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1. MODELISATION DU PROCEDE

1.1. Présentation du procédé

La figure suivante présente un schéma de réacteur de fusion deutérium — tritium (réacteur DT) [HOS21]. L’'un des
aspects technologiques est le retraitement de la purge en hélium et tritium du ciel gazeux du tore de plasma afin de

récupérer le tritium gazeux et le réinjecter comme combustible dans le ciel gazeux.

Ciel gazeux
d'alimentation

Récupération
du tritium g

Purge du ciel gazeux
en hélium + tritium

Appoint en
deutérium

1 1 Sortie du
plasma

e Hélium vers la torche

Alimentation
en tritium

Pour I'utiliser comme combustible, le tritium généré dans le ciel gazeux doit étre extrait des matériaux du
surgénérateur et transféré dans le gaz de balayage. 4 méthodes existent pour récupérer le tritium a partir de I'hélium

de balayage :

v" Adsorption aprés oxydation : le gaz de balayage est introduit dans un lit catalytique pour transformer le tritium
gazeux en vapeur d’eau tritiée. Cette vapeur est ensuite piégée par un lit adsorbant poreux.

v' Fixation par échange isotopique : le gaz de balayage est introduit dans un lit garni d’un catalyseur a base de
métal précieux sur un substrat poreux hydrophile, tel que I'alumine activée, les tamis moléculaires, le gel de
silice, etc. Une réaction d’échange isotopique se produit entre le tritium présent dans le flux gazeux et
'hydrogéne présent dans le substrat. Le tritium présent dans le flux gazeux est alors fixé dans le substrat du
catalyseur, libérant ainsi de I'hydrogéne. De plus, I'eau triti€e en phase gazeuse est piégée par adsorption a
la surface du substrat. Ainsi, le tritium, sous ses deux formes chimiques, est piégé dans le méme lit.

v" Absorption : le gaz de balayage est introduit dans un lit de pastilles métalliques (uranium, titane poreux,
zirconium poreux, zirconium-cobalt, etc.). Seul le tritium gazeux est piégé par absorption dans ces métaux.

v" Cryosorption : le gaz de balayage est introduit dans un lit d'adsorbant poreux, tel que des tamis moléculaires,
du charbon actif, etc., refroidi a I'azote ou a I'hélium liquide. Le tritium gazeux et la vapeur d'eau tritiée en

phase gazeuse sont piégés par adsorption sur I'adsorbant.
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[NIS94] a étudié la faisabilité de la cryosorption utilisant des adsorbants poreux tel que des tamis moléculaires ou du
charbon actif. [NIS94] a constaté que la cryosorption était intéressante pour la récupération du tritium gazeux a partir
de I'hélium de balayage saturé en hydrogene. [WIL93] et [WIL95] ont montré que le tamis moléculaire 5A refroidi a
I'azote liquide posséde une affinité et une capacité d’adsorption importante pour les isotopes d'hydrogéne. Lorsque
I'nélium chargé d'hydrogéne est utilisé comme gaz de balayage, il est supposé qu'une centaine de Pascal

d'hydrogéne et quelques Pascal de tritium dans I'hélium doivent étre traités.

Pour la conception du procédé de cryosorption, un outil de simulation est pratique pour passer de I'échelle du
laboratoire (simulation des expériences d’adsorption, validation des isothermes, du modéle de thermodynamique
d’adsorption, etc.) a I'échelle industrielle. Ceci est une des applications possibles de ProSim DAC, le logiciel de

simulation dynamique de Fives ProSim dédié aux colonnes d’adsorption gaz-solide.

Cet exemple est fondé sur la publication [NIS95]. Cette publication décrit I'adsorption dans une colonne de laboratoire
de mélanges Hz — D2, H2 — HD, HD — D2 et H2 — HT dans des flux d’hélium-4 et sur trois adsorbants : des tamis
moléculaire 4A et 5A et un charbon actif. Les expériences relatives aux mélanges H2 — D2 sur tamis moléculaire 5A
sont retenues dans cet exemple car elles présentent un effet trés visible de la compétition de ces deux constituants
vis-a-vis des sites d’adsorption. La simulation mise en place pour représenter ce phénoméne est simple.
L’alimentation « H2-D2 feed » permet de décrire le flux d’hélium-4 a épurer. Les paramétres de la colonne
d’adsorption « Adsorption column » permettent de représenter les conditions expérimentales de [NIS95]. La sortie

« Clean He » permet de collecter la sortie gaz de la colonne d’adsorption.
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1.2. Schéma de simulation

Le schéma de simulation est présenté sur la figure suivante.

