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TITRE DE LA THESE :

Approches comparées des paramétres de Hansen et du modele COSMO-RS
pour I’étude des phénomeénes de solubilisation

Application a la caractérisation et a la valorisation des agro-solvants

RESUME :

L’évolution du cadre réglementaire et la prise de conscience générale des enjeux environnementaux
et de santé publique sont a I’origine d’une profonde modification du paysage des solvants. L’avenement de
solvants alternatifs, comme les agro-solvants, nécessite le recours a des outils physico-chimiques
systématiques de caractérisation de leurs propriétés solubilisantes. L’approche des paramétres de Hansen,
issue de la théorie de Hildebrand, propose une représentation des principales interactions moléculaires en
solution. Ses performances applicatives ont été éprouvées pour la caractérisation des agro-solvants
émergents et I’étude de la solubilisation de solutés moléculaires et macromoléculaires. Alternativement, le
modele COSMO-RS combine chimie quantique et thermodynamique statistique pour la prédiction des
proprietés moléculaires a I’état liquide. Les performances de ce modéle ont été évaluées et exploitées pour
rendre compte des phénoménes de solubilisation de solutés complexes tels que la nitrocellulose et le Ceo-
fullerene. Permettant de traduire les deux mécanismes principaux de solubilisation (similarité et
complémentarité), les descripteurs issus de COSMO-RS ont été mis a profit pour forger de nouveaux
parametres de solubilité aussi simples que ceux de Hansen mais plus rigoureux scientifiguement. Cette
jouvence des parametres de solubilité s’appuie sur la prise en compte des interactions acide-base de Lewis
et le concept nouveau de COSMOmorphe permettant le calcul des interactions dispersives. Les
connaissances ainsi acquises ont permis I’élaboration d’une microémulsion dégraissante verte dont
I’efficacité repose sur un mécanisme original de décapage dégraissant.
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