N

N

Développement d’une méthodologie de la “modélisation
compartimentale” des systémes en écoulement avec ou
sans réaction chimique a partir d’expériences de tracage
et de simulations de mécanique des fluides numérique

Jérémie Haag

» To cite this version:

Jérémie Haag. Développement d’une méthodologie de la “modélisation compartimentale” des systemes
en écoulement avec ou sans réaction chimique a partir d’expériences de tracage et de simulations de
mécanique des fluides numérique. Génie des procédés. Université de Lorraine, 2017. Frangais. NNT:
2017LORR0291 . tel-01909341

HAL Id: tel-01909341
https://hal.univ-lorraine.fr/tel-01909341
Submitted on 5 Dec 2018

HAL is a multi-disciplinary open access L’archive ouverte pluridisciplinaire HAL, est
archive for the deposit and dissemination of sci- destinée au dépot et a la diffusion de documents
entific research documents, whether they are pub- scientifiques de niveau recherche, publiés ou non,
lished or not. The documents may come from émanant des établissements d’enseignement et de
teaching and research institutions in France or recherche frangais ou étrangers, des laboratoires
abroad, or from public or private research centers. publics ou privés.


https://hal.univ-lorraine.fr/tel-01909341
https://hal.archives-ouvertes.fr

UNIVERSITE
DE LORRAINE

AVERTISSEMENT

Ce document est le fruit d'un long travail approuvé par le jury de
soutenance et mis a disposition de I'ensemble de Ila
communauté universitaire élargie.

Il est soumis a la propriété intellectuelle de l'auteur. Ceci
implique une obligation de citation et de réeférencement lors de
I'utilisation de ce document.

D'autre part, toute contrefacon, plagiat, reproduction illicite
encourt une poursuite penale.

Contact : ddoc-theses-contact@univ-lorraine.fr

LIENS

Code de la Propriété Intellectuelle. articles L 122. 4

Code de la Propriété Intellectuelle. articles L 335.2- L 335.10
http://www.cfcopies.com/V2/leg/leg droi.php
http://www.culture.gouv.fr/culture/infos-pratiques/droits/protection.htm




| ) -
UNIVERSITE | ) fgdom L% e
DE LORRAINE RIE y i

THESE

Présentée et soutenue publiquement pour l'obtention du titre de

Docteur de 1'Université de Lorraine

Spécialité Génie des Procédés et Produits
Par
HAAG Jérémie
DEVELOPPEMENT D'UNE METHODOLOGIE DE LA

« MODELISATION COMPARTIMENTALE » DES
SYSTEMES EN ECOULEMENT AVEC OU SANS

REACTION CHIMIQUE A PARTIR D'EXPERIENCES DE
TRACAGE ET DE SIMULATIONS DE MECANIQUE DES
FLUIDES NUMERIQUE

Soutenue publiquement le 05 Décembre 2017

Composition du Jury :

Rapporteurs : M. Jack LEGRAND, Professeur, Université de Nantes - ONIRIS,
Laboratoire GEPEA UMR CNRS 6144
M. Julien LAURENT, Maitre de conférences HDR, Université de
Strasbourg - ENGEES, Laboratoire ICUBE UMR CNRS 7357

Examinateur : M. Christophe ANDRE, Maitre de conférences HDR, Université de
Lille - HEI, Laboratoire UMET UMR CNRS 8207

Directeur de thése : M. Jean-Pierre LECLERC, Directeur de recherche CNRS,
laboratoire LRGP UMR, CNRS 7274, en détachement a I'INRS. Chef du
département Ingénierie des procédés INRS

Co-directrices de Mme Cécile LEMAITRE, Maitre de conférences HDR, Université de

thése : Lorraine - ENSIC, Laboratoire LRGP UMR CNRS 7274
Mme Caroline GENTRIC, Professeur, Université de Nantes TUT
Saint Nazaire, Laboratoire GEPEA UMR CNRS 6144

Laboratoire Réactions et Génie des Procédés UMR CNRS 727/ - 1 rue Grandville 5,000 NANCY






REMERCIEMENTS

Je remercie tout d’abord mes encadrants pour la confiance qu’ils m’ont accordé en me confiant
cette tache, sans cela cette belle aventure n’aurait jamais débuté. Je remercie également les
membres de mon jury pour l'intérét qu’ils ont porté a ces travaux, sans cela cette longue
aventure n’aurait jamais pu s’achever. Le périple de la these flit une épreuve plus difficile a
supporter que je ne I'aurais imaginé. Je souhaite présenter mes excuses a toutes les personnes
qui ont di supporter ma mauvaise humeur liée aux aléas de la these. A ce sujet j’ai une pensée

spéciale pour Margaux Leglaye.

A lintention de mes encadrants. Caroline, on ne s’est presque pas cotoyé donc je n’ai pas eu la
chance de véritablement te connaitre personnellement. Ton apport a été essentiellement
scientifique pour me remettre dans le droit chemin lorsque je n’avais pas la bonne méthode de
travail. Tu as toujours eu ce petit mot en fin de réunion pour me souhaiter bon courage et je
t’en remercie. Cécile, je pense que tu es la personne la plus bienveillante que je connaisse.
(’était un véritable plaisir de passer te voir apres avoir eu Jean-Pierre au téléphone qui me
disait qu’il était « trés inquiet ». Toujours a relativiser et trouver une solution malgré les
difficultés et jamais découragée par la montagne de travail devant nous, tu as été un véritable
baume au cceur pour moi durant ces années et pour cela je te remercie. Jean-Pierre, tu m’as
laissé travailler en toute autonomie tout en gardant un ceil sur la direction dans laquelle je
m’engageais en prenant le role de garde-fou lorsque je faisais un mauvais choix. Pour cela je te
remercie car il est vrai qu’il m’est arrivé, peut-étre a une ou deux reprises, de faire des choix
discutables. Ce que j'ai aimé c’est que tu ne tournes pas autour du pot pour expliquer qu’il y a
un probléme. J’ai aimé aussi pouvoir défendre mes idées sans que tu te vexes malgré ta position
hiérarchique. C’est toi qui a été le porteur de ce projet « modélisation compartimentale » et au
début j’ai eu du mal a m’approprier le sujet. Je te remercie pour ta patience et les multiples
exemples pédagogiques que tu as utilisé pour me faire comprendre les choses. Péle-méle ces
exemples ressemblaient a cela : « Jérémie a une moto bleue. Jérémie a un véhicule a deux roues
avec un moteur a explosion a quatre cylindres d’une puissance de 80 cv dont la couleur de la
carrosserie est de couleur bleu clair azur. » ; « La fenétre est ouverte, tu veux la fermer.
Explique-moi ta méthode ! » ou encore « Voici une assiette de frites, je mets du ketchup
dessus. Est-ce macroscopiquement homogeéne ou hétérogene 7 ». Je peux vous assurer que je

garde un tres bon souvenir de ces anecdotes dont tu as le secret.

Je remercie tous ceux qui m’ont posé les sempiternelles questions du registre : « Mais ton sujet
de these c’est quoi en fait 7 ». Ces questions m’ont permis de poser un curseur sur mon niveau
de maitrise du sujet. J’ai une pensée particuliere pour Aubin Hirtz qui a été le plus curieux de
mes amis « non-initiés ». Jamais satisfait de la réponse « bateau », il m’a fallu lui répondre

clairement pour assouvir sa curiosité et cela a été un tres bon exercice.



Une grande partie de ces travaux ont consisté a développer des algorithmes qui ont permis
d’obtenir les résultats présentés. Je remercie Roda Bounaceur qui m’a donné de nombreux
conseils en Fortran et Dassl et rendu de nombreux autres services également. Je me rappellerai
de sa gentillesse naturelle et sa patience. Je remercie Guillerme Duvillié qui a clairement été le
précurseur du développement de ces algorithmes. Je n’oublierai jamais ce moment ou, lors de
nos discutions ot chacun expliquait a 'autre les difficultés rencontrées pendant ses travaux de
these respectifs, il m’a dit avec sa maniere bien a lui : « Espece d’idiot ¢a c’est pas a toi de le
faire, les ordinateurs sont beaucoup plus efficaces que toi pour réaliser cette tache alors va me
coder des algorithmes tout de suite ! ». Je remercie également Olivier Potier pour ses
explications claires en ce qui concerne ses rappels théoriques de base sur le génie de la réaction

chimique.

