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Introduction

Dans le cas d’un réacteur diphasique simulé avec BatchReactor®, les phases gaz et
liquide sont, par défaut, considérées a I'equilibre thermodynamique. Cette hypothése
est vraie a condition que la cinétique de transfert de matiere soit suffisamment rapide.
Cependant, dans certaines applications (réactions hétérogenes, bioréacteurs...), il est
nécessaire d’affiner la simulation en tenant compte de la résistance au transfert de
matiere. Cela permet ainsi d’analyser I'influence des équipements (type d’agitateur, de
cuve...) et des conditions opératoires (débit d’alimentation gaz, vitesse de rotation...)
sur la cinétique de transfert de matiere.

Ce document présente [utilisation du modele de transfert de matiere dans
BatchReactor®.

Les étapes sont les suivantes :

% Etape 1: sélection des constituants

#N Etape 2 : configuration de la topologie du réacteur et du modele de transfert
8 Etape 3 : description du mode opératoire

8 Etape 4 : simulation de différentes configurations

Avant de lire ce document, il est recommandé de consulter « Démarrer avec BatchReactor - Cas 1 »
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Description du modele

Ce tutoriel s'appuie sur I'exemple d’'un réacteur alimenté par un flux d’oxygene qui crée une
phase dispersée au sein de la phase liquide. Lobjectif est d’utiliser le modele de transfert afin
d’analyser l'influence de la cinétique de transfert sur les compositions des différentes phases.

» Soutirage vapeur

VN

Ciel gazeux
Phase Gaz dispersé
liquide -l
transfert e— .\
) \ Conditions

opératoires : Tet P

Alimentations
gaz

Le flux de transfert de matiere de I'oxygene correspond au débit molaire d’oxygéne absorbé (ou
strippé) en phase liquide.
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Description du modele

Le modele de transfert est fondé sur la théorie du double film : il existe de part et d’autre de
I'interface gaz - liquide, un film au niveau duquel le transfert de matiere est régi par la diffusion.
En émettant I'hypothese que la résistance au transfert est localisée dans la phase liquide, la
phase gaz est considérée a I'équilibre thermodynamique avec le film liquide, et le flux de transfert
de matiere est calculé a partir de la connaissance des coefficients de transfert de matiere (k,a) en
phase liquide.

Flux de transfert Avec :

- Cs, C,: concentration
gaz, liquide (mol/L)

- Csi» C,; : concentration
gaz, liquide a l'interface

(mol/L)
¢
- 6, : épaisseur du film
liquide (m)
Phase gaz Film liquide Phase liquide

&,
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Description du modeéle

Le flux de transfert de chaque constituant est obtenu a partir de la relation suivante :

@ =kpa (C,; —Cp)

Avec :
[0y Flux de transfert de matiére (mol/(L.h))
kia Coefficient volumique de transfert de matiere en phase liquide (h)

Les trois configurations suivantes seront simulées :
#  Configuration 1 : sans résistance au transfert (k,a infiniment grand)
#8  Configuration 2 : avec résistance au transfert et k,a prédit par le logiciel

#*  Configuration 3 : avec résistance au transfert et k.« obtenu a partir de données
expérimentales
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1 - Cliquez sur le bouton « Modifier la thermodynamique et les constituants » afin

d’accéder a « I’Editeur de calculators »

@ Editeur de calculators

CALCULATORS
EDITION
4 Ajouter un nouveau caleulator

Editer ce calculatar..,

Editer les réactions de ce calculator.,

Cloner ce calculator
Supprimer la sélection

Défaut

FICHIER

i‘ Cuvrir...

|5 Enregistrer sous...

MODIFICATIONS

ORDRE
4+
+

Cette fenétre permet de gérer une liste de calculators,

aut Mom

[Mew calculator]

~ 2 - Cliquez sur « Editer ce calculator »

Commentaires :
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1 - Importez les constituants suivants : eau, oxygene et azote

@ Editeur de calculator thermodynamigque

CALCULATOR
L L e —
i‘ Chuvrir...

|5 Enregistrer sous...

Importer un package...

Construire un package...

Calculer

Générer un fichier PSF

‘ ‘..., &)

i E

1 4o B

Diagrammes
esidu...

