ع ال ي هي  ة ال ي و ج قة ج ل على م ة الأرعة ن لاث ات ال قة ال ا ع م

ي ثلاثي  ل رس ت اصة  و ال ا ال ع بها م قا ي ت ة ال ا  أال ه  ها ارع ن ف ار  ي

ل ضح في ال  :)Ⅱ.10(ه م

ل  ل )Ⅱ.10(ال ة ال ي و ال قة ال ها: م  عل
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و -4 ق ال ي ت ة داخلها هي ال اج ات ال ي ة ال ي و ال قة ال ل على م ضح  يا  ،   ع ال

ل  : )Ⅱ.11( ال

 

ل  و)Ⅱ.11(ال ف ال ي اس ات ال ضح ال  :م ثلاثي ي

5.II- :ة ات   ال

ائ  ة ال ق تق عة ل ات ال ارزم ل ال ا الف ا في ه اول عة   ت ي   ال ال م نا م ل أخ و

لاص  ل  اس و   الأن قة ال ي م ة ت لاثي و له في ال ال قة ت ا  قة   ،و ل ال ف ال ا  ح وش

ة لاث ات ال قة ال ا قة م ل وهي  ا الع عة في ه ة   ، ال لاص و . اس اس ي ال ال



 

 

  

  

  

 

 

قي  ء ال ال
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1.III-  :مة ق   ال

قة ا ل س ال ا الف رةفي ه ل عل ل ا الع : ىفي ه ال   م

ي - ال الاول ه م لاص ال لالأ اس   . ن

ل - ي غ اني ه م ال ال اعة. ال ة ال   ص

2.III-  :ة ق  ت ال

ال:أ ل م ائ اللازمة ل قة على ال ا ة ال اب م ب العلاقات ال  ولا نق

1.2.III- ي ال الأول: م لاصال : اس   الأنل

ة أدناه  ض اتها ال ف مع قة ب ا ألة ال ل ال م  ق ال س ا ال ة.في ه ي قة ال  ال

ول  ة )Ⅲ .1(ال عات ال ائ وال انات ال ألة: ب . ل ل لاص الأن  اس

  الخصائص   اقل قيمة   اعلى قيمة   القيمة المرجعية    اللبنات الجزيئية 
2, CH 3CH 

CO3CO , CH2CH 
O2O , CH2CH 

 0bT
222.543= 

11.733V0=H  
7.95m0=V 

431 
46.8 
180 
24  

350 
36.7 
115 

0  

(k)b T 
(KJ/mol)V H 

/mol)3(cmmV 
)1/2(MPa ijR 

 

(1.Ⅲ) 𝐞𝐱𝐩
𝑻

𝒕𝒃𝟎

= 𝒏𝒈  ∙ 𝒕𝒃𝟏

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

                , 𝑻𝒃
𝒓𝒆𝒇

= 𝟎. 𝟏𝑲 

(2.Ⅱ) ∆𝑯𝑽 − 𝒉𝒗𝟎
= 𝒏𝒈 

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

∙  𝒉𝒗𝟏
        , 𝑯𝒗

𝒓𝒆𝒇
= 𝟎. 𝟒𝟓 𝑲𝑱/𝒎𝒐𝒍 
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(3.Ⅱ) 𝑽𝒎 − 𝒅 = 𝒏𝒈 

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

∙  𝑽𝟏        , 𝑽𝒎
𝒓𝒆𝒇

= 𝟐. 𝟎 𝒄𝒎𝟑/𝒎𝒐𝒍 

(4.Ⅱ) 𝑹𝒊𝒋 =
𝟒 𝜹𝒅

𝒊 − 𝜹𝒅
𝒋 𝟐

 + 𝜹𝒑
𝒊 − 𝜹𝒑

𝒋 𝟐
+ 𝜹𝒉

𝒊 − 𝜹𝒉
𝒋 𝟐

      
   
 

