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RESUME

Abstract

We have studied the behavior of dynamic distillation column with means of Prosim Batch Column.
We have taken two theoretical problems test |, to show the accuracy of Prosim Batch Colurmnn and
for fixing sumulations’ parameters. Afler that, we have extended the same raisonnement to a real

case . In first step the design case at its unsteads state is given

In second step: simulation of start up operation with two policy ( scenarios) are mentioned, some
troubles and perturbations are taken in account ( trouble of feed flow , feed composition, fecd
temperature and reflux ratio), In the end we have illustrated the results with some figures and
tables, to fucilite understanding and comprehension.

Résumeé

On a étudi¢ |a simulation d’une colonne de distillation en régime dynamique , en utihisant le
logiciel Prosim Batch Colonne. Dewux exemples tests sont donnés pour voir les performances du
logciel Progim Batch Colonne , et pour cerner les paramétres de la simulation. Une fois ce but est
atteint ; on a fait I"exirapolation du reisonnement pour I’étude d’une colonne réelle. Le caz design
est traité , puis le cas réel a été soumis i 'étude . Deux scénarios de démarrage de la colonne
gont donnés , ainat que la simulation de quelques perturbations lors de la mise en marche de Ia
colome ( perturbation sur la température de la charge , débit de la charge |, le taux de reflux .. ).
Les réponses et les résultats sont illustrés par des praphes et des tableaux reflétant e
comportement dynamique des vanables de commande.

Cette approche du phénoméne de la distillation en régime dynamique , permetira une meilleure
compréhension  de la distillation et une meilleure adaptation aux mawvais fonctionnements qui

peuvent surgir lors des pannes et des perturbationa.
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NOTATIONS

paramétre de I'équation de correction .

parametre de1'équation de prédiction .

surface des orifices par plateau, m* .

aire active du plateau , m®,

parametre de I'équation de prédiction .

paramétre de I'éqguation de correction.

coefhicient de Viricl.

coefficient(fonction de la géométrie du plateau)
capacité calorifique 4 pression constante |, J.mol* K™
capacité calorifique 4 volume constant , J.mol ' K"
débit du distillat {mol./3.)

diamétre des orfices, m

efficacite de Murphrée sur l¢ plateau n .

fugacité (Pa)

charge initiale , mol.s™

flux de vapeur a la sortie du rebouilleur (m’s™)
flux de vapeur (steam) entrant dans le rebouilleur (m's™)
Mux de I'eau entrant au condensenr {mjfﬂ)
enthalpie libre , J

enthalpie molaire a I'état de gaz parfait (J/meol..)
¢nthalpic molaire liguide (J/mol.)

constante d'équilibre

valeur propre .

débit liquide (mol./s.)

débit liquide sur le plateau n, mol.s™

retenue liquide dans le bouilleur {mol.)

retenne liquide dans le ballon de réception (mol.)
grandeur molaire moyenne

grandenur molaire partielle
grandeur d’excés.

grandeur de mélange.
retenue molaire sur le plateau n, mol.
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NOTATIONS

L.ettres grecgue

Kxposants

E:
%
T,
I
i
5,
Vo

chalcur échangge (J).

constante des gaz parfaits , (Pa.m’.mol" K
entropie/unité de mass  ( ket K

entropie générée 3 lintereur du systéme ( Lkg'. KD

soutirage du plateau N .

température , (K).

température dans le rebouilleur { K ).
température dans le condenseur (K ).
température du matériau du condenseur (K
température du matériau du rebouilleur (X ).
épaisseur des plateaux , (m).

énergie interne ( J / mol. )

coefficient globale de transfert de chaleur (W.m' K").

vitesse linéaire 4 travers les orifices, (m/s ).
débit vapeur (mol./s.)

débit vapeur sur le plateau n. { mole/s) .
correction de 1a vanable

dérivée de la variable de prédiction
prédiction de la variable .

dérivée de la correction |

travail { Jmol. ).

volatilité relative
goefficient de fugacité.
coefficient d'activité,
masse volumigue , (ke.m™)

ENCES,
melange
idéal.

gaz ideal.
liguide.
saturation.
vapeur .




NOTALLONS

O chaleur échangee ().

I constanie des gaz parfaits , Pa.m’.mol” K

& entropie/unité de mass  Jkg' K*

égm : entropie générée a interieur du systéme JTkg' K
Sa? soutirage du plateau N .

T température , K.

Ty lempérature dans le rebouilleur ( K ).

_TL* température dans le condenseur ( K ).

_rME5 température du matériau du condenseur ( K ).
Dy lempéerature du matériau du rebouilleur ( K ).

Tf ? épaisseur des plateaux , m.

[--_ : ¢nergie interne ( J/ mol. )

L_*- coefficient globale de transfert de chaleur (W.m* K™).
Ut: vitesse linéaire 4 travers les onfices , m/s .

v débit vapeur (mol./s.)

Vit débit vapeur sur le plateau n, mole/s ou Ibmole/s.
An! correction de la variable

X dérivée de la variable de prédiction .

% prediction de la variable .

e dérivée de la correction .

W travail { J'molL 3

Lettres grecque

C‘: volatilité relative

5 coefficient de fugacité.
- coefficient d’activité,
P masse volumique , kg.m™
Exposants

E: exces.

Id ; mélange.

1G . idéal.

L gaz idéal.

M: liquide.

g saturation.

vapeur ,
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INTRODUCTION GENERALE

INTRODUCTION GENERALE.

On a étudie dans ce meémorre, la simulation d'une colonne de distillation en régime
dynamique. La simulation des procédés chimiques, en régime stationnaire ou dynarmigue
prend de plus en plus d’ampleur, grice au gain de temps et d’argent , ot grice 4 la facilité
d'unlisagon des simulateurs .

Les methodes de séparation et de purification telles que la distillation et 1'extraction |
sont Ires rencontrées en industrie chimique et pétro-chimique ce qui nous a conduit i étudier
la distillation en régime dynamique. La distillation en régime dynamique ; nous permet de voir
la variation des variables de suivies en fonction du temps .

Ce modele nous rapproche de plus en plus de la réalité | et facilite la prévision de
quelques mal fonctionnements qui peuvent intervenir lors du fonctionnement de la colonne. la
procedure de démarrage et d’arrét ; ainsi que celle de contréle sont mises en évidence et micux
mentionnees. Dans ce présent travail on donne les concepts thermodvnamigues e
mathémanques qui permettent de mieux cemer le phénoméne de distillaion en régime
dynamique,

Dans le premier chapitre on traite 'aspect thermodynamique , et on donne les modcles
thermodynamiques les plus usuels | leurs domaines d’application |, les natures des mélanges qu
leurs sent approprics | ainsi que les concepts de base lels que ; équilibre |, nature du mélange |
échange de chaleur. Au deuxiéme chapitre, on donne le concept de distillation dynamique | les
Squations gui régissent le phénomene | les hypothéses (ainsi que les notions d hydraulique du
plateau (pertes de chargs ).

| a modélisation mathématique se base sur les équations de (MESIH);, en d’autres
termes, les equations des bilans de matiére | bilans enthalpiques , des équations d’équilibre

hquide-vapeur et des équations de sommation.




INTRODUCTION GENERALE

Au troisiéme chapitre sont revues les méthodes numénques d'intégration. On donne une
panoplie de meéthodes numériques d'intégration ; elles sont classées par methodes exphicites el
implicites. Le prvot de choix de telle ou telle méthode se base sur la facilit¢ de sa musc cn

ocuvre , du temps de calcul et de la stabilité du schéma de calcul.

Les méthodes semu-implicites ¢t implicites telles que méthode de Michelsen et Giear
regpectivement, sont données en détails afin de familiariser 1'étudiant (e ) en Geme chimigue
avec de telles méthodes, Le quatriéme chapitre donne 'outil de travail qui est le simulateur
Prosim Batch Colonne ; sa maniére d'utilisation , les options rencontrées , et en fin sa nuse en
marche sont données en détails,

Le cinquidéme chapitre donne les résultats et les exploitations du travail effectue .
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CHAPITRE 1 PRINCIPES DE THERMOPYNAMIQUE

CHAPITRE

PRINCIPES DE THERMODYNAMIQUE.

1.1. Notions géndrales :

Le premier principe de la thermodynamique repose sur la convertibilité des divers formus
d’énergies et postule la possibilité d'établir un bilan, entre d'une part, les vanations globales des
proprietés thermodynamiques d'un systéme et d'autre part, les échanges cnergétiques avec le
milicu extéricur. Pour tout systéme , il existe une forme d'énergie propre au systeme, appelec
énergie interne U, fonction d’état extensive du systeme étudié. Cette énergic est la somme de
I"énergie cinétique ¢t potenticlle des molécules.

L'énerme cinétique est I'énergie des mouvements de translation, d'oscillanon, et e
rotation des particules. L'éncrgic potenticlle est déterminée par les forces d'attraction et e
répulsions agissant entre particules, L'énergie du mouvement du centre de gravité est une énerge

externe. [1]

dU = 2Q + W (1.1)

Entropie et énergie libre :
Si un systéme absorbe un¢ quantité de chaleur,Q, au cours d'un processus @ temperature
constante alors 'entropie créé au sein du systéme est toujours positive ou nulle.
as = &Q/T (1.2)
pour unc transformation finic entre deux états (1) et (2):

55 B[ M& e f@mass,
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S . entropie / unité de masse.

LMS : somme d'entropics entrantes ot sortantes

(J : quantité de chaleur absorbée par le systéme au cours d'un processus i température constantc .
Sgen: entropie générée i I'intérieur du systéme.

Pour le systéme fermé:
2 A
M,=0 §,-8,=[2dt+s,. (1.4)
T L4
i1
Pour le systéme adiabatique :
LY -
Q
—di=10 1.5
;(T (1.5)

Pour le systéme réversible si les gradients de vilesse et de température  sont petits alors :
S =0 (1.6)
Pour le systéme uniforme, les grandeurs intensives ont des valeurs indépendantes du
proint considére,
$=MS (1.9
L'entropie de tous les corps cristallisés a la température absolue est nulle.

S, (0K)=0 (8

ENTHALPIE LIBRE:
51 le processus évolue a pression constante, la quantité de chaleur absorbée par le systeme
est égale a 1'enthalpie.
Ah=Q, : (1.9)

La spontanéité d' un processus cst lice 4 doux facteurs; la tendance du systéme a attcindre
I'état caractérisé par le minimum d’énergie intemne et la tendance 4 atteindre 1"état le plus probable.

alors que Venthalpie libre refléte l'influence de ces deux facteurs sur ['évolution d'un

processus. [1]
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S : entropie / unité de masse.
¥ MS . somme d’entropics enirantes et sortantes
(J : quantité de chaleur absorbée par le systéme au cours d’un processus a température constantc |

Sgen: entropie générée A I'intérieur du systéme.

Pour le svstéme fermé:
2 A
Q
M,=0 8§, —f81:I¥dt+S.m (1.4)
i1
Pour ¢ systéeme adiabatique :
T2 - -
Q
—di=10 1.5
:[ = (1.5)
Pour le systéme réversible si les gradients de vitesse et de température  sont petits alors :
Sy = 0. (1.4)
Pour le systeme uniforme, les grandeurs intensives ont des valeurs indépendantes du
point considéré.
§=MS§ (1.7

L entropie de tous les corps cristallisés 3 la température absolue est nulle.
S (0K)=10 (1%)

ENTHALPIE LIBRE:
51 le processus volue a pression constante, la quantité de chaleur absorbée par le systeme
est egale a |'enthalpie.
Ah=Q, : (1.9)
La spontanéité d' un processus cst lice a doux facteurs; la tendance du systeme a aticindre
I’etat caractérisé par le minimum d’énergie interne et la tendance i atteindre 1'é1at le plus probable;
alors que [Penthalpie libre refléte l'influence de ces deux factenrs sur I'évolution d'un

processus. [1]
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) i e

G=-h-TS (1.1
L'enthalpie libre ne peut que diminuer lors d'une transformation thermodynamigue
réelle & pression et 4 température extéricures constantes. A I’état d’ équilibre ¢t si la transformation

est reversible 1'enthalpic libre attemnt sa valeur minimale.

4Gy, = 0 (1.11)

1.2.Gaz parfait

Lc gaz parfait est un fluide sans force de cohésion intermoléculaire.
1l presente 1'€tat ideal ou la pression tend vers zéro (le volume tend vers I'infini).
FV =nRT (1.12)
R : une constante qui ne dépend pas de la nature du gaz.
On dit qu'un corps pur est & I'état standard , s° il se trouve 3 1'état de gaz parfait et sous une

pression d” un atmosphére.

1.2.1. Proprietés énergétiques des gaz parfaiis :

L'enthalpic , I'énergic interne, capacités calorifiques 4 pression et volume constanls ne

dépendent que de la température. [1,2]

€~ =R (1.13)
du = C dt {1.14)
dh = C dt (1.13)
C, =12 +bT+¢cT? {1.16)

1.2.2. Pression de saturation:
La tension de vapeur est représentée par I'équation d’ Antoine.

Lo i (1.17)
C+T(CC)
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Celle équation permet de représenter la courbe de tension de vapeur dans le domame de
faible pression (10 - 1500 ) mm Hg,
On utilise I'équation de Riedel pour un domaine de pression plus large.
LﬂP‘zAl—%l+A,LnT+DT' (1.1K)
Al., A2 , A3 constantes

T: Tempeérature en degré kelvin.

1.2.3. Enthalpie de vaporisation :

La relation de Clapyron permet le caloul de I’enthalpie de vaporisation. A I'équilibre la

vaponsation de, N | moles se fait i température constante et sans vaniation d’enthalpic libre.

11,2,3]
5 !
Ah
dP” _ i (1.19)
dT  TAV'

P*: Tension de vapeur.
Ah*, AV": Varation d’enthalpie et de volume qui accompagne le changement.

Si on dispose de I'enthalpic de vaporisation sous pression atmosphérique, on peut
appliquer la régle de Watson. [3]

Ah*(T;) _|&-T, . (1.20)
-ﬁhs(Tﬂ Tc E== T:

1.3. Proprietés thermodynamiques des solutions réelles.

1.3.1. Solutinns idéales

Une solution ideale est une solution ol I’activité est proportionelle 4 la fraction molaire 7,
pour toutes conditions de température, de pression et de composition [1], on a:

f=f2, 00 a“=z (1.21)

[ actvité d'un constituant, dans un mélange réel se présente comme  concentration

etfective.
Pour une solution idéale les grandeurs extensives sont calculées comme suit:
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CHAPITRE 1

M= My
M"Y =M"
GY =Y xG,+RT2xlnx,
8% =3x8 -R2 xlnx,
vE= Y xY,

%= 7 ik

(1.2%)
(1.23)
(1.24)
{1.25)

(1.26)

(1.27)

Le volume et Ienthalpie s¢ déduisent des volumes et enthalpies molaires des constituan

purs dans les mémes cundition.s de température et de pression et dans le méme état phy

1.3.2. Grandeurs molaires partielles

sique.

“est la dérivée partielle d'une grandeur thermodynamique extensive par le nombre ¢

moles. (1,2, 4]

A (T,Px,) = M]
ﬁ'N. T PNy
[ 23 ﬁNB]]
M, = Ex T
1 I o, T.PN

M =3 xM/(T,P,x,)
|

N=TN,

ﬁz(awxq
o, T8N

Volume molaire particl :
V= Z xl?t

Potentiel chimique

(128

(1.24)

(1.30;

{1.31

(1.32]

(1.33)

(1.34)
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C’est 1a contribution du constituant ,i, a 'enthalpie libre du mélange & pression ef .

température constantes. Il mesure la tendance des corps constituant la phase éludide a s'échapper,

1.3.3. Grandeurs de mélange:
C'est Ie bilan portant sur une proprieté extensive (U, V,H,S,G,A) effectué entre:un éta

initial dans lequel les constituants sont purs , [4 la pression et 4 la tempdrature du mélange et dan
le méme état physique que le mélange (état de référence) ] et un état final, constitué par le mélang:
érudié [1]
V(T,P,N,,N,,...)=N¥(T,P,x,,x;,...) (1.3%
AVM(T,P,N,,N;,...) = V(T,P,N;,Ny,...) - 3N,V (T, P)
1 =
i {1.3)
= YN (V(T,P,x,..) -V, (T,P))
i

1.3.4.Grandeurs d’exces :
Um apelle grandeurs d'excés la différence entre la valeur effective de cetie [onction wl Iz

valeur qu'elle prendrait s la solution etait idéale a température, a pression et 4 compostior

constantes.[1,2,4]

~ark
e =(m} G
aNI TP jei
MF =M, -M" (1.38)
h* =h- 2 x,h, (1.40)
G*=G-3 xG —RT) x Inx, (1.41)
h* =h-) xh, (1.42)
G* = AG-RT} x,Inx, (1.43)
1
8" = AS-RY) x,Inx, (1.44)
1
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On (AG ,AS ,AV ,Ah ), sont les effets du mélange. Pour une solution idéale les grande
d’exces sont nulles. Tes relations qgui Lient I'enthalpie libre d’exces, le volume et I'enthalpic

d'excés sont:

+E ? rgrE B E‘ E
d[M’ ]: NV ap- 474+ 3 =L an, (145
RT Rl RT RT
G’E
£ H—)
v_ = _BL {] b
RT ar
T.N
GE
h® _ At (1.47
RT | aN,
TN

1.3.5.Fugacité du corps pur :

La fugacité représente la pression sous laguelle devrait se trouver le gaz s'il €tait par

pour gue son potentiel chimique soit le méme gue celui qu'il posséde sous la pression PP, [ 1]

(T, P) =p'{T,P}+RTln% (1.48)

Lc rapport  (f/P), est le coefficient de fugacité. 11 caracterise I'écart aux low des

partails ¢'est a dire: 1'effet des forces cohésives sur la fonction enthalpique hbre.