Adsorption column

L]

1.3. Constituants

Les constituants pris en compte dans la simulation, leurs formules chimiques et numéros CAS®’ sont présentés dans
le tableau ci-apres. Leurs propriétés de corps purs sont extraites de la base de données standard livrée avec
ProSim DAC [ROW24].

Constituant Formule chimique Numéro CAS
Hydrogéne H2 1333-74-0
Deutérium D2 7782-39-0
Hélium-4 He 7440-59-7

1.4. Modéle thermodynamique

L’adsorption est réslisée a la pression atmosphérique et a température cryogénique (77.4 K). Le profil

thermodynamique « ldéal » est ainsi sélectionné dans le calculator Simulis Thermodynamics.

1 CcAS Registry Numbers® are the intellectual property of the American Chemical Society and are used by Fives ProSim SAS with the express
permission of ACS. CAS Registry Numbers® have not been verified by ACS and may be inaccurate.
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1.5. Parameétres opératoires

1.5.1. Alimentations du procédé

Les caractéristiques de I'alimentation du procédé est décrit dans le tableau ci-dessous.

H2-D2 feed

Température (K) 77.4
Pression (atm) 1
Débit total (Nm3/h) 0.012
Fractions molaires

Hydrogéne 0.005856

Deutérium 0.005607

Hélium-4 0.988537

1.5.2. Durée de simulation

Le « Temps final » est la durée opératoire réelle de I'adsorption. Le « Temps final » est renseigné au niveau des
barres d’icénes de ProSim DAC :

Fichier Edition Configuration Procédé Outils Simulation Fenétres Aide

7\\\ Fj v g &' 0 Y- @ﬁ E’é i& viJ Ex: E P}j % f Temps final : 6,25 h 22500 Dynamique

\_trﬁri} AP, TR R [ me e el B

Durée de simulation Valeur

Temps final 6.25h
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1.5.3. Colonne d’adsorption

1.5.3.1. Alimentation
Quatre alimentations sont utilisables dans ProSim DAC

v" Flux d’adsorbats : Flux a purifier durant I'étape d’adsorption

v" Flux pour la régénération en température : Flux servant lors de la régénération en température (inerte
chaud, vapeur d’eau...)

v" Flux pour la régénération en pression : Flux servant lors de la régénération en pression (inerte a
pression inférieure a celle de I'adsorption...)

v Flux pour le refroidissement : Flux servant a refroidir la colonne en fin d’étape de

régénération en température

Seule la premiére alimentation sert dans cet exemple comme le montre la copie d’écran ci-dessous.

ldentification Scripts Rapport Courants Profis MNotes Paramétres avancés

Courants | Caractéristiqgues Constituants Transfert Autres Adsorption / Régénération Bilan financier Impressions Paramétres
Alimentations

B Flux d'adsorbats 01 e

[| Flux pour la régénération en température

[] Flux pour la régénération en pression

[ Flux pour le refroidissement

1.5.3.2. Sorties
Deux sorties sont utilisables dans ProSim DAC :

v' Etapes d’adsorption : Flux sortant durant I'étape d’adsorption

v' Etapes de régénération : Flux sortant durant les étapes de régénération
La copie d’écran ci-dessous montre la sortie utilisée.
Sorties
B Etapes d'adsorption 0z v

(| Etapes de régénération
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1.5.3.3. Caractéristiques de la colonne

La colonne utilisée est une colonne a flux longitudinal dont les caractéristiques figurent sur la copie d’écran ci-apres.
Les dimensions a fournir sont celles du lit d’adsorbant. Il est a noter que ProSim DAC permet également de modéliser

une colonne a flux transversal.