 𝑹𝒊𝒋
𝒓𝒆𝒇

= 𝟐. 𝟓(𝐌𝐏𝐚
𝟏

𝟐) 

 

ول ات ).Ⅲ  2(ال ي ائ ل انات ال ألة: ب ل  م لاص الأن  اس
 

Tbj(K) Hv(kj/mol) Vm(cm3/mol) 𝜹d 𝜹p 𝜹H (MPa)2Rij 

3CH-4)2(CH-3CH 337,41 39,61 125,87 15,25 0 0 14,95 
3CH-5)2(CH-3CH 369,82 44,52 142,28 15,39 0 0 14,80 
3CH-6)2(CH-3CH 398,10 49,43 158,69 15,50 0 0 14,69 
3CH-7)2(CH-3CH 423,20 54,34 175,10 15,59 0 0 14,60 

-CO2CH-3)2(CH-3CH
3CH 

417,12 54,09 137,62 16,06 5,60 3,81 9,13 

CO3CH-4)2(CH-3CH 427,36 50,68 136,28 16,22 5,65 3,83 8,88 
O3CH-3)2(CH-3CH 347,30 41,50 116,06 15,08 3,45 5,08 10,65 

-O2CH-8)2(CH-3CH
3CH 

482,65 66,72 214,62 16,40 1,86 3,74 10,32 
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1.1.2.III-  : ائ  ال على ال

ائ  –1    )m =V3,C v=H2, C b=T1C(ال على ال

ول (Ⅲ.3) (ال ائ انات ال   ) Tb , Hv , Vm: ب

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C1 C2 C3 ∑Cjs C1s C2s C3s ∑ Cjs 
M1 0,31 0,28 0,40 1 0,28 0,30 0,42 1 
M2 0,31 0,29 0,39 1 0,25 0,36 0,38 1 
M3 0,32 0,30 0,38 1 0,30 0,43 0,28 1 
M4 0,32 0,31 0,37 1 0,39 0,37 0,24 1 
M5 0,35 0,33 0,32 1 0,43 0,31 0,27 1 
M6 0,34 0,34 0,32 1 0,36 0,26 0,37 1 
M7 0,33 0,29 0,37 1 
M8 0,32 0,33 0,35 1 

لاثي: ل على ال ال   ال

 

ل  ()Ⅲ .1(ال ائ لاثي لل ل في ال ال  ) Tb , Hv , Vm:ال
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ائ  – 2   : )ij =R4,C v=H2, C b=T1C(ال على ال

ول انات Ⅲ.4) (ال (: ب ائ   )Tb , Hv , Rijال

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C1 C2 C4 ∑Cjs C1s C2s C4s ∑ Cjs 
M1 0,37 0,34 0,30 1 0,29 0,31 0,39 1 
M2 0,38 0,36 0,26 1 0,26 0,38 0,36 1 
M3 0,39 0,37 0,23 1 0,41 0,59 0,00 1 
M4 0,40 0,39 0,21 1 0,51 0,49 0,00 1 
M5 0,41 0,38 0,21 1 0,58 0,42 0,00 1 
M6 0,43 0,42 0,15 1 0,38 0,28 0,34 1 
M7 0,42 0,36 0,22 1 
M8 0,43 0,44 0,13 1 

اني:  - ل في ال ال   ال

 

ل  ()Ⅲ .2(ال ائ لاثي لل ل في ال ال  ) Tb , Hv , Rij:ال
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ائ  – 3   : )ij=R4,Cm=V3,C  b=T1C (ال على ال

ول  (Ⅲ.5) (ال ائ انات ال .Tb , Vm, Rij: ب ل لاص الان ة لاس ش ات ال ي   ) لل

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C1 C3 C4 ∑Cjs C1s C3s C4s ∑ Cjs 
M1 0,32 0,42 0,26 1 0,31 0,28 0,41 1 
M2 0,34 0,42 0,23 1 0,26 0,39 0,35 1 
M3 0,36 0,43 0,21 1 0,40 0,60 0,00 1 
M4 0,37 0,43 0,19 1 0,50 0,50 0,00 1 
M5 0,41 0,38 0,21 1 0,62 0,38 0,00 1 
M6 0,44 0,41 0,15 1 0,40 0,25 0,36 1 
M7 0,38 0,42 0,20 1 
M8 0,42 0,45 0,13 1 