Générer un fichier PVT
-
'*d

MODIFICATIONS

CONFIGURATION

MNom

[Mew calculator]

Commentai

Type de calculator

M Montrer le mode expert

) ==

Cette fenétre permet de spécifier le contexte de votre calculator thermodynamique.

(GO NNV VIODELE | BINAIRES | PARAMETRES

WATER T732-18-5
CXYGEN 7782447
MITROGEN Ti27-37-9

Commentaires :

Le= CAS Registry Numbers @ sont Iz propriété intellectuslle de American Chemicsl Sodiety et sont utilisés par
Progim 54 avec lautorisation expresse d ACS. Les TAS Registry Mumbers @ n'ont pas £t vérfids par ACS et
pewvent Stre inexacts.

- O X

CONSTITUANTS
FICHER ————
‘ﬁ‘ Curir...

|E Enregistrer sous...

|E Publier...

Fy WoE ————————————————
FDITFR ———————————————————— &

ﬂ Importer/Charger des constituants...

Créer un nouveau constituant

Supprimer tous les constituants

% Mettre 3 jour les constituants

réer un pseudo-constituant...
Propriétés dépendantes de T...
Editeur tableau

omparer a I'original

Comparer les constituants

|| Annuler |

« Démarrer avec Simulis Thermodynamics - Cas 1 »

2 - Cliquez ici afin de
modifier les propriétés

Pour plus d’information sur la sélection et I'édition des constituants, consultez
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1 - La loi de Henry est utilisée afin de calculer la solubilité de I'oxygéne et de I'azote dans I'eau. Cela nécessite
de modifier la propriété « Type de calcul liquide - vapeur » dans la catégorie « Changement de phase »

e Editeur de constituant —

CONSTITUANTS Cette fenétre vous aide a visualiser les propriétés des constituants.

Compléte

Propriétés WATER OXYGEN NITROGEN
-] 1dentification
g lI_:] Modéles de contribution de groupes

Créer une vue
- ALomigue

] Température normale de fusion 0*C -218.789°C -210.001 *C

D Température normale d'ébullition 100 *C -182.962 *C -195.806 *C

MODIFICATIONS ——— D Enthalpie de fusion 1434,4502868068... 106.118546845124 cal/... 172.08413001912 cal/mol
" 4 D Température du point triple 0.0100000000000... -218.789 *C -210.001 *C

D Pression du point triple 0.0060373056954... 0.00148038490007402 ... 0.123562792%92845 atm

D Etat physique & 25°C Liquide Supercritique Supercritique

D Etat physique en solution aqueuse & 25°C <inconnus <inconnus <inconnus

D Coefficient de diffusion

D Enthalpie de vapaorisation

% |

SYSTEMES D'UNITES

:pp Pour les propriétés

D]

2 - Pour l'oxygene et
I'azote, sélectionnez
« Constante de Henry »

D Coefficient de partition Octanaol-Eau <inconnu= <inconnuz <inconnu=

[\ Caefici S~ ) «@20°Q)

D Type de calcul Liquide-Vapeur i <inconnus I Constante de Henry Constante de Henry ::
Facteur acentrique 0.344861 0.0221798 0.0377215

D Facteur acentrique modifié 0.7023 0.021 0.04

D Température critique 373.946°C -118.57 *C -146.95*C

D Pression critique 217.75474956822... 49.77054034043885 atm  33.5533910683444 atm

D Volume critique 559472 em3/mal  73.4 cm3/maol 89.21 cm3/mol

D Facteur de compressibilité critique 0.229 0.288 0.289

D Densité critique 0.0178739954814.., 0.0136239782016349 ... 0.0112095056608004 mol...
D Chaleur de sublimation au point triple 12141.491395793...

D Température de transition vitreuse

- lI_j Combustion, sécurité, toxicité
[}"le Phase condensée

-] Therma-rhiminue
Les CAS Registry Numbers @ sont 1z proprigté intellectuelle de American Chemical Society et sont utiisés par ProSim SA svec [ sutorization expresse \ 4

=]

S ALS Les CAS Registry Mumbers @ nont pas &té vérifiés par ACS et peuvent étre inexacts. I Ok

Il Annuler |

3 - Cliquez sur « OK »
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\

e Editeur de calculator thermedynamigde

CALCULATOR
FICHIER
‘i‘ Cuwrir...
|$ Enregistrer sous..,
GE ——— A
Ouwrir le gestionnaire de package...
Importer un package...

