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Ce document présente les principales caracteéristiques de Simulis Thermodynamics et
les étapes a suivre afin de le configurer. Pour illustration, la mise en place d’'un calcul
d’équilibre liquide - vapeur sur un mélange Eau - Ethanol, & température et pression
données, est présentee.

Simulis Thermodynamics est un « composant logiciel » et peut étre intégré dans
différents environnements

4 4

Cas de figure 1 : vous utilisez Simulis Cas de figure 2 : vous utilisez le
Thermodynamics dans un logiciel de la suite complément Simulis Thermodynamics
ProSim (ProSimPlus, BatchReactor, etc...) (dans Excel, Matlab, etc...)

Les étapes sont les suivantes :

® FEtape 1 :Accédez a I'éditeur de calculator thermodynamique

“ FEtape 2 : Sélectionnez les constituants

® Etape 3 : Sélectionnez votre modeéle thermodynamique

“ FEtape 4 : Calcul du flash TP & 'aide du service de calculs

“ FEtape 5 : Calcul du flash TP dans Excel (uniquement dans le cas de figure 2, cette étape
nécessitant d’avoir le complément Excel de Simulis Thermodynamics)
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= Cas de figure 1 : sivous utilisez Simulis Thermodynamics dans un logiciel de la suite ProSim
(ProSimPlus, BatchReactor, BatchColumn etc...)

Cliquez sur I'icone permettant d’acceder a I’editeur de calculator : % ou @F‘

= Cas de figure 2 : si vous utilisez Simulis Thermodynamics dans Excel

1. Sélectionnez I'onglet

2. Cliquez sur le menu « Compléments »
« Insérer »

3. Sélectionnez I'objet « Simulis Calculator »
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Cas de figure 2 : si vous utilisez Simulis Thermodynamics dans Excel

—————

|

|:|‘/

4. Sélectionnez la plage de cellules dans
laguelle serainséré I’'objet Simulis Calculator

5. Cliquez sur « OK »

6. Un objet Simulis Calculator est crée.
Cliqguez dessus pour accéder a I’éditeur
de calculator

v Il est possible d’insérer plusieurs objets
- Simulis dans la méme feuille Excel
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Pour créer un pseudo-constituant, consultez
« Démarrer avec Simulis Thermodynamics, cas 5 »

1. Cliquez sur

« Importer/Charger des
constituants » pour
importer les
constituants depuis les
bases de données
disponibles

i
Pour créer un nouveau
constituant, consultez
« Démarrer avec Simulis
Thermodynamics, cas 9 »
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3. Appuyez sur latouche « Entrée » ou cliquez
sur le bouton « Recherche » pour obtenir la
liste des constituants trouves

2. Vous pouvez utiliser /
différents criteres de
recherche (dans cet exemple,
recherchez « Water » par son
nom)

1. Sélectionnez les serveurs de constituants dans
lesquels vous souhaitez effectuer la recherche (par
défaut, sélectionnez le serveur le plus récent)

I ==

4. Les résultats de la
recherche s’affichent
dans cette partie

Vous pouvez effectuer plusieurs recherches
successives sans fermer cette fenétre
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1. Double-cliguez sur le constituant (Water) pour I'ajouter a votre
sélection finale, sur laquelle s’opereront les calculs

S

2. Répétez I'opération

3. Les constituants pour I.e deuxiéme
sélectionnés sont constituant (Ethanol)
affichés ici

4. Cliquez sur « Fermer » pour terminer /

la sélection des constituants
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1. Double-cliguez sur un constituant pour ouvrir

‘  I’editeur de constituant

3. Cliquez sur une propriété
dépendante de la
température pour accéder a
la corrélation utilisée et
afficher le graphique

Pour plus de détails sur les
propriétés des constituants,
VOUS pouvez consulter

« Démarrer avec Simulis
Thermodynamics, cas 4 »

2. Toutes les propriétés du
constituant sont triées par
catégorie. Déployez les
différentes catégories pour en
consulter les détails
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1. Cliquez sur I'onglet