ل على ال  - لاثي: ال   ال

 

ل  ()Ⅲ .3(ال ائ لاثي لل ل في ال ال   )  Tb , Vm, Rij:ال
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ائ  – 4   : ) ij=R4C ,m=V3,C v=H2C(ال على ال

ول (Ⅲ.6) (ال ائ انات ال   )  Hv , Vm, Rij: ب

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C2 C3 C4 ∑Cjs C2 C3 C4 ∑ Cjs 
M1 0,30 0,43 0,27 1 0,24 0,40 0,36 1 
M2 0,33 0,43 0,24 1 0,38 0,62 0,00 1 
M3 0,35 0,44 0,22 1 0,50 0,50 0,00 1 
M4 0,36 0,44 0,20 1 0,62 0,38 0,00 1 
M5 0,40 0,39 0,21 1 0,40 0,24 0,36 1 
M6 0,44 0,42 0,15 1 0,29 0,29 0,42 1 
M7 0,35 0,45 0,21 1 
M8 0,42 0,45 0,13 1 

لاثي:  - ل على ال ال   ال

 

ل  ()Ⅲ .4(ال ائ لاثي لل ل في ال ال   )Hv , Vm, Rij:ال
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2.1.2.III-  :ة الارعة لاث ات ال قة ال ا  م

ة   ل و ال قة ج ل على م ها ف ق ا م  ة نق لاث ات ال ل في ال اد ع ال ي    لإ ال

الي: ل ال ه ال ض ا ي اس    ال

 

ل  ()Ⅲ .5(ال ائ ة  لل لاث ات ال قة ال ا  ) C1 :Tb ,C2 : Hv ,C3 : Vm C4 :Rij:م

ها   ب ا  و الارعة  ال ا  ع م تقا ي هي  ال ة و  ي و ج قة ج ل على م قة ن ا ال ع 

ات   ي ةوال اج ي هي    ال ات اللازمة  و ال ي قة هي ال ه ال ) M1 ;M2 ;M4 ;M5 ;M6 ;M8(داخل ه

الي: ل ال ه ال ض ا ي   ك
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ل  ة )Ⅲ .6(ال اس ات ال ي ة وال ي و ال قة ال  :م

Ⅲ.2.2-  ال انيال ف: ال ل ل ت م ةغ عة ال ا ة ال   : ص

فت ا في ذل الـ وال ات  عة م ال عة م اعة م ة ل اعة ال م    م ال ، تق
اعة حة إلى  ال عة م الل رة ال قل ال اعة ب اء في ال ل ةال ا ة م رق  ص ة ث إلى ال أو بلاس

ي دة ال ة ال ر عال امها ، ال لة أخ ي اس ة   أو أ وس افة ال ل  على ن اجها تع  ي إن
فات   م م ن ، ت عة  ت ام م    م م ها م ال رقي وغ ار ال ـ وال ات ، لإزالة ال ي عة م ال م

وهي فائح،  ة    ال ول ب ات  ي م عام  ن ل  ة  ت اي م ة  ع ات  م ج   VOCs)   ( م  ت ي   وال
ات على ي ال ه  ات ه أث ب عل  ي ا  القل  الـ م  اك  اعة ، ه ال ا في ح  ً أث   أ ال ل  و ة  ال