Construire un package...

Calculer

Générer un fichier PSF

< 08

N

Diagrammes

-
™

Résidu...
Générer un fichier PVT

| Courant...

% |

o

MODIFICATIONS
WY Défaire
N

CONFIGURATION

Mom

[Mew calculator]

Commentaires

Type de calculator

ette fenétre permet de spécifier le contexte de votre calculator thermodynamique.

CRNSTITUANTS JiGeIviS0g BINAIRES | PARAMETRES

Nom |L0i de Henry multisolvants

Catégorie |Tous les profils

~]

Profil Loi de Henry multisolvants b

Type d'approche

|A partir des coefficients d'activité

Equation d'état

Fonction alpha

Régles de mélange

Modéle des coefficients d'activité |NRTL Prosim

Fugacité liquide pur état standard |L0i de Henry multisolvants - MR1

Volume molaire liquide

MODELE THERMODYNAMIQUE

CONFIGURATION

tant thermodynamigue

Aide thermodynamigue

-Avancé

M Modéle eau-hydrocarbures

sol

Propriétés de transport

M Frise en compte de la démixtion

Calcul enthalpigue

Modéle thermodynamique utiIisateur|Aucun

|PR Généralisée ~|
[Peng-Robinson (7€) -
|standard ~|

~]

~]
[Mélange idéal -~
[Méthodes dassigues ~ | [@=]
H*=0, gaz parfait, 25°C, 1 atm ~ |

v

Index du modéle |1 -

Commentaires :

2 - Cliguez sur ce
bouton afin d’accéder
aux parametres de la
loi de Henry

OK || Annuler
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1 - Cliquez sur « Importer des binaires » B ILEETIEES

2 - Cliquez sur « Rechercher »

e Recherche de binaires

stry Number & [E Base de do

1| standard |WATER |NITROGEN 101 350 600

— *
BINAIRES Cette fenétre permet de sélectionner les binaires & prendre en compte lors des calculs thermodynamigques,
Résultats de recherche  Binaires actualisés (9 Validation
: 0 3 a 3 3 p
Constituant Standard WATER OXYGEN 101 273 617 13
|14

Constituant

[Tout afficher) -

. les résultats
RECHERCHER DANS ————

W Tous les serveurs

4 - Cliquez sur « OK »

{]

0 Rehercher 3 - Cochez cette case pour sélectionner tous

»

I Ok I Annuler
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1 - Les parametres de la loi de Henry sont affichés ici (affichage : grille)

/

@ Editeur de binaires

BINAIRES
ACTIONS

&3 Importer des binaires...

Tout effacer...

Enregistrer les binaires...

FMODIFICATICHNS
= Défaire
N

CFTIOMNS

Unité

B les paramétres seront ignorés

/

Affichage : (® Grille

Cette fenétre permet

Ces paramatres sant utilisés &

i) Matrice

aisir les binaires a prendre en compte lors des calculs thermodynamigues.

lieu et place de ceux définis dans I'onglet “Binaires™ du calculatar,

Constituant Constituant ldCarrelation | Thin (K} Thax (K} B
OXYGEM -6
MITROGEM 101 350 B00 141,2677 -69
MITROGEM 0 0 0 0 0
4] | »
| Mon fourni | | Fournis | | Importés |

Commentaires :

2 - Cliquez sur « OK »

QK

Annuler
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La configuration du « Calculator thermodynamique » est terminée. Cliquez sur « OK » et retournez
a 'interface principale