;:.f. (1.49
P
P Ic

!_ = exp(!(i} dP (1.50)
P '\ RT

r 1 5., RT

= expl—— | (V — —)dP {1.51)
P p(RTJ:(_ P]I '
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Si on I'exprime en fonction du volume:

Y .
LB _ 1 | (%[,- P)dV -InZ +(Z-1) (1.52)
E =

Vv PV
Z=cr= o (1.53)
Pour 1a phase liquide:
L s
fl=r* -"IP{M) {1.54)

RT

P*: pression de samuration
5 fugacité a I'équilibre.

1.4. Calcul des équilibres entre phases:

1.4.1. Conditions d’équilibre entre phases.

Un systeme est en équilibre 2'il ne subit aucune évolution en fonction du temps, loregue
les actions exténeuires ne varient pas, dans ce cas il n’y a aucun transfert{matiére, énergic) entre le

systeme et le milieu extérieur.

A l'équhibre ona ;

£Y(T,P,x,) =" (T,P,y,) (1.55)

u"(T,P,x) = p¥(T,P,y,) (1.56)

Indice 1.V : Phases liquide et vapeur.

10
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Equation de Gibbs- Duheme :

dG = [;} dT + [%} dP + f[ﬁJ dN, (1.57)

PN, N} 1 Lhd 3 R
A I'equilibre
dG =10 {1.58)

Et si 'équilibre évolue 4 température et 4 pression constantes alors :

2. NdG| =0 (1.59)

1.4.1.1. Expressions de la fugacité en phase vapeur : [5]

La fugacite en phase vapeur s'exprime :
f‘(T,P,}".} = P}‘IE;{T, E ¥i) (1.60)
&i: coethicient de fugacité du constituant ( i )

P: pression totale du systeme .

Le coclficient de fugacité est obtenu soit

1 ¢ fav RT
Int =-— (—J —— P (1.61)
i RT'ﬂ on, i P J
me) = [, - 1)"17P (1.62)
]

Soit par une loi d"états correspondants

Ei =8P, T) (1.63)
Ly =5 AP T} (1.64)
Laloi des états correspondants ne s’applique pas aux composés de faibles masscs

moléculares,

11
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1.4.1.2. Expressions de la fugacité en phase liquide : [ 1, 5]

Pour exprimer la fugacité d’un constituant ,i,en phase liquide .il y a plusieurs modéles:
a- Modéles par équations d'état,
b- Modéles de coefficients d’activité.
¢~ Modéles combings.

1.4.2. Méthode basée sur I'utilisation d'une équation d’état. [1,2, 5]

C’est une relation liant la température, le volume, la pression et le nombre de moles; qui
traduit le comportement des fluides réels.
f({T,P,¥Y,N)=10 (1.65)

Le choix de telle ou telle équation d’état reste dicté par la recherche d'un compromis enire
1. La simplicité de la forme.
2. L'étendu du domaine d’application.

3, La precision souhaitée.

En tout point I'équation d'état doit satisfaire les conditions suivantes :

g
!E) <0 ' (1.66)
\av /.
v
(f’f,_J >0 (1.67)
aT [
Au point critique:
[E) =[$} - (1.68)
Vs \FV)

12
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Dans la littcrature on trouve plusieurs équations d’états ; mais les plus utilisées sont:
1. VIRIEL
2. SOAVE-REDLICH-K WONG({SRK)
3. PENG-ROBINSON(PR)
4. LEE-KESLER-PLOCKER(LKP)
5. BENEDICT-WEBB-RUBBIN-STARLING(BWRS).

L*équation d’ctat de Van der waals est donnée par:

(P+ %} (V-b)=RT (1.69a)
P=%—-§i (1.69b)

C'est le prototype de 1'équation de Redlick wong.

P= L e (1.70)

b 1
¥ T"HE+ h)

Soave (1972) a remplacé (a/T""), par a(T), une fonction de température. Peng et Robinson
(1978) ont donneé:

RT a(T) L
Vb V(Vib)+b(¥ b)

(1.71)

Le cas général 9’exprime par -

LN e (1.72)

P=-— s
V-b (V-b)¥ +8V +g)

13
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Dans ce modele, les cing paramétres (n, 3,5,6,b), peuvent dépendre de la température. Fin
pratique c’est & qui dépend généralement de la tempéraure. On peut écrire les équations c1 dessus

sous la forme:

2 vaZ? + BL 4y =10 (1.7.4)

Les parametres sont données dans le tableau (1.1)
Avec B= hFRT

Pour I'équation de Vander Waales , Soave , PR :
aP

A= 5 (1.74)
Pour Bk
e '(E%I_:ﬁ (1.75)
: o P ¥
| Wander Waals | -1-B A I -ABR
| Redlich- -1, ' A-B-B° | -AB
Kwong | '
Fenr- -1+B | A-3B-2B | -AB+B-B° |
Kobinzon
]

Tableau ( 1.1 )Parameétres o fi,y. des équations d’étata cubiques.[2]

14
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~ Aufeurs | Année | B | ‘r}_ | & £ A |
 Vander Waals | 1873 | a b [0 0 a
v |
Clausius 1880 | a b 2c e a . —I
T 7 _'
(v+oF |
Berthelor 1899 | a b 10 |0 Py 7
| T 3 T
)
“Redlich-Kwong | 1949 | a b |bp |0 a
T _NT
V(V+b)
' Soave 1972 | 6 b [b [0 B(T) ]
| ' V(v +b)
Lee-Erbar 11973 [ 6 m b [0 |6 (Tv-n(T)
(v-b)(v+b)
Peng-Robinson [ 1976 [Bpr | b | 2b | b 6 (T -
FR i
v(v+ b)+ (v—b)
Petal teja 1981 1 0,(T) |b |b+c |-be 6 (T
o PT
viv+ b)+ clv—h) .
L

Tableau -[ 1.2) Parameétres des équations d'états cubiques. [2]

15
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Les paramétres des équations d'élat sont déterminés, soit 4 partir de données
expérimentales | soit que la dérivée premiére et seconde de la pression par rapport au volume el
nulle 3 pression et 4 température critiques. Un autre type d’équation, qui peut §'écrire sous forme

d'une série de somme de pression ou de volume ; exemple I'équation de Vinel :

-x = I-F-@-!- CfT)ni-...

= 1.76
RT v ¥’ f }

II'y a d’autres équations plus compliquées; telle que 1'équation d*état de Benedict -Webh-
Rubin{BWR) (1940).

v A
i L RrVy T mp VY 7
ae P Foces 4 |

RTV? RTW‘{ +1‘J“p( v?

Expression de la fugacité en phase liquide

l.a fugacité en phase liquide s’exprime de la méme fagon gue celle de 1a phase vapeur :

f“(T.P,x,) = Pxg (T, P,x,) (1.78)

xi : fraction molaire du constituant i,
Ei: coefficient de fugacité du constituant (i), en phase liquide.

IGM: mélange de gaz parfait .

16
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L’expression ( 1.79) est équivalente A (1.80)

g, = HCLE2)
x,P
-2 (1.80)
1 RT ( oP
s oA ,
Rt J |V (ﬂN,] v - InZ
- T"'}"'

Censtante d’équilibre:
A T'equilibre, on a égalité des coefficients de fugacité,

f(L.P.x) =07 (T,P,y,) (1.81)

Px(T,P,x,) = Py 2V (T,B,y,) (1.82)

La congtante d’équilibre est définie par:

K(T,Px,y,)= i' (1.83)
i
_ T, Px)
KT, Py = ——-‘,’l T,P,y,) (1.84)

Domaines d'application: [5]

Systémes constitués de fluides dans des conditions modérées | gaz rares, azote, oXygéne,
mono-oxyde de carbone, hydrocarbures et certains dérivés des hydrocarbures.

1.4.3. Méthodes hasées sur Uutilisation du coefficient d’activité . [1,2.56]

La fugacité en phase liquide est donmée par:
£ = 1l x (1.85)

¥, 1 ,P,x,j:em{E—T] (1.86)

YT P): fugacité du constituant 1, pur & |*équilibre en phase liquide .

P —

17
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Pour un tel équilibre ol la pression et la température sont contantes et en vertu du

théoréme de Gibbs-Duhem on a;

vE hE
dl = dP— ——dT 1 87
2 xdiny, = prdP- o (1.47)

zx,dln-,r,]”:n (1.88)

La variation du coefficient d’activité avec i pression et la température est donnée par:

r, i
V*(T,P,
TI{T’szx]);TI[T,PI,II}EIPI(II—deP {l.HUJ
B
(T,P,x,)

dT 1,90
RT ) (1.9

T

. H=

YTy Py%) = 7,(T,, Py, Jexp(—f 11—
.

Pour les solutions de composés condensables et ne contenant ni d’incondensables ni électrolytes:

P xrL
PO R = v (TR ) !‘,""{'I‘, X, = LPr)eprLdP {1.91)
i RT
F V-L
((T,P,,x, = =P (T)&; exp | —L_dP (1.92)
7 RT

fi®t: fugacité de référence .

Pi®™ tension de la vapeur saturante du liquide pur ,i, i la température du meélange.

£i®": coefficient de fugacité de la vapeur pure 1, a la température T et A la pression de vapeur
saturante,

Vi*": volume molaire du liguide pur a la température T du mélange .

Pr: pression de référence soit elle est égale a (Pr =P ) ,du systéme soit ( Pr = 0.).

3i le fluide est incompressible alors le volume est fonction seulement de la température
Ui (1.93)

i ] V-L
£ (T,P,x,) = x,7,(T,x )P (T (T, P Yexp jﬁdr‘ (1.94)
o
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v

i
erpl ﬁ dP : cxpression de Poyting |

51 le cocthicient de Foviing esr 2gal A I'unité alors ;

L =x7,FEh (1.9%)

L'estimation des corrélations des coeficients d'activité repose sur la validite des données

experimentales ainsi que sur 1’expression de 1"enthalpie libre d’excés ; plusicurs modéles ont €1é

ProOposes.

1. Corrélations empirigues:
- Margules (1895} .
- Van Laar.
2. Modéles phyvsiquement plausibles(semi-em piriques)
1. Wilson(1964)
2. NRTIL(1968)
3. UNIQUAC(1973)
4. Modéles prédictifs.

Lk

. Solutions réguliéres.

. UNIFAC(contribution de groupes).

o

Le modéle de Margules:
L 'expression de Redlich-Kister permet de représenter G, d'un binaire comme fonction de
fractions molatres

G = x,x, (A + B(x, - x,) + C(x, — X,) +... {1.96)

On A, B0 sont des paramétres dépendant de la température.
81 A=B=C=0; on a une solution idéale.

Si A=0. el B-U=_..=0. On a I’équantion de Margules.

19
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G™ - Ax,x,

Pour le coefficient d’activité;

s ANG™)
7, (T,P.x;) = W
RTIny, = Ax;

RTIny, = Ax,

DJans un systéme multiconstituants on a :

e k14

SRR |
G = EZZ%!-E:

=1 =1

[L LS | [

1
by (32 2 (Aa

i=1l |=1

1
A X
2‘ iy fry

Le modéle de Van Laar :

Pour un binairc I'énerpie d'excés s’exprnime par:

Gd L Axixl

A
X, (E] +X,

Et les coefficients d’activiteé sont donnés par :

Ax
RThly, = AQ+=21y?
ny, (+BI,_].
Bx
RTIny, = B(1+ —-2)"
ny,=B(l+ )

(1.97)

{1.98)

(1.99)

(1. 104h)

(1.101)

(1.102%

(1.103)

(1,104)

(1.105)
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D’autres théories sont basses sur le concept de concentration locale dans un
mélange(solution). Le principe est que la concentration locale différe de Ia concentration totale dy
mélange, par les dimensions des particules et Iénergie d’interaction intramoléculaire.

Le modéle de Wilson(1964):
C’estun modele & deux paramétres A12, A21:

G'E-'l:

RT X In(x) + Ayx, ) — 3y Inx, + A ) (1.106)
A A
Iny,=-In(x; + Apx )+ xp(——2 . fta 1.107
Ti n(x, uX;) :{xl +x,h, Ao, 4 X, ( )
A A
Iny, =-In{x, + A - X L — 2l 1.108
¥: (x; %) I{Irl"[;ﬂu -'.1:111"':1] ( )
v} A, —-A
Ao B i = Ry 1109}
12 vr exp( RT ) (
Vi“Volume molaire du liquide pur (i).
Alj : énergie d’interaction entre constituants i | j .
ATj=R 41
Modéle NRTL(1968)(Non Random Twe Liquids équation) [6]
C'est une équation 4 trois paramétres ajustables( « 112 , 121),
G~ _ Gyt + Gyt (1.110)
I]:I:RT II + IIGH I] + II.GII
& § G
Iny, = I:(In(———“ J PRSI L - ,} (L.111)
X+ X0y (I: + IIGH)
6, Y. @
T
Iny,=x|1 [ 12 J + o J (1.112)
Yz 1[ 12 X +x,G, (’1"‘ I:Gn);
Gp=exp(-aty,) ; G, = exp(-ary)
(1.113)

_fuBn . . _EnB

5 = SR RT

i
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B paramétres d’interaction entre les constituants.

2~ 2

Le modéle UNIQUAC(UNIVERSAL QUAST CHEMICAL) - [2]
1l est basé sur |a théorie de la mécanique statistique, en supposant que la compogition
locale est die aux dimensions des paramétres des particules ,et de I’énergie d’interaction d'oi :
G = G” (combinatoire) + G~ (ré siduelly (1.114)
Le premier terme correspond 4 la différence de dimension dans un systéme

muiticonstituants

%—T{tomhinutniu} = E_:'Iiln%+ %E:,q;ln%’; (1.115)
Eﬂ (ré sidael) = —E xq 1:[2 0, (1.116)
RT 1 | 4

g = ¥ (1.117)

al qu“]

Ik,
?,= (1.118)
I
Zj: i |
Int, = {"LI;T‘-‘"J (1.119)

;. énergie entre les groupes i et .

ri: paramétre de volume.

qi: paramétre de surface .

0i: paramétre de surface du constituant.
#1: fraction volumique du constituant .
z=10,
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[ s coefficients d'activité sont tels que :

Iny, = Iny (combinataire) + Iny (ré siduel

.@
T T T ln—+l——ZxI
ne)=in o aing 1

Iny,(r)=—q, [ 1"2{31111) E E

L =(n- q,}-% —(r,—1)

1"‘*l

{1.1220)

(1.121)

(1.122)

(1.123)

L’équation UNIQUAC, contient deux termes adjustables A12, A21 Tous ces modeles qui

sont sités au paravant sont des modéles empiriques ou semi-empiriques. 11 y a d'autres mudeliy

qu’on peut utiliser en ’abscence des données expérimentales (Prédictifs).

Le modéle UNIFAC(UNIQUAC FUNCTIONAL GROUPS ACTIVITY COEFFICIENTS).

(’est un modéle 4 contribution de groupe, I*éncrgie de la molécule est considérée comme

ane contribution de 1'énergie de chaque fonction chimique, au sein de la molécule.Cette €nergic de

groupe reste la méme quelque soit la position qu’occupe ce groupe(fonction chimique). Ce modele

repose sur le méme raisonnement que celui de UNIQUAC).
G =G (+G (r)

Iny, =Iny, (¢)+Iny, ()

125
Iny,(c n—+ !n +l—— Xl
¥, () = 1, ql Z) Z

]|=("|_':I:)';'_(rl— 1)
oy
Inl"l—l],,{l—-lnz:ﬂ W - ZZB =

X Qm
EI

(1.114)

(1.120)

(1.121)

(1.123)

(1.124)

(1.125)
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" _tﬂ..,—"...)]_ (_HA)

= exp[ bT = exp T {1.126)
L ]

Iny,(R) =3 .':}:‘(tn I, In r;] (1.127)
k=1

Aver

¢ combinatoire,

n, m : constituants n et m.
ng . nombre de groupe,

r : résiduel.

%, ‘fraction maolaire,

Application : [ § |

Ce mndéle donne de bons résultats pour les molécules simples.

INCONVENIENTS:

1. Peu d'inorganiques.

2. Peu ou pas de différences entre isoméres(Alcools primaires,
gecondaires, feriaires),

3. Interachions groupes-groupes manguanies.

1. Molécules compléxes sont mal modélisées.

e modéle des solutions régulidres:  [1,2,4 ]
I.a théarie des solutions réguliéres est basée sur les hypothéses suivantes :
- Entropie d’excés nulle.
- Volume d'exceés nul.
- Caleul de 'énergie de cohésion par sommation des interactions binaires .

- Maolécules sphériques et apolaires.

RTIny, = V,01(8, - 8,) (1.128)

RTIny, = V,®{(8,-8,) (1.129)
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T aat
Bl — (1.130)
|
LY
®, = 1 (1.131)
V_m
Vo = Ex!"'rl (1.132)
Au™ = AR™ - RT (1.133)
Avec
YV.oovolume

au'®  changement de I"énergie interne au cours de la vaporisation du liguide.

Calcul des constantes d'équilibre :
=1 (1.134)
1, (T, (1,P)x, = Py £/ (T,P,y,) (1.135)

Y(T,x ) (T, P)
&) (T,P,y,)P

K, (TP, x,,¥,) = (1.136)

Domaine d'application du modéle moléculaire (coefTicients d’activite) [1]
Systémes chimiques, qui donnent lieu a des interactions complexes de types associations -

chimiques. ou polaires aux pressions faibles ou modérees.