ان  ة الإن اش على ص    .ال

اجات   ة اح ل فات ل دة:ت ت تل ال ل وق    م ،تقل ائل في  ال ارة    ال فة، درجة ح   الغ
ف  ال ار  ال ان  VP)  (ضغ  و ال ة  قابل ي )  Rij( تع  ة    لل ًا لإذا ،عاملاً مه ـ ه   ال  وصف ه
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ائ  ام ال اس ج  ال على أداء ال ة،   ال ال ارة    ال ت وق ال  ت حالة   Hv( (الي وت
ي ع درجة هار ال ارة الان رجات ح اشًا ب ًا م ا فة ارت ارة الغ ان Tm)( ح   .(Tb) والغل

Ⅲ.2.21.-  : ألة ض ال   ع

الة   ه ال ف م دراسة ه ل ،  اله ج الف اعة رات ة  ل ص ي لغ   ي ت   ه ت م

رجة في ال د ال ائ والق ي ال عات   )Ⅲ  .7( ولال ة ، قا   إضافة إلى ال ة الأساس ائ ع ال م 

اح   هل  ال ألة  ه ائ  MINLP) (    ب   ال ام ال اس عةو ت حلها   Eljack 2007 Eden( ال

and ( عادلات ة لل ال رة  قة ال ال ا س حلها  اليو ه ال مة فهي    : ال

ول  ة )Ⅲ .7(ال عات ال ائ وال انات ال ألة: ب . ل ل لاص الأن  اس

  الخصائص   اقل قيمة   اعلى قيمة   القيمة المرجعية 
=11.733V0H 

=222.543 0bT 
=147.45m0T  

=7.330 VP 
- 

60 
400 
250 

- 
19.8  

20 
350 
150 
100 

0  

(KJ/mol)V H 
(k)b T 
(K)mT 

VP(mmHg) 
)1/2(MPa ijR 

 

(5.Ⅲ) 𝐞𝐱𝐩
𝑻

𝒕𝒃𝟎

= 𝒏𝒈  ∙ 𝒕𝒃𝟏

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

                , 𝑻𝒃
𝒓𝒆𝒇

= 𝟕𝑲 

(6.Ⅱ) ∆𝑯𝑽 − 𝒉𝒗𝟎
= 𝒏𝒈 

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

∙  𝒉𝒗𝟏
        , 𝑯𝒗

𝒓𝒆𝒇
= 𝟐𝟎 𝑲𝑱/𝒎𝒐𝒍 

(7.Ⅱ) 𝐞𝐱𝐩
𝑻

𝒕𝒎𝟎

= 𝒏𝒈  ∙ 𝒕𝒎𝟏

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

                , 𝑻𝒎
𝒓𝒆𝒇

= 𝟕 𝑲 

(8.Ⅱ) 𝑽𝒎 − 𝒅 = 𝒏𝒈 

𝑵𝒈

𝒈 𝟏

∙  𝑽𝟏                   
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(9.Ⅱ) 𝒍𝒐𝒈𝑽𝑷(𝒎𝒎𝑯𝒈) = 𝟓. 𝟓𝟖 − 𝟐. 𝟕
𝑻𝒃𝒑

𝑻

𝟏.𝟕

   𝑽𝑷𝒓𝒆𝒇 = 𝟎. 𝟗 𝐦𝐦𝐇𝐠  

(10.Ⅱ) 
𝑹𝒊𝒋 = 𝟒(𝜹𝒅

𝒊 − 𝜹𝒅
𝒋

)𝟐  + (𝜹𝒑
𝒊 − 𝜹𝒑

𝒋
)𝟐 + (𝜹𝒉

𝒊 − 𝜹𝒉
𝒋

)𝟐       𝑹𝒊𝒋
𝒓𝒆𝒇

= 𝟏𝟎𝟎(𝐌𝐏𝐚
𝟏

𝟐   
  

ول  ائ Ⅲ.8) (ال انات ال فات: ب ألة م ل  ل عة غ ا ة ال  ص

 Tbj 
(K) 

Hv 
(kj/mol) 