PN Editeur de calculator thermadynamique - O *
CALCULATOR Cette fenétre permet de spécifier le contexte de votre calculator thermodynamique.
CONSTITUANTS w BINAIRES | PARAMETRES
Enregistrer sous... - - MODELE THERMODYNAMIQUE
Nom |L0| de Henry multisolvants |
CONFIGURATION
E _ Catégorie |Tous les profils - |
Quvrir le gestionnaire de package...
Profil |Loi de Henry multisolvants v|
Importer un package... ant thermodynamique
Construire un package... Type d'approche |A partir des coefficients d'activité - | l:‘ Aide thermodynamique
Equation d'état |PR Généralisée o | l:‘ o
Fonction alpha |Peng-Robinson 76) - | l:‘ -Avancé
culer Régles de mélange |Standard - | M Modéle eau-hydrocarbures
J Générer unfichier P Modéle des coefficients d'activité |NRTL ProSim - so» EEEEEHN
ﬁ Diagrammes I - A " ==
Fugacité liquide pur état standard |L0| de Henry multisolvants - MR1 v| ko 3 Sol B _
g ...
J Volume molaire liquide |Mélangeidéa| v| l:‘
- Générer un fichier PVT _
— Propriétés de transport |Méthodes classiques - || : ” | M Frise en compte de la démixtion
fi Courant...
= Calcul enthalpique |H"=O, gaz parfait, 25°C, 1 atm - | l:‘
Modéle thermodynamique utiIisateur|Aucun v| l:‘
Index du modéle l:l

‘i Défaire Commentaires :
% |

CONFIGURATION

Mom

[Mew calculator]

Commentaires

Type de calculator

I OK I| Annuler |

Pour plus d’information sur la configuration du profil thermodynamique,
consultez « Démarrer avec Simulis Thermodynamics - Cas 1 »

1 ==
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Etape 2 : configuration de la tqp_q

réacteur et du modéle de trans-A

De retour a l'interface principale, renseignez la topologie de réacteur au niveau de l'onglet « Procédé »

Procédé

Procédé x|
Mode de calcul
O Monophasigue liguide
(®) Diphazigue liguide-vapeur
O Monophasigue vapeur

Type de réacteur diphasigue
() Ouwert

(®) Fermé

Avec modéle de transfert
[ ] Présence d'un soutirage liguide
[ ] Présence d'un condenseur

Présence d'un décanteur
La géométrie de la cuve est connue

|Tu-risphéri|:|ue w |

Prézence d'un agitateur

| Hélice 4 4 pales inclinées " |

[ ] chaleur dissipée incluse
[ ] Présence d'un échangeur externe
[ ] Présence d'un serpentin
[ ] Présence d'un échangeur par la paroi

Présence d'un inducteur

Double enveloppe: w

1-

L]

(L]

(L]

L]

(L]

i ==

Cochez les éléments suivants dans le panneau de controle :
Mode de calcul : diphasique liquide - vapeur

Type de réacteur diphasique : fermé

Avec modele de transfert

La géométrie de la cuve est de type « Torisphérique »

Présence d’un agitateur de type « Hélice a 4 pales inclinées »

Une fois le modéele de transfert configuré, il suffira de
cocher/décocher 'option « Avec modele de transfert » pour basculer
entre le modele de transfert et le modéele déquilibre
thermodynamique (modele par défaut)
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Etape 2 : configuration de la topologie du

réeacteur et du modele de transfert

De retour a l'interface principale, renseignez la topologie de réacteur au niveau de l'onglet « Procédé »

/

2 - Double-cliquez sur le réacteur
afin de renseigner les conditions
initiales et les parametres globaux
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R P

Etape 2 : configuration de la topologie dt

Ei-

réacteur et du modéle de transfert

Dans la fenétre de configuration du réacteur, renseignez les éléments suivants :

"N Reacteur - O X
Nom : BatchReactor| |
Paramétres Notes Paramétres avancés /&%, Validation
Alimentations
Température [TR] # Productions vapeur
Température donnée | |22 T |'| i i
- £ =N
L Ciel
Winimum |G °C |v| = _ Pression [PR]
Maximum [100 C [+ Pression donnée v |[1atm [+]
Agitateur olume giobal du réacteur [GVR] (300 L [+]
Alarmes [VR]
o Minimum (0,1 L -
Transfert de matiere )
Maximum (1000 L
Charge initiale
| Géométrie du bas de cuve | » Productions liguide
oK I | Annuler

Restaurer | |Technnlngie

1 - Les conditions initiales :

T =22°C
 P=1atm
v V=800L

2 - Les alarmes :

% En température
Minimum : 0°C
Maximum : 100°C

N En volume
Minimum : 0,1 L
Maximum : 800 L
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Etape 2 : configuration de la topologie du

reacteur et du modele de transfert

Dans la fenétre de configuration du réacteur, renseignez les éléments suivants :