1.4.4. Modéie combing ;[ 5]

Basé sur un modéle de coefficients d’activite pour rendre compte de la non idealire de I

phase liquide, ef d'une équation d'¢tat applicable a la phase vapeur.
Phase vapeur :

fY(T,P,y,) = £ (T,P,y)y P (1.137)

hY (TP, y) = 2.yh (T.P = 0) +(h—h")yrp (1.138)
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Phase liquide
o=y, (Tx)x (1, P) (1.139)
h*(T,P,x =1)=3 x,h*(T,P) + h*(T,P,x) (1.14t)
Constante d " équilibre:

¥ (T,x)[ (T, P)

K,(T,P,x,v) =
=y @ ryp

(1.141)

1.4.5, Calcul des enthalpies:

My a plusicurs fagons de calculer I'enthalpie d’un mélange, celon que le modéle qu'on a

chois 51 la méme equation d’état est utilisée pour décrire les phases liquide e1 vapeur alors:

"l
D(T,P,Z,) = > L] (T,P = 0)+ f[;] dP, Z = x,(liquide),

0 T, T

(1,142)
L, = y,(vapeur)

Les exposants soni :

*: pur.

(% | paz.

IG5 : gaz wdeal

L : hquide.

8, safure

V' vapeur.

1.5. Choix du modeéle. | 1]

Le modéle choisi est prédictif. Les seules données nécessaires sont:
- Les coordonées critiques
- Les donnees du volume molaire a I'état hquide,
- Les cocfhicients de la tension de vapeur.

- Les coefficients enthalpiques.
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Ces données sent relalives aux corps purs , pour calouler ;
- ['enthalpiz de chague constituant a 1'état de gaz parfait.
- 1.'équation d'état de la phase vapeur,
- Léguation {*étal de chaque constituant & 1'état liquide.
- L'enthalpie libre d’excés du mélange .
- Constante d’équilibre .

1.5.1. Eguation d’état de Viriel:

Le facteur de compressibilité est développé soit en sene de volume, ou en séne de pression

7, = 1+EI1~I- FE—'E—1+D—{TE1 {1.143)
¥ v v
(u bien
LZ=11 BATIP+ C'(TIP+... (1.144)

Développement suivant la pression .

Le développement est tronqué au second terme de la somme on a ¢

B

Z=1+—P (1.14%)
RT
v=2T .3 (1.146)
P
v-o¥* =8 (1.147)

7.
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Volume partiel -

: 7\ av
Yema¥i EZ.[r—] “[—] (1.148)
O, PTZ, di, P,T.2;
RT
¥ =g h (1.149)
B=2 2By, By =By (1.150)
T

On trouve "expression du velume partiel :

o BE
v,=?+ 2) By, - B (1.151)

1.5.2. Expression du coefTicient de lugacité : [ 6 ]

la corrélation utilisée pour le calcul des Bij est due 2 JP. O'CONNELL et

JL.M.PRAUSNITZ. Pour les gaz purs nen polaires elle se confond avee celle de K.5.FITZER et

R.F.CURL.

Eile est basée sur une théorie des états correspondant  trois paramétres [6] ; la température

crifique , la pression critique , et le facteur ascentrique wi ,définis par:

- P
Ing, = (2> ¥,B, - B — (1.152)
' ?:; ¥OSLRT
5
= —Lng(g'—] =i (1.153)
d

Pi®: pour une valeur de (Tr:0=7).
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Le cocilicient By d'un corps non polaire est donné par :

RT,
B, = —2I(T,,m,) (1.154)
i
Avec :
-
T{‘I

0.330 01385 0.012
P e R W

0.46 050 0.097 0.0073 b2
LU ¢ ——— = = TS T
ITI-H TFH TII[ TRH
Pour les hydrocarbures on peut prendre Ze comme
L ~0.291-0.08w (1.156)
Régles de mélange:
Pour les mélanges on utilise les régles sufvantes:
@+ @
WDy = —— (1.157)
2
RT,
Poy = Zigg— (1.158)
Va
Ly + 2 ;
Zoy == (1.159)
LI 3 L
V5.=E{{Vd)“+ﬂ’q]3) (1.160)
r
To = (LT (1-Kky) (1.161)
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Le cocilicient By d'un corps non polaire est donné par :

RT,
B, = —2I(T;,m,) (1.154)
Pﬂi
Avec ;
- L
T.r_1

0330 01385 0.012
[(Ty,@,) = 0.1445 - —— - 2

T T L

(1.155)
0.46 0.50 0.097 0.00 '
+@, (0,073 + — - 1_51 - ,._,? . “HE)
TI-H TFH TII[ TRH
Pour les hydrocarbures on peut prendre Ze comme
Z ~0291-0.08w (1.156)
Régles de mélange:
Pour les mélanges on utilise les régles suivantes:
@+ @
Wy = ——— (1.157)
2
RT,
Poy = 2oy — (1.158)
Va
Zr_-l +ch Py
By = e (1.159)
R 3 ¥
y€.=i{{‘-’d)“+(\f’q]3) (1.160)
1
Ty = (T A~ k) (1.161)
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T

1 1]‘
[ v{%l + ‘:’.ﬂl

Zj)l'

(1.162)

P, = 4T,

Le coefficient d'interaction binaire (kij= 0), pour les hydrocarbures.
Pour les Bij on utilise les mémes fonctions que celles de By , mais en remplagant les Pc et

T par Pe; et Te;.

Le coefficient d’équilibre est :

el (1.163)

L caleul du coefficient de fugacité du constituant pur a I'état liquide v' est donné par:

oL
P'E exp | ——dP
i RT

*

v, = (1.164)

Pl

L'équation du coefficient de fugacité de vapeur saturée du corps i,est donnée par.

P*B
ImEy =218 1.165
L 2% ( )

I.e coefficient de fugacité dane le mélange vapeur & 8’exprime par :
- P
Ing, - (EEYJHH ~B)——) (1.1660)
L RT

Le coefficient d'activité dans le mélange liquide y est:

T
Iny,=In e 1oty Lyl -5.) (1.167)
% Y ¥V BI
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G* =RT2x, i VY D5, - 8, T, (1.168)
| x| (R |
8, = 2.8, (1.16%)
n, 'V
F, = —— (1.170)
I l“ivl
1
_[Ah*-RT)? i}
| S (1.171)

&1 paramétre de solubilité

Ve Volume molaire du mélange.

Le coefficient d'activité dans ce modéle ne dépend pas de la température car la différence
des parameitres de solubilité qui entre dans les relations (1.167) et (1.168), ne dépend que de trés
peu de la tempéranire, tant que celle-ci est nettement inférieure aux températures critiques des
constituants du mélange.

La corrélation est valable pour :
- Composés apolaires. Elle donne de bons résultats pour les hydrocarbures.
- Pression modérée.

1.5.3. Equalion d'état de la phase ligquide: [1]

Lt volume liquide $'exprime par une relation de la forme :

VY =a+bTl+cT" (1.172)

Ies coefficients a, b, ¢, étant calculés a partir des points expénmentaux, On admet souvant

que le liguide est incompressible.
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Si( T<Tc) et ( P<PC) alors :

vV, =V (1.173)

Modéle de Rackette

1 permet le calcul du volume liquide 4 la saturation |

LS z

YV =
Logy~; = (1-T,)" logZc (1.174)

Si Zc n'est pas disponible on peut prendre :
7., = 0.29056 - 0.08775w (1.17%)

Volume du mélange est donné par :

v =2 XV {1.176)

(.5.4. Enthalpie;

En phase vapeur elle est donnée par !

h= 2 yhy +(h—'jp

(1.177)
d
=D yh; + (B~ 'i—].-a-;-E (1.178)
En phase hiquide on a :
; T RT dp’
b= 2.xh, + h™ -+ Exi|:_[T{Bu * P V;L)} dT- +

o ; (1.179)

dB 7 dv™ _ P-F

+ (Bu o dT ) j [—vlm. ) ]_j

10°

h; = h, +C;T +—("T’ c"r’ +—LT‘+CT” (1.180)
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Avee ;
1 =413 s Bem™ /mele); Platm); hY (Cal/ mole)

h': enthalpie il'état de gaz parfait

Encrgje interne

dB
u—u’*:_-r(—]r (1.181)
dr

L%

h-h” =u-u" + PV —RT (1.182)

Conclusion relative a I'éguation d’état de viriel

[Jans le domaine des pressions modérées 'équation d'état de viriel | limitée au second
terme conduit 4 d'excellents résultats[ 1], Elle est applicable pour une pression maximale de I'ordre
de 15 atm [1,6]. Sila condition suivante est remplie

VEIRTC

1.183
v ( )

a3
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1.6 . Programmation des équilibres liquide fvapeur:

1.6.1. Modéle mathématique d’une unité flash - [1]

Le tableau (1.3) ci- dessous donne la variance du probléme: On a {(4n+5) relations,
et {4n+7) mconnues (variables indépendantes ).
Variance = (4n-T) -(4n+5)
=32,

L.a nature des problemes rencontrés est specifiée dans le tableau (1.4).

1.6.2. Sous programmes spécifiques du modéle thermodynamique :

Les sous programmes spécifiques du modéle thermodynamique sont:

1. Sous programme donnée ;

I lit les données relatives a chaque constillant: coordonnées critiques, facteurs
ascentriques, volumes molaires & 1'état liquide, cocfficients de I'équation de tension de vapeur,
coefficients enthalpiques et térmes de déviation k ;.

1l calcule les coefficients de la parabole VI(T), ainsi que les coordonnées critiques Tcy ,Pc;
P 4 R

LGl

2. Sous programme VIR 1:

Il caleule les coefficients, qui dans I'équation de wvirel , ne dépendent que do la

température, B, By,d By/ dT .

3. Sous programme VIR 2:

1l caleule ke coefficient de I'équation de viriel pour le mélange vapeur, (B) , ainsi qgue scs

dérivées partielles par rapport 4 la température et au nombre de males de chaque constituant.
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1.6 . Programmation des équilibres liquide /vapeur:

1.6.1. Modéle mathématique d’une unité flash - [1]

Le tableau (1.3) ci- dessous donne 1a variance du probléme: On a {(4n+5) relations,
et {4n+7) meconnues (variables indépendantes .
Varlance = (4n-7) -(4n+5)
=2,

L.a nature des problemes rencontrés est specifiée dans le tableau (1.4),

1.6.2. Sous programmes spéciliques du modéle thermodynamique :

Les sous programmes spécifiques du modéle thermodynamique sont:

1. Sous programme donnée ;

I lit les données relatives a chaque constiluant: coordonnées critiques, facteurs
ascentniques, volumes molaires & I'état liquide, cocfficients de I'équation de tension de vapeur,
coefficients enthalpiques et térmes de déviation k ;.

1l calcule les coefficients de la parabole VY(T), ainsi que les coordonnées critiques Ty | Pc;
p q q CRR

e

2. Sous programme VIR1:

Il caleule les coefficients, qui dans I'équation de wviriel , ne dépendent que do la

temperature, B;, By,d By/ dT .

3. Sous programme VIR 2:

1l calcule le coefficient de I'équation de viriel pour le mélange vapeur, (B) , ainsi qgue scs

dérivées partielles par rapport i la température et au nombre de maoles de chaque constituant,
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4. Sous programme LIO 1:

N calcule les proprietés de chaque constituant 3 I'étal de liquide saturé, pour une
temperature donnée ;
- La tension de vapeur.
- Sa dérivée par rapport 1 la température,
-Le volume du liquide saturé,
- Le volume de la vapeur saturée.
- L'enthalpic de vaporisation, I'enthalpie cohésive du liquide,

- Parametres de fugacité du liquide sature,

5. Sous programme FUQ V:

N calcule les coefficients de fugacité en phase liquide.

6. Sous programme FUG L:

I calcule les coefficients de fugacité de chaque constituant pur a 1'état liquide.

7. Sous programme GAMMA:

I calcule les coefficients d'activité en phase liquide,

8. Sous programme ENTHAL:
11 calcule 1"enthalpie de -
- De chaque constituant 4 I'état de gaz parfait.

- Mélange vapewr 4 I’état de gaz parfait,
- Mélange vapeur 4 I'état de gaz réel,
- Chaque constituant 3 1'état de liquide saturé,

- Enthalpic du mélange liquide.

9. Sous programme ITERT:

0 calcule les dérivées des constantes d’équilibre par rapport a la température.

L
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1. Sous programme_ COMP :

Ce spus programme assure le calcul de la constante d’équilibre.

11. Programme principal :

Apres lecture du nombre de constituants, définit la nature du probléme consideré.
La figure (1.2), représente Darticulation  existant entre les divers sous programmes
thermodynarmiques. Les fléches en pointillé sont relatives aux ordres d'appel |, celles en trait plein

i la transmission des résultals.

;F'}rpc.s_d‘éq uations Nombre d'équations

Dilans matiéres particls n

Lxa +Vw1 =F;

Bilans enthalpiques
Lh"+ Vh'=Fhy +Q

Equilibre :

| fi=fit n
Ty=Ex=l 2
Relations d‘cnlha]pi:.:s‘ . ) =
| h'=h"(T,P¥1,...) 2
h"=hM(T,P,xl1,...) !
Relations des fugacitéa n ]

fi'=fA%T,P, v)
i =fi'"(T,P,x)
Total An+S

Tabfc_au{lj),hlnmbm d’équations et d'inconnues.
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Tableau(1.5). Spécification de 1a nature des problémes.

2

CHAPITEE ] PRINCIPES DE THERMODYNAMIOUFE
' Inconnueg Pet T | x ET}'-:_ IRl BT Let Total |
, h* et hY Y
F&iﬁﬁm 2 2n 3 2n 2 n-7 |
Tablean(1.4). Nombre et nature des inconnues.
| Données Inconnues [ Nature du p?ﬂi:llémc -
V=0 P T.¥I.: ¥Yn Température d’ébullition d' un |
TE.. Zh Xi= Zi, II=h", L mélange liquide sous pression
| donnée.
V=0,T | BY1..Yn | Pression d’ébullition d'un
A | Xi= Zi, H=h", L melange liquide a temperature
' | donnee.
L V=] P . T, X1.. Xn Température de rosée d'un
Ll fn Yi= Zi, H=h",1.=0 | mélange vapeur i lempératurce
| | donnée.
i Y=1.T __‘i-‘,‘{ 1.. Xn Pression de rosée d’ un mélnngc- |
| Z1.... 7Zn Yi= Zi,H=h",L =0 | vapeur & température donnée
T, P V,L H | Plash sotherme.
X1 ... Xn
| YL..¥n |
i P,H _ Vil T Meélange connaissant son J
l X1.. Xn enthalpie (flash adiabanque). |
! Y1..¥n |
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' Inconnues Pet T | x ET}E_ H et [ Let Total

, h*cthY W

:L—Mdiﬁﬁre'" 3 2n 3 2n 2 4n~7 I

Tablean(1.4). Nombre et nature des inconnues.
" Données Inconnues © | Nawre du probléme
V=0, P T.Y1.. ¥Yn ' Température d’ébullition d* un |
Z1... 7Zn Xi= Zi, I=h*, L ' mélange liquide sous pression
' ' donnée.
V=0, T | PY1 ... Yn | Pression d’ébullition d'un _
Ll | Xi= Zi, H=h", L melange liquide 4 temperature
' | donnee.
v-1.p [T XL ¥n Temmpirarirs de oo nm.
Ll n Yi= Zi,H=h",1.=0 | mélange vapeur i température
| donnée,
| Y=1.T J i—‘,‘{l .. Xn Pression de rosée d' un mélnngc_ |
| 71.... 7n Yi= Zi,H=h",L =0 | vapeur & température donnéde
T, P V,L H | Plash sotherme.
X1... Xn

| ¥l..¥n |
| P, H v, I:d'i" R Meélange connaissant 8on )
‘ X1... Xn enthalpie (flash adiabanque). |
! ¥1..¥n |

Tableau(1.5). Spécification de la nature des problémes.
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Leciure de Pet V
L_ = I
T

<
Caleul £e Ei Ni yi
Calened ]G, Xi, Yi
Calcnd fe S= S xi - T pi S
o ¥
T * £ j ’ S‘J "I-‘Ili';"'.*"r.||1
‘ | e e
f'/JJ\\"‘-.
y . ®ur i
r.\ b VRIE ;}_ ; A
v -
\‘x" | Caleul de ds/d T |
\Nain ) -
'I ‘
o \\ N |
ANET
[ >q_ O R
kY,

Y

Calcul de H
Impressisn ‘

Figure ( 1.1) Calcul de flash & P et 'V dannées

[ 1]
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(R P RN P 2]

|
‘ Banirdes | wlf
P
e ! .,
Fa
oo
i VIR | | VIBZ | g ¥ _fl :
’ | L . - r—:_|
'f i _!“_ £ i -_I-' r .‘—h | i Comp | . | Princivel
e =) _..'q L |._| ; II_ = !- i “u
| . : et
Ciapna j— B LA R RSB o
m e § A
|

- ~—{h- Fuihal i‘ e B

feert A 2 |
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CHAPITRE 11

DISTILLATION EN REGIME DYN AMIQUE.

2.1. Histortque :

L" ¢tude du comportement dynamique de la distillation est passée par plusieurs ctapes.
Ein premier a eu lieu | la formulation du probléme, et de scs hypothéses telles que: exisience de
retention liquide, équilibre entre phases, gradients de composition a travers les plateaux  puls,
retention vapeur négligeable et colonne adiabatique.