Diamétre du lit (D) 0,017 m e

Longueur du lit (L} 0,065328 m w

La longueur du lit d’adsorbant, L, n’est pas précisée dans [NIS95]. Elle est calculée a partir de trois grandeurs
spécifiées dans [NIS95], la masse d’adsorbant, m,,; = 9.49 g, la masse volumique du lit, pp.; = 640 kg/m3 et le

diameétre du lit d;.; = 0.017 m, via la relation ci-dessous :

L 1 4
=m —_—
ads Pped Tped

1.5.3.4. Comportement thermique

ProSim DAC permet de modéliser les modes d’échange thermique suivants :

v" Echange thermique dans le lit : « Q donnée sans transfert a la paroi »
Cette possibilité permet de modéliser un fonctionnement adiabatique ou a quantité de chaleur donnée pour
chaque étape (échangeur au sein du lit d'adsorbant).

v Transfert par la paroi + échange thermique dans le lit : « Q donnée et transfert a la paroi »
L’échange thermique se fait par la paroi de la colonne. La température de la paroi est par défaut constante
dans le temps et le long de la colonne. Pour lever cette hypothése, il est nécessaire d’activer 'option « Prise
en compte de linertie thermique de la paroi ». Il est possible d’ajouter a ce mode de transfert une quantité

de chaleur donnée dans le lit d’adsorption pour chaque étape (par défaut nulle).

Dans cet exemple, le transfert thermique se fait par la paroi de la colonne et sans apport d’énergie thermique direct
dans le lit d’'adsorbant. La température de la paroi spécifiée dans 'onglet « Caractéristiques » est celle de la paroi

lors de I'adsorption

Comportement thermique

Transfert thermique Q donnée et transfert a la paroi

Température de la paroi 77.4K
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1.5.3.5. Caractéristique du lit d’adsorbant

Caractéristique du lit d’adsorbant

Degré de vide du li

t 0.36 m3/m3

Le degré de vide du lit, &,.4, a été calculé a partir de la masse volumique du lit, pp.q = 640 kg/m3 [NIS95] et

I'hypothése retenue pour la masse volumique des particules p, = 1000 kg/m? via la relation suivante :

Pbeda = Pp (1 = &pea)

1.5.3.6. Caractéristiques de I'adsorbant

La masse volumique des particules tient compte de la porosité intra-particulaire. Le rapport surface/volume est le

rapport entre la surface géométrique et le volume géométrique d’'une des particules. La masse volumique et la chaleur

spécifique des particules ne sont pas spécifiées dans [NIS95]. Des hypothéses sont retenues dans cet exemple.

Caractéristiques des particules
Diamétre 0.0625 in
Masse volumique 1 000 kg/m3
Chaleur spécifique 945 J/kg/K
Rapport surface/volume 3 780 m3/m3

1.5.3.7. Conditions des mesures pour les résultats en concentrations

L'utilisateur peut spécifier les conditions de température et de pression qu’il souhaite utiliser pour calculer les

concentrations volumiques en phase gaz. En effet, la masse volumique est alors nécessaire et celle-ci,

particulierement dans le cas d’'un gaz, est sensible a la température et la pression. Dans cet exemple, les

concentrations volumiques en phase gaz sont évaluées dans les conditions normales de température et de pression.

Conditions des mesures Valeur

Conditions

Normales
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1.5.3.8. Initialisation

Il est nécessaire de définir I'état de la colonne au démarrage. Dans cet exemple, il est supposé que la colonne est

remplie d’hélium-4 pur a la température et la pression du gaz a épurer.