La rédaction du manuscrit peut se résumer par ce bon vieux dicton qui dit que Rome ne s’est
pas faite en un jour. La qualité finale de ce document n’aurait pas été la méme sans 'aide de
certaines personnes. Tout d’abord je tiens a souligner le travail remarquable de lecture et
relecture qui été réalisé par mes encadrants, méme si avec le recul, je dois bien avouer que je
suis bien heureux aujourd’hui ne plus avoir a faire relire un papier par Jean-Pierre. Il m’a
renvoyé mes documents de travail presque systématiquement en me disant : « Je suis tres
inquiet, ¢a ne va pas du tout ! ». Cécile et Caroline ont quant & elles réalisé un véritable travail
de fourmis en dénichant les incohérences scientifiques que j’ai eu la maladresse de parsemer. Je
remercie également Lucile Forné, Anna Pastukhina, Léa Florentin, Noémie Budin, Valérie
Warth, Hervé Muhr et Bertrand Cuny pour les corrections orthographiques et je garde 'entiere

responsabilité des dernieres coquilles restantes.

Je pense qu’il y a un facteur trés important qui permet de réaliser des travaux de thése dans de
bonnes conditions : le soutien moral ! Et sur ce point j’ai été le doctorant le plus chanceux de
I'histoire de 'humanité (oui oui de 'humanité !). J'ai pu compter sur mes amis proches, les
vieux de la vielle comme on dit. Je remercie Aubin Hirtz, Alexandre Hocquel, Vincent &
Mathilde Michel (ils se sont mariés pendant la these) et Jérémy Meyer qui ont été 1la pour me
rappeler que méme si j'échouais dans cette épreuve difficile j’avais quand méme une belle
carriere de vibreur de billes qui m’attendait (délire entre vieux de la vielle que seuls les vieux
de la vielle peuvent comprendre). J'ai aussi eu la chance d’avoir des camarades doctorants
exceptionnels. J’ai une pensée spéciale pour Frangois Moussoh qui fut mon voisin de bureau et
avec qui je garde d’innombrables souvenirs de fous rires. Je remercie Jérémy Rodriguez,
Mathilde Guilpain, Claire Hazotte et Zeinab Chour, qui sont venu me chercher au fond de ma
cave souterraine, pour ces bons moments passé ensemble avec en particulier les petites soirées
ou « on ne rentre pas trop tard ! ». Quel n’aurait été mon parcours sans la sacro-sainte pause
de 10h30 au troisieme étage du CEGEP ? Edouard Plasari qui m’a fait remarquer que « méme
au moyen-age 'homme ne mangeait pas d’algues ». Hervé Muhr et Roda Bounaceur qui n’ont
eu de cesse d’essayer de démasquer la « véritable » nature de mes relations avec mes collegues.
Anthony Biget qui fut un véritable garde-fou lorsque ma bonne humeur était un peu trop
débordante. Hélene Gueniot avec qui on a fait fantasmer du monde avec nos cours de Salsa du

mardi soir (et non, pas de confessions de derniéres minutes désolé Hervé et Roda !). Marie Le



Page, Jade Diemunsch et Anaélle Cloteaux qui représentent parfaitement l'adage « qui aime
bien chatie bien » (enfin j’espere !). Valérie Warth qui a été une personne a ’écoute pendant
les moments les plus difficiles et qui a fait preuve d’une remarquable bienveillance a mon égard.
1l y a toute I'équipe Progepi également que je souhaite remercier. Je n’ose pas faire le calcul en
séance de psy que cela m’aurait colité si cette joyeuse équipe n’avait pas été la pour me

soutenir.

J’ai une pensée toute spéciale pour ma Maman qui n’a pas arrété de me bassiner depuis ma
plus tendre enfance sur le fait que je devais travailler a I’école pour étre stir de pouvoir faire le
métier qui me plaira. Elle a toujours été fier de montrer mes bulletins scolaires et ne s’est
jamais cachée de ses ambitions & mon égard. Quelque part, c’est aussi un peu grace a cela que
je n’ai pas abandonné pendant les années difficiles a Bricomarché, Mc Donald, Auchan,

Kinépolis et autres jobs étudiants exercés en parallele de mes études.

Pour finir jai une pensée pour ma Mamie qui nous a quitté en 2014. 1l s’agit de 'épreuve
personnelle de loin la plus difficile que j’ai d surmonter durant cette aventure de la these. Je
souhaite faire le témoignage de toute la reconnaissance que j’ai pour la super Mamie qu’elle a

été.

Je vous souhaite une bonne lecture et surtout..bon courage !






Table des matieres

Table des THUSEIAtIONS . ...ttt e e e e e 9
Table des TableatX ... ... 14
NOMENCIATUTE 1o oeiiiiii i 16
INtrodUCHION GENMETALE . ..utiiiiii et e e et et e e 21
CONTEXEE 1o ittt 21
Objectif de la these. ..o 23
Démarche SCIENTITIGUE . .....oiiiii e e e et e e e e e b e 24

CHAPITRE I: Etat de lart de la modélisation compartimentale allant des modeles

systémiques aux simulations de mécanique des fluides numériques ..........ccoooeeveviiiiiiiiiieieeeeennnn. 27
1.1 Tt OAUCTION e et 28
L1.1  ProblématiqUe. . ..ot 29
1.2 Modélisation dite « SySEEMIGUE » .oooeviviiiiiiiiiiiiiii e 30
12,1 Introduction . ... 30
1.2.2  Vers une structure de modele de plus en plus détaillée ...............oovviieneiiiiiiiiiinnnnn. 35
1.2.3  Automatisation du développement de la structure du modeéle..................cccoe. 48
1.2.4  Conclusions sur la modélisation SyStEMIGQUE.........coveieriiiiiiiiieieeeeee e ee e 53
1.3 Modélisations dites « tOPOlOZIQUES % «eeviviriiiiiiiiiiiiiiii 53
L3.1  Introduction . ... 53
1.3.2  Divisions du volume total.........cccoviviii 56
1.3.3  Apgrégation successive de mailles.................c.cccooiiiiiii 75
1.3.4  Conclusions modélisation tOPOlOZIGUE...........oviviiiiereieriiiiiiie e et e e 82
I4 Conclusions générales sur 'état de Iart ... 85

CHAPITRE IT :  Proposition d'une méthodologie la plus générale possible de la modélisation

COMPATTIINEIITALC ... .. et et et ettt et et e et te e et s e st 1 et 210 1000201 20 a08 1 20t 200 100 200200 200208 11 e0s w10 0 200 s0n 2es a0t e ens w2 ST

II.1  Systeme et choix de méthodes de modélisation ..............cooeeveieiiiiiiiiiiininin e, 91
II.1.1 Description du systéme et objectif de modélisation.................coooo 91
1I.1.2 Degré de finesse de la modEliSation .......ouoviviviiiioiireriiiiiie e 93

1.2 Découpage toPOlOZIQUE . ..uunei e 96
1I.2.1 Pré-AECOUPAZE ..vvoieeiiitii e e e e et 96



11.2.2 Création d'un réseau de cOmMpPArtiments........ccoveverereriririiiierereeeerieiiiiieneeeeeeeeeaiiiaens 99

11.2.3 Cas de 'hydrodynamique instationnaire ............ccccooii 109
II.3  Détermination des échanges entres les compartiments...........c.ccccoooiiiiii. 109
II.3.1 Echanges convectifS........ocuuiiiiiiiiii 111
11.3.2 Echanges turbulents..........cooo 112
II4 0 Bilans de matiere. ..o 116
1I.4.1 Cas Néral. ... 117
11.4.2 Modélisation de I'hydrodynamique........oooeeiiiiviiiiieieeeiiiiee e 117
11.4.3 Modélisation des réactions Chimiques.........ccccviiiii 120
1I.4.4 Choix dil SOIVEUT ...ooooiii 123
II.5  Matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange........................ 123
11.5.1 Fonctionnement de la matrice [ACD] .......oooiiiiiiiiiiiiiiiii e 124
11.5.2 Remplissage de la matrice de connectivités des compartiments et des débits
o R <Tel 1T 2Ty PSPPSR 131
11.5.3 Calcul des concentrations...........ccococii 136
.6 Organigramme de la méthode...........c.ccccoiiiiii 137
IL7  Conclusions et PerSPECEIVES ....oiiiiiiiiiiiiiieeee et e e e e et e e e e e e e eeeeeeaaens 140
II.7.1 Trois techniques de divISIONS........coviiiiiiiiiiiii 140
II.7.2 Découpage en tranches identiques......oooeieeeiiriviiiieierereeii e e e eeeeeees 141
I1.7.3  Matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange ................ 141
.74 Ecoulement instationnaire. ... 142