Les premiéres teniatives de résolution du probléme de la distillation ¢n répime
dynamique | 8,9 ] ont utilisé la simulation analogique pour un binaire, puis ils  ont ¢1é suivies
par Putilisation du calculateur électronique [10 ). La simplicité du probléme et 1a lenteur dles
cafeuls ont lassé 1'étude purement théorique,

E.L.Meadow [11], a introduit le concept de distillalion multiconstituants, et sa
resolution sur un ordinateur; mais insuffisance des moddles mathématiques a condui
Dnstiffanc [12], a érudier le probléme de résolution mathématique et le probléme dinstahilité

numenque des méthodes explicites. Les calculs etaient longs et fastidieux, la méthode de

resolution utilisee était celle du plateau par plateau,

I’évolution des mathématiques a vu une série de méthades semi-implicites [13.14 | et
implicites [15,16 ]; qui permettaient une m:Meure résolution du probléme. On remarque  que
foutes ces cdtudes discutaient les cas des colonnes de faibles i maoyennes  dimensions,
hydrocabures semblables et en fin 4 quelques composés,

Le développement croissant de l'informatique et des méthodes de résolufion; ainsi que
de la thermodynamique chimique a permis I"extension du modéle dynamique, pour des ours de
Topping (distillation atmosphérique [17,18] ) et I"appanition des simulateurs éleclroniques

déstinés & usage industriel [19, 201,
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2.2, Distillation d"wn binaire :

Les hypothéses relcnues pour une distillation binaire sont :
- L.a volanhté relatrve est constanie,
- [.efficacite est maximale sur chaque plateau.
- I.a vapeur sortante esl en équilibre avec le liquide sur chaque plateau,
- L'alimentation est un liquide saturé ( & sa température de bulle),
- Condenseur total,
- Mélange parfaitement agité dans le ballon de réception.
- Temps mort négligeable,
- Presence des retenues liquides.

- Retentions vapeurs négligeables.

En plus on suppose que les débits vapeurs sont égaux -
V =V1=V2 =V3=Vi4=V5=. =V

Condenseur :

Bilan matiére global :

My v_L-D (2.1)
it
Bilan manére partiel:

i Mp Xp’
et

= V¥ —(L+D) X, (2.2)

Platcau :

Bilan mahére global ;

_____ = G o (2.3)

Rilan matiére partiel :

d(hi;;}”_} = Ly Xy — Ly Xy + VY, - VY 24
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Figure(2.1) Colonne de distillation d'un binaire,
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DISTILLATION EN REGIME DYNAMIOUE

Plateau d’alimentation .

Bilan matiére glohal :

dM
(It'. =Lyga— Ly +F &)
Bilan matiére partiel.
d(M, X -
—{]ﬂﬁ—“—} = Ly Xyma — Lg X + VY ; - VY + FX, (2.6
Rebowlleur :
Bilan matiére global:
divi
:u” =L,-V-B (2.7)
Bilan matiére partiel:
diM X i
d(? d_Ht 5) = L,X, - VY, -BX, (2.8)
Equations de sommation:
2.Y=1 YX=1 s
Equations d'équilibre
o= P (2.10)
I+(a~ 11X,
Aveo :
o ¢ volatilité relative,
Fquations d'hydrodynamigue :
La plus simple est 1'équation de Francis :
F, K.L.h% (2.11)

K : constante .
L longueur du déversolr.

h : hauteur du liquide.
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2.3. Variance du systéme.

Elle ¢st égale au degré de liberté dn systéme.
var = (3. Ny + 9)-(4. N+ T)

=

-

Il existe deux vanables qui peuvent etre contrélées (fixées) ,disant (Ret Oy ).

'”T}rpes d’équations Mombres | Types de variables | Nombres |
Bilans matiéres partiels : Ny Compositions sur 2.N;
chagque plateau
{xaya) I
Bilan matigre global Ny Débit liquide sur Ny
chague plateau Ly
Equilibre Nrtl Retenues liquidss | Ny
'I (plateau + bouilleur) M)
| Cquations d'Hydrodynamique | Ny Dhistillat (xp, ) W
Controleur de niveau 2 Débits suballonde |2 |
(L.V) récéption (LI
Bilan matiére partiel au | Retenue dans 1 i
comdensenr | ballon de
- récéption(My) |
| Rilan matiére total au 1 Compaositions an 2
condenseur bouilleur {,v5)
i Filan matiére total au boudlenr | 1 Diébit au bowllaur | 2 i
(VetB)
Bilan matigre partiel an 1 Retemies an 1
bouillewr | Bouillenr
| TOTAL T4NfT | TOTAL _|I_4]‘JT+9—

o .Taﬁleﬂu{z. 1} Meombres 4’ équations et de variables. [217
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Vn Lo+l

Figure (2.2 ) Représentation du n™ plaica
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Figure (2.2 ) Représentation du n™ platean
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2.4, Distillation d"un svstéme multiconstituants -

L& développement mathématique s*articule autours des hypothéses suivantes:
- Mélange non idéal.
- Liquide sur les plateaux est parfaitcment agité et incompressible,
- Retenues vapeur sont négligeables par rapport 4 celles du liquide.

- Equilibre thermique, mais un non équilibre de phase, existence de "éfficaciie

de Murphrée,
-Ixistence de plusieurs alimentations.
- Existence de plusieurs soutirapes,
Ynj- YT
By=ar (212)
Y. —Y
n,| u-1,]
Y;J- = composition molaire vapeur en é quilibre avee ¥, sur le plateau n.
‘rTL‘ o COMposIton vapeur quirt:mt le plateaun .
T:_ Li = composition vapeur entrant au plateau o
E.;= efficacité de murphrée sur le plateau n.
Bilan matiére global :
dmM " ;
m" = Lo+ S+ B+ V, -V =L _~8§, (2.13)
Bilan matiére partiel :
d{}"’{n K W :' Txe P - F
Tt b X TR FLY (2.14)
Vn—IYn—I...J Bk S L-xn.;-_' SnXu
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Bilan d’énergie:

d(M,U,)
di

= vn—lh: i vnh:r i th:. . H“hf

Froprietes thermiques:

h,=1{ :’inf_‘f'an,Pn)

O
Sy 1 soufirage.
L ¥

hy by @ enthalpies liquides et vapeurs.

U, énergics internes

Equilibre :

Y,y = X, ,F.T)

Equations de mouvement :
Liguide
L.=1(M,,¥,,X.,T,,P.)
Vapeur
YV, =8 PiE s¥aT. )
P,,-P, =Kp;V,
p: densiteé vapeur.

K: coefficient de perte de charge.

T ['-nh:u + F:hf + F:II-I:—I

[2.15a)

{2.15h)

(2.16)

(2.17)

(2.18)

(2.19)
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Condensour
W = e ol

NI e c

x‘ﬂ' N~ l x +vt1fr,j

I-]:I'n = PN;I' . r(VNT'Y\IT'T 'r)
Qe =UeAlTe—Tye)
hYViz=Lht+Vhi+Q

Yt.j = r(Xc.ijn'Tp)

- Metal :

dT,

- Liquide réfrigérant :

dT,
CLV, —_

= prwCH ("r'p'ﬂ
F, =F(T,)

Ballon de réception :

=T Y4 U K (T =T

- T'.uc) ¥ Uwﬁ- (Tuc F 'I‘w}

w)

DISTILLATION EN_REGIML DYNAMUUE,

(2.24)
(2.24)

(2.25)

(2.240)

Le volume de la vapeur est épale 4 la différence, entre le volume du systéme ot e

volumne du hquide, dans le ballon de récéption, 1a température de la vapeur est Ty, .

Wapeur
My oy
dt
d(M; Y, )
b AR V 1!7 iwl_.r
{“_ C -:] jel |

Myt male de vapeur dans le ballon de réeéption.

vﬂ" 1violume de vapeur dans le ballon de récéption.

(2.2

(2300
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Fhase hguide.

dM
_E;Lt._[}“ L (2.31)
1
d(M,, X, )
=X, =D 51X
dt ey "I LIy (2.32)
di(M _h
dIMho) | oh(DF 1 Lyhy (2.33)
di
B =M (2.34)
Equations au bowllcur
dM
——ak=¥Y—B 235}
it O [
d(M, X)) _ _ ] .
Y e — Llh-' = ‘IB'.'I'}H + Bkn '12?'.{)}
dt L ¥ L
(Y
ff_{ﬁ '8} b — Vb 4 Bhy ot AyUy (Ty To) (2.37)
Yoy = Mg Tys Fy) (2.38)
B f(M,) (2.39)
Mctal
T r o :
Mam Csam I'.T-T_“ = UgAg (T — Ty ) - UgA g (Typ — Ty ) (2.40)
51 on chautfe le bouilleur avee de la vapeur on aura :
dp
V, — =K, —F (241
] dt 5 s
Lr’..l‘- I(']*I rM.R) f:.-i:’]
1 l"
T.=£Ip.] (2435
P - 10p,) (2.44)

1. coefhicient global de transtert de chaleur
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1.5 Hvdrodvnamique des plateaux ;

2.5.1. Colonne 3 plateaux :

Le liquide circule par gravité de haut en bas; tandis que I vapenr circule A contre
vourant. Le passage de 1a vapeur se fait de plateau en plateau par des orifices | dont la taille et la
torme pouvent etre tres vartables,

Le liquide passe le plus souvent de plateau en plateau par des conduites de déscentes
deversomrs |, situces le long de la paroi de la colonne. Parfois aussi au centre pour des colonnes
de tres grands diamétres. Les pertes de charge sur la phase liquide imposent un gradient de la
hauteur hydraustatique entre Uentrée et la sortie du platean.

Cette colenne de liquide de hauteur variable provoquera un écoulement non uniforme
du vapewr. La vapeur passera de préférence seulement 13 ow la nappe de ligpide est la moin
cpaisse. Aussi admet on généralement que chaque plateau se comporte comuie un réacteur
parfaitement agite 3 la fors pour la vapeur et pour le liquide.

Dans le cas d’un fonclionnement purement physique (absorbtion ou distillation sans
réaction chimique ), On admettra méme que le plateau se comporte comme une fraction d'un

plateau théorique. | 22 |

Hydrodynamigue ;

2.5.2. Les peries de charpe:

[Dans sa traversee du plateau, la vapeur subit d’abord une contraction, puis circule dans
la calotte ou sous le clapet avant de g”cchapper dans le liquide a travers lequel elle barbotic
j'usqu'a trouver la surface libre, La également on décompose le caicul de la perte de charge en

deux elements. [22]

- La perte de charge die a la circulation dans orifice donnée par I'équation ;
I/
-1 Py :
h, =K —* ][J'
Py P,/
(el
he - en centmeétre de hquide.

k. est le coethicient de IMorifice.

Ll - la satesse linéaire de la vapeur dans | onifice.
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- La hauteur du hquide dans la déscente [ | doit équilibrer ['ensemble des pertes de
charge de la vapeur et permettra I"écoulement du liguide.

AP=H ~hg-h, = h,+h, (2.47)

h,=10"C,U?PL op om

(2.48)
Py
by perte de charge de Porifice sec.

est ume fonction caractéristique de la géométrie du platean,

U,: vitesse linéaire maximale 4 travers les perforations.

he : perte de charge du liquide entre la base de déscente et o plateai.

La hateur du iiguide clair
Mg =hgth,+2h, s
= heth, +2(h, +h,) -

U He doit verifier la rolation -
H,<05.T

T espacement entre platemux.

L& developpement donné par [23], pour Ia perte de charge sur les déversoirs ; est la différence

enire |a hauteur du hguide clair et la hauteur statique

h
d®L
¥pevpe 2
(2.51)
00506 g,
A dm "pe %o

L..=4456AP Ec
fpc T A oc Poe —

(2.52)
EL

- ha © liquide clair en inch ( perte de charge ) sur le déversoir.
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- Aum - surface minimale ; #du déversoir,
- AP4. . perte de charge sur le déversor.

- pr’ densite du liquide.

Perte de charge sur un plateau :

_ 0.186Ulp, 2,

AP = ——e 0T 2.33
™ 12¢%, (2:93)

Py © densité vapeur lbm/ft.

Ay, - surface des orifices par plateau i,

Lo coeffictent qui o5t fonction de la géométrie du plateay :
2. constante de conversion, 32 2 # lbmass/ ¢’ Ibforce.

Uy vitesse lindmre de la vapeur 4 travers les orifices,

g 1 aceélération dite 4 la gravits fi/s’

w R
T T, T

C, = 0.92101—- f}.ﬂ}ﬂﬁr--'---+ﬂ.llﬂﬁﬂn(—' 4 0.1935[—1-]
D D D

] k ®

2.54
\ 1 (2.54)
i-[l_'?.![ L
A‘TR 4
Dy, diamétre des orifiees.
1. epasseur des onfices.
Ay surface du platean
L4 perte de charge sur un plateau devient,
(v, 1 .t
AP, = 0.D155 —!W - =k (2.55)
1\-"’*5/' p.C, E.

Ve o débit molaire vapeur,

Généralement dans les caleuls de simulation on suppose, que la perte de charge varie
Linearement aves le nombre de platemux. Pour le condenseur et les conduites, la perte de

charge est approximativement (1 4 10 Ibfin‘z).




CHAPITRE 11 DISTILLATION EN REGIME DYNAMIOUF,

- Aun - wurface minimale ; f°du déversoir,
- APy, . perte de charge sur le déversor.

- o’ densité du liquide.

Perte de charge sur un plateau -

_0.136UJp, 2,

AP = ek 2.53
™ 1207, g (Bt
E
Py ; densité vapeur lbm/ft’.
Ay, - surface des orifices par platean it
Lt coeflicrent qui est fonction de la géométrie du plateay :
2 constante de conversion, 32 2 ff lbmass/ ¢°|bforce.
Ui vitesse lindmre de la vapeur 4 travers les orifices,
& accélérmion die a la gravité s®
\ 2
T T, T
C, = 0.92101-0.42305-" 4+ 0.1 Hiﬁﬁln(—'] 4 0.2935(—‘--]
D‘ Dh nl
(2.54)
A ™
07 LS
A‘TR #
[, diameétre des orifices.
1. epasseur des orifices.
Ay - surface du platean
L4 perte de charge sur un plateau devient.
(v . 1 ¢
ﬁpm = D0D1SS —!W - : L i (2.55)
A*h.f P C- 2{

Vo o débit molaire vapeur.

Généralement dans les caleuls de simulation on suppose, que la perte de charge varie
learemnent aves le nombre de platemux. Pour le condenseur et les conduites, la perte de

charge est approximativement {1 4 10 [b/in®),

tny |
e
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- Aum @ surface minimale ; f°du déversoir,
-~ APy . perte de charge sur le déversoir.

- po densite du liquide.

Perte de charge sur un plateau :

0.186U%p_ &
J‘_‘if‘ R iy ‘! w . 2__53
TToneh g ——

Py densité vapeur lbm/ft

Ay, - surface des orifices par platean %,

Lot coeflicient qui est fonction de la géométrie du plateay :
2. constante de conversion, 32 2 # lbmass/ ¢°|bforce.

Up. viteege hndmre de la vapeur a travers les orifices.

g accélération dite 4 la gravits fi/g?
5 2
T T T
C, = 092101~ fJ.¢23ﬂ5r-!--+{l.llﬂﬁﬁln(—' 4 0.1935(—‘-]
D D D,.

5 E (2.54)
A ™
i--[l_'.".![ L -05
"!"TR z
Iy, diametre des orifices.
1. epassenr des onfices.
Ay - surface du platean
L4 perte de charge sur un plateau devient,
r 2
E!W e (2.55)
g

AP, - "*“'551\A s
h T e

[

Vo o débit molaire vapeur,

Généralement dans les caleuls de simulation on suppose, que la perte de charge varie

linguremnent avec le nombre de plateaux. Pour le condenseur et les conduites, la perte de

charge est approximativement (1 4 10 [b/in®),
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Cette pression est ajoutée au bac de récéption pour donner une estimation en téte de
colonne. Pour les plateaux 1a perte de charge varie de 0.1 4 0.5 [b/in’ par plateau. Pour un

condensenr total = 2.5 Ib/n®; pour un rebouilleur AP= 5 Ib/in’. Avec 14.69 Ib/in®=1. atm. 124]

2.6, Hésolution et programmation:

Dans les références [25] et [21], on trouve des programmes de résolution pour un
probleme de disillation en régime dynamique en Fortran [V, le programme Dyflow 23] utilisc
la méthade de Runge- Kutta; alors W.Luyben [21], a wtilis€ la méthode d’Euler, o il s'articule
sur les condinons suivanies

- La pression est constante sur chaque plateau, elle vane d*un plateau a un autre
Imémrement

P.=P . +AP (2.56)

m n—1
- L'accumulation d'énerme sur le plateau est négligeable, comparde a celle de Veftat
thermigue, donce I"équation (2.13) est algéhrigue.
- Les retenues  hquides au bowllewr et condenscur sont constantes,
- L'energe au bouillewr | Ok b, et le reflux (L), sont constants,

- I "hydraulique du hquide est calculée par la formule de Francis.
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Algorithme :

I. Lecture des données: dimension de la colonne | le nombre de composés |

Y Calenler les reteaues imbales et le profil de pression.

3. Calculer la température ef la composition vapeur par les équations d’équilibre.
3. Caleuler lo débit vapeur,

3, Evaluer loutes les dérivées (globales ot partielles des rétentions).

6. Integranon. Tester la purcié au condenseur si oui aller 3 fin.

I, Calculer 1e nouveau débit hquide par un nouveau profil de retenucs.

8. Retour 3 (3) et répéter.

l;lr

srganigramme ou la résolution est globale, voir figure (2.3 ).

physiques, tes ahmentations ¢t les conditions initiales( T, x et ).