Tm Vp Vm 𝜹d 𝜹p 𝜹H 
Rij 

(MPa) 
CH2O-CH2-

(CH2O)2 
345,56 39,08 155,53 1117,85 93,07 19,66 0,37 9,83 7,52 

CH3-CH2-
CH2O-CH3O 

342,99 39,16 170,79 1240,95 105,73 16,36 0,27 7,53 9,88 

CH3-CH2-
(CH2O)2-CH3 

361,96 39,83 179,95 963,57 122,24 17,59 0,23 7,01 8,83 

CH3O-(CH2)2-
CH3 

347,30 41,50 152,56 1001,85 115,44 15,16 0,17 5,10 12,26 

CH3O-CH2O-
CH3O 

352,64 41,05 188,95 811,54 95,92 16,26 0,36 9,69 9,68 

CH2O-
(CH2O)2-

CH2O 
373,11 41,65 184,43 578,05 99,77 20,85 0,40 10,97 8,15 

CH3-CH2CO-
CH3 

328,42 39,36 201,20 1259,28 87,77 15,95 0,32 4,77 11,29 

CH3-(CH2)5-
CH3 

369,82 44,52 143,59 638,03 141,66 15,46 - - 14,73 

CH3CO-
COOH 

469,04 43,93 344,77 56,69 43,88 16,18 0,63 6,75 10,04 

CH3CO-
(CH2)2-COOH 

504,65 53,75 351,76 16,55 76,70 16,30 0,36 5,11 10,71 

CH3-CH2-
(CH2O)2 

321,31 35,72 146,09 3,86 96,10 18,00 0,29 7,90 8,23 

  

  



 الجزء  التطبيقي               الفصل الثالث  
 

46 
 

2.2.2.III  – ال على  : ائ   ال

ائ  – 1  :)m =T3,C v=H2, C b=T1C(ال على ال

ول (: Ⅲ.9)(ال ائ انات ال   ) Tb , Hv , Tmب

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C1 C2 C3 ∑Cjs C1s C2s C3s ∑ Cjs 
M1 0,28 0,56 0,17 1 0,37 0,22 0,41 1 
M2 0,22 0,64 0,15 1 0,18 0,62 0,20 1 
M3 0,23 0,62 0,15 1 0,20 0,69 0,11 1 
M4 0,22 0,66 0,13 1 0,23 0,66 0,11 1 
M5 0,21 0,63 0,16 1 0,52 0,25 0,24 1 
M6 0,23 0,62 0,15 1 0,42 0,20 0,38 1 
M7 0,20 0,62 0,18 1 
M8 0,22 0,66 0,11 1 
M9 0,24 0,45 0,31 1 

M10 0,25 0,48 0,28 1 
M11 0,22 0,64 0,14 1 

لاثي:  - ل على ال ال   ال

 

ل  ()Ⅲ .7(ال ائ لاثي لل ل في ال ال  ) Tb , Hv , Tm:ال



 الجزء  التطبيقي               الفصل الثالث  
 

47 
 

ائ  – 2  :)Rij4,C v=H2, C b=T1C= (ال على ال

ول  (Ⅲ.10) (ال ائ انات ال   )  Tb , Hv , Rij: ب

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C1 C2 C4 ∑Cjs C1s C2s C4s ∑ Cjs 
M1 0,26 0,52 0,22 1 0,14 0,08 0,78 1 
M2 0,19 0,54 0,27 1 0,10 0,34 0,56 1 
M3 0,21 0,57 0,22 1 0,22 0,78 0 1 
M4 0,16 0,49 0,35 1 0,26 0,74 0 1 
M5 0,19 0,56 0,25 1 0,68 0,32 0 1 
M6 0,22 0,59 0,19 1 0,17 0,08 0,75 1 
M7 0,16 0,51 0,33 1 
M8 0,15 0,43 0,42 1 
M9 0,27 0,50 0,23 1 

M10 0,26 0,52 0,22 1 
M11 0,20 0,58 0,22 1 

لاثي:  - ل على ال ال   ال

 