CHAPITRE IIT :  Application de la méthodologie sur un cas d'étude a priori défavorable en

vue de définir les limites d'appliCations.......coeeeiiiiviiiiiieieeet e 145
III.1  Stratégie de choix du cas d’étUde . .......ooviieiiiiiiiiiie e 146
IIT.1.1  Analyse des particularités des principales études de la littérature sur la
modélisation compartimentale ..........oooeiiiiiii e 146
IT1.1.2  Criteres pour le cas d’étude choisi........ooviiiiiiiiii e, 149
III.2  Description du cas d’étude choiSi......ccoovvieiiiiiiiiiiiiiiei e 151
II1.2.1  Choix d'une structure de typPe AT ....ccuvvviiiieieiiiice e 151
II1.2.2  Etude de la dispersion a la surface d’un étang............ccoooveveeeiiiiviiiionneeeeieiiiiinnnn. 151
IM1.2.3  « Etang » a I'échelle pilote........cccoci 152
II1.2.4  Banque de données et grandeurs pertinentes ............cccoveevereeerrririiiiinneeeeeeeeeiennnns 154
III.2.5  Intérét pour la méthode générale .............ccccoooiiiiiiiii 164



III.3 Méthode de construction du réseau de compartiments.........oooeeeevriiviviiiienereeereeiiinnnnn. 165

III.3.1  Découpage en tranches identiques...........cccccviviiiiiiiii 165
II1.3.2  Echanges entre les compartiments ........c.ccccccciiiiiiiiiiiiiii 168
II1.4  Description de I'hydrodynamique globale...........cccoviiiiiiiiiiii, 169
IT1.4.1  Découpage basé sur le champ de vitesse .......oooiiieiiiiiiiie e 170
II1.4.2  Etude de 'influence des zones de découpage secondaires sur I’écoulement ........ 181
TTT.4.3  CONCIUSIONS «etnuiie ettt ettt e ettt e e e et e et e e e e e e e e eeeanenns 203
III.5 Modélisation de la dispersion d’un tTraCeUT ..........coverereiiiiiiiiiiie e eeee et e e 204
III.5.1  Courbes de diSPersion..........oiiviiiiiiiiiiiiiii 204
TIL5.2  ConCIUSIONS tiiiiiiiiiiiiiiiiiii 208
II1.6  Influence des échanges turbulents.........cooociviiiiiiiiii 208
IT1.6.1  Rappel de la littérature : trois approches existantes...........ococoiiiiiii s, 208
I11.6.2  Comparaison des trois apPrOChEs . ..oooeiiiiiiiiiiiiie et e e 210
IT1.6.3  Conclusions sur les échanges turbulents............c.cooooo 217
III.7  Conclusions et PErSPECEIVES ....iieiiiiiiiiiiiie ettt e et e e et e e e e e eeeeaeaaaens 218
III.7.1  Découpage en tranches identiques...........oooviviiiiiiiii 218
IT1.7.2  Echanges tUurbulents .. .....ooeieeiiiiiiiiiiie et e et a e e 219
III.7.3  Valorisation pour le logiciel.........cccoiiiiiiii e 219
III.7.4  Applicabilité de la méthode sur les travaux de la littérature..................... 220

CHAPITRE IV :  Valorisation du travail de these par l'intégration de la méthode dans un

logiciel commercial de simulation de tracage et de suivi de réactions chimiques ..................... 223
IV.1  Valorisation de la méthode............ccccooiiiiiiiiiii 224
V.2 MODULE 1 : Post-traitement de courbes expérimentales.............ccccocveieiiiiiiiniiinnnnn. 224

IV.2.1  Troncature des dOnnées. ... 225
IV.2.2  Translation de la courbe ........cccooiiiiii 226
IV.2.3  Dérive linéaire de la ligne de Dase.........oooviviiiiiiieiiiiiiiiie e 227
IV.2.4  Ré-échantillonnage ......coooiiiiiiiiiiiii e 227
TV.2.5  NOTIMATIOTL ¢e ettt ettt e e e e 228
IV.2.6  Extrapolation exponentielle..........cccovoiiiiiiiiiiiiiniie e 229
IV.2.7  Prise en compte de la décroissance radioactive (tragage).......ccoovvrvvevieiiaeenens 229
IV.3 MODULE 2 : Construction d’un modele quelconque ..........ccocoeeeviiiviiiiiiineeeeeiiiiiiinnnn. 230
IV.3.1  Construction de la structure du modele............cccoco 231



IV.3.2  SUIVI dE8 ESPECES 1oeiiiiiiiiiiie e ee et e e e et a et 234

IV.3.3  Paramétrage de dassl.......cccooiiii 238
IV.3.4  Algorithmes d’automatisation d’écriture et résolution du systeme d’équations
AIFETENtIElles ...ooeiiiiiiii e 238
IV.4 MODULE 3 : Découpage en tranches identiques ...........oovvvviierereriiiiiiiiiiieeeeeeeeeeiiiinnnn 246
IV.4.1  Construction de la structure du modeéle en tranches identiques......................... 246

IV.4.2  Algorithme de construction de la « matrice de connectivités des compartiments et

des débits d’EChange » ..ooooocuuiiiiiiiiii e 252
LY T ey oYt A < USSP 255
Conclusions générales et Perspectives ..........iiviiiiiiiiiiiit i 259
Rappel des principaux réSUItabs. ... oooii i e 259
Perspectives & court et Iong teIIes . .......oiviviiiiiie ettt e e e e 263
REFETEINCES «oviviiiiiiiii i 267
ATITIEXES .ttt et e ettt e e ettt e e e et ee e s 275
ATITIEXE A e ettt a e e et aaa s 276
ANNEXE B e 285