Fin

Ce programme fait le caleul platean par plateau.

- Hlog |

Lecture des données.

- Blog 2

Initialiser X, sur chaque plateau,

- Bloc 4

F.Ramirez

les propoctes

[25%, donne un

Determmation des compositions vapeur ¢l des températures sur chagque plateaw, par un calenl

d'equilibre hquide -vapeur,

- Bloc §

{*acul des enthalpies liquides et vapeurs.

- Bloc 6

Resolution des équations alggbriques.

- Bloe 7

Keésolution des équations différenticlles.
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: i i
T {4}

-

Bébu )

{
G, T e

T (2)

s . {
i

Tritieliser |

A
r - — {3)
| (antisnue I pasa
; s C(4)
B rerininer | |
‘ A .
_en wtilisant X
(3)
| : |
| Calculer ' A
¥ I
| EI" .
| (® )
- . o T e ) 2
Rivelurien #es
éqrmtin;x
wlpéhrigues
. . ! R
17)

I_ 1 - _l
Riveluties L5 |

f’g:mtiﬂw |
[ dﬁférw—eﬁd ies

- ..
& T F T |
i ~ W
¢ Test >—"1 —
- ;
R
'\-T-f" ‘E_..
Step

Figure(2.3). Diagramme donnant procédure de résolution [25]
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CHAPITRE III

METHODES NUMERIQUES D' INTEGRATION

Paroy les méthodes numériques d’intégration on distingue ; les methodes explicites

telles ( Euler, Runge-Kutta Adams-Moulton) et méthodes implicites( Gear).

3.1. Meéthodes explicites:
a.Meéthode d’Euler.

Considérant P équation ditf#rentielle survante
dy
% e, (31)
it i1,y)

La methode d”Euler peat 3tre représentee par ['2q (3.2)

jnﬂ_r-'l'h}rl. |i::|
L errenr de troncamre est telfe que
Toer = Y41} - Yo (3.3)
1
h ) ]
T if ® = TL][EJ th <€ <t g (34)

[+ erreur de troncaturs.

v ¥ darpvae seconde,

o

56



CHAPITRE 11 _ METHODES NUMERIQUES D'INTEGRATION

h. Méthode de Runge-Kutta,

"est une méthode de prédicion, car on utilise v, 4t , pour calculer v,., 1t

il

-

g +h1 P2k, + 2k, + Kk,
* M ﬁ

}IIH'].

on
k, =hf{t_ ,v. )
k, » (3.5)

h
[k =hICL + 2y + 50

h k
by =B+ — 7. +—%
L] {n IFI I}

k, =hf(t. +h,y_+k,;)

Les methodes telles que Euler, Runge-Kutta sont du type prédicteur, il existe des

méthodes de tvpe prédictenr! correcter,

¢, OQuatrieme ordre Milne :

Predwcteur

s +2F ) R=0(h%) (3.6

i

4h
¥a=¥ar T[’lfn - T

Clorrecieur

h
Yia = Y o -;r ”Irl + 4f| + rl—l) R = ‘D{hs} {37}
i, Sixieme ordre Milne :
Frediclour
3h .. . 3
Yo = ¥t = (11, - 1dr_, + 260, - 141, _; + 11f_) ; R=0(h ) (34
LOrrecteur:
Zh 4
Yieg =¥y : (78, + 320, + 1M +3MH .+ ) R=O(h") (3.4
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e Adams -Moulton ¢

Predictow

h
Yoo =¥yt {551, 59f_, + 37, 9f,_,) ;i R=0(h%)

I s
v, i ‘_1.:91‘ 191, S, 1 f.,) : R=O(MY)

143

I Hamming:
Predicteur :

4h
Y=Yt 3 (2f, 1, +20 ;)

Larreclenr;
9 1

3h
Yier = E}II - gfl—z 3 'g_ (Fy+ 20, — 1)

J.2 Stabilité des méthodes numériques :

Considerons la méthode & Euler pour fllustrer 1e concept de stabilitg,

Yau =¥, +hy,

Four I'intégration des équations différenticlles avec un coefficient constant:

W _»
dt

La solunon exacte ast donnée par
y(t)=y(o)e"
pour o) finie er & < 0, il est évident que

limy(t) =0
t oo

58

(311

(3120

Ol

(3.14)

(3.15)

(3.16}



CHAFITRE (1] ' METHODES NUMERIQUES D'INTEGRATION

Onand on utilise 1a méthode d'Euler pour intéerer 1'éq (3.1) on obtient " équation:

v —{]+.'-i.,,h}}r_ = || (3.1

=

Posong ¢

subshituons dans eq (3.17 ) on obtient ;

Cp=' — (1+ AhCp™ =10 (3,18
La solution est de la forme :

= {1+ih) (3.1
Pour gue la méthode numéngue reste stable quand n augmente.

lim u = 1]

(3.0

n o
Il cst nécessaire que :

1+2h | <1

A= (37

b =2

F.n général les méthodes explicites sont conditionellement stables. Une mathode

numengue est ahsolument stable ou Astable =i

w(Ah) (=1 pour o<} <0 (3.22)
Conditienellermment stable

lwiahy =1 pour ( Ah)| <2 (3.23)
Fortement Aslable :

luAhy -0 (3.34)

nh -»

]_a stabilité de la méthode donne une discrétisation du pas ausst grande que possible:

done ve qui evite les erreurs de troncatures,
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Del'eq (3.28 ) et (3.30 ) I'incrément maximal At est stable -

(3.31)

o (l;n+Kan ) , i .
En general | =% | est influencée par les paramétres physiques.

oM,

I. Une faible concentration du composé le plus volatil, produit unc valeur de K trés grande cela

L, + Kiln\’“]
——

condurt a une augmentation de [
2. Un tres grand taux de reflux conduit & un grand débit liquide; qui tend a

r Lh T I:{l.l'llillrn]
;mgmunttrL P

n

5. Une tres grande puissance de chauffe, induit une grande quantité de vapeurs ascendantes:

L +K, ¥
donc une élevation de ['—M"" .}

s - ; L +K ¥V
1 e trés taibles retenues sur les plateaux conduit  une élévation dr:{— “ﬁ] . Pour la

t kK,

o L, Y
distillation Batch le rapport (M—”] sera plus grand sur les plateaux que sur le

reboutlleur. Parceque les retenues sur le rebouilleur excédent ceux des plateaux. Cl:ela donne
des reponses plus rapides sur les plateaw, ce qui limite le pas d’intégration 4 de faibles
valeurs. Tandis que la lenteur de la réponse sur le rebouilleur contréle la stabilité du systéme.
Pour la distillation en continue, les retenues sur les plateaux et sur le rebouilleur ne sont
pas aussi antagonistes que celles de la distillation Batch. Le facteur de éq ( 3.28 ), et la charge

nitiale au rebouilleur donnent une estimation du temps total d*intégration.
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Line relaton qui lie les deux effets est donnée :

At M 1 —M )
S :'.( J < (AFV) g < At - T[-——]— ----- J (3.32)
2 M, (R+(R+DK,,) M_\R+(R+DK,,
ARy = 2D (3.33)
Mnﬂ

En conclusion; il a cherche les paramétres qui augmentaient A, pour rendre At relattvement
farble.

AF  pas d'intégration de la [raction vaporisee.

AD : pas d'intégration du produit de téte.

L.,V : débits hqudes et vapeurs.

M,® . rétention de la charge initiale.

K : constante d’équilibre.

3.3. Systémes i'équations différentielles régides ( stiff ):

Ce sonl les sysiemes d'equations differentielles qui ont des valeurs propres tres
différentes. En distillation dynamigue ils sont cansés par |
1. Un spéctre de volatilité trés grand.
2. Différence de la valeur des retenues sur les plateaux et le condenseur ou (plateany

rrebouilleur ).

1. utithsation des methodes explicites resulte en une mstabiliteé du systemne et un temps de
calcu] excessif. Pour lever celte entrave on doit travailler avec un pas aussi petit que possible.
Supposons que les valeurs propres A;<<3; , I'élément régide correspond i la plus grande valeur
propre en valeur absolue, et cette valeur propre détermine la grandeur du pas.Les méthodes

imphicites ¢t sermi ~-mmplicites sont les plus appropriés pour ce genre de systéeme diftferenticile .

3.4. Méthodes Semi- Implicites { Runge-Kuita ):

Soit A resocdre:

dy
~ =T (3.1
3 (y¥)
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I.e développement donné par Caillaud et Padmanabhan [13), est comme suit

= h[1-ha, Iy )] ' 1(3,) (3.342)
k, = h[T-ha,J(y,)] (¥, + b,K,) (3.34h)
k; = h[I—ha,J(y, )] [I(y,)}(bsik, +bk,) (3.34¢)
¥.q=5¥, +tRE +Bk +Rk, (3.34d)

On Iiy,) : Dénote le Jacobien ; il contient les dérivées partielles des fonctions par
rapport a'v.
Pour la résolution d'une seule équation différenticlle, commengant par le développement

survani:

(1-a,hA)" =1+ (a,hA)
i=-1

(315
|a,hAl <1
| 'expression de k, devient :
k,=hf +ah®Af+ a h* A’ a h*A’r+... {3 30)
I¢ développement en scnc de Tavlor de fly,+bh.k;) est donneé :
o . {blkI}z oy o
fly,+ bk, ) =1y )+ bk, (¥, )+ ___Zl £, (¥, )t (337

Pour plus de convenance appelons la seconde et la troisieme dérivee de {1 y ) par rapporta y

eh 1q, A0 alors 'eq (3.37) devient.

b,k Ky
fiy,+bkp) =1y, + bkA+ ( = } B+ (hzy'} Ol (3.38)

Utilisons 1'éq (3.35 ), ( 3.36 ) et (3.38) pour rééerire k; sous la forme suivante;
bZh? Bf“

k, = hi(y, )+ (a, + b, )h*Af(y, )+ (a] +2a,b, ) A% (¥, ) + (3.39)
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Similarement utilisons éq (3.35), (3.36) et (3.39) pour rederire ky ;

ky=bh'Af(y, ) +(2a,by + bbb )W A f(y, )

P34
h!. by, + bs:
Substiiuons les cxpressions de ky, k; et k, Fans I'éq (3.34d).
Your =3, H{Ry « Ry W) + (Ra, + R, (a; + b) +R b h*AF) +
1 If.t 1
H(Rya o Ry(a] + 2a,b,) + R, (b, +2a,b,))(h*A’) + %(h’ﬂf’}
Le développement de v( 1,+h ) en série de Taylor donne :
I oA
}r h’d? 3; h dy .
t+h)=v (1)+h- — 341
Bl =% dtz!dt :ndt-" f
Avec
dy
dt
I
e (3.43)
dt v dt
v oAl r
= DY ¢ rrro Bty at
dt av odt 7 y
Adors,
h* h? 4. K z, 4 :
¥, +hy=y, +hf +- 2Af+?A E‘+GH .. ofh™) (3.44)

La comparaison des coefficients (h ), ( h*At), (h'BF') de 'éq (3.41) avec celle de I' éq
(3.44) donne : )

-terme en hf R,+R, =1

1
terme en h’Af  Rja, +R,(a,+b,)+ R,b, = -

; 1 (3.45)
termeen h'A'T Raj +R,(al+2ab,)+R,(2a,b, + b,b,,) = -

-terme h'Bf’ —R,b; = -
l 2

Les expressions de k o, k;, ky sont évaluées pour unc éguation lindaire f{ yu)= Av.. La

définstion de k, devient :

Y (3.40)

) 1- ahh
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Pour iy, )~k v, la fonction f{ v,+bk;) de I"équation (3.34b) devient :
f(Ay, + Abyk,)= Ay, + Ab,k,
Méme chose pour k; 1'équation (3.34b) se réduil 4:

hl}r. e hi{l.-j_'_?"'.}zjrn

1 oahh (1—-ahi)’

De méme

h:u‘l]!}'._ + balh:“’l}::’n
(1—a;hA)  (1-a,hr)’

(3.47)

(34K

{3.4')

Apres substitution de ces expressions dans (3.34d), le résultat peut s réarranger de la forme

quvante:
Yo = ”’(P"h}f“
[m’ hys TrEA “:hm_iﬁ_
{I - |h::||.r}
£y = 1-3a,

1, =3a; - 21, +R,b, + R,b,
{IJ =-aj+a] -a (R,b, 1 R,b,}+R,b,b,,

Posons:
P
[x=R;b, +R]b31
L:" = th:hn ]

les equations (3.50), (3.42) et(3.41) peuvent étre utilisées pour obtenir:

= 1 i
l_E—Ej {

‘l |
‘r";—ﬂ:1+af !
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Alors:
z, =1-3a,
1
F
'.'..‘,z,“‘!:1:—2:1:+E
b 3 1 , (354
g=—al #3201, 2
2
y 1
R'!b'l =4 - RSZ].

&8 sohltiong suivantes sont obienues -

ay = 0.4358666

3
hy =—
==y

31
byp = S(—a1 1 af)=—0.105627

1

hj] = ﬁ H‘l = h]l = —0.274684
11
fi

R.z ’:Il'r HJ. + ]

Michelsen [14), a donné une autre formulation pour résoudre 1'équation différenticlle (3 1)

% = 1) Q.13

k, - hfI- ha,J(v,)] f(y,) (1 34a)
k, = hf1- ha,J(y,)] " f(y, + bk,) BREEY
Ky = h[1-ha,J(y )] (byk, + byk,) R
You =¥, *Rk; + Ryk, +R,k, (3.34d)
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0 atrownve les constantes suivantes:

Ay = 0.4358666
3

by =
3 1 3
by = 4.[1_'_'. —ay +a7)—= -0.242358

h_]]— ﬁ 'ﬂ] h}z =—0.630172

Ry - 1.03758
Ry~ 0.83494; Ry=1

3.4.1. Résolution simultanée des équations Algébru- Différentielles par la methede semi

impliciie Runge -Kutta :

Soit a résoudre le gysteme 51 dessous ;

d r

__} = f{j,z)
dt

ﬂ == g{}’a I}

I'ransformons ["équation  alpebrique sous forme d’une égnation différentelle

'I.d}'
—=1TI(y.z
0t (¥, %)

di

(i e esttrés pett, Le jacobien J est donné par :

z 1
= —gly.2)
E

[, f,
J=1|1 1
F:EJr £
O
A af ag
e =i Remm s
= 5 Y g, P g

67
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L mtégranon du systéme d’ équations (3.55) en utilisant la méthode de Michelsen :

donne pour le vecteur K
41

-l"u- 5 11|rmrT h:r_ ‘ Ir{y,.:_} (3.58)
k.|~ |——hag, 1——2 | | ply,z.) '
L l'!_ & e - J 6 | B

t—haf,  —haf, | 1y in,)

1 hag, | " [=h|1 (3.59)

——hag, 1-- - Ie,,J —8(Yu12,)

- e I L&

g _ .

E 1 [kx, _ 1 f(y,.z.) (3.60)
2, 8.k, | g(¥arZa)

Multiplions les hgnes ( n®2 ) de I'eq ( 3.59 ) par ¢, et tendant sa hmite vers zero. Un

obtient 'expression ( 3.60 ),
1
¥ ¥ ha

Pour k; ,ky on obtient de la méme fagon:

¥, Tk, 1| _l.r(h +b,K L, + biky,) o
2, 8, |k, | algly, + bk, .z, +bk,) R
I-'}_ fl k:., :_i (v

8, 8, |ks | ah[0 (3.62)

o= h]’lkly Tb:uk’.ty

3.5 Meéthode de Gear

3.5.1. Résolution des éguations différentielles:

Soit a résoudre 1 équation différenticliz(3.63) en utilisant la formule multi- step (3.64),
supposons que h csl constant.
XY (3.63)
k
X, =2, 0,X,, +Bhf(X) (3.64)
I=1
Les coefficients a, ., P sont détermings de tel fagon que 1'¢q (3.64) est exacte, ot 51 la

solution de 1'éq (3.63) est un polynome de degré inferieur ol €gal a k.
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Henner ( 1962 ), a indique que pour des considérations de stabthité la limite supérivie:
de k dans I'éq (3.64) est égale a 6.

En général I'éq (3.64) est non linéaire cn X, ; la proceédure de convergence vers la
solution est la méthode de Newton -Raphson. Le choix du point initial est pnmordial dans la

méthade de Newton -Raphson.

Ciear prédit la valeur initiale en utilisant I’éq (3.65) o0 les coefticients sont choisis de 1cl
fayon a sutisfaire les conditions exigées par le polynome de degré égal 4 k.
— i —_ .
X, =2 aX, ,+phX, (3.65)
I=1
L'éq (3.64) est iterrée jusqu ‘d la convergence, 1'éq (3.65) influe sur la vitesse de
convergence; mais non pas sur la valeur finale d= X, Soustrayons eq( 3.64) et cgf 3.65), le

résultat est donné par (3.66):

X=X-p ; [ﬂi_miJX + P onx —hX EXTA
M n—i ke
i=1 ﬁn

[La prediction de la prochaine valeur de la dérivée est defini par .

& o e T 1 9 By
WXy=| ¥ X, _+—LhX . (3.67)
i=1 Po [}

Substituons e (3.67) dans éq (3.66), il résulte éq (3.68). Le scalaire b, est défim
par 'identté donnée dans 1'ég(3.69) et la manipulation des &g{3.7M et eqf3.71).