Initialisation Valeur

Type Fournie par I'utilisateur
Pression 1 atm
Température 774K
Factions molaires

Hydrogéne 0

Deutérium 0

Hélium-4 1

La copie décran ci-dessous montre les informations des paragraphes précédents (du paragraphe 1.5.3.3. au

paragraphe 1.5.3.8. inclus) saisies dans [linterface du module: onglet « Paramétres », sous-onglet
« Caractéristiques ».

ldentification Paramétres | Scripts Rapport Courants Profile Motes Paramétres avancés
Courant Constituants Transfert Autres Adsorption / Régénération Bilan financier Impressions Paramétres
Colonne Initializsation
Type de colonne Colonne & flux longitudinal e Type dinitialisation  fournie par Futiisateur w
Editer... Pre=ssion initiale 1 atm e
Transfert thermique 0 donnée et transfert & la paroi ~ Temperature initiale 77.4— . >
Température de la paroi 774 K - Fractions molaires intiales
Adsorbant Charger... 1 HY¥DROGEN i
. ) ) 2 DEUTERIUK 0
Degré de vide du lit 0,36 e/
- HELIUM-4 1
Diamétre des particules 0,0825 in e
Densité des particules 1000 koim3 e
Chaleur spécifique du solide 945 JikgiK o
Rapport surfacefvolume 3780 mem®
Conditions (T.P} des mesures Sommation 1,0000
Conditions Normales L
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1.5.3.9.

Isotherme d’adsorption

L’isotherme de Langmuir étendue est utilisée avec les paramétres de [NIS95] pour I'hydrogéne et le deutérium :

i

oo () e (KD » (4@ (K@
qr(ngexp (%) K(f dexp <1T> P; q,(ngexp <%1> K(f Dexp <1T) P,
KD K@
1+ Kél)exp <1T) P; 1+ Ko(z)exp (1T> P,
Hydrogéne Deutérium
q's (mol/kg) 1,518519 1,348315
K (atm-1) 270 890
a1 (K) 0 0
K (K) 0 0
%%, (mol/kg) 1,692308 3,166667
K (atm™) 13 12
a3 (K) 0 0
K? (K) 0 0

Il est supposé que 'hélium-4 ne s’adsorbe que trés faiblement. Il est représenté par une isotherme linéaire dont les

paramétres sont regroupés dans le tableau ci-apres.

qi

L
= Koexp (?) Pi

Ko (mol/kg/atm)

10

K1 (K)

0

La simulation est isotherme. Les enthalpies d’adsorption sont mises a zéro.
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Ces informations sont a fournir dans l'onglet « Paramétres », sous-onglet « Constituants » :
Identification Paramalrm;|5crip|s Rapport Courants Profis Hotes Paramétres avancés.
Courants Caractéristigues Cnnsmuants‘Transien Autres  Adsorption / Régénération Bilan financier Impressions Paramétres
Caractéristiques
FYDROCEN Enthalpie d'adsorption
k Enthalpie d'adsorption
DEUTERIUM Enthalpie d'adsorption ™ DEuTERUN|
HELIUM-4 Enthalpie d'adsorption e ; HELIUN-4 Enthalpie d'adsorption Fourni “
Chaleur d'adsorption ] calimol ~ | | Charger. Chaleur d"adsorption o calimol ~ | | Charger.
Isotherme d'adsorption Isotherme d'adsorption
Corrélation Langmuir &tendu “ Corrélation Langmuir étendu v

. l:l[\] '
oy o] 30 ||| ) cep

a -

3 R )

o)

]

-7

A AR
el e

a-

ami*  1,518518 molkg qm0®  1,692308 molkg qmo*  1,348315 molkg qmo*  3,166667 molkg
Ko* 270 atm=* Ko= 13 atm-" Ko* 380 atm=* Ko? 12 atm-*
qmt* 0 K gmi= 0 K qmi* 0 K qmi= 0 K
K1t o K K12 0 K K1 0 K Ki® 0 K
HYDROGEN
Enthalpie d'adsorption
DEUTERIUM Enthalpie d'adsorption
= CENI Enthalpie d'adsorption Fourni ~
Chaleur d'adsorption 0 calmol ~
Isotherme d'adsorption
Corrélation Isotherme linéaire ~

K
. CAR

Ko 1E-6 molkg/atm

K1 0 K
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1.5.3.10. Transfert de matiére

Les options suivantes sont disponibles pour le transfert de matiere :

v' Transfert couplé en phase gaz et solide
v' Résistance au transfert de matiére (« Linear Driving Force ») en phase gaz et/ou en phase solide, les
coefficients de transfert de matieére nécessaires pouvant alors étre fournis par l'utilisateur ou calculés par

ProSim DAC. |l est également possible de négliger les résistances au transfert.