Table des Illustrations

FIGURE 1 : ILLUSTRATION DU CONTINUUM DE LA MODELISATION COMPARTIMENTALE ..ottt 24
FIGURE I-1 : SCHEMA GENERAL D'UN PROCEDE INDUSTRIEL (LEVENSPIEL, 1999) ... 28
FIGURE I-2: REPRESENTATION GRAPHIQUE D'UNE DTS. (LEVENSPIEL, 1999) ...ttt 32
FIGURE I-3: SCHEMATISATION DES TROIS PREMIERS REACTEURS IDEAUX. (A) REACTEUR BATCH (RB) (B) REACTEUR PISTON (RD)
(C) REACTEUR PARFAITEMENT AGITE (RPA). (LEVENSPIEL, 1999) ..ottt 33
FIGURE I-4 : SCHEMA DU BILAN DE MATIERE AU SEIN D'UN ELEMENT DE VOLUME. (LEVENSPIEL, 1999) ... 34
FIGURE I-5 : (GAUCHE) SCHEMA D’UNE COUPE DU CYLINDRE DE SEPARATION. (DROITE) MODELE SYSTEMIQUE DECRIVANT LA
STRUCTURE DE L'ECOULEMENT DES DEUX PHASES. (BEHIN AND AGHAJARI, 2008) .......ccccoiiiiiiiiiiiiiiiieeieeeeccec 37
FIGURE I-6 : SCHEMA DU FLOTTATEUR (BEHIN AND BAHRAMI, 2012} ..o 38
FIGURE I-7 : GAUCHE : SCHEMA DU FLOTTATEUR PAR AIR. DROITE : MODELE SYSTEMIQUE DECRIVANT LA STRUCTURE DE
L’ECOULEMENT ET LA RECIRCULATION. (BEHIN AND BAHRAMI, 2012)......c0iiiiiiiiiiiiiiic i 39
FIGURE I-8 : BIOREACTEUR CONTINU A DEUX NIVEAUX ETUDIE PAR (BEN GAIDA ET AL., 2012) ..., 39
FIGURE I-9 : MODELE SYSTEMIQUE DE LA PHASE GAZEUSE ET LA PHASE LIQUIDE DU REACTEUR SCHEMATISE A LA FIGURE I-8. (BEN
GAIDA ET AL., 2012). ............ OSSPSR O PSP T PP 41
FIGURE I-10 : (A) SCHEMA D'UN MODULE. (B) PHOTO DU REACTEUR ......ootiiiiiiiiieiioieieiceee e .41
FIGURE I-11: STRUCTURE DU RESEAU DE REACTEURS IDEAUX POUR REPRESENTER UN MODULE. (LEON ET AL., 2014) .. .42
FIGURE I-12: STRUCTURE DU MODELE CORRESPONDANT A LA GEOMETRIE REELLE DU REACTEUR. (LEON ET AL., 2014).................. 43
FIGURE I-13 : SCHEMA DES TROIS « SURFACE FLOW TREATMENT WETLANDS » ETUDIES PAR (LAURENT ET AL., 2015). LE
WAHLBACH N’A QU'UN FOSSE OPERATTIONNEL. ..ottt 44
FIGURE I-14 : MODELES SYSTEMIQUES PROPOSES PAR (LAURENT ET AL., 2013) POUR LES TROIS « SURFACE FLOW TREATMENT
TWETLANDS . .ttt 45
FIGURE I-15: INTERPRETATION DE L'ECOULEMENT DE MANIERE QUALITATIVE A PARTIR DE LA REPARTITION DE FUMEES COLOREES.
(OLANDER ET AL., 1995) ...ttt ettt ettt 47
FIGURE I-16 : MODELE A 7 BRANCHES COMPOSE DE CASCADES DE RPA ET D'UN RP (OLANDER ET AL., 1995). ...coooiiiiin, 47
FIGURE I-17: DISPOSITIF EXPERIMENTAL DU LOCAL VENTILE UTILISE PAR (LAQUERBE ET AL., 2001) ... 48
FIGURE I-18: MODELE OBTENU PAR (C. LAQUERBE ET AL., 2001) PAR METHODE STOCHASTIQUE.........c.cciiiiiiiiioiiiccees 49
FIGURE I-19 : "SUPER-STRUCTURE" REPRESENTANT LA PHYSIQUE D’UN LIT FLUIDISE (MONTASTRUC ET AL., 2004).........ccccccoonnnn. 50
FIGURE I-20 : MODELE DU LIT FLUIDISE APRES OPTIMISATION DE LA STRUCTURE ET DES PARAMETRES (MONTASTRUC ET AL., 2004)
AAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAA 50
FIGURE I-21: DEUX STRUCTURES OBTENUES PAR (HOCINE ET AL., 2008) AVEC SA METHODE DETERMINISTE ..........cooooiiin, 51
FIGURE I-22: SCHEMA DE PRINCIPE DE LA METHODE DE MODELISATION DE (CLAUDEL ET AL., 2003) ... 52
FIGURE I-23 : DECOUPAGE REGULIER DE LA CUVE AGITEE PROPOSE PAR (DELAFOSSE ET AL., 2014). LES FLECHES CORRESPONDENT
A UNE SIMPLIFICATION QUALITATIVE DE L’ECOULEMENT DANS LA « METHODE 1 %...c.coovoiiiioiiiiiiiiiiiici e 57
FIGURE I-24 : DEFINITION DES ECHANGES AVEC LA « METHODE 3 » PAR (DELAFOSSE ET AL., 2014) : (A) ENTRE DEUX MAILLES DE
MEFEN. (B) ENTRE DEUX COMPARTIMENTS. ... ittt ot 59
FIGURE I-23 : SCHEMA D’UN REACTEUR DE PRODUCTION DE POLYETHYLENE BASSE DENSITE, (WELLS AND RAY, 2003)................... 61
FIGURE I-26 : METHODE DE CREATION DES COMPARTIMENTS (WELLS AND RAY, 2005) .....oooiiiiiiiiiiiiiiiiiciccccecece e 61
FIGURE I-27 : SCHEMA DU REACTEUR PILOTE UTILISE PAR (GRESCH ET AL., 2009) ........coooiiiiiiiiiiiiieeieee e 64
FIGURE I-28 : REPRESENTATION DE LA METHODE DE CREATION DU MODELE DE (GRESCH ET AL., 2009)........ccccocooiiiiiiiiian. 66
FIGURE I-29 : COUPE EN 2D DE LA TURBINE A GAZ MODELISEE PAR (FICHET ET AL., 2010) .......cooiiiiiiiii i 67
FIGURE I-30 : SCHEMATISATION DE LA METHODOLOGIE DU DECOUPAGE PHYSIQUE DEVELOPPE PAR (FICHET ET AL., 2010)............. 68
FIGURE I-31: MODELE 2D OBTENU PAR (RIGOPOULOS AND JONES, 2003)..........ccoiiiiiiiiiii e 70
FIGURE I-32: SCHEMA DU DISPOSITIF EXPERIMENTAL (LE MOULLEC ET AL., 2010) ..o 71
FIGURE I-33: DECOUPAGE D'UNE TRANCHE DU REACTEUR EN COMPARTIMENTS (LE MOULLEC ET AL., 2010) ..., 72
FIGURE I-34: MODELE OBTENU PAR (LE MOULLEC ET AL., 2010) ......o0iiiiiiiiiiiiiie i 73
FIGURE I-35 : MODELE A 25 COMPARTIMENTS D'UN ETANG. (ALVARADO ET AL., 2012) ... 74
FIGURE I-36 : SCHEMA DE LA BOITE SERVANT D’ILLUSTRATION A LA METHODE DEVELOPPEE PAR (BEZZO AND MACCHIETTO, 2004).
.................................................................................................................................................................................................. 76

FIGURE I-37 : EXEMPLE DE DECOUPAGE AUTOMATIQUE PROPOSE PAR LA METHODE DE (BEZZO AND MACCHIETTO, 2004).
CONTOURS DU TAUX DE DISSIPATION DE L’ENERGIE TURBULENTE : DONNEES ISSUES DE LA MFN (GAL'CHE), COMPARTIMENTS
OBTENUS PAR L’ALGORITHME (DROITE). ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, 77



FIGURE I-38 : DIFFERENTES MANIERES D’AGGLOMERER DES MAILLES DE MFN A PARTIR D’UNE MAILLE GERME C0O SELON
(DELAFOSSE ET AL, 2010). (A) METHODE MAILLE PAR MAILLE (CBC). (B) ET (C) METHODE COUCHE PAR COUCHE (LBL). .. 78

FIGURE I-39 : COMPARAISON DE DIFFERENTES METHODES DE DECOUPAGE PAR (DELAFOSSE ET AL., 2010)

FIGURE I-40 : COMPARAISON DE PROFILS PROVENANT DE LA MFN (GAUCHE) ET DE L'ALGORITHME D'AGGLOMERATION (DROITE)
POUR LES TROIS PARAMETRES CHOISIS COMME PERTINENTS POUR DECRIRE LE PROCEDE ; A : DISSIPATION DE L’ENERGIE

TURBULENTE, B : INTENSITE LUMINEUSE, C : PRESSION STATIQUE. (NAUHA AND ALOPAEUS, 2013) ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, 81
FIGURE II-1 : LES TROIS ETAPES DE LA METHODE GENERALE ......utitititiiiiiiit oottt 91
FIGURE II-2 : EXEMPLE DE MODELE A COMPARTIMENTS AVEC DECOUPAGE EN TRANCHES A GEOMETRIE IDENTIQUE AVEC UN RESEAU

