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I. INTRODUCTION

ETUDE SUR LES EFFET DE SOLVANTS ET L’IMPACT DES REJETS DE MOLECULES 

PHARMACEUTIQUES DANS L’EAU
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En terme pharmacocinétique et processus ADME, chaque

médicament consommé est à la fin éliminé[1]. Certaines

substances non complétement métabolisées et excrétées par

l’organisme se trouvant dans les eaux usées [3].
D’après certaines études précédentes, de nombreux résidus

médicamenteux subsistent après passage dans la station

d’épuration[2] ; ce qui peut compromettre la qualité de l’eau,

et ainsi être un facteur dans l’apparition d’autres maladies.

Les calculs ont été réalisés par dynamique moléculaire, qui est

une technique utilisée pour la simulation des propriétés des

fluides en général, constituant ainsi un lien entre les

descriptions microscopiques et macroscopiques dans ce milieu

[4].

III. RÉSULTATS ET DISCUSSION

Figure 2 : Déplacement quadratique moyen des molécules  à des 

différentes températures (5°C,15°C,25°C et 50°C).

Figure 3 : Fonction de distribution radiale des molécules à des 

différentes températures (5°C,15°C,25°C et 50°C).

IV. CONCLUSION

Figure 1 :Propriétés thermodynamiques du système

(a) 5°C , (b) 15°C , (c) 25°C , (d) 50°C
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Les premiers résultats obtenus par simulation numérique

effectués sur les molécules à usage pharmaceutique, montrent

le choix judicieux des méthodes de modélisation de nos

systèmes moléculaires choisis, qui nous ont permis de

comprendre les mécanismes de la solvatation.

La fonction de distribution radiale permet l’étude de la structure locale 

du système. Elle décrit comment, en moyenne, les atomes dans un 

système radial sont empaquetés les uns autour des autres [4]. 

Le déplacement quadratique moyen (MSD) représente le déplacement 

des particules de leurs positions initiales à une position nδt [4].
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