Dans cet exemple, la résistance au transfert de matiére a été prise en compte uniquement dans la phase solide. Les

coefficients de transfert de matiére sont spécifiés.

Valeur
Transfert de matiére
Type Transfert gaz et solide
Transfert de matiére phase gaz
Type Pas de résistance
Transfert de matiére phase solide
Type kf fourni
Hydrogene 0.005 s
Deutérium 0.005 s
Hélium-4 0s'

1.5.3.11. Transfert thermique

Il est possible de prendre en compte les bilans enthalpiques dans ProSim DAC ou de les ignorer. La non-prise en
compte des bilans enthalpiques permet de simuler un fonctionnement isotherme. Lorsque les bilans enthalpiques
sont pris en compte, les calculs nécessitent la connaissance des coefficients de transfert de chaleur gaz — adsorbant
et gaz-paroi. Ceux-ci peuvent étre calculés ou fournis. La simulation de cet exemple est isotherme a la température

du gaz a épurer (77.4 K) pour étre conforme aux travaux de [NIS95].

Transfert thermique Valeur

Bilans enthalpiques Non pris en compte
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La copie d’écran ci-dessous montre les informations des paragraphes 1.5.3.10. et 1.5.3.11. saisies dans l'interface

du module : onglet « Parameétres », sous-onglet « Transfert ».

ldentification Paramétres | Scripts Rapport Courants Profile Motes Paramétres avancés

Courants Caractéristiques Constituants Autres  Adsorption / Régénération Bilan financier Impressions Paramétres

Transfert de matiére Transfert thermigue
Type de transfert Transfert gaz et solide e [[] Bilans enthalpiques ?
Transfert de matiére phase gaz Gaz-adsorbant Calculé (Satterfield) o
Type de transfert gaz Pas de résistance A"
Gaz-paroi Calculé (Leva) e

Inertie thermigque de la paroi

[:] Prize en compte de linerie thermigue de la paroi

Transfert de matiere phase solide . kg
Type de transfert solide kf fourni e 0 calig/k

Coefficients de transfert de matiére phase solide (s} 0 m
0 Wim'K

1 HYDROGEN 0,005
2  |DEUTERIUM 0,005 Fourni
HELIUM-4 e —
Coefficient 4 0000009580228  kcalhim2/K

Copyright © 2025 Fives ProSim, Labege, France —Tous droits réservés www.fives-prosim.com



Cryosorption d’'un mélange d’isotopes de I'hydrogene
Version : Mai 2025 Page : 15/ 22

1.5.3.12. Modéle thermodynamigue d’adsorption

Pour cet exemple, le modéle thermodynamique d’adsorption IAS (Ideal Adsorption Solution) [MYEG5] est utilisé. I

permet de prendre en compte la compétition entre molécules vis-a-vis des sites d’adsorption.

ldentification Paramétres | Scripts Rapport Courants Profils Notes Paramétres avancés
Courants Caractéristigues Constituants Transfert Autres Adsorption / Régénération Bilan financier Impressions Paramétres
Vanne Thermodynamigue
(] Présence d'une vanne en sortie Modéle d'adsorption |45 ou RAS v
Chuvrir
0 atm
1E-6
Colonne
Pression de sortie 1 atm w
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1.5.3.13. Séquence

Le sous-onglet « Adsorption/Régénération » de I'onglet « Paramétres » permet de choisir le type de cycle a simuler

parmi les cinq disponibles :

Adsorption seule
Adsorption + régénération en température
Adsorption + régénération en pression

Adsorption + régénération en pression + régénération en température

o 0N =

Adsorption + régénération en température + régénération en pression

Le cycle « Adsorption seule » est utilisé dans cet exemple comme le montre la copie d’écran ci-dessous.

Identification Paramétres | Scripts Rapport Courants Profis Motes Paramétres avancés

Courants Caractéristigues Constituants Transfert Autres Adsorption / Régénération | Bilan financier Impressions Paramétres

Adsorption et régénération

Type de séguence Adsorption seule

Adszorption seule

Adsorption + régéneration en température
Adsorption + régéneration en pression
Adsorption + régéneration en pression + régéneration en température
Adsorption + régéneration en température + régéneration en pression

Adsorption Paramétres. .. Evénements... A A Ad=orption
Fin de la simulation Evénements...