DE COMPARTIMENTS DE GEOMETRIE IDENTIQUES (TGICI) ........................................................................................................ 98

FIGURE II-3 : SCHEMATISATION DE LA METHODE DE DECOUPAGE SUR UN EXEMPLE ILLUSTRATIF. N = 3 GRANDEURS PERTINENTES.
(A) TOUTES LES GRANDEURS PERTINENTES SONT ECHANTILLONNEES EN ZONES ELEMENTAIRES, EN GENERAL CE SONT DES
DONNEES ISSUES DE MFN ECHANTILLONNEES PAR LE MAILLAGE DE LA SIMULATION. (B) TOUTES LES GRANDEURS
PERTINENTES SONT ECHANTILLONNEES EN ZONES HOMOGENES. (C) APRES UNE ETAPE DE SUPERPOSITION ON OBTIENT UN

UNIQUE MAILLAGE DE ZONES COMPARTIMENTEES. ........... oottt ceeteetee st ese e 100
FIGURE II-4 : EXEMPLE D'UN CHAMP Cn REPRESENTANT UNE GRANDEUR PERTINENTE 7 EN 2D. PRESENTATION DES TROIS
TECHNIQUES DE DECOUPAGE: ..ottt ettt et s e 102
FIGURE II-5 : ILLUSTRATION DE LA TECHNIQUE DE DECOUPAGE GEOMETRIQUE BASEE SUR UNE GRANDEUR PERTINENTE
MACROSCOPIQUE HOMOGENE ET UNE AUTRE MACROSCOPIQUEMENT HETEROGENE. ........oovvviiiiiieiiesitiieses e 103
FIGURE TI-6 : ILLUSTRATION DE LA TECHNIQUE DE DECOUPAGE QUALITATIVE SUR UNE GRANDEUR PERTINENTE
MACROSCOPIQUEMENT TRES HETEROGENE. ...t toteiititiitsiie sttt 103
FIGURE II-7 : ILLUSTRATION DE L'ETAPE 1 DE L'ALGORITHME DE DIVISTON ... ..ocovtittittiieiitietieietie sttt 105
FIGURE II-8 : ILLUSTRATION DU PASSAGE DE L'ETAPE 2 (AVEC d = 2) A 3 DE L’ALGORITHME DE DIVISION .....c..oooviiiiiininiinnnn. 105
FIGURE II-9 : EXEMPLE EN 2D DE N = 2 CHAMPS Cn (C1 ET C2) DECOUPES EN ¢n (c1 = 2 ET ¢2 = 3) ZONES HOMOGENES. ........... 106

FIGURE II-10 : ILLUSTRATION DE LA TECHNIQUE DE SUPERPOSITION CONDUISANT A UN MAILLAGE OU TOUTES LES GRANDEURS
PERTINENTES SONT HOMOGENES. (A) CHAMPS Cn ECHANTILLONNE EN cn ZONES HOMOGENES OU CHAQUE GRANDEUR
PERTINENTE n EST HOMOGENE. (B) MAILLAGE C ECHANTILLONNE EN ¢ ZONES COMPARTIMENTEES (ZC) OU TOUTES LES
GRANDEURS PERTINENTES SONT HOMOGENES. (C) RESEAU TOPOLOGIQUE OU TOUTES LES ZONES COMPARTIMENTEES (ZC)

ECHANGENT UNIQUEMENT AVEC LEURS VOISINES. ... ..uttittitiitiitett ettt ettt ettt 107
FIGURE II-11 : RAFFINAGE DU MODELE NE PRENANT INITIALEMENT EN COMPTE QUE L'HYDRODYNAMIQUE (VOIR FIGURE II-10) AFIN

DE PRENDRE EN COMPTE UNE REACTION CHIMIQUE. ...t tttiitiiiiett ettt oottt ettt ettt ettt 108
FIGURE II-12: SCHEMATISATION DES ECHANGES ENTRE DEUX COMPARTIMENTS. .....0ioiiiiiiiioiiiiioit ettt 111
FIGURE II-13 : SCHEMATISATION DES ECHANGES CONVECTIFS ENTRE DEUX COMPARTIMENTS ...iiitiiiiiiiiiiiiiiaeiii oo 111
FIGURE II-14 : SCHEMATISATION DES ECHANGES TURBULENTS ENTRE DEUX COMPARTIMENTS. .......ooiiiiioiiiiioiieieoieie e 112
FIGURE II-15 : SCHEMA D’UN COMPARTIMENT ...ttt ettt ettt ettt ettt ettt ettt 117

FIGURE II-16 : EXEMPLE D'UN MODELE A TROIS COMPARTIMENTS OU ON CALCULE LA DTS D'UN TRACEUR. LES DEBITS VOLUMIQUES
SONT CONNUS ET MARQUES EN VERT. LES CONCENTRATIONS SONT INCONNUES SAUF LA CONCENTRATION D’ENTREE Cin(t).

FIGURE II-17 : EXEMPLE D'UN MODELE A DEUX COMPARTIMENTS OU A LIEU DES REACTIONS CHIMIQUES. .....cccviiiiiiiieiiiceiiieeian 121
FIGURE II-18 : SCHEMA EXPLIQUANT L’UTILISATION DE LA « MATRICE DE CONNECTIVITES DES COMPARTIMENTS ET DES DEBITS
D ECHANGES % ittt ettt ettt oot oottt 4o 1ttt e e h 4ot H et e oot eeh et ettt et 124
FIGURE II-19: EXEMPLE DE DEUX COMPARTIMENTS EN SERIE. Nnd = 3, Nbr = 2. EN FOND BLEU LES BRANCHES CONTENANT UN
COMPARTIMENT
FIGURE II-20: EXEMPLE DE DEUX COMPARTIMENTS EN PARALLELE. Nnd = 2, Nbr = 2. EN FOND BLEU LES BRANCHES CONTENANT
UN COMPARTIMENT. ..........
FIGURE II-21 : EXEMPLE DE TROIS COMPARTIMENTS. Nnd = 3, Nbr = 4. EN FOND BLEU LES BRANCHES CONTENANT UN

COMPARTIMENT . ... 128
FIGURE II-22 : ILLUSTRATION DE LA PRISE EN COMPTE DES ECHANGES TURBULENTS POUR LE CAS DE DEUX COMPARTIMENTS EN
SERIES. EN FOND BLEU LES BRANCHES OU SE TROUVENT UN COMPARTIMENT. .....i0iiiiiitiiiiiieeiie ettt 130
FIGURE II-23 : METHODOLOGIE DE REMPLISSAGE DE « MATRICE DE CONNECTIVITES DES COMPARTIMENTS ET DES DEBITS
D’ECHANGES » POUR UN EXEMPLE ILLUSTRATIE. ....0itiitit ittt ettt ettt e h e et e ettt e et ee e e eree e 133
FIGURE II-24 : SCHEMA DE LA STRUCTURE DU RESEAU DE COMPARTIMENTS AVEC UNE NUMEROTATION ORDONNEE.........ccccccenninn. 134
FIGURE II-25 : CLASSEMENT DES SURFACES D’ECHANGES SELON DES PLANS DANS LA LARGEUR, LONGUEUR ET HAUTEUR D’APRES LE
MODELE DE LA FIGURE TI-24. ...ttt ettt ettt e ettt ettt e ettt ettt e e enee s 135
FIGURE II-26 : SCHEMA D'UNE BRANCHE SANS COMPARTIMENT DONT ON SOUHAITE CALCULER LA CONCENTRATION DE SORTIE Cout
A PARTIR DE LA CONCENTRATION D'ENTREE ClTl......cooiiiiiiiiiiiiit oottt 136
FIGURE II-27 : SCHEMA D'UNE BRANCHE CONTENANT UN COMPARTIMENT DE VOLUME Vj DONT ON SOUHAITE CALCULER LA
CONCENTRATION DE SORTIE Cout CONNAISSANT LA CONCENTRATION D'ENTREE Cifl........cccooiiiiiiiiiiiiiiiiaiie e 136