« Modeéle » pour accéder
a l’éditeur de modéles
thermodynamiques

=

L'onglet « Binaires » apparait automatiquement des
lors que le modele sélectionné nécessite des
parametres d’interaction binaire

2. Sélectionnez le profil
thermodynamique (Dans cet
exemple, sélectionnez

« NRTL »)
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1. Cliquez sur I'onglet « Binaires » pour
accéder alarecherche de binaires (si c’est
nécessaire pour le modéle choisi)

2. Chargement automatique si les binaires sont
disponibles dans la base de données Standard
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Pour les calculateurs déja dans la simulation, si des parameétres
sont manquants, si le chargement automatique est désactivé :
Importer des binaires

Possibilité d’importer des binaires depuis une base privée

/ Chargement
automatigue désactivé
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4. Sélectionnez les parameétres d’interaction binaire

2. Cliquez sur L :
‘ aimporter et cliguez sur « OK »

« Rechercher »

1

|:| 3. Les résultats de larecherche s’affichent dans
cette partie

1. Sélectionnez les serveurs de parameétres
d’interaction binaire dans lesquels vous souhaitez
effectuer larecherche
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Vous pouvez afficher les parametres sous
forme de grille ou de matrice

Vous pouvez compléter
ou remplacer les valeurs
de la base en cliquant
directement dans les
cases du tableau

Cliquez sur « OK »
pour valider vos
données et retourner a
I’environnement
principal (logiciel
ProSim, Excel, etc...)
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Afin d’accéder au service de calculs, ouvrez I’éditeur de calculator
thermodynamique, puis cliquez sur « Calculer »
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1. Vous pouvez choisir le type de calcul a effectuer (calcul de propriétés de mélange ou d’équilibres
entre phases). Sélectionnez « Equilibres ».

2. Sélectionnez la propriété /

a calculer

(dans cet exemple, « Flash a
température et pression
données »)
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1. Définissez les

conditions opératoires :

Pression : 1 bar

Température : 80°C

Composition du mélange :

* 50% mol en Ethanol

e “Auto” pour I'eau (afin
d’obtenir une
composition globale de
100%)

2. Cliquez sur « Calculer la
session courante »
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Les résultats sont affichés sous forme de tableau dans I'onglet « Résultats »

V

Pour plus de détails sur le
calcul des propriétés
thermodynamiques, vous
pouvez consulter
« Démarrer avec Simulis
Thermodynamics, cas 4 »
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Uniguement dans le cas de figure 2 : si vous utilisez Simulis Thermodynamics dans Excel

Les fonctionnalités du complément Excel de Simulis
Thermodynamics sont accessibles depuis la barre d’outils principale

l

1. Faites un clic droit sur
I’'objet Simulis Calculator

2. Sélectionnez « Edite le
systeme d’unités d’entrée »
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Le systéme d’unités par défaut est en « Pa » et « K » tandis que les données d’entrée de I’exemple
présenté dans ce document sont en « bar » et « °C ». Il est donc nécessaire d’adapter le systéme

d’unités afin d’éviter les calculs de conversion.

1. Al'aide du menu

déroulant, sélectionnez la

pression et remplacez
« Pa» par « bar »

2. Répétez I'opération

| pour latempérature
(remplacez « K » par
«°C »)

3. Cliquez sur « OK »

|:| pour valider

Les systémes
d'unités d’entrée et

I ==

de sortie sont

personnalisés
indépendamment
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Préparez votre feuille de calcul en fournissant les données d’entrée et en créant les tableaux
dans lesquels les résultats seront afficheés :

1. COMPOSITION : préparez le tableau correspondant a la composition du mélange
(dans cet exemple, 50% mol en Eau et 50% mol en Ethanol)

A

2. CONDITIONS OPERATOIRES : préparez le
tableau correspondant aux conditions opératoires

—— (dans cet exemple, fixez une température de 80°C
et une pression de 1 bar)

T

3. RESULTATS : préparez le tableau dans lequel
seront affichés les résultats :

_ = Taux de vaporisation : 1 cellule

Thermodynamics = Composition liquide (xI) : plage de 2 cellules

= Composition vapeur (yv) : plage de 2 cellules
= Constantes d’équilibre (ki) : plage de 2 cellules