ل  ()Ⅲ .8(ال ائ لاثي لل ل في ال ال  )  Tb , Hv , Rij: ال
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ائ  – 3  :)m =T3=Rij ,C4, C b=T1C(ال على ال

ول ()Ⅲ  .11(ال ائ انات ال  ) Tb , Rij , Tm: ب

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C1 C4 C3 ∑Cjs C1s C4s C3s ∑ Cjs 
M1 0,41 0,34 0,25 1 0,47 0 0,53 1 
M2 0,32 0,47 0,22 1 0,13 0,73 0,14 1 
M3 0,37 0,39 0,24 1 0,14 0,78 0,08 1 
M4 0,26 0,58 0,16 1 0,17 0,76 0,08 1 
M5 0,32 0,44 0,24 1 0,69 0 0,31 1 
M6 0,40 0,34 0,26 1 0,53 0 0,47 1 
M7 0,25 0,52 0,23 1 
M8 0,23 0,66 0,11 1 
M9 0,32 0,28 0,40 1 

M10 0,34 0,28 0,38 1 
M11 0,36 0,41 0,23 1 

لاثي: - ل على ال ال  ال

 

ل  ل)Ⅲ .9(ال ( :ال ائ لاثي لل   )  Tb , Rij , Tmفي ال ال
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ائ  – 4   :)m =T3,C v=H2, C =Rij4C(ال على ال

ول  (Ⅲ.12)(ال ائ انات ال  ) Rij , Hv , Tm: ب

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C1 C2 C3 ∑Cjs C1s C2s C3s ∑ Cjs 
M1 0,24 0,58 0,18 1 0 0,35 0,65 1 
M2 0,29 0,58 0,13 1 0 0,76 0,24 1 
M3 0,24 0,61 0,15 1 0 0,86 0,14 1 
M4 0,38 0,52 0,10 1 0,58 0,36 0,06 1 
M5 0,27 0,59 0,15 1 0,83 0,09 0,08 1 
M6 0,20 0,64 0,15 1 0,77 0,08 0,15 1 
M7 0,34 0,52 0,15 1 
M8 0,45 0,47 0,08 1 
M9 0,22 0,47 0,32 1 

M10 0,21 0,50 0,29 1 
M11 0,24 0,63 0,14 1 

لاثي: ل على ال ال  ال

 

ل ()Ⅲ .10( ال ائ لاثي لل ل في ال ال  ) Rij , Hv , Tm:ال
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3.2.2.III– قة ا ات  م ائ ال ة لل لاث  )C1 :Tb ;C2 : Hv ;C3 : Tm ; C4 :Rij( ال

 

 

ل  )C1 :Tb ;C2 : Hv ;C3 : Tm ; C4 :Rijمطابقة المخططات الثلاثية  للخصائص( :)Ⅲ .11( ال

ائ  – 1  :)Vp5,C v=H2, C b=T1C= (ال على ال

ول  (Ⅲ.13)(ال ائ انات ال  ) Tb , Hv , VP: ب

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C1 C2 C5 ∑Cjs C1s C2s C5s ∑ Cjs 
M1 0,12 0,25 0,62 1 0,21 0,12 0,67 1 
M2 0,11 0,32 0,57 1 0,13 0,45 0,42 1 
M3 0,12 0,33 0,55 1 0,22 0,78 0 1 
M4 0,11 0,34 0,55 1 0,26 0,74 0 1 
M5 0,12 0,34 0,54 1 0,68 0,32 0 1 
M6 0,13 0,35 0,52 1 0,25 0,12 0,64 1 
M7 0,10 0,33 0,57 1 
M8 0,12 0,37 0,51 1 
M9 0,22 0,41 0,37 1 

M10 0,25 0,50 0,25 1 
M11 0,20 0,59 0,21 1 
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لاثي: - ل على ال ال  ال

 