3 - La charge initiale :

#8 478 L d’eau pure | Charge intiale #8 Un ciel gazeux composé d’air Ciel
L] Charge initiale — O * N Ciel X
Spécification de la charge initiale Type de ciel N2 [079 | %
. : o . a7s
|frﬂvm:|ns : v| |Hulﬂl'e w 02 |ﬂ.21 |% | |
= DAZNE “ariable d'ajust t
@ . | g = T rial ‘ajustemen
Constituant Fraction O Autre Fression
Constituant "Pressurizsant
WATER 1 () Aucun Température | Po— |
OXYGEN 0 -
i ? [ o< ]| amuer |
B
5
3
@
<
|1,nmm P
<
Charge totale volumique | [478L <] <
.é
o
-
| Restaurer | [0 ]| annver | 5
©




Etape 2 : configuration de la topol

Dans la fenétre de configuration du réacteur, renseignez les éléments suivants :

4 - Le modeéle de transfert de matiere

PN Transfert de matigre - O X
Coefficients volumigues de transfert de matiére
B-b| 9
Constituant Modéle Waleur
WATER Pas de résistance
OXYGEM Pas de résistance
NITROGEN Pas de résistance
Propriétés de la phase gaz
Phase gaz considérée pour le transfert de matigre
() Ciel gazeux
(@) Gaz dispersé
% volumigue Calculé v| |Ga.netal. V|
Calcul de la puissance dizzipée en milieu agré
Facteur de correction |CE|CIJlé e | | Bruijn et al. o |
[ o

N ==

}

' Transfert de matiére ‘

Configuration des /c; a (détaillée dans I'étape 4 du document)

Phase gaz considérée pour le transfert de matiere :

N  Cochez « Gaz dispersé »

#n  Sélectionnez l'option « Calculé » et la corrélation par
défaut pour le calcul du % volumique du gaz dispersé

Calcul de la puissance dissipée en milieu aéré
#n  Sélectionnez l'option « Calculé » et la corrélation par
défaut

Appuyez sur « F1 » afin d’accéder a l'aide en ligne comprenant les
détails techniques et pratiques liés a la configuration de ce modele
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Etape 2 : configuration de la topologie du

reacteur et du modele de transfert

Dans la fenétre de configuration du réacteur, renseignez les éléments suivants :

5 - Les caractéristiques géométriques des équipements :

. ’ H
8 Le bas de cuve Géométrie du bas de cuve #n agitateur Agtateur
"N Géométrie du bas de cuve x N Agitateur x
[] La géométrie de la cuve est connue [ Présence d'un agitateur [] chaleur dissipée incluse
Image Type de géométrie de fond de cuve Image: Paramétres
| Teriphérique v| i |Héioea4 pales inclinées v|
! I
' i Diamétre du mobile d'agitation [o5m [~
1 .
- Paramétres I Hauteur du mobile d'agitation [0.015m |
: Nombre de chicanes |D | : Distance ruban-cuve |IJ m | |
Diamétre de la cuve (D) |1,165m |v| | Largeur du ruban |IJ m | |
Hauteur du fond de la cuve (H) |D m | | Nombre de puissance |1.3 |
Rayon de courbure n*1 (A1) |1.2 m |‘| Constante énergétique en laminaire |55 |
Rayon de courbure n*2 (R2) |D.12 m |'| Pas de Ihélice / Diamétre de l'agitateur |'1 |
Hauteur des pales / Diamétre de cuve |U.055'55'555'55555'55? |
Nombre dagitateurs |1 |
- Distance entre 2 agitateurs |IJ m | |
|
! Coeficients "utiissteur” (mmergé) | Coefficients "utiisateur” (paro) |
|
| T
: i Vitesse de rotation par défaut |g|} trimin |v|
Restaurer | | Technologie [ o ] annuer | | Restaurer | | Technoiogie [ o ]| annuer |
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De retour a l'interface principale, renseignez le mode opératoire au niveau de l'onglet « Scénario »

Le mode opératoire est constitué de deux étapes
isothermes :

une étape avec une alimentation en azote permettant de
stripper l'oxygéne initialement présent en phase liquide.

une étape avec une alimentation en oxygene permettant
d’analyser I'absorption de l'oxygéne en phase liquide.