X, = i. + Eﬂ[hin - hi.] (3.6
hX, = hf(X,) (3.0}
hX, = hX, + {hf{}{n)— h"{] (3.70)
hX, = hX, +b (3.71)
X=X +Bb (372)

T s
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[ & scalaire b, est choist de telle fagon que 1'éq (3.73) est satisfaite.

hX + b he(X, +B,b)=0

(3.73)

| 'équation (3.73) est en général non lindaire par rappot a b, Disons que Gib ) defim

par 'égl 3.73), appliguons la méthode de Newton-Raphson pour trouver |, b, el que G (b ).

sl ¢prale a vero, La dénvée de G b) est donnée par 1"eq(3.74)

2500 _y_gp )
ob ). 4 R,
W, - [Xn,hf{l,xn_”m,xn_hj]'r

W, = [Xh X, X e X ]|

W, = BW,,
W, = W+ bC

CB..1,0,0,....0]"

Soient les vecteurs W, et W définis tels que eq(3.75) et eq(3 77) permettent la

(3.74)

(3.75)

(3.76)
(377
(3.7%)

(3,79)

prediction et la correction en une notation matriciclle. La prediction est donnee par eg(3.77) ¢t

la correction par eq(3.78).

Le vecteur C est défini par eq(3.79). On donne pour k= 3 la matrice H.

a,—a, P o,-o, o;-o,

B=l B, B B
1 0 0
0 0 1

]

(3.80)

Nordsieck (1962) a suggéré que le vecteur , Z,, défini par (3.81) peul étre utlise & la

place du vecteur W, défini par eq(3.75). Il existe une seule transformation T | reliant 7,3 W,

pour chague k. La transformation est exacte pour un polynome de degré k.

T0
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ii . h? h? ) h* . i
Z. - LX.,hxnj_x{ﬂ!_x{-‘.l“_‘_xxkl:'
z! 3! k!

{3 81}

Si Z est la prédiction de Z, alors (3.77) et (3.78) deviennent en utilisant le vecteur de

Nordsieck.
Z,=TW,=TBW, , = TBT Z
e
D- TBT™
L. = TW, =T(W, +bC)
Z2.=Z_ +bL
L=TC
1 111
01 2 3
D=
o o1 3
00 0 0

Four tout k| la matrice D sera toujours de la forme d’une matrice de Pascal

(382
{3.83)

(3.84)
(3.85)
{3.86)
(3.87)

(3.88)

Les denx

prenucres composantes de Z, et W, sont identiques, seulement ces deux 13 qui entrent dans la

resolution de eq(3.73), on doit connaitre les valeurs initiales des fonctions et de leurs dénvées

JrcImicres.

| es coeflicients o, oy | op P somt pris du tableau (3.2) .

CORDRE | g a o (o o llua_'ﬂ ql
! ! 1
2 0 . 12 |
E 32 |:Eu"2 [-172 } 62 |
+ 103 (183 |63 13 1273
S 6512 [ 12012 ?-smz T20nz [3n2 |.. |60z |
ic. 7710 | 150/10 | -100710 | 5010 | 1510 | 2/10 0o

Cableaw 3.0 ) Parametres predicteurs de 'expression de Gear.
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o o o ;% = e
] 1 1

2 A 173 or s 23
3 E R B U ;U 611 |
h 4825 |-36125  [1625 | -3/25 1235 |
3 | 3001137 | -300/237 | 2000137 | -75/137 | 12137 | .. 60137 |
Lﬁ | 3601147 | -a50/147 | 4001147 | -225/147 | 727147 | -10/147 _ﬁne'lth"

Tableaun (3.2).Coefficients correcteurs  de 'expression de Gear.

3.5.2. Résolution des _équations algébriques.

Soit 4 résoudre (3.89a) pour u, 4 t = t, et cette équation a été résoluc pour =ty . i=1.2
——

En genéral (3.89a) ¢st non lindaire , cc qui requicrt une solution itérative. Soit u, la
valeur intiale dans la procédure itérative ; calculer par (3.89b). Les { oy} seront choisies de fel
fagon que u (1 ) est un polynome en t, de degré infericur ol égal 4 k.

glu, ) =0 (3.49a)

kK+1 3.EUh
Un= Ii“t“n—l { )

Sorent les vecteurs Woet W, définis par (3.75) et (3.76) 1'étape de prédiction peut

gire formulés par (3.82)

W, = [ua 0, e, | (3.75)
W,=[u,u, 0 T (3.76)
W, =EW, (3.50)

L la matrice E est donnée pour k=3

Ty M2 Ms Ny
1 ] ] ]

| B G |
D 28 _=f. )

R
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— e

La procedure itératrve pewl s'expnmer par eq(3.91) et eq(3.92) , on le scalaire 2, et le
coeflicient [i,, sont définis au tableau(3.1). Le scalaire ¢ est chowst de el fagon a satisfaire
eq3.93).

W, =W_+eM (3.91)

mM=[p.,.0.0,....0]" (3.92)

ao, + Pt )y=0 {3.93)

I ¢ but essentie] de cette procedure est de généraliser 1'application de la methode a un
svaterme Alpcbro-differentiel. Siu (t) eat un polynome de degré inferieur ou épal 3 k. alors il
exaste vne matrice, O qui relie le vecteur Z, de eq(3.81) et W, défim par 2q(3.81a), |'étape de

-

prediclion < de correction est donnée par (3.82)-(3.86).

7. -QW -QEwW,_ -QEQT'Z_, (3.94)
- QEQ™ (3.95)
Z, - OW_ = (W +eM) (3.96)
v =T+l (397
L.=0M (3.9%)

La matrce 1) est la matmce trangulaire de Pascal, e vecteur L est le méme dans 17 eq(3.87) el

eg(3.o?)

3.5.3. Résolution des equations Alpebro -Differentielles.

Soient fot g | deux vecteurs définissant les équations Algéhro -Différentielles eq(3.93a)

el ¢g(3.93b); soit L. la varable indépendante et X . U | les vecteurs des variables dépendantes.

XX, U,0)=0 (3.99a)

g(X,U,1)=10 (3.90h)

Si la solution du systéme est d’ordre k; alors X et U sont d’ordre ( k+1 ). Si b et ¢ sont
les vecteurs de correction pour les vanables différentielles et algebriques respectivement.
I'équation (3.73) et (3.86) peuvent tre réécrites sous forme :

F(hX, + b, X + fib, T, + fe,,)=0 (3.100a)

T3
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~

g(X, +pB,ba,+pet =0 (3.100b)

L 'erreur de troncature est donnée par eq{3.101); assumons que eq(3.63) a (k+2 ) dérivées
conlinues.

h‘“lx“ﬁ*l'}l !
— T + O(h*?) (3.101)

1
A chague ctape d'mtégration la valeur absalue de 1'erreur de troncature doit étre maitenue au
dessous d'une certaine hmite, L erreur de troncature est contolée 3 chaque dtape d'intégration

au moven de g 31062,

g’ a[ﬁ]—J (3.102)

N €81 4 plus vrande vanable et © est un parameétre specifique pour le probléme. 8i ce

critere n'est pas <atistait le pas doit €tre diminug, jusqu'a ce qu'il vénfie cette condition.

J.6, Changemani de pas et d’ordre
I utilisation des vecteurs de Nordsieck fagilite le changement du pas. 5i on désire

changer le pas a nh. on obtient eq(3.103)-(3.103).

1

LA
~ 1| X ]
g ey ™ 3.103
Foon = 13| F [k!]ﬂnfk) { }'
2 5 1
; : ] \I? (k4]
= L (\__..Jk Vil (3.108)
1.2| \k!b L(k +1)
) 1
) T le+n
g = 1 E=[.¥.m~s_.(_k_+3_).] (3.105)
14 kb L{k+1)

[ b, esl la solution de (3.73) pour chaque  pas,
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L

3.7. Meéthode de Gear :3™ ordre.

Predicieur |

La forme génerale est :
X, o X, tax,  +teda xo o + B hf(x L t) (3.706)

Powur Pordre 3 -
3 1 :
X = ix F3x, Ixu_za Jhf{x_,1.) (3.107)

Lorrectenr:

[a tormule vengrale est

Kep ™ Dk, T O00GE o F 0L by X, o+ By BRR it 0) (3.108)

Mour Nordre 3

18 9 2 i
e T T G s P e | S S 3.109
n:l Il n 11 n-1 11 n-71 11 ( m+ 1 1.) ( }
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CHAPITRE IV

PRESENTATION DU LOGICIEL PROSIM BATCH.

4. 1 INTRODUCTION,

Le logiciel PROSIM BATCH permet de modéliser et de simuler les colonnes de
distillation et'ou les réacteurs chimiques fonctionnant en discontinu, ou ¢n continu. PROSIM
BATCH est un logiciel de simulation des procédés discontinus de I'industrie chimique e1
parachimique, Développé 4 I'Ecole Nationale Supérieure d’ingénieurs de Génie Chimique de
Toulouse , ce logiciel fait partie du systéme PROSIM. [20]

PROSIM BATCH se¢ compose de trois logicicls distinets:

LPROSIM BATCH colonne pour la simulation des colonnes de distillation
discontinues.

2, PROSIM BATCH réacteur pour la simulation des réacteurs chimiques discontinus.

3. PROSIM BATCH cinétique pour V'identification de paramétres cinétiques 3 partr

des mesures expérimentales.

a-THERMODYNAMIQUE,

Deux bases de données des constituants sont livrées systématiquement avec PROSIM
BATCH = Standard et Privée.La base de données standard contient 468 constituants ¢t cet
tigee. La base de données Privée est livrée vide et est 4 implémenter par |'utilisateur,

Modeles thermodynamique utilisées sont :
SRK , LKP, BWRS , ANTOINE , WILSON , WILS2, NRTL , NRT 6 , MARGULLES :
UNIQUAC M2QUAC , ENGELS , CHAO, GRAY, UTILISATEUR.
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b- PROSIM BATCH COLONNE;:
PROSIM  BATCH permet, en mode colonne, de représenter le fonctionnement

dynamigue d'une colonne de distillation discontinue, de configuration donnée, et metlant en jcu
un transtert de matére entre une phase liquide (éventuellement deux phases lhquides si la
presence d'un décanteur a €t speécifice ), ef une phase vapeur a contre courant.

Le logiciel offre egalement la possibilite de rendre compte de la présence de reactions
chimigques en phase Hovide dans le bouilleur er £ ou sur chacun des plateawy. Ta modélisation
d’une colonne se fait towjours dans PROSIM - BATCH en nombre d' €tages théongues, avec
la possibilité d'introduire des efficacites de Murphrée,

Les plateanx sont numérotés de L. en bas. Le condenseur, quelque soit son type est
le premier platcau, le bouilleur est le n™ plateau. Chaque plateau peut comporer unc
alimentation, un soutirage liquide, un soutirage vapeur et / ou un échange de chaleur avec le
milieu extéricur. Une simulation est définie par:

1. La descoption de la colonne 4 simuler,

2. La description d' éventuelles réactions chimigues pour la modéhsation des procédes
de distillation réactive,

3. Une série de séquences opératoires appelées étapes, chacune d’elles étant définie

par des conditions opératoires et des critéres d’arrét appelés événements.

4.2. Description de la colonne

La colonne est sous forme schématique, une légende permetira de puider 'utilsateur en

chaguant sur le bouton spécifique. Pour répondre aux descriptions de 1a colonne a smmuler.

4.2.1. Internes de la colonne:

1l ¢st possible, mais pas obligatoire de choisir les internes de la colonne. Le choix des
internes de colonnes utilisés permettra le caleul de "hydrodynamique de la colonne, ¢'est a dire,
des retenues liquides sur chacun des plateaux théoriques et sur le calcul des pci‘tcs de charge

dans la colonne.
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4.2.2, Plateau.

Chquer la case * plateau * dans * Interne de la colonne”,

4.2.2.1. Retenues;

Dans Je cas ou des plateaux ont été sélectionnés en intemes de colonne, PROSIM
BATCH propose deux modéles:
1. Constant : retenues constantcs au cours du temps.
2. Plateau : retenues évoluant au cours du temps en fonction des caractenstiques des

plateaux, Le caleul st basé sur la formuie de FRANCIS.

4.2.2.2, Profil de pression .

Entrer les paramétres qui vont permettre de calculer les pertes de charge dans la
colonne. Deux modéles sont disponibles.
1. Constant : entrer 1a pression plateau par plateau.
2. Plateau perforé : donner les caractéristiques des plateaux pour permetirc &
PROSIM BATCH de calculer la pression sur le plateau d’en dessous,

4.2.2.3. EMcacilés.

Cliquer sur “cfhicacités” pour indiquer I'efficacité de Murphrée de chacun des plateaux

de la colonne. Par défaut I'efficacité de Murphrée de chacun des plateaux est fixé 4 1.

4.2.3. Garnissage .
Bien que la simulation d'une colonne avec PROSIM BATCH se fasse en nombre

d'étages theonques, il est possible de définir des gamissages en interne de colonne. Le choix
d'un garmissage et la définition de ces paramétres vont permeltre 3 PFROSIM = BATCH de
caleuler automatiquement les retenues liquides et les pertes de charge sur chacun des plateaux

de la colonne
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l.a saisie des retenues se fail de s méme mandére que pour un imterne de colonne de
type plateau. Dans le cas ol un garnissage a ¢ié sélectionné en interne de colonne . PROSIM
BATCH propose deux modéles pour le caleul des pertes de charge.

Constant : refenucs ot porics de charge constantes aux cours du temps.
MACKOWIAK : retenues et pertes de charge calculées 4 'aide du modele MACKOWIARK |
permettant une représentation des gamissages wrac et structuré. Cetie méthode est utilisable

jusgu ‘au point d'engorgement de la colonne.

4.2.3.1. Bibliothéque de garnissages.
Le calcul des retennes liquides et des pertes de charge par le modéle de MACKOWIEK

nécessite la connaissance des ¢léments suivanis.
1. Diamétre interne de la colonne.
2. Hauteur de garnissage,
3. Aire spécifique du garmissage,
4, Fraction de vide du garnissage.
3. Constante K1 caracténistique du gamissage.

6, Constante K2 caracténstique du gamissage.

|

. Constante |+ caractéristique du garmissage.

Seules les deux premiéres informations sont demandées a |'utilisateur, les autres étani

stockées dans la bibliothéque de gamissage disponible dans PROSIM BATCH.

4.2.4. Volume ,

Une option 4 volume “constant” est dispomible. Si clle est séléctionnée PROSIM
BATCH calcule autoratiquement un débit de soutirage liquide qui permet de maintenir un
volume constant dans le bouilleur de la colonne correspondant & la valeur fournie dans le
champs volume. Cctic option permet de simuler le fonctionnement dynamique d'une colonne

de distillation en continue,
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4.2.5. Charge initiale .

Entrer la valeur de la charge intiale et sa composition.
4.2.6. ispositif thermique.

Le bouton dispositif thermique permet la description :

1. Du systeme de chauffage.

Fd

. Du systeme d’agitation éventuel.
3. De la géométrie de la cuve.
4. Des pertes thermigues au bouilleur de la colonne.
Il est possible de s’affranchir de la définition de ce dispositif et de déclarer au lomiicl
une puissance de chauffe constanie pour la durée de la simulation. ( “flux thermique fixe ©

dans étapes opératoires).

4,2.7. Alimentations.

Cliquer sur Alimentation pour définir le nombre d'alimeniations, leurs noms et le
numéro de platean correspondant, Les caractéristiques de chacune des alimentations
(composition ,pression [ température ,débit Jurdée ...) sont 3 décrire au niveau des étapes

operatoires,

4.2.7. Alimentation en phase vapeur.

Il s’agit de décrire un bac tampon, extéricur i la colonne , qui est chautfé er dont les
vapeury sont alimentées dans la colonne. Le débit, la composition, la température et la pression
des gaz enfrant soni calculés automatiquement par PROSIM  BATCH & partir des

conditions initiales deécrites par 1" utilisateur.

4.1.9, Soutirages vapeur .
Cliquer sur soutirages vapeur dans la fenétre “SPECIFICATIONS GENERALES DE
LA COLONNE ", pour definir le nombre de soutirages vapeur, leur nom et le nunéro de

plateau correspondant.
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4.2.10. Soutirages liguides.

Cliquer sur soutirages liquides dans la fenétre “SPECIFICATIONS GENTRATES DE
LA COLONNE™ ., pour définir le nombre de soutirages liquide, leur nom et le numero de
platcau correspondant. Le début , I'ouverture ou la fermeture de chacun est a détermmer logs

de la défimtion des Etapes Opératoires,

4.3. Réactions chimigques

Le bouton “réactioms chimigues” permet de décrire une distilation veactrve. La
description de ve procédé se déroule en deux phases distinctes
1, Description de la réaction.

2. Description des plateaux o a licu la ( les ) réaction (s) .

4.3.1. Description de la réaction.

Cliquer sur le bouton “Réactions Chimiques™ pour ouvrir la fenétre du méme nom. Les
réactions chimiques prises en compte par PROSIM BATCH en mode colonne sont
obligatoirement des réactions contrlées par une loi cinetique. Les vitesses des réactions

contrélées sont calculées de la maniére survante:

0] Ken(o JITAT) @)
Ea : énergie d'activation de la reaction j.
K : facteur pré-cxponentiel de la réaction j .
Ai : fraction molaire , ou concentration du constituart i
T température.

odj © ordre partiel du constituant i, dans la réaction.

1
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Dans la tenétre “SPECIFICATION D'UNE REACTION CHIMIQUE"” | entrer les
informations lides a la réaction :
1. Donner un nom a la réaction.
2. Indiquer le modéle cinétique choisi.
3. Entrer les valcurs des parametres cinétiques de la réaction.

4, Entrer le schéma réactionnel de la réachon.