ل ()Ⅲ .12( ال ائ لاثي لل ل في ال ال   ) Tb , Hv , VP:ال

ائ  – 2  : )Tm3=Vp ,C5, C b=T1C= (ال على ال

ول  (: Ⅲ.14) (ال ائ انات ال  ) Tb , Vp , Tmب

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C1 C5 C3 ∑Cjs C1s C5s C3s ∑ Cjs 
M1 0,15 0,76 0,09 1 0,47 0 0,53 1 
M2 0,15 0,75 0,10 1 0,19 0,60 0,21 1 
M3 0,16 0,73 0,11 1 0,21 0,67 0,12 1 
M4 0,15 0,75 0,09 1 0,25 0,64 0,11 1 
M5 0,16 0,73 0,12 1 0,69 0 0,31 1 
M6 0,18 0,71 0,12 1 0,53 0 0,47 1 
M7 0,14 0,74 0,12 1 
M8 0,18 0,73 0,09 1 
M9 0,26 0,42 0,32 1 

M10 0,32 0,32 0,36 1 
M11 0,37 0,40 0,23 1 
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لاثي: - ل على ال ال   ال

 

ل  ل)Ⅲ .13(ال (  :ال ائ لاثي لل   )  Tb , Vp , Tmفي ال ال

ائ  – 3   : )Tm3, C v=H2, C =Vp5C= (ال على ال

ول  (Ⅲ.15) (ال ائ انات ال  ) Vp , Hv , Tm: ب

 بالنسبة لمنطقة الجدوى بالنسبة للمذيبات 

 C5 C2 C3 ∑Cjs C5s C2s C3s ∑ Cjs 
M1 0,66 0,26 0,08 1 0 0,35 0,65 1 
M2 0,59 0,33 0,08 1 0 0,76 0,24 1 
M3 0,57 0,34 0,08 1 0 0,86 0,14 1 
M4 0,57 0,36 0,07 1 0,44 0,48 0,08 1 
M5 0,56 0,35 0,09 1 0,73 0,14 0,13 1 
M6 0,54 0,37 0,09 1 0,65 0,12 0,23 1 
M7 0,58 0,33 0,09 1 
M8 0,54 0,39 0,07 1 
M9 0,35 0,39 0,26 1 

M10 0,24 0,48 0,28 1 
M11 0,23 0,63 0,14 1 
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لاثي: - ل على ال ال   ال

 

ل  ()Ⅲ .14(ال ائ لاثي لل ل في ال ال   ) Vp , Hv , Tm:ال

4.2.2.III-   ات قة ال ا ائ م ة لل لاث  ) C1 :Tb ;C2 : Hv ;C3 : Tm ; C5 : Vp(ال

 

 

ل  (  : ) Ⅲ .15(   ال ائ ة  لل لاث ات ال قة ال ا   )C1 :Tb ;C2 : Hv ;C3 : Tm ; C5 : Vpم
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5.2.2.III-  ) ل م ة ل لاث ات ال قة ال ا   ): C1 ;C2 ;C3 ;C5)و (C1 ;C2 ;C3 ;C4م

  

 

ل  قة ) Ⅲ .  16(   ال ا ات   :م ة   ال لاث (    ال ائ  C1 :TB ,C2 : HV ,C3 : TM ,C4 :RIJلل

C5 :VP (  

ة  ي و ج قة ج ل على م قة ن ا يع ال ها   وال ا ب و الارعة  ا ال ع م هي تقا

ات  ي قة هي ال ه ال ة داخل ه ار ات ال ي يوال عها M11الى  M1  م  هي اللازمة وال ا    ا ج

الي:  ل ال ه ال ض   ي
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ل  قة ) Ⅲ .  17(   ال و   :م ة   ال ي ات   ال ي ة   وال اس   ال

 