1 - Ajoutez deux étapes isothermes et
connectez-les

O outrunecpe -

™7 Flux thermique constant

g Flux thermique variable

E TR fix€e sans dispositif thermique

[T1 TR fixée avec dispositif thermigue

5 T) fixée avec dispositif thermique

-

el = Il
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Etape 3 : description du mode operatoire '

De retour a l'interface principale, renseignez le mode opératoire au niveau de l'onglet « Scénario »

2 - Renseignez les paramétres opératoires de la 1° étape

"N Alimentation - O X
#* Nom de I'étape : Inertage N, Nom:  [Aimenttor

Paramétres  Notes (3 Validation
2 Alimentation : [] Alimentatien ouverte

Spécification de la température

Température donnée v [z -

Spécification de la pression

Pression donnée v [ram -

#n flux d’azote pur

_ o
N T=22°C > Spécification inttiale de débit  variation du débit
Fractions v| | Molaire >
o~ P=1atm 5-D/8 =
Constituant Fraction
WATER 0
. XY GEN 0
8 Débit = 354 |/h NITROGEN 1
B
c
[]
8
12}
)
|1,mcm 3
Débit total volumique v | [3541m - P
.%
Calculateur thermodynamigue |Calu.lm.rnardéfau v| E
N
o
N
o ][ somer | )




De retour a l'interface principale, renseignez le mode opératoire au niveau de l'onglet « Scénario »

3 - Renseignez les paramétres opératoires de la 2¢™e étape

#* Nom de |'étape : Alimentation O,

8 Alimentation :

¢

~

flux d’oxygeéne pur

v

’T=22°C
* P=1atm

** Débit =354 1/h

"N Alimentation —

Nom : |Alimentaﬂun|

Paramétres Notes (I Validation

[#] Alimentatien ouverte

Spécification de la température

|Terrpérah.|re donnée w | 22°C -

Spécification de la pression

| Pression donnée ~ | I‘latm_l:l

Spécification initiale de débit  Variation du débit

Fractions v| |M4:|Ia'le e
B E =
Constituant Fraction
WATER ]
OX'GEN 1
NITROGEN ]
|1,mcm
Débit total volumique v| T

Calculateur thermodynamigque | Calculateur par défaut

v]

=

|| Annuler |
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De retour a l'interface principale, renseignez le mode opératoire au niveau de l'onglet « Scénario »

4 - Renseignez les événements de fin d’étape

#8  Pour chaque étape, I'événement de fin
correspond a une durée d’étape de 1h

v

Evenement

Information

Nom | Evénement

Faramétres  potes 0 Validation

Type d'événement

(") Temps écoulé depuis le début de la simulation
(®) Temps écoulé depuis le début de 'étape
() Température dans le réacteur

(") Fraction dans le réacteur

() Concentration dans le réacteur

(") Charge partielle
() Charge totale
() Pression dans le réacteur

Paramétre(s) de révénement

Temps d'étape

1h

|T|

OK | | Annuler
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De retour a l'interface principale, configurez le systeme d’unités afin qu’il soit cohérent avec les données

expérimentales

5 - Modifiez les unités du rapport

 Temps:h

" Température : °C

N Pression : atm

#8 Concentration massique : mg/L

#n ... N’hésitez pas a personnaliser le systeme d’unités !

6 - Modifiez les parametres du rapport

8 |mpression des compositions et débits : massique
#8 Intervalle de temps pour I'impression : 60s
#8 Génération du rapport Word®

=N

PN Paramétres du rapport

Impression des compositions
Impression des débits
Intervalle de temps pour limpression
Variables suivies
[ Fractions
[+] concentrations

[+] Volume et débits
@ Flux thermigue et température

[] calcul dextrapolation
Type de facteur dextrapolation

Facteur d'extrapolation

IE Génération du rapport (.duc:x]l

>
| Massigue ~ |
| Maz=igue ~ |
leos =]
Volumigue “
|2

[+] Génération des fichiers constituants et réactions
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Etape 4 : Simulation de differentes

configurations

Les trois configurations suivantes peuvent maintenant étre simulées :
#8  Configuration 1 : sans résistance au transfert (k,a infiniment grand)
#8  Configuration 2 : avec résistance au transfert et k,a prédit par le logiciel