4.2.1. Paramétres cinétiques,

Fntrer pour chacune des réactions les paramétres cinétiques ;
1. Le facteur pré-exponenticl.
2. L'énerpgie d’activation.
3. Lachaleur des plateaux réactifs.
4. 11 s’agt de préciser le ol (les) plateaun (%) siége (s) de la ( ou des ) reaction (s).

4.4. Etnpes opératoires
11 g’agit de décnire les conditions de fonctonnement de ['unmité en batisant un scénario de

production, constitué de plusicurs étapes opératoires, chacune d'elles étant définie par des
conditions opératoires spécifiques et des critéres d'arrét appelés évenements.
PROSIM BATCH permet la simulation de quatre types d'étapes opératoires, décrits ci -

dessous |

4.4.1. Remplissage .
Ce type d’étape correspond aux opérations de préchauife du bowilleur et du remplissape

de tous les platcaux de la colonne et du condenseur. L'objectil est de comnaitre le lemps
necessaire de remplissage( jusqu’ 4 ia premiére goutte de distillat sort du condénseur) A partir

des caractéristiques de la colonne et du systéme de chauffe décrit précédemment.
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PROSIM BATCH autorise la simulation d'une étape de remplissage pour une colonne
déja partiellement remplie. Pour cela, cliquer sur plateaux remplis et au condenseur - décantsur
dés lors qu'une valeur est saisie le bouton composition correspondant devient actif, entrer la
composition. Tl n'est pas nécessaire de simuler cetle étape de remplissage, la simulation pouvant
commencer par exemple par une étape a reflux total. Par contre, si une étape de remplissage cst

simulée. ¢'est nécessairement la premiére étape de la simulation.

4.4.2. Marche a reflux infini.

Ce type d’étape correspond 4 un renvoi total en téte de colonne des vapeurs
condensées. 1l n'y a donc aucune production, mais ce type d'¢tape permel d’atteindre la
meilleure séparation possible dans la colonne. Ce type d’étape est aussi appelé étape a reflux

total,

4.4.3. Distillation.

(e type d'étape opératoire correspond a une production en téte de colonne dans un bac
de distillar. Le taux de reflux indiqué par l'utilisatcur (débit de reflux / debil de distillat ) va
permettre 3 BATCH PROSIM de calculer la partie condensée retournée en téte de colonne et la
partie condensée qui sera extraite dans le bac de recette (distillat). Le choix de ce ivpe d’atape

négessite qu ‘au minimum un bac de recelte ait £i¢ détini.

4.4.4. Distillation & reflux variable.

Ce type d’étape opératoire implique le calcul par PROSIM BATCH d’une politique de
reflux qui va permetire de maintenir en permanence la pureté d’un des constituants en tete de

colonne ( distillat 3 unc valeur fixée par I’ utilisateur).

4.5. Types de fonctionnement.
4.5.1. Flux thermigue donne.

(e type de fonctionnement permet de fournir dircctement la quantité de chaleur tourme
au bouilleur, ce qui ne nécessite pas la description des paramétres géométriques du systéme do

chauffage.
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4.5.2. Flux thermique variable.
Le choix de ce type de fonctionmement entraine |’activation des boutons “Dispositif

thermique®’ . 11 est possible de travailler, soit 4 température constante dans le systéme de
chauffe, soit & profil de température d’entrée imposé dans le systéme de chauffage(Donner
I’évolution de la température en fonction du temps).

4.5.3. Débit du distillat liquide fixe.

Ce type de fonctionnement est amtorisé dés lors qu il y 2 un distillat liguide, c’est & dire
pour les étapes de type Distillation ef Distillation 4 reflux variable. 1 e’agit d’imposer un
débit de distillat en téte de colonne. Dans ce cas, PROSIM BATCH calculera la quantité de

chaleur nécessaire pour maintenir ce débit de distillat.

4.5 4. Débli vapeur soriant de bouilleur Mixé,

Ce type de fonctionmement est autorisé dés lors qu “il y a un distillat iquide, c’est &
dire pour les étapes de type Distillation et Distillation & reflux variables. Il permet de
g’ atfranchir de toute 1a description du dispostif thermique et de la politique du flmide utilite.
PROSIM BATCH calcule 4 chaque pas de temps la quantité de chaleur 4 foumnir pour

maintentr le débit vapewr 4 Ia valewr indiquée.

4.3.5. DistillaL.

Ce bouton et utilisé pour la définition d’une pureté d'un constimant an distillat @
mamlenir constant, pour la définibon d’un débit liqmde au distillat et pour la détermination du
bac de recette affecté au distiliat.

4.5.6, Alimentations.

Si une ou plusienrs alimentations ont &té décrites précédemment, c’est au niveau des

étapes opératoires qu’il convient de les déclarer ouvertes ou fermées, et si elles sont ouvertes
de déterminer leurs caractéristiques:

1. Entrer |a température et la pression de |’alimentation.

2, Entrer lo débit et la composition de 1’ ahmentation.
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4.5.7. Evénements.

[.es eviénements permettent de marguer la fin d'une étape opératotre afin |, soit darréie
la simulation | soit de passer i une autre étape. Il est possible, pour une méme Stape opératonre,

de déterminer jusqu “a 3 événements différents.

Il v a plusicurs condifions gui défimissent  'événement.
1. Temps.
1. Taux de reflux.
3. Production partielle .
4, Temperature sur un plateau ...

Les événements disponibles dépendent du mode de fonctionnement sélectionné.

4.6, Calcul,

4.6.1. Execution du calcul.

L'exceution esi éffectude survant 'ordre des élapes opératoires posées. Les paramétres
de suivi pendant la simulation concernant la durée totale du caleul sont: 1a durée de 1'étape en
cours de simulation, amsi que les indications sur la charge restante dans le bouilleur, la quantite
de chaleur foumnie au bouilleur, le taux de reflux , la quantité prodwite et e bac de recette
correspondant |, 1a quantité de chaleur retirée au condenseur ainsi que le débit liguide du
distillat .

4.6.2. Exploitativn des résultats.

Cing types de fichiers résultats sont disponibles et accessibles,
. Fichier de données.
Fichier de résultats.

—

38

3. Fichier historiques.
4, Fichier de resuliats excel.
5. Fichier de résultats 1otus.

I& rapport des résultats peut 8tre consulté ou imprimé directement sans étre ouvert.[20]
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CHAPITRE V

RESULTATS ET EXPLOITATIONS.

Le wavail effectué consiste en la simulation des colonnes de distillation en régime
dynamique. Le premier cas étudié est composé d'un systéme ternaire Toluene, Benzene,
{-xylene. Pour déduire les étapes de la simulation on a pris un mélange binaire équimolaire
iCy, nCs. Le troisidéme exemple est formé d’un ensemble de composés (gystéme
multiconstituants ) qui se distille dans une colome de 24 plateaux . Nous avons utilizé les
modéles thermodynamiques SRE et PR , Les résultats trouvés sont identiques.

Les travaux ont ét¢ réalisés & I"Institut de Chimie Industrielle Université de Blida et
an nivean de la raffinerie d’ Alger. Les calculs ont ét8 executés sur un Pentium 1, 4 1’aide du
Logiciel Prosim Batch Colonne.

3.1, Distillation d’un ternaire  : [25 ]
Le systéme est formé de trois constituants: Benzene , Teluene |, O- Aylene (de
fractions molaires respectives 9.90 Iﬂ“?, 3.00 10" , 6.01 107, 1.’ alimentation est liquide 4 sa
tempérahure de bulle (250°F). Le nombre de plateaux est cing ; I’alimentation est introduite au

roisieme platean.,

I | DEBITS(Ibmol/h) | RETENTIONS (lbmol/h} | CHALEUR | REFLUX |
ALDMENTATION | 2.5 S 2
FLATEATT 0.0125 E3000.Blush
REEOUILLEUR 0.6 -

CONDENSEUR 0.0 o !

Tableau ( 5.1) Spécifications des données du probléme.

2205 Ibmol: llanoles,

o atme——

X BEerzens ¥p Tolusne Hp O-¥ylene
[ Cis[42] 0.14 0.42 0.43
Progirn 0141 0431 0.428

Tablems (5.2} Comparaison entre les résultats de la simulation et ceux de I"article [25]
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Ce gqu'on remarque pour cette colonne est presque toute la charge introduite passe en
téte de colonne on elle est recupérée comme distillat. Pour une alimentation de 1.133kmon! h,
on obticnt un distillat de 0.794 kmol /h et 0.339 kmol /h comme résidu, La fraction du
Benzene est négligeable en bas de la colonns (1.337 10™ ), voir fig (5.1) et fig(5.2).

0,80 {
060 [—e—ToLUEN,
* 0,40 4 g |—— BENZER,
0,20 -
0,00 } . - T + +
0,02 0,13 0.25 037 0.48 0,60 0,72
TEMPS{H)
Figure(5. 1). Vaniation de la composition au distilat liquide,
o.M
0,25 +
0.20 | —&—TOLUENE]
= 015

—— BENZENE |

—— i)

RS

L0S

0.0 t . t t t
0,02 013 0,26 037 0,48 0,80 0,72

TEMPS(H)
Figure(5.2) Vanation de la composition au bouilleur
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La mauvatse scparation des produits; (xp= 0.43 ) fraction molaire du Toluene au
distflal et (xp= 0.428 ) fraction molaire du O-xylene; ne laisse aucun COMpose majoriiaire
dans le distillat. Cefte colonne a besoin d'une étude plus poussée pour optimiser la séparation

ct la rendre plus séléctive.

3.2. Simulation de I’ opération de démarrage :

Les séquences qui donnent les actions de démarrage sont définics comme suit- 126]
1- 1= 0. La colonne est vide, et I'alimentation est  son état liquide.
2-t=t; . Le liquide passe du plateau du dessus vers le plateau du dessous par les orifices et non
par les déversoirs. Le liquide atteint le fond de la colonne ( rebouilleur ) ct Ic nivean de Hquide
augmenie,
3-t=t,. Le rebouilleur commence 4 chauffer le liquide. L’ascention de la vapeur débulc i ce
moment.
4-1=1y . Quand la vapeur atteint le sommet de la colonne; le condenseur commence 4 refraidir
les premidres gouttes et le ballon de recette se remplit.
3-t=1; . Le reflux est introduit dans la colonne et I'opération a reflux infini commence.
b-1=t;. Augmentation des rétentions liquide sur les plateaux.
7-t-4. Le niveau des retenues sur les plateaux est suffisament grand. Le liquide coule sur les
déversoirs et met obstruction 4 la circulation de la vapeur sur ces derniers,
8-t=t7, L 'opération change du reflux infini 4 un reflux fini et le distillat est reccueilli. Cetle
opérabon est atteinte en plusieurs phﬁacs.
9-1= 13 . La marche de colonne continue et le régime permanent est atteint.

Comme on peut le constater de la liste si dessus, la plus part des variables peuvent
varier de zero & une valeur guelcongue. Au commencement toutes les différentes variables
thermodynamiques (Températures des plateaux , pressions , compositions sur les plateanx )
peuveni étre égales sur tous les plateaux ; cependant les variables hydrauliques (flux liquide «t
vapeur, pertes de charge sur les plateaux ) peuvent avoir zero et non zero comme valeur .

De t; jusqu’ at;, un considérable ct brusque changement peut intervenir. Au temps
(=1, la colonne cst proche de son régime permanent et le systéme de coniréle maintient les

paramétres 4 ce stade.
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Caractéristiqoes des plateaur :

-Longueur des déscentes : 0.532 m.

-Haiteur de déscente: 0.532 m.
- Diamétre de plateau: 0.762 m .
- L'aire active : 0.366 m”

- Espace entre les plateaux ; 0,457 m.
- Hauteur du liquide claire - 003 m

- Arre deg orifices 0.037m’
- Epaisseur du plateau - 0.003m
- Digmétre d’orifice : 0.002 m

Les résultats de la sumulation sont donnés dans le tableau (5. 3)

L ToommmmrnnCO) [ Tieial0) | Toma® % [p | Oulkcaih) Qulkeally |
| ARUIZ[26] | 5279 55 B1.95 035 |097 |478810° [378000 |
| Prosim 51.125 53.975 81.727 0337 | 0.964 [ 517792 417015 1

Tableau (5.3). Compargison entre lex résulats de la simulation et ceux de I'article [26]

La colonne etudiée ci dessus est de petite dimension, ce qui justifie que ses pertes de
charge sont négligeables. Les températures au bouilleur, et an condenseur ainsi qu’ en téte de
colome sent proches de ceux de I'article [26]. Cependant pour 1’énergie, on remarque une
différence relative de 8% pour le rebouilleur et de 10% pour le condenseur. Cela est df & la
méthode d’optimisation utilisée dans IParticle [26].

La procédure d’initialisation du probléme an départ n’influe pas sur les résultats
finaux du régime permanent. La représentation graphique est donnée par fig (5.3) et fig(5.4).
Tous ce qui vient d’étre dit en haut va nous permetire de supposer un scénario de démarrage
conghitué par les étapes smvantes:

- Prechautte.

- Remplizsage.

- Dastillation & reflux mfini.

- hstillation 4 reflux fini.
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[—e—XDOCH)
. —a— XBICH)
ool 004 002 0,04 008 014 018 024
TEMPS(H)
Figure(5.3).Composition molaire au bouilleur et an condenseur
100 - . _
- |[—e—"TEMP. COND, (C)|
£ 80
ud ——TEMP. TETE (C) |
E B0
74 —x—TEMP.
e AD -
8
2 20
i
0 : t : - .
s 5 8 8 2 d
= o o = o ()
TEMPS{H)

Figure(5.4)Variation de la température.
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3.3. Etude de la colonne C105 de la raffinerie d’Alger :

La colomne de redistillation C105 permet de séparer la conpe d’essence débutanisse
obtenue comme produit de téte de cette colonne du solvant léger soutiré au fond et qui constitue
I"alimentation principale de 'unité de réforming catalytique. L alimentation de cette colonne
amve du fond du débutanmiseur (C104) suffisament chaude pour assurer le rebouillag,
nécessare 4 la séparation. Essence débutanisée - solvant léger.

La quantité de chaleur nécessaire au rebouilleur (E125) est assurée par le jeu dune
vanne  trois voies sous contrdle de température (TRC 104) paleé au platean 3. La tempérahire
de |'alimentation de la colonne de redistillation est contrélée par (TRC 105) placé sous
I'échangeur (E119), se qui permet un abaissement de température suffisant avant I’entrée de
"ahimentation au niveau de I’un des platesux 9, 11, 13 I’essence débutanisée quitte le sommet
de la tour C105 pour étre reccueillie dans le ballon D104. Aprés condensation & travers
Iaéroréfrigérant ( E124 Ar) elle sera reprise par la pompe (P114) vers la limite do 1’ units,

Cette méme pompe envoie vers le sommet un reflux froid sous contréle de débit (FRC
110), réalisant ainsi un équilibre thermique de la colonne C105. Le produit de fond, qui
congtitue 1'alimentation de 1°unité de réforming quitte la colonne sous contréle de régulateur
(LRC106 ) placé sous le refoulement de la pompe (P117). Cette pompe envoie le solvant léger
vers |'échangeur (E118)  pour chanffer Palimentation du débutaniseur puie wvers
I"aéroréfrnigérant (E127Ar ), avant de |’acheminer vers la limite de [’unité,

53.1.3imulation d’'un méange multiconstituants,

53.1.1. Btude du cas design.
Les doméee de design sont regroupées dans le tablean (5.4).
| DEBITS ALIMENTATION | REFLUX | DISTILLAT __ | RESIDU
kgh 59746. 17628.00 | 22035.00 37711.00
LB/ 131718.00 38863.00 | 48579.00 £3139.00
MW 91.5 72.8 78.20 101.60
M h(15°C) 86.895 2125 34.055 52.84
DENSITE 0.6876 0.647 0.647 0.7136

Tableau (5.4). Données du design de la colomne C105,
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| DEBITS | ALIMENTATION [REFLUX [DISTILLAT | RESIDU Y
il IC, 1.3 £ '!‘_ﬁ _13':' 0. 1
NCs 5.90 4.70 5.90 0.
Ics [126] 100.9 126.1 o )
NC; 257.70 206.90 257.70 O, _4
| Cs 211.00 168.80 211.00 —To

G 753.10 1530 [19.10 | 734.00 l
Cs 84.00 0, 0. 84.00
TOTAL 1439.10 496.90 621.10 81800
LBMOL/H

Tableau(S.5). Compositions molaires cas design.

I’ énergie au bouilleur est de 1.73 10° keal /h et celle du condenseur est 3.61 10° kcal
/h. Lapression d’entrée de |’alimentation est 15.2 Bar , la pression dans la colonne est de
0.88Bar le taux de reflux est de 1.8. La température de |’alimentation est de 93°C. Les valeurs
de la simulation sont groupées dans le tablean (5.5).

x(IC5) | %B(ICs) | Tunl°C) | Tonwm("C) | Tal®C) | @a10% [ Qelo®
(ecalhy | (kcalds)
Design 0203 |0 62 46 T 1173 361
Simulation [ 02029 | 2.11 107 | 60.245 | 41989 111916 | 2392 | 3634

Tableau {5.6). Comparaigon entre |es valeurs du design et celles de la simulation.

Les résultals sont concordant; sauf pour 1’énergie au bouilleur cette demniére étant

supérieurs 4 celle donnée par le design . Mais en introduisant 1’alimentation & ume lempérature

de 125°C, au lieu de 93°C, on remarque que la valeur donnée par le simulateur sera de 1.73

10° keal/ b, qui est égale 4 celle du design.

Cette température est la méme que celle de la marche actuelle de la colonne Voir

fig{5.5). On remarque dans le bouilleur que les compositions des légers [C..
négligeables, 2t il ne reste pratiquement que des lourds.