3.III-  :ة ات   ال

ا   ل، تفي ه ي القائ على ال  الع ه ل ال عة  ائ ت الع ألة   ال يال    ل   ح   ،ال

ل حل  عة في الع قة ال ا ال ح ل ألةت ، وذل  م ائ ي م خلال دراسة أك م ثلاث خ ال ال

ة لاث ات ال ع    ،ا على ال لاثي  م ح ات ائ على ال ال ههج اسقا ال ق ا ع ذل   وم

ات   ي ار ال ا اخ ح ل ة ت ي و ج قة ج ل على م يلل ة، وال اس ة   ال ي قة ال ه ال اج داخل ه ت

ي .  وال و في ال   ت



 

 
 

  

  

  

  

  

  

  

  



 الخاتمة العامة 
 

56 
 

ة العام  ات   ة ال

  

از   ان الإن ل  ا الع يفي ه ئ ل    ته    ال ل ل ار ع ائلإ ي  ال  م ام    ال ة اس   تق

ائ   عةال ة إلى    ال ة و هي تع   أسال ال اه ال عات  ة و فعالة في    قة  ال   تح

ات  لا   ة  قةال ي حل ةإلا أ ةو تع ان مق ائ فق  نها    .  على ثلاث خ

ح قادر على ت   ق هج ال مة أن ال ق لة ال ت الأم ه اكلأ ة  اله ات   ال ة  لل ائ   قة    ال

ة ال ائ و  م أك م ثلاث خ ة و  اه عات ال ن   م خلال ال هج أداة    س ا ال ةه ات   ل  مف م

دة     .أسهل قهائ م

اد ت   ة   تفي    الاع ائ    تق عة ال ة و  ال غ ائ ال فة    على إضافة ال ه ء  ال إلى ال

ه   ةالأول م ه ق اولة    ال اب و م ث م ال اص  لو ه ال لاثي    ت ائ على ال ال ه ال ل ه  ب

ائ على ح ه    .كل ثلاث خ قة ه ت نفعا    ال ل في  أج ه ائ و إزالة   ت عامل مع أك م ثلاث ال ال

ه  ر ع ه ةالق ق ا س و ال ي أص أك نفعا م   . ال

ات  ات  ال ص   : وال

ات   هال أص    قفي ال الات ت  CAMD  تق د م ال ال ع را هائلا لا ي اجة إلى   ل ت

ام  م  ه   والم الاه ها ه ةم ق اج ال اكل ت ي تعاني م م ها و ال ل و لعل أه    :إلى حل

ةتع   -1 ائ   تق عةال اذج   ال ات أساسا على ن ة إلا تق اه عات ال ل   ال ع أنها ت

رجة الأولى ة م ال اه عات ال ال اص  ء ال ي   فق ال هاو ال      ع
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ات   اك ق ب ال اح  لا تف ة على  ت  لل ء ل مع ا ال ابها   ه اذج أك دقة في ح ن

ائ  ات  وتلل اك ق ب ال   .الف

ه    ع   - 2 ابي في ه ء ال ة ال ق عا ما    لا   ال ل ن ا م    و اح جه ات    ل   ال صا ال   وخ

اد مع   ل    ازد ل ل ح فة ل ه ائ ال د ال قةع امل    ال ي م نامج حاس حة إلى ب ق صا ال   وخ

صا لغة  أن   ة خ م ر لغات ال ان مع ت الإم ح  ن الأم أص ي   اي ح    وال ة ت ل ت على م   ب

ون أ  لاثي ب اكلعلى ال ال   .م
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  الملحق 

 

 

اذج  ها في ن ي ت ت اب العامة ال ع ال ول ج ل ال ،م ائ اصة   ال انات ال ع ال وج

ول  رجة في ال رجة الأولى م   عات ال

 

انات ال  لي:ب ي  ال ةمعاملات تق ان و  :ال

δd = 19.32, δp = 7.86, δH = 9.78MPa1=2 
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ول: ة الأولى ل ال ت عات ال اتها ( Vm م اه ون    Constantinouوم   )1995و أخ

  

ة هان  ان ول : معاملات ذوا   ال

 