Les cellules vides seront remplies en
utilisant les fonctions de Simulis

i ==
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Utilisez la fonction Simulis permettant d’afficher le nom des constituants dans la feuille Excel :

1. Sélectionnez la premiére cellule du tableau 2. C|iquez sur “fx” pour insérer une fonction

correspondant a la composition d’entrée

3. Sélectionnez la catégorie « Simulis Calculator »

Insérer une fonction ? >

Becherchez une fonction :

Tapez une bréve description de ce que vous vouldz faire, puis Rechercher
cliguez sur OK

Cu sélectionnez une catégorie 3§ Simulis Calculator =

Sélectionnez une fonction :

stCALChITL ~
stCALChIT
stCALCompoundCount

istCALCompoundDisplayName
stCALConvert
stCALCp
stCALCpCw

stCALCompoundDisplayMame{MomObjet; IndiceCompound)
Retourne le nom d'un constituant.

4. Sélectionnez la fonction
« sStCALCompoundDisplayName »

Aide sur cette fondion Annuler

5. Cliquez sur « OK » pour confirmer et accéder a la fenétre d’édition des arguments de la fonction
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1. Entrez le nom de I'objet Simulis
gue vous souhaitez utiliser (dans cet
exemple, « SimulisCalculatorl »)

2. Entrez I'indice correspondant
au numero du constituant dans la
liste de constituants importes
dans le calculator (dans cet
exemple, indiqguez « 1 »
correspondant au premier
constituant de la liste)

3. Cliquez sur « OK »
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2. Répétez I'opération pour le

second constituant (Ethanol).

Dans ce cas, lI'indice du
constituant est « 2 »

1. Le nom du premier constituant (Water) est maintenant
affiché dans le tableau

stCALCompoundDisplayMame

13
1

NomOhbjet | “SimulisCalculator!” “SimulisCalculatori”

[
1

IndiceCompound | 2 2

“ETHAMOL
Retourne le nom d'un constituant.

IndiceCompound Index de constituant.

Résultat = ETHAMOL

Aide sur cette fonction Annuler

Arguments de la fonction ? >

Plutot que de sélectionner « fx », vous pouvez directement entrer
« = stcal » dans une cellule, ce qui affichera la liste des fonctions

\ disponibles dans la catégorie Simulis Calculator. Utilisez la liste

- déroulante afin d’identifier la fonction que vous souhaitez utiliser, puis
double-cliguez dessus et ensuite sur « fx » afin d’ouvrir la fenétre

d’édition des arguments.
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Utilisez la fonction Simulis permettant d’afficher le systeme d’unités d’entrée pour la température et la
pression :

.

1. Sélectionnez la fonction « stCALGetUnitNamelnSystem »

2. Entrez le nom de I'objet Simulis (dans

Arguments de la fonction ? x . .
— cet exemple, « SimulisCalculatorl »)

stCAaLGetUnitMamelnSystem

“SimulisCalculator1” imulisCalculatori”

IDGrandeur ftemperature

NomObjet

3. Entrez I'indice du systeme, c-a-d « 1 »
pour le systéme d’unités d’entrée et « 2 »
pour le systéme d’unités de sortie (dans
cet exemple, entrez « 1 »)

IndiceSystem

Fournit le nom de I'unité par défaut d'une grandeur d'un systéme.

IDGrandeur ldentifiant de la grandewur.

4. Entrez I'identifiant de la grandeur
Resultat = (dans cet exemple, « temperature »)

Aide sur cette fonction I oK H%r |

5. Cliquez sur « OK »
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L’'unité utilisée en entrée pour la température est maintenant
affichée

Répétez I'opération afin d’afficher I'unité utilisée en

entrée pour la pression. Dans ce cas, lI'identifiant de la
|_|/ grandeur est « pressure »
A

A tz de la foncti ? > . . .
raumEnTs £ fa Tanaen Afin de pouvoir facilement adapter une

oesil s e EE y feuille Excel a différents types de

MomObjet | -5i i ’ 4+ = “SimulisCalculatort” . Z e .
omERIet | SimulisCaleulatont = mulistaloutator - calcul : il est recommandé d'indiquer
IndiceSystem |1 + =1 , 2
les arguments d’entrée dans les
IDGrandeur |“pressure’] * = “pressure’ . .
oar cellules de la feuille, et ensuite de
= “bar
Fournit e nom de 'unité par défaut d'une grandeur d'un systéme, sélectionner ces cellules depUIS la
IDGrandeur |dentifiant de la grandeur. fenétre d’'édition des arguments. AinSi,

les résultats seront automatiquement
mis a jour si I'on modifie les données
des cellules.