011t
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DEBITS ALIMENTATION [REFLUX [DISTILLAT | RESIDU |
IC, 1.3 Tah 1.30 0, R
| NCy 5.90 | 4.70 5.90 0.

ICs 126.1 100.9 126.1 0, 1
NC, 257.70 206.90 | 257.70 0. 1
Cs 211.00 168.80 21100 |0

G 753.10 15.30 19.10 734.00 |
Cs 84.00 0, 0. | 8400
TOTAL 1439.10 496.90 621.10 818.00
LBMOI/H

Tableau(5.5). Compositions molaires cas design.

L’énergie au bouilleur est de 1.73 10° keal /h et celle du condenseur est 3.61 10° kcal
/h. Lapression d’entrée de I’alimentation est 15.2 Bar | la pression dans la colonne est de
0.88Bar le taux de reflux est de 1.8. La température de ’alimentation est de 93°C. Les valeurs
de la simulation sont groupées dans le tablean (5.5).

®(ICs) | %a(ICs) | Tunl"C) | Tomanl®C) | To("C) | Qpi0° | QolO®

i (kcalh) | (keal/hy
Design 0. 62 |46 117 1.73 361 !
EBimula.hTm; 211 107 | 60.245 | 41.989 111,916 | 3.392° 3.634 J

Tablesu {5.6). Comparaison entre les valeurs du design et celles de la simmilation.

Les résnitats sont concordant; sauf pour ’énergie an bowlleur cette derniére étant

supériewre a celle domnée par le design . Mais en introduisant |'alimentation & 1me termpérature

de 125°C, au lieu de 93°C, on remarque que la valeur donnée par le simulateur sera de 1.73
10° keal/ b , qui est égale  celle du design.
Cefte température est la méme que celle de la marche actuelle de la colonne Voir

fig(5.5). On remarque dans le bouilleur que les compositions des légers [C -
négligeables, et il ne reste pratiquement que des lourds.

g01H
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5.3.1.2.Simulation du cas actuel :

Dans la simulation du cas actuel on a pris les hypothéses suivantes :
1. La composition de la charge initiale corréspond A celle du constructeur,
2. Les pertes de charge sont constantes.
3. L’efficacité est maximale sur chaque plateau .
4. Les données de la simulation sont prises comme moyenne d’une journde do
marche.
3. Soutirage vapeur au deuxiéme plateau pour simuler le condenseur partiel.

6. Les retenues vapeurs sont négligeables.

Données du cas réel :
- Pression de této ; 0.9 bar .
- Température d’entrée de I'alimentation 125 °C
- Pression d'entrée de "alimentation  15.2 bar

- Température de sortie E 125 108 °C
- Température au sommet 71.6 °C
- Température du reflux 39.4°C

- Tempcrature au quatriéme platean  94.6°C
- Temperature au dewdéme platecau ~ 95.6°C

- Débit du résidn 368,209 kmol' h
=~ Débit du distillat 232.356 kmol/'h

- Débit d'alimentation 614.502 kmolh

- Reflux 0.59

Les résultats de la simulation sont données ¢i dessous

'_ T Tuml °C) TL.W\-,_;.(“C}_ Te(*C) | _QB 10 (keal/y) | Qe 10 {kealh) |
| Cas réel 7.6 394 108 |- I =7
Cas simulation | 60,047 | 34518 109038 | 1.39 2967

I .

I Tableau (5.-?'}. Comparaison des résultats de la simulation avec le cas réel.
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La température de téte est élevée de 10°C cela peut étre dli 4 .
1. Les retenues dans 1a colonne ne sont pas constantes
2. La composition de la charge ne comréspond pas a cclle indiquée par le constructeur.
3. Le débit de 1a charge n'est pas constant.

La vanation de la température en fonction du temps est donnée fig(5.6).

="C)

TEWMPERAT I

0,00 0,06 0,11 0,17 023
TEMPS(H)

Fig(5.5). Vaniation de la température cas design

12
0 [—E—TEMP.COND. (©) |
) 1011-/'_ | —&— TEMP. TETE (C)
& B80T [——Tﬁup.arym-:umcﬂ
80 + of'r o or
g 1
a 40 1
=
E o204
D —

000 004 008 011 045 018 023
TEMPS(H)

Figure{5 G)Variation de la température(cas resl()

05



CHAPITRE V. RESULTATS ET EXPLOITATIONS

5.4, Simulation des perturbations :

Dans ce qui va suivre on va procéder 3 quelques perturbations et voir les effets qu' il
provogueranl,

- Perturbation sur le débit de |'ahmentation.

- Temperature de la charge augmenie,

- Variation de la composition de |'alimentation.

-Variation du taux de reflux.
Mous donnons aussi deux scénarios de démarrage; I'un simulant une colonne vide; 1" autre

simule une colonne remplie.

5.4.1. Variation du débit de la charge :
Le débit de I'alimentation vare 614.502 kmolh a 307.251 kmolh . La colenne est
initialement vide, au départ la température au bouilleur est élevée. Quand la charge de

'alimentation diminue on a une élévation de la température au bouilleur. Pour ce cas 1a, e
fonctionnement de la colonne s’approche de celmi de la distillation en discontinue (batch). 1.a
séparation est menée jusqu’ a disparition particlle ou totale de I'un (tous) des composé ( s } du
bouilleur,

Les coupes légéres n'auront pas le temps de deéscendre au bas de la colonne; mais cllcs

s'évaporont directement a I'entrée de la colonne. Voir figure(5.7)

o  xo(nCo) [%a(mCs) [Twe [Teow |Ts  [Qs  Qc107

| | (°C) (°C) | (°C) 10° ikc.alfh
| kealh |

[ Casrécl T [0422 [ 2758107 | 60.947 |34.516 | 109.038 | 1.39 |-2767

!

| Diminution du débit | 0239 | 3.054 10 74.777 | 49.436

' d'alimentaiion

119.924 | 2.103 | 1650

g

i IS e
avec la simulation de Ia

BN L
Tableau (5.8).Comparaison de la simulation du cas réel
diminution du débit de  1'alimentation.
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—= XD{NC4]
— XB[NC4)

s : e ——

0,03 0,07
TEMPS(H)

Figure(5.7).Varlation de la composition molaire aux
boullieur st condenseur(psriurbation de Falimentation)

5.4.2. Aupmentation de la température de la charge :
On augmente la température de Ialimentation de 125°C & 130°C ; alors la température

au bouilleur décroit presque linéairement et on remarque une augmentation de la température
en téte de colonne et an condenseur. L’ augmentation de la température de la charge influe sur la
volatilité des composés de ’alimentation Voir figure(5.8)

xp(nCs) | xa(nCs) Tone Teowo | Ta Qg 10¥ [ Q107
ec) | (°C) |0 keal/h | keal/h
(Casréel 0422 | 275810° | 60.947 | 34.516 | 109.038 [13% | -2767
|
“Augmentationde la | 0.409 | 3.615107 | 62387 | 35352 | 107.372 | 1.2 -2.792
|
ternperature de i I .
|
| "alimentation :
| |

T;t_:']'eau (5.9). Comparaison de la simulation du cas réel avec la simulation de I’ anginentution

de la température de 1’alimentation.
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B3 —— NTHNOS

!
— NB{MCS

a1 9
1] ————— 1 ¥ }

0,00 0,03 0,07 ERLY .14 0,18 021 0,25

TEMPE(H)

Figuref 5.8} Variation de la composition molaire au condenseuwr el au bowlleur
{Perturbati on sur la temperature de la charge ).

5.4.3. Perturhation sur la composition de la charge :
L’élimination de IC4 ¢t NC, de la composition de la charge n’influe pas beaucoup sur la

nature de la séparation ef ceci est di 4 la faible quantite initiale de ces deux composés dans

I'alimentation, <t du fait qu ils sont tres volatiles.
Ils s’évaporent presque instantanément au plateau d’alimentation; ce qui rend leur
influence trés négligeable aux plateaux du dessous et surtout au bouilleur. L’influence des legers

est sentie aux plateaux de téte de la colonne et surtout  au condenseur. Voir figure(5.9)

T w0C) | %(C) | Tae | Teow | Te TR TR
| 7€) (°C) (°C) 107 | kealh
| kcal'h

| Cas récl 0.422 | 2.758 107 | 60.947 |34.516 |109.038 |1.39 | -2.767

Perturbation sur | 0.434 | 2.844 107 | 61.171 | 35.575 |108.925 |1.3% |-2.:r<..a

la composition
de |'alimentation | |

Tableau (5.10).Comparaison de la simulation du cas réel avec la simulation de I'élimination de

iC, , nZy de la composition de la charge.
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0,45

[ —e— XD(NCS)
[t}iﬁ_ﬂ‘*_ﬂ?l

0. —T | : 4

000 003 007 009 013 017 020 024
Temps(H)

Figure(5.8)Composition molaire au condenseur et au bouilleur. perturbation sur |a
compaosition de la charge).

53.4.4. Variation du taux de reflux ;

La diminution du faux de reflux de 0.59 4 0. 3 influe sur I"étal thermique de la colonne. I .¢x

fractions liquides dirunuent sur les plateaux, ce qui provoque une augmentation des
lempératures ¢n [ete ef au condenseur, [ effet inverse se produit au bouilleur, On aura une
mauvaise separation de NCs puisque sa wo.oposition diminue au ballon de recerie,
L'ajustement du taux de reflux, peut influencer la sélectivité de I'opération de  distillation, Von

Haure(5.10)

! -"Df;é_s} T;B(ﬂcj} | Tiae n .Tc.(-:uun | Tw . Oy | e 10°¢ .I
| | o o |eo [0t kan
| | kealh

| Cas réel 0.422 | 2.758 107 | 60,047 | 34,516 | 109.038 | 1.39 | -2.767 Ii
| | -

|

Dmuhnntamde 0.367 ' &72110™ _6'?,'?21 38.299 [1[)1.994 0.844  -2.362 |
| |

| IR

['ablcau (5.11).Comparaison de la simulation du cas réel avec la simulation de la diminution du

taux de refho
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|
—&— XD{NC5) |

I.
o]

0,05 /
04 f t 1 t } f

i
T T T T T T

ooo o003 007 Q10 0414 018 021 025
TEMPS{H)

Figure(5. 10)Composition molaire au bouilieur et au
condenseur{diminution du taux de reflux)
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Les perturbations influent sur la qualité du produit final , et l'influence causce par cos
perturbations est sentic  suivant les spécificités du produit voulu ; sc qui rend I'automatisation

du contrdle et de la régulation de cette colonne plus que nécessaire.

5.5. Scénarios de démarrages :

Les types d’arrét qui peuvent survenir sont de deux sortes :
1- Accidentelle ( coupure de courant, incendie au four , panne technique ...)
2 - Arrét d’entretien.

Le démarrage de la colonne dans scs deux cas se fait soit & colonne vide, ou 4 colonne
remplie; on a essayé de reproduir les deux modes de démarrages en supposant les ctapes
survantes :

1. Préchauffe du bouilleur.

2. Remplissage.

3. Distillation a reflux infim.

4, Distillation i reflux constant.

On remarque sur fig.(5.11) et fig.(5.12) deux phases distinctes, la premiére correspond
a I' étape de démarrage ( préchauffe du bouilleur remplissage des plateaux , reflux infini) et
ensuite 1a phase ou le régime est €tabli..
I.&s conditions initiales du probléme influent sur le démarrage, mais n'influent pas sur les

valeurs finales de I'état stationnaire{ Ty, Teond, Xp, X8 ) -
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Xpinc | xp(0Cs) | Tuae Toiie. 1 Ta Qs 10° | Q10"
i_ - (°C) (*C) (°C) Lkﬂﬂl"h | kealh
Cas réel 0422272107 | 60.947 [34.516 | 109.038 | 1.39 22767
| _ | | |
" Scknaio dc 0.422 | 2758 107 | 60.946 | 34.515 | 109. {iﬁﬁ_im'lfi‘)-ﬂ;" L7067
, demarrage a vide l. '
Faénﬂn de 0.422 | 2.758 107 | 60.946 | 34.515 (109.037 | 1.394 | -2.707

démarrage colonne | ‘ :

i_i_.t.:mpﬁt. _ - | | ; : : |-

Tableau(5.12) Comparaison de la simulation du démarrage colonne remplie avec Je cas de

démarrage colonne vide.

0,45 1 —a— XD(NCS) |
4. L= 2B
0,35 -
0.3
0,25
027
0,15
01+
0,05 -

0 . -
0.03 004 0,05 008 012 016 0,19 0,23

Temps(H)

Composition

P R

Figure(5.11), Variation de |a composition au bouilleur
et aucondenseur(Scénario de demarrage avide).
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——XD(NCS)

—— XB(NCS)

0 + - - I
0,02 0,03 0,04 0,07 C.11 0.15 0O,

TEMPS(H)

186 0,22

Figure(5 12)Variation de ia composition au bouilleur et au
condenseur(Scénario de démarrage colonne remplia),

3.6. Conclusion

I objectif de ce travail élail '¢lude du comportement dynamique de la colonne
C'105(colonne de redistllation 4 la raffinerie d’ Alger). Deux exemples théoriques sont pris
comme problémes tests.

Le premier exemple Benzene | Toluene ,O-Xylene a permis 1'ajustement dey
paramelres de la simulation. Le deuxiéme exemple a permis la définition des événements
ou étapes de la simulation, et de choisir la meilleure stratégie de démarrage,

En se basant sur toutes ces connaissances et ceux du cas design, nous avons étudic
le cas reéel. Pour rendre cette étude plus géndralc on a pris quelques perturbations et .en fin
on propose deux scénarios de démarrage.

En conclusion on a vu la necessité d'un controdle adéquat pour maintenir 1a

colonne a son regime stable ce qui améliore la qualite et la productivité de ’installation.
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CONCLUSION GENERALE

CONCLUSION GENERALE.

L'objectit de ce travail était I'¢rude du comportement dynamique de la colonne
(*105(colonne de redistillation a la raffinerie d”Alger). Les tavaux ont &1¢ réalisés A 'institul de
chimic industriclle de P'université de Blida et au niveau de la raffineric d’Alger. Les calculs ont
été exeentés a I'aide du Logiciel Prosim Batch Colonne.

Pour effcctuer des tests préliminaires, deux types de melanges tirés de la littérature ont
été choisis. Le premier mélange composs de trois constituants, Benzene , Toluene ,0-Xylene.
Il a permis "ajustement des paramctres de la simulafion. T.es compositions molaires au distillat
du BENZENE ., TOLUENE ,O-XYLENE sont respectivement  0.14, 043 , 0.43. Ccs
résultats concordent bien avec ceux de la hittératture.

Le deuxiéme mélange, formé de I' isobutane ¢t de n-pentane , a permi la
détermination de la procédure de démarrage tel que le préchauffe du bouilleur , le remplissage
des plateaux , la distillation 4 reflux infini et la distillation 4 reflux fini. Nous avons trouve des
températures comparables avec celles données en littérature.

Par la suitc nous avons extrapolé ce raisonnement pour I'étude d'unc colonne réelle , en
passant par I'éude du cas design. La similitude des résultats de simulation et des donnécs du
design mous a permi d’aborder le cas reel. Le premicr constat i faire est que la charge actuelle
ne correspond pas i la charge prévu par le constructeur, ce qui influence considérablement les
paramétres de sumni | & fitre d’exemple la température en téte de colonne cas design cst de(62°C)
.ct pour le cas actuel elle est de ( 71,6°C ). Cela peut étre du i la nature de la charge actuelle
qui a changé de composition, et aux perturbations qui peuvent survenir lors du fonctionnement
de 1a colonne. Nous avons simulé quelques perturbations pouvant avoir des effets sur la nature
¢t la qualitt du produit. Nous avons remarqué qu'une diminution de 50% du débit
&' alimentation conduit 4 la disparition totale des légers au bouilleur, la distillation se comporic
alors comme une distillation batch.

[)'autre part nous avons constaié gu'une augmentation de la température de Ia charge

influe sur la volatilité des composss.
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[*&limination de l'isobutane et du n-butane, n’avait pas une grande influence puisque
ces composés étaient en faible quantité dans la charge , mais une réduction du taux de reflux de
0,59 i 0.3 provoquait une augmentation de la température de téte de la colonne. L ajustement
de ce tanx de reflux influencerai la sélectivité de I'opération de distillaion. Toutes ces
perturbations qui altérent le bon déroulement de la distillation sont a I'origine de 1’arrét total de
la colonne. Les arréts peuvent étre de natures différentes . soit des anéls accidentels tel que les
coupures de courant électrique , les arréts de fonctionnement des aeroréfrigérants, soit des
arréts programmes pour des besoin de maintenance et d'entretient. La problématique dtait de
définir les procédures de démarrage aprés ces améts, & cette fin nous avons propose deux
scenarios de démarrage | 1'un simulant le démarrage avec la colonne vide au départ. Le second
dmulant l¢ démarrage avec la colonne remplic au départ. La nécessité d'un systeme de

controle et de régulation automatigue et fiable se fait de plus en plus sentir.

Cependant une étude future complete néeessite la prise en considération des
- Données réelles (basées sur des analyses chromatographiques) sur la nature de la

charge, puisque cette derniére n'est pas stable en €€ comme en hiver.

- Dimensions réelles des plateaux , pour calculer les retenues sur chague plateau.
- Prendre 1 alimentation comme fonction du temps ¢l non pas comme valeur constanic.
- Coupiage du probléme dynamigue-optimisation.

- Prendre la colonne non pas comume une cnfité isolée mais un clement dans un
cnsermble.

- Emde de "aspect contrdle de la colonne .
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