#*  Configuration 3 : avec résistance au transfert et k,a obtenu a partir de données
expérimentales
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Etape 4 : Simulation de dlfferentes

configurations

Configuration 1 : sans résistance au transfert (k,a infiniment grand)

1 - Cliquez sur le bouton « Transfert de matiére » PN Transfert de matiere - HoX

dans l'onglet « Procédé » Transfert de matiére =>

Coefficients volumigues de transfert de matiére

-B| @
Constituant Modéle Valeur
WATER Pas de résistance
P (| OHGEN Pas de résistance
WITROGEN Paz de résistance

2 - Sélectionnez l'option « Pas de résistance »

pour I'ensemble des constituants
Proprietés de la phase gaz

Phase gaz considérée pour le transfert de matigre

() Ciel gazeux
(®) Gaz dispersé
% volumigue Calcule V| |Gavuetal. V|
3 - Enregistrez le fichier, puis lancez la simulation | Paramétes |
m Calcul de la puiszance dizsipée en milieu aéré
Facteur de correction ‘Calculé V| |Bru';1etal. v|

| Paramétres |

o ]| amuer
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Etape 4 : Simulation de différentes

configurations

Configuration 1 : sans résistance au transfert (k,« infiniment grand)

4 - Une fois la simulation terminée, ouvrez le rapport Word® et accédez au profil des
concentrations massiques en phase liquide

Concentrations massiques

50
45
40
35
30
25
20
15

10
5
0

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 14 1.6 1.8 2

Inertage N2 Alimentation 02

Concentration (mg/l)

Temps (h)

5 - Vous pouvez ajuster I'échelle des axes afin de correctement visualiser les profils de
concentration de I'azote et de 'oxygene
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Etape 4 : Simulation de dlfferentes.. |

configurations

Configuration 1 : sans résistance au transfert (k,« infiniment grand)

6 - Enfin, analysez les résultats...

Concentrations massiques

vl
o

45 i Inertage N2 i Alimentation 02
" | ! < — — — | Concentration de saturation de
ig - i i I'oxygeéne dans l'eau : 42 mg/L
= 30 : i (pour Pg, =1 atm et T =22°C)
o | 1
=25 | !
€ 20 ! :
(O] | 1
S 15 ! :
o ! 1
“ 10 : !
5 i !
0 ' '
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2
A Temps (h) ?
I I
: e OXYGEN == NITROGEN :
I I
I I
Temps nécessaire pour stripper Temps nécessaire pour
I'ensemble de 'oxygene présent atteindre la saturation de

en phase liquide I'oxygene en phase liquide
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Etape 4 : Simulation de dlfferentes

configurations

Configuration 2 : avec résistance au transfert et i, a prédit par le logiciel

1 - Cliquez sur le bouton « Transfert de matiére » PN Transfert de matiere - HoX

dans l'onglet « Procédé »

Coefficients volumigues de transfert de matiére

Transfert de matiére |:>
B @
Constituant Modéle Valeur
WATER Pas de résistance
P (| OXWGEM Calculg Widdlzton
MITROGEN Pas de résistance
2 - Sélectionnez l'option « Calculé » pour S

I'oxygene (en gardant la corrélation de
Middleton proposée par défaut)

Proprietés de la phase gaz

Phase gaz considérée pour le transfert de matigre

() Ciel gazeux
(®) Gaz dispersé
% volumigue Calcule V| |Gauetal. V|
3 - Enregistrez le fichier, puis lancez la simulation | Paramétes |
ﬁ Calcul de la puiszance dizsipée en milisu aéré
Facteur de correction ‘Calculé V| |Bru';1etal. v|

| Paramétres |

o] e
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Etape 4 : Simulation de dlfferen

configurations

Configuration 2 : avec résistance au transfert et i, a prédit par le logiciel

4 - Pour ces conditions opératoires, le k,a de I'oxygene est prédit a une valeur de 6,8 h™.

5 - Analysez I'impact de la résistance au transfert de matiere sur les résultats...

Concentrations massiques

(%2
o

Inertage N2 | Alimentation 02 i . .