Résultat = bar

Aide sur cette foncion Annuler
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Afin de connaitre les identifiants des
grandeurs, cliquez sur « Aide sur les
identifiants Simulis », disponible dans
I'onglet « Aide » du menu « Simulis »

Noms des

grandeurs \

Identifiants des

/ grandeurs
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Utilisez la fonction Simulis permettant d’effectuer un flash liquide — vapeur a température et pression
données

1. Copiez et collez dans le tableau
les fonctions utilisées
précédemment, permettant
d’afficher les noms des constituants

/J

2. Sélectionnez I’ensemble des cellules ou les résultats seront affichés (dans cet exemple, cela
correspond au taux de vaporisation, a la composition liquide, a la composition vapeur et aux
constantes d’équilibre)

3. Entrez le nom de la fonction : « stCALFlashTP » afin d’accéder a la fenétre d’édition des arguments

De nombreuses fonctions Simulis renvoient plusieurs résultats (correspondant a un vecteur).
! Dans ce cas, il est nécessaire de sélectionner une plage de cellule dans Excel, de dimension
équivalente au nombre de résultats devant étre affichés.
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stCaLFlashTP

= {0.44470014712490240.59995515436
Flash liquide-vapeur & température et pression données,

TypeComposition Type de composition du mélange (0 = molaire, 1 = massique).

Résultat = 0444200147

Argyments de la fonction ? >

NomObjet |“SimulisCalculatort” |4 | = “SimulisCalculator1® ~
Température=|[}3 EI = 80
Pressioml[}g EI =1
Composition;IDs:Ds [+] = @505
TypeCompaosition |{: EI =0 W

Aide sur cette fonction QK | | Annuler

1. Entrez le nom de I’'objet Simulis
(dans cet exemple, « SimulisCalculatorl »)

2. Sélectionnez la cellule contenant la
température d’entrée

3. Sélectionnez la cellule contenant la
pression d’entrée

4. Sélectionnez la plage de cellules
contenant la composition d’entrée

5. Sélectionnez le type de composition
(« 0 » pour molaire, « 1 » pour
massique)
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Arguments de la fonction

stCALFlashTP

Init |

TauxVaplnit |

[£]
[#]
FractionsLiginit | EI
[£]
[#]

FractionsVaplnit |

TypeRésultats | 0

Flash liquide-vapeur & température et pression données,

6. Utilisez le menu déroulant pour
acceder aux autres arguments de la
fonction

7.Vous avez la possibilité de fournir des
valeurs d’initialisation. Ce n’est pas
nécessaire dans cet exemple

8. Une fois que les arguments sont
renseignes, appuyez simultanément
sur « CTRL + MAJ + ENTREE » afin

{0.44420071471 2490240, 59995515438

TypeRésultats Type de résultats (0 = molaire, 1 = massique).

Résultat = 0.444200147

Aide sur cette fonction

QK

|| Annuler |

d’afficher le vecteur de résultats (si
vous appuyez sur « OK », seul le
premier résultat du vecteur est affiché)
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Les résultats du flash liquide — vapeur sont affichés dans la feuille de calcul

\4

Si vous changez les conditions opératoires (composition, pression, température), les résultats
2 sont automatiqguement mis a jour.
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Afin de connaitre les arguments a
fournir et les résultats renvoyés par
une fonction, accédez a |I'aide en
cliguant sur « Aide sur Simulis
Thermodynamics », dans I'onglet

« Aide » du menu « Simulis »

Données d’entrée

Pour chaque fonction

/

Résultats

\
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