Les paramétres de I'étape d’adsorption sont :

Adsorption

Paramétres Valeur par défaut

Evénement Durée =22 500 s

L’événement de fin de simulation est :

Fin de simulation

Evénement Temps de fin de simulation
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1.5.3.14. Bilan financier

ProSim DAC effectue un bilan financier sur les étapes de régénération. Si l'utilisateur est intéressé, il est possible

d’en modifier les paramétres par défaut dans le sous-onglet « Bilan financier » de I'onglet « Paramétres ».

1.5.3.15. Impressions

ProSim DAC propose différentes options pour I'impression des résultats du calcul. Les paramétres retenus dans cet

exemple sont listés dans le tableau ci-dessous.

Paramétres Valeur
Impression des fichiers résultats Fréquence = 100 s
Impression du courant de sortie avec le pas de temps du module Oui
Impression des données d’entrée Oui
Type de résultats Massique
Autres paramétres Valeur par défaut

La copie d’écran ci-apres présente leurs saisies dans l'onglet « Parameétres », sous-onglet « Impressions ».

ldentification Paramétres | Scripts Rapport Courants Profils Notes Paramétres avanceés

Imiprimer

B Imprimer les fichiers résultats

Fréquence 100 g v

[ imprimer les courbes 30

01 h
B Impre=sion du courant de sortie avec le pas de temps du module
B Impression des données d'entrée

Tvpe de résultats Maszigue e

[ ] Détection des inertes

1E-6 kmol
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1.5.3.16. Parameétres

ProSim DAC donne acceés a un certain nombre de parametres numériques et des modéles. Le modéle repose sur

une intégration numérique temporelle et une discrétisation spatiale. La colonne est ici discrétisée en 10 cellules afin

d’obtenir une résolution « fine » du probleme.

Parameétres du modeéle Valeur
Nombre de cellules de discrétisation 10
Autres paramétres Valeur par défaut

La copie d’écran ci-apres présente leurs saisies dans l'onglet « Parameétres », sous-onglet « Parameétres ».

ldentification Paramétres|5u:ri|:-ts Rapport Courants Profile Motez Paramétres avancés

Intégration Tolérances (adsorption) Relative Absolue
Pas d'intégration max. 500 ) | Concentrations partieles  1E-5 1E-5 molim®
Pas inttial d'intégration 0,005 s ~ | Concentrations 0,0001 0,0001 molim®
Méthode dintégration Matrice creuse, évaluation analytigue ~  Températures 0,001 0,001 K
Nombre de pas 2 Pressions 0,00 0,0Mm atm
Dérivées calculé anahytiguement w Enthalpies 0,1 0,1 Jikg
Paramétres du modéle Vitesse 0,1 01 m's
Nombre de cellules de discrétization 10 Production 0,000 0,000
Coefficient de dispersion axiale 0 s
- Tolérances (regénération)
jH?&g&wa:al ! iH.mru:m Erﬂtiﬂ} 1 Relative Absolue
Concentrations partielles  1E-5 1E-5 molim®
8 Frize en compte de laccumulation de chaleur dans le solide
Concentrations 0,0001 0,000 molime®
Quantité de chaleur appliguée au | Bilan enthalpique gaz e
_ Températures 0,001 a,0m K
Duree de la spline cubique 0 h e
Pressions 0,00 0,0Mm atm
Transfert solide Identigue & ladsorption e
Enthalpies 01 01 Jikg
WVitesse 0,1 0,1 mis
Production 0,0001 0,0001

Copyright © 2025 Fives ProSim, Labege, France —Tous droits réservés

www.fives-prosim.com




Cryosorption d’'un mélange d’isotopes de I'hydrogene
Version : Mai 2025 Page : 19/ 22

2. RESULTATS

2.1. Rapport de simulation de la colonne d’adsorption

Le rapport de simulation de la colonne d’adsorption (« Rapport ») présente des résultats globaux (intégrés au cours
du temps) : caractéristiques initiales de la colonne, quantités adsorbées, quantités récupérées durant la régénération,

etc.