5 ! : <« _ _ | Concentration de saturation de
=% ! i I'oxygéne dans I'eau : 42 mg/L
a0 35 ! 1 °
E ! : (pour Py, =1 atm et T =22°C)
§ > l |
525 i :
€ 20 | i
Q 1 :

g 15 ! !
o ] 1
“ 10 ! l
5 i !
0 : I
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 18 2
A
: Temps (h) :
: == OXYGEN = NITROGEN :
I I
I I
Temps nécessaire pour stripper Temps nécessaire pour
I'ensemble de 'oxygene présent atteindre la saturation de

en phase liquide I'oxygéne en phase liquide
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R

Etape 4 : Simulation de dlfferent %

configurations e &:%

Configuration 3 : avec résistance au transfert et i, « obtenu a partir de données expérimentales

Le profil de concentration de I'oxygene absorbé en phase liquide a été mesuré par [SAR02] :

Temps (h) C.(0,) (mg/L)
1,01 1,5
1,04 9,6
1,07 15,4
1,11 22,6
1,14 26,9
1,18 30,3
1,22 33,3
1,25 35,2
1,29 37
1,34 38,7
1,40 40,0
1,45 40,6
1,50 41,2

- Une analyse de sensibilité sur le k;, a de I'oxygéne a été effectuée. Une valeur de 7,6 h'' a été
retenue (en comparaison de 6,8 h™! prédit par le modéle)

[SARO2] : SARDEING R., « Hydrodynamique induite par un oxygénateur de surface : influence du design des agitateurs sur la qualité de dispersion », these
INPT (2002)
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Etape 4 : Simulation de dlfferentes

configurations

Configuration 3 : avec résistance au transfert et i, a« obtenu a partir de données expérimentales

1 - Cliquez sur le bouton « Transfert de matiére » @ Tansfert de matiére - boox

dans I'onglet « Procédé » 1. <tert de maticre =>

Coefficients volumigues de transfert de matiére

2-B| 9
Constituant Modéle Waleur
WATER Pas de rézistance

»i (| OXYGEN Fourni 7.5 1/h
NITROGEN Pas de rézistance

2 - Sélectionnez l'option « Fourni » pour

I'oxygene et renseignez un k;a de 7,6 h? »
Proprietes de la phase gaz

Phaze gaz considérée pour le tranzfert de matiére

() Ciel gazeux
(®) Gaz dizpersé
% volumigue Calculé v| |Ganetal. v|
3 - Enregistrez le fichier, puis lancez la simulation | Paamétres |
N Calcul de la puissance dissipée en milieu agré
Facteur de correction ‘Cak:ule V| |EFrui1E:taI. v|

| Paramétres |

[ ]| e
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Etape 4 : Simulation de differentes

configurations

Configuration 3 : avec résistance au transfert et i, « obtenu a partir de données expérimentales

4 - Comparez les résultats théoriques (courbe orange) avec les données expérimentales (points bleus)...

Concentrations massiques

(9]
o

Inertage N2 Alimentation 02

N
[

w &
[65] o

w
o

N
o

Concentration (mg/l)
N
[9,]

[N
5]
L

[y
o

]

o

Temps (h)

¢ OXYGEN (EXP) ~==———OXYGEN = NITROGEN
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Etape 4 : Simulation de differentes

configurations

Pour aller plus loin...

#*  Comparaison des profils obtenus lors de I'étape d’absorption de I'Oxygene, pour les

3 configurations :
Concentrations massiques

50

»
w

w B
wv o

w
o

N
o

Concentration (mg/l)
N
(92

[y
;]

10

1 1.1 1.2 1.3 1.4 15 1.6 1.7 1.8 1.9 2
Temps (h)
——Configuratlon1  —— Configuration 2 Configuration 3
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Etape 4 : Simulation de differentes

configurations

Pour aller plus loin...

#  Analysez les autres profils
* Profils de composition du gaz et du film liquide

Coefficients de transfert

Flux de transfert

Quantités de chaleur

#*  Ajoutez des réactions d’oxydation par I'oxygene et analysez l'influence de la résistance au
transfert sur le rendement des réactions

#*  Analysez l'influence des parametres géométriques et des conditions opératoires sur la
cinétique de transfert de matiere
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