10



FIGURE II-28: SCHEMA D'UN NEUD i AUQUEL ARRIVENT Nconv = 3 BRANCHES (Br1, Br2, Br3) ET DUQUEL REPARTENT Ndiv = 2

BRANCHES (Br4, Br5). .......... 137
FIGURE II-29 : ORGANIGRAMME DE LA METHODE ........ccccooiiiiiiiiiennn, s ...139

FIGURE III-1 : PHOTO D'UN PLAN D'EAU AVEC PHENOMENE D'EUTROPHISATION CONDUISANT A L’APPARITION D’ALGUES
INDESIRABLES. SOURCES : HTTP://\VWW.BUZZLE,COM/ARTICLES/HOW-DOES-EL'TR()PHICATION—AFFECT—THE-

ENVIRONMENTHTML ..ottt 152
FIGURE ITI-2 : CONFIGURATION CHOISIE POUR DEVELOPPER LE MODELE A COMPARTIMENTS. POUR L’ETUDE DE LA DISPERSION :
INJECTION (CROIX NOIRE) ET DETECTION AUX POINTS A, B, C ET D...ooiiiiii e 153
FIGURE ITI-3 : TRAGAGE VISUEL. INJECTION EN ENTREE EN SURFACE. .........0ititiiiiiiiiii et 155
FIGURE ITI-4 : TRAGAGE VISUEL. INJECTION ENTREE AU FOND. _.....0iiiiiiiiiiiiiiii e 156
FIGURE III-5 : CHAMP DE VITESSE DANS LE PLAN HORIZONTAL XY PLACE A LA SURFACE LIBRE (Z=47CM). VITESSE EXPRIMEE EN
M/S. (MOUSSOH, 2006) ..ot 157
FIGURE III-6 : CHAMP DE VITESSE DANS LE PLAN VERTICAL XZ PLACE AU MILIEU DE L'ENTREE (Y=12CM). VITESSE EXPRIMEE EN
M/S. (MOUSSOH, 2006) ...ooiiii i 158
FIGURE ITI-7 : CHAMP DE VITESSE DANS LE PLAN VERTICAL X7 PLACE AU MILIEU DE LA SORTIE (Y=38CM). VITESSE EXPRIMEE EN
M/S. (MOUSSOH, 2006) ...ooiiii e 158
FIGURE ITI-8 : CHAMP DE VITESSE DANS LE PLAN VERTICAL YZ PLACE A 1 CM DE LA SORTIE (X=139CM). VITESSE EXPRIMEE EN m/
S (MOUSSOH, 2016 ... e 159
FIGURE ITI-9 : SCHEMATISATION DE L'ECOULEMENT DANS LE PILOTE AVEC 2 NIVEAUX DE VITESSES. ......c.coiiiiiiiiiiiriiociciciia 160
FIGURE ITI-10: ENERGIE CINETIQUE TURBULENTE k ; A LA SURFACE LIBRE DE LA CUVE (GAUCHE) ET SUR LES PLAN XZ EN Y=8 CM
ET 16 CM it 161
FIGURE ITI-11 : DISSIPATION DE L’ENERGIE CINETIQUE TURBULENTE € ; A LA SURFACE LIBRE DE LA CUVE (GAUCHE) ET SUR LES
PLAN XZ EN Y=8 OM ET 16 CM ..o 161
FIGURE ITI-12 : DTS OBTENUES PAR MFN ET EXPERIMENTALEMENT. (MOUSSOH, 2016) ......ccoiiiiiiiiiiiiiiiiiiieicccecece 162
FIGURE ITI-13 : CHAMP DE VITESSE A LA SURFACE DE LA CUVE. POUR L’ETUDE DE LA DISPERSION : INJECTION (CROIX NOIRE) ET
DETECTION AUX POINTS A, B, C ET Dot 163
FIGURE ITI-14 : COURBE DE DISPERSION NUMERIQUE D'UN TRACEUR INJECTE AU MILIEU DE LA SURFACE ET DETECTE AUX POINTS A,
B, CET D. (MOUSSOH, 2000) ...ttt ettt ettt ettt 164

FIGURE III-15 : SCHEMATISATION D'UN DECOUPAGE EN TRANCHES DANS LA DIRECTION AXIALE DU PILOTE. A GAUCHE UN EXEMPLE
AVEC NL = 8 TRANCHES D’EPAISSEURS QUELCONQUES ET A DROITE UN EXEMPLE AVEC NL = 10 TRANCHES D’EPAISSEURS
IDENTIQUES. ...ttt 166

FIGURE III-16 : EXEMPLE ILLUSTRATIF DE DECOUPAGE EN NL = 5 TRANCHES D’EGALE EPAISSEUR ET UN RESEAU DE
COMPARTIMENTS IDENTIQUES DANS CHAQUE TRANCHE. L’EPAISSEUR DE CHAQUE TRANCHE VAUT Lk = LNL = 1,405 mEtre.

LE NOMBRE DE COMPARTIMENTS VAUT 4 SUIVANT LA HAUTEUR (NOTE Nh) ET 2 SUIVANT LA LARGEUR (NOTE Nl). ,,,,,,,,,,,,, 167
FIGURE III-17 : SCHEMATISATION DE L’ECHANGE CONVECTIF ENTRE DEUX COMPARTIMENTS ....iiiiiiiiiiiiaiiiieeiiie et 169

FIGURE III-18 : CHAMP DE VITESSE SUR LE PLAN VERTICAL XZ PLACE AU MILIEU DE L'ENTREE (Y:lQCM). hl=6-12-18cm .171
FIGURE III-19 : CHAMPS DE VITESSE DANS LE PLAN VERTICAL (OXZ) PLACE AU MILIEU DE L’ENTREE EN y = 12 cm. SURLIGNAGE
ROUGE : FORTES VITESSES. SURLIGNAGE BLEU : FAIBLES VITESSES. TRAITS ROUGES : DECOUPAGE DES COMPARTIMENTS. EN
HAUT : NL = 4. AUMILLIEU : NL = 7. EN BAS 1 NL = T4, ..ot 173
FIGURE III-20 : CHAMP DE VITESSE DANS LE PLAN HORIZONTAL (OXY) A LA SURFACE LIBRE EN Z = 47 cm. SURLIGNAGE ROUGE :
FORTES VITESSES. SURLIGNAGE BLEU : FAIBLES VITESSES. TRAITS ROUGES : DECOUPAGE DES COMPARTIMENTS. EN HAUT :
NL = 4. AUMILLIEU : NL = 7. EN BAS : NL = 14
FIGURE III-21 : COURBES DE DTS POUR DIFFERENTS NOMBRES DE TRANCHES (NL =4 —7 —14); Nl =7 ; Nn = 2 AVEC hl =

12cm...........
FIGURE III-22 : DE HAUT EN BAS LES CHAMPS DE VITESSE SUR LA SURFACE LIBRE (LE PLAN XY EN z = 47 cm), DANS LE PLAN
VERTICAL AU MILIEU DE L'ENTREE (LE PLAN XZENy =12 cm) ET DANS LE PLAN VERTICAL AU MILIEU DE LA SORTIE (LE
PLAN XZENy = 58 cm), EN TRAIT ROUGE LE DECOUPAGE EN TRANCHES IDENTIQUES POUR LA CONFIGURATION OPTIMALE :
N=7;Nl=7AVECI1=12=13=15=16=17=8cmETI4=22cm; Nh=2AVEChLl =12cm.....cccccccevviiivniiiannirn.. 178
FIGURE III-23 : STRUCTURE GENERALE DU MODELE A COMPARTIMENTS EN TRANCHE ; Nl = 7 ; Nh = 2 ; Lcomp = 1,40NL mEtre ;