La masse d’adsorbant n’est pas fournie directement dans les données d’entrée. Elle est calculée par ProSim DAC
en fonction des caractéristiques géométriques du lit et des propriétés de I'adsorbant. Il est alors intéressant de vérifier
dans le rapport de simulation que la masse d’adsorbant calculée correspond a celle attendue. Pour cet exemple, la

masse d’adsorbant est de 9.49 g.

CARACTERISTIQUES GENERALES DE LA COLONNE

Masse d'adsorbant dans la colonne 9,49882 =4

Wolume de la colonne : 14.8282 (cm3)
Volume de solide : 9.49882 (cm3)
Volume de vide : 5.33814 {cm3)

Avec les parameétres opératoires sélectionnés (voir § 1.5.3. entre-autre), il s’adsorbe 8,9 mg d’hydrogéne et 40 mg

de deutérium. La quantité adsorbée d’hélium-4 est I'écart au bilan matiére da a la résolution numérique.

QUANTITE ADSORBEE (g)

Ces valeurs intégrent 1'inventaire de la phase gazr de la colonne.

CONSTITUANT Cycle N® 1

HYDROGEN 3.863256E-83
DEUTERIUM 3.9914135E-82
HELTUM-4 -3.8068674E-85

Copyright © 2025 Fives ProSim, Labege, France —Tous droits réservés www.fives-prosim.com



Cryosorption d’'un mélange d’isotopes de I'hydrogene
Version : Mai 2025 Page : 20/ 22

2.2. Profils de la colonne d’adsorption

Plusieurs profils (températures, pressions, vitesses, concentrations, fractions molaire ou massique et courbes de
percée) dans la colonne d’adsorption sont disponibles a la fin de la simulation dans la fenétre d’édition (onglet

« Profils »). Ces profils comportent deux courbes :

v' « Premiére cellule » :  Cellule d’entrée de la colonne dans le sens du flux d’adsorption

v« Derniere cellule » :  Cellule de sortie de la colonne dans le sens du flux d’adsorption
Si une régénération a lieu a contre-courant :

v' « Premiére cellule » : Cellule de sortie de la colonne

v« Derniére cellule » :  Cellule d’entrée de la colonne

La figure ci-dessous présente les courbes de percées de I'’hydrogéne et du deutérium obtenues par simulation et les
données expérimentales de [NIS95]. La simulation permet de retrouver les valeurs de [NIS95] pour I'hydrogéne a la
fois en temps de percée et en concentration maximale. Le temps de percée du deutérium est un peu sous-estimé par
la simullation. La simulation permet de bien représenter la compétition des deux constituants vis-a-vis des sites

d’adsorption. Le pic de relargage de I'’hydrogéne sous I'effet de I'adsorption du deutérium est correctement reproduit.

Courbes de percage

1,8 ]
] % [NIS95] - Hydrogéne
16 ] < [NIS95] - Deutérium
] —Simulation - Hydrogéne
] —Simulation - Deutérium
14 ]
1,2 1
E T I ,,N,e,e,—latiiiiii-e Tem————— e
o 1 % %
08 |
0,6 -
04
0,2 ]
Olo_MIWMI"N‘va\/lllll‘\""I""I““I""I
0 50 100 150 200 250 300 350 400
t (min)
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2.3. Profils des courants de sortie

Les profils de température, pression, débit, enthalpie et compositions sont également disponibles pour chaque
courant de sortie de la colonne d’adsorption a la fin de la simulation. lls sont accessibles via le bouton « Résultats

tabulés... » de I'onglet « Paramétres » de la fenétre d’édition d’un courant de sortie.

“aleurs Graphe

@ Résultats tabulés

Série . |Fractions molaires LY Copier

0.0087
0.0067
0.0047

00027

0.000 -
0

Température (K)
Pression (atm}
Débit (kmolh)
Fraenthaipie (catimol)
0.010 Fractions molaires

100

200 300

Temps (min)

404

Imprimer...

Proprigtés. ..

—— HYDROGEN

DEUTERIUK
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