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Cas 1 : Principales caractéristiques

Démarrer avec 
Simulis Reactions®
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Ce document présente les principales caractéristiques de Simulis Reactions. Cet
outil est associé à un calculateur thermodynamique et permet de définir des
réactions chimiques. Trois types de réactions chimiques peuvent être renseignés :

• Réactions instantanées
• Réactions équilibrées
• Réactions contrôlées par la cinétique

A titre d’illustration, Simulis Reactions est utilisé pour modéliser la réaction de
synthèse du thymol à partir du m-crésol. Les étapes à suivre sont les suivantes :

Etape 1 : sélection des constituants
Etape 2 : sélection du type de réaction chimique
Etape 3 : configuration du modèle réactionnel

Introduction
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Description du modèle réactionnel

La réaction de synthèse du thymol à partir du m-crésol est la suivante :

Cette réaction est contrôlée par la cinétique, et peut être modélisée par la loi 
d’Arrhénius :

�
���

���
������è�� ����é���

Avec : 

ValeurDéfinitionParamètres du modèle

197478 L.mol-1.h-1Facteur pré-exponentiel��

10266 cal.mol-1Energie d’activation��

Variable procédé (mol.L-1)Concentration du constituant « i »��
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Etape 1 : sélection des constituants

Depuis « l’éditeur de calculators », sélectionnez « Editer ce calculator »
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Etape 1 : sélection des constituants

Pour plus d’information sur la sélection des constituants, consultez
« Démarrer avec Simulis Thermodynamics - Cas 1 »

1 - Sélectionnez les 
constituants suivants :
• Thymol
• Propylene
• m-cresol

2 - Cliquez sur 
« Ok »
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Etape 2 : sélection du type de réaction 
chimique

De retour à « l’éditeur de calculators », sélectionnez « Editer les réactions de ce calculator » 
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Etape 2 : sélection du type de réaction 
chimique

Il est possible 
d’ajouter, éditer, 
dupliquer ou 
supprimer des 
réactions

Il est possible de 
générer les 
expressions 
littérales des 
réactions

Il est possible 
d’activer ou 
désactiver 
chaque réaction
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Etape 2 : sélection du type de réaction 
chimique

1 - Sélectionnez « Ajouter une réaction »

2 - La liste des réactions 
est affichée ici

3 - Double cliquez sur 
la nouvelle réaction 
afin de la configurer
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Etape 2 : sélection du type de réaction 
chimique

3 types de réactions possibles :

• Equilibrée 
A  B

• Contrôlée par la cinétique
A  B

• Instantanée

Pas d’accumulation des réactifs

1 - Sélectionnez le type de 
réaction chimique : 
« Cinétique »

Les onglets de définition des 
paramètres de la réaction 
apparaissent ici

2 - Cliquez sur « Aide 
technique » afin d’obtenir des 
informations sur les modèles 
réactionnels disponibles
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Etape 3 : configuration du modèle 
réactionnel

3 - Renseignez la 
phase 
réactionnelle

Une fois le type de réaction choisi, renseignez les paramètres du modèle réactionnel :

2 - Renseignez un nom (facultatif)

1 - Sélectionnez l’onglet « Général »
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Etape 3 : configuration du modèle 
réactionnel

La chaleur de réaction peut être :
• Fournie

- Négative si exothermique
- Positive si endothermique

• Calculée a partir des DH0
f

4 - Indiquez une 
« Chaleur de 
réaction » 
calculée à partir 
des DH0

f

Une fois le type de réaction choisi, renseignez les paramètres du modèle réactionnel :
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Etape 3 : configuration du modèle 
réactionnel

5 – Choisissez le 
modèle de 
concentration

Une fois le type de réaction choisi, renseignez les paramètres du modèle réactionnel :

6 – Choisissez le 
modèle de 
vitesse
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Etape 3 : configuration du modèle 
réactionnel

Une fois le type de réaction choisi, renseignez les paramètres du modèle réactionnel :

7 - Renseignez la stœchiométrie :
• Réactifs  Coefficients stœchiométriques négatifs
• Produits  Coefficients stœchiométriques positifs

8 - Renseignez les ordres partiels, par défaut :
• Réactifs  Valeur absolue des coefficients stœchiométriques
• Produits  0
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Etape 3 : configuration du modèle 
réactionnel

3 - Renseignez le facteur 
pré-exponentiel et ses unités

Une fois le type de réaction choisi, renseignez les paramètres du modèle réactionnel :

2 - Renseignez l’énergie d’activation 

1 - Sélectionnez l’onglet « Paramètres cinétiques »
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Etape 3 : configuration du modèle 
réactionnel

Une fois le type de réaction choisi, le modèle est visible ici :
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Etape 3 : configuration du modèle 
réactionnel

Une fois le type de réaction choisi, vous pouvez noter vos remarques ici :
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Etape 3 : configuration du modèle 
réactionnel

Cliquez sur « Ok »
pour confirmer

Une fois les paramètres renseignés :
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