FIGURE III-24 : DTS OPTIMALE FOURNIE PAR LE MODELE (NL =7 ; Nt =2 AVEChl =12cm ; Nl =7 AVECI1 =12=13=15=
16 =17 = B CM ET 14 = 22 CIM). oottt 180
FIGURE III-25 : CHAMP DE VITESSE DANS LE PLAN VERTICAL (OXZ) AU NIVEAU DE L’ENTREE (y = 12 ¢cm). SURLIGNAGE ROUGE :
FORTES VITESSES. SURLIGNAGE BLEU : FAIBLES VITESSES. TRAITS ROUGES : DECOUPAGE DES COMPARTIMENTS. EN HAUT :

hl =6 cm. AUMILLIEU : A1 = 12 6. EN BAS 1 R = 18 T cvvooeooeeooeoeoeoeeeeeeeeeeeeeeee e 182
FIGURE III-26 : COURBES DE DTS POUR DIFFERENTES HAUTEURS DE LA COUCHE DE SURFACE (hl =6—12-18 cm) ‘Nl=7;:
NI S 2 5 NL S 7 oottt 185

11



FIGURE III-27 : CHAMP DE VITESSE SUR LA SURFACE LIBRE (OXY), Z = 47 cm. SURLIGNAGE ROUGE : FORTES VITESSES. SURLIGNAGE
BLEU : FAIBLES VITESSES. TRAITS ROUGES : DECOUPAGE DES COMPARTIMENTS. EN HAUT : Nl = 4. AU MILLIEU : Nl = 7.
ENBAS:NL=8.....cccc.oen. ... 187

FIGURE III-28 : COURBES DE DTS POUR DIFFERENTS NOMBRES DE COMPARTIMENTS DANS LA LARGEUR (Nl =4—7—8) ; NL =7 ;
Nh =2 AVEChl =12cm. .... .. 189

FIGURE III-29 : CHAMP DE VITESSE DANS LE PLAN VERTICAL (OXZ) AU MILIEU DE L’ENTREE EN y = 12 ¢cm. SURLIGNAGE ROUGE :
FORTES VITESSES. SURLIGNAGE BLEU : FAIBLES VITESSES. TRAITS ROUGES : DECOUPAGE DES COMPARTIMENTS. EN HAUT :
Nh =3 AVEC hl = h2 = 6cm. AUMILLIEU : No =2 AVEChl =12cm . EN BAS : No =3 AVEC hl = 12cm ET h2 = 6 cm.

FIGURE III-30 : COURBES DE DTS POUR DIFFERENTS NOMBRES DE COUCHE DEFINISSANT DANS LA HAUTEUR DE LA CUVE (Nh =2-
B) UL = 7 NL = 7 oo 193

FIGURE III-31 : CHAMP DE VITESSE SUR LE PLAN ((_)XZ) AU MILIEU DE L'ENTREE EN y = 12 cm. SURLIGNAGE ROUGE : FORTES
VITESSES. SURLIGNAGE BLEU : FAIBLES VITESSES. TRAITS ROUGES : DECOUPAGE DES COMPARTIMENTS. EN HAUT : NL =7
(TR,ANCHES IDENTIQUES)A ENBAS:NL=9 (EPAISSEUR TRANCHES VARIABLES POUR L’ENTREE ET LA S()RTIE) ((((((((((((((((((( 195

FIGURE III-32 : CHAMP DE VITESSE A LA SURFACE LIBRE (()XY) EN Z = 47 cm. SURLIGNAGE ROUGE : FORTES VITESSES. SURLIGNAGE
BLEU : FAIBLES VITESSES. TRAITS ROUGES : DECOUPAGE DES COMPARTIMENTS. EN HAUT : NL =7 (TRANCHES IDE.\'TIQL’ES),

EN BAS : NL = 9 (EPAISSEUR TRANCHES VARIABLES POUR L'ENTREE ET LA SORTIE). .....ccoiiiiiiiiiiiiiiiiieteec oo 196
FIGURE III-33 : COURBE DE DTS AVEC TRANCHES IDENTIQUES (NL = 7) ET TRANCHES D’EPAISSEURS VARIABLES AVEC
RAFFINEMENT A L'ENTREE ET LA SORTIE (VL = ) ..ottt ittt ettt 197

FIGURE III-34 : CHAMP DE VITESSE SUR LE PLAN VERTICAL (OXZ) AU MILIEU DE L’ENTREE EN y = 12 cm. SURLIGNAGE ROUGE :
FORTES VITESSES. SURLIGNAGE BLEU : FAIBLES VITESSES. TRAITS ROUGES : DECOUPAGE DES COMPARTIMENTS. EN HAUT :
DECOUPAGE DE REFERENCE BASE SUR L’APPLICATION DE NOTRE METHODE (NL =7 ; Nh = 2 AVEC hl = 12cm ; Nl = 7). AU
MILIEU : DECOUPAGE DE TYPE GEOMETRIQUE (NL = 7 ; Nh = 8 AVEC hi = H8 = 47 cm8 = 5,875 cm; Nl = 8). EN BAS :
DECOUPAGE DE TYPE GEOMETRIQUE (NL = 14 ; Nh = 8 AVEC hi = H8 =47cm8 =5,875cm ; Nl = 8). ..o, 199

FIGURE III-35 : CHAMP DE VITESSE SUR LE PLAN (OXY) A LA SURFACE EN Z = 47 cm. SURLIGNAGE ROUGE : FORTES VITESSES.
SURLIGNAGE BLEU : FAIBLES VITESSES. TRAITS ROUGES : DECOUPAGE DES COMPARTIMENTS. EN HAUT : DECOUPAGE DE
REFERENCE BASE SUR L’APPLICATION DE NOTRE METHODE (NL =7 ; Nh =2; Nl =7AVEC 1 =12=13=15=16=17=8cm
ET [4 = 22 cm). AU MILIEU : DECOUPAGE DE TYPE GEOMETRIQUE (NL =7 ; Nh=8; Nl =8 AVECI1 =12=13=16=17 =
18 =8cmET 14 =15 = 11cm). EN BAS : DECOUPAGE DE TYPE GEOMETRIQUE (NL = 14 ; Nh = 8 ; NI = 8 AVEC LES li
IDENTIQUES AU CAS DU MILIEU ). ...ttt ettt ettt ettt ettt cet ettt ettt et ettt s ettt et ettt ettt et 200

FIGURE III-36 : COURBES DE DTS FOURNIES PAR LE MODELE A COMPARTIMENTS DE REFERENCE (NL = 7 TRANCHES IDENTIQUES
AVEC Nh = 2 ET NIl = 7) ET PAR DEUX MODELES AVEC DECOUPAGE GEOMETRIQUE (NL = 7ET NL = 14 TRANCHES

IDENTIQUES, Nh = 8 ET NI = 8). ..ottt 202
FIGURE II1-37 : CONCENTRATION NORMEE AU POINT A EN FONCTION DU TEMPS D'UN TRACEUR PASSIF INJECTE EN SURFACE DE LA
CUVE. ettt ettt ettt s ettt e ettt 206
FIGURE III-38 : CONCENTRATION NORMEE AU POINT B EN FONCTION DU TEMPS D'UN TRACEUR PASSIF INJECTE EN SURFACE DE LA
CUVE. ettt 206
FIGURE III-39 : CONCENTRATION NORMEE AU POINT C EN FONCTION DU TEMPS D'UN TRACEUR PASSIF INJECTE EN SURFACE DE LA
CUVE. ottt e 207
FIGURE III-40 : CONCENTRATION NORMEE AU POINT D EN FONCTION DU TEMPS D’'UN TRACEUR PASSIF INJECTE EN SURFACE DE LA
CUVE. 1.t 207

FIGURE III-41 : SCHEMATISATION DES ECHANGES TURBULENTS ENTRE DEUX COMPARTIMENTS .
FIGURE III-42 : SCHEMA DU MODELE DE REFERENCE (NL = 7 TRANCHES ; Nh = 2 AVEChl =12cm ; Nl = 7)A EN POINTILLES
BLEUS LES PLANS CHOISIS POUR REPRESENTER LES VALEURS DES DEBITS TURBULENTS CALCULES AVEC LES TROIS METHODES

DE LA LITTERATURE. ............ L2211
FIGURE I1I-43 : DEBITS TURBULENTS EXPRIMES EN POURCENTAGE DU DEBIT CONVECTIF DANS LE PLAN [01 SUR LES
COMPARTIMENTS DE LA COUCHE DE SURFACE (HAUT) SUR CHACUNE DES TRANCHES (1 A 7)o 213
FIGURE III-44 : DEBITS TURBULENTS EXPRIMES EN POURCENTAGE DU DEBIT CONVECTIF DANS LE PLAN [05 SUR LES
COMPARTIMENTS DE LA COUCHE DE SURFACE (HAUT) SUR CHACUNE DES TRANCHES (1 A 7)o 213
FIGURE III-45 : DEBITS TURBULENTS EXPRIMES EN POURCENTAGE DU DEBIT CONVECTIF DANS LE PLAN l001 SUR LES
COMPARTIMENTS DE LA COUCHE DE SURFACE (HAUT) SUR CHACUNE DES SUBDIVISIONS DANS LA LARGEUR (1 A 7)............... 214
FIGURE I1I-46 : DEBITS TURBULENTS EXPRIMES EN POURCENTAGE DU DEBIT CONVECTIF DANS LE PLAN h01 SUR TOUS LES
COMPARTIMENTS (1A 4] .ottt ettt ettt ettt 214
FIGURE III-47 : COURBES DE DTS AVEC OU SANS ECHANGES TURBULENTS. MODELE : NL = 7 TRANCHES ; Nh = 2 AVEC hl =
T2 M 5 INL = 7 e 215
FIGURE III-48 : COURBES DE DTS AVEC OU SANS ECHANGES TURBULENTS. DECOUPAGE ARBITRAIRE DE LA CUVE : NL = 8
TRANCHES ; Nh =2 AVECRL = 6CM 5 NL = 4. 217

12



FIGURE IV-1 : SIGNAL EXPERIMENTAL DE DTS.......
FIGURE IV-2 : ILLUSTRATION D'UNE COURBE EXPERIMENTALE DE DTS AVANT ET APRES LE TRAITEMENT « TRONCATURE » ..
FIGURE IV-3 : ILLUSTRATION D'UNE COURBE EXPERIMENTALE AVANT ET APRES LE TRAITEMENT « TRANSLATION » .

...225
.226
.226

FIGURE IV-4 : ILLUSTRATION D'UNE COURBE EXPERIMENTALE AVANT ET APRES LE TRAITEMENT « DERIVE LINAIRE » ......... 227
FIGURE IV-5 : ILLUSTRATION D'UNE COURBE EXPERIMENTALE AVANT ET APRES LE TRAITEMENT « RE-ECHANTILLONNAGE ». ...... 228
FIGURE IV-6 : ILLUSTRATION D'UNE COURBE EXPERIMENTALE AVANT ET APRES LE TRAITEMENT & NORMATION %. ..oooovvviieinnnn. 228
FIGURE IV-7 : ILLUSTRATION D'UNE COURBE EXPERIMENTALE AVANT ET APRES LE TRAITEMENT « EXTRAPOLATION
EXPONENTIELLE B\ 1ovttttteeeetittt e e ettt e e e e e ettt e e oot e e oottt e e et a4 oottt e e ettt e e e ettt e e e e e 229
FIGURE IV-8 : L'UTILISATEUR DISPOSE LES COMPARTIMENTS SUR LE PLAN DE TRAVAIL (CAPTURE D’ECRAN DE L'INTERFACE
GRAPHIQUE DEVELOPPEE PAR PROGEP). ..ottt oottt ettt ettt 231
FIGURE IV-9 : L'UTILISATEUR A AJOUTE UNE ENTREE ET UNE SORTIE DE FLUIDE (CAPTURE D’ECRAN DE L'INTERFACE GRAPHIQUE
DEVELOPPEE PAR PROGEPT). ...ttt ettt ettt ettt ettt ettt ettt 232
FIGURE IV-10 : STRUCTURE DU MODELE ET DEFINITION DES ECHANGES ENTRE COMPARTIMENTS (CAPTURE D’ECRAN DE
L’INTERFACE GRAPHIQUE DEVELOPPEE PAR PROGEPT) ...ttt ittt ettt ettt 233
FIGURE IV-11 : ILLUSTRATION DES POINTS D’INJECTION (REPRESENTES PAR DES FLECHES ORANGES) DES DIFFERENTES ESPECES ET
DES POINTS DE DETECTION (REPRESENTES PAR DES ECRANS).....ietiiiitiiiitiitiiieii ottt ettt ettt et n et 237

FIGURE IV-12 : ILLUSTRATION DES DIFFERENTES FORMES DE COMPARTIMENTS POSSIBLE AU FUR ET A MESURE QU’ON APPLIQUE LES
CONTRAINTES TECHNIQUES IMPOSEES DANS LE CADRE DU DEVELOPPEMENT DE L’ALGORITHME DE REMPLISSAGE DE LA

« MATRICE DE CONNECTIVITES DES COMPARTIMENTS ET DES DEBITS D’ECHANGES . ..c.eotiiuitiiniiaiiioier oot 248
FIGURE IV-13 : DONNEES A FOURNIR DANS L'INTERFACE GRAPHIQUE POUR CONSTRUIRE UN RESEAU DE COMPARTIMENTS EN
TRANCHES. ... ettttttttt ettt eh e 249
FIGURE IV-14 : DONNEES A FOURNIR AU NIVEAU DE L'INTERFACE GRAPHIQUE POUR INDIQUER LA LOCALISATION DES ENTREE(S) ET
SORTIE(S) DE FLUIDE. ...ttt ettt ettt ettt ettt ekttt ettt ettt 250
FIGURE IV-15 : ILLUSTRATION DES PLANS D’ECHANGE DANS LA LARGEUR, LONGUEUR ET HAUTEUR. LA NUMEROTATION
CORRESPOND A L’ORDRE DANS LEQUEL ON RENSEIGNE LES DEBITS D’ECHANGES DE CHAQUE PLAN. ....c.ccoooiininiiine 251

FIGURE IV-16 : ILLUSTRATION D’UN PLAN GENERIQUE DANS LA LARGEUR (DE NORMALE ey), LONGUEUR (DE NORMALE ex) ET
HAUTEUR (DE NORMALE ez), LA NUMEROTATION CORRESPOND A L'ORDRE DANS LEQUEL ON RENSEIGNE LES DEBITS

D ECHANGES. ...ttt e ettt 252
FIGURE IV-17 : NUMEROS DES N(EUDS D’ENTREE ndj (entrEe) ET DE SORTIE ndj(sortie) D’UN COMPARTIMENT j. .....cccccoovreviinnnn. 254
FIGURE IV-18 : CONVENTION DE NUMEROTATION DES COMPARTIMENTS j ALLANT DE 1 A ] ..oioiiiiiiiiiiiiii e 254

13



Table des Tableaux

TABLEAU II-1 : RECAPITULATIF DES DIFFERENTS MODES DE FONCTIONNEMENT POSSIBLE ........otioiiiiiiieieie oo 92
TABLEAU I1-2 : LA MODELISATION COMPARTIMENTALE PRESENTEE COMME UN CONTINUUM ENTRE LES MODELES SYSTEMIQUES ET
LA I N L i i ettt e et a e 95
TABLEAU I1-3 : CALCUL DES CONCENTRATIONS D’ENTREE uj(t) ET DES TEMPS DE PASSAGE MOYEN 7j SUR L’EXEMPLE TRAITE POUR
ILLUSTRER LA METHODOLOGIE DE CALCUL D'UNE DT'S Lo oo 119
TABLEAU II-4 : ILLUSTRATION DE LA METHODOLOGIE D’ECRITURE DES EQUATIONS DIFFERENTIELLES DANS LE CAS DE REACTIONS
CHIMIQUES. ...ttt et a et 122
TABLEAU III-1 : VALEURS MOYENNES DE I' ET VALEURS DE @ CALCULEES SUR L'ENSEMBLE DU PLAN VERTICAL (OXZ) PASSANT PAR
LE MILIEU DE L’ENTREE (y = 12 ¢cm) POUR LES DIFFERENTES VALEURS DE NL TESTEES. ........coecttiioiiiiiaieioeeeeiee e 175
TABLEAU III-2 : VALEURS MOYENNES DE I' ET VALEURS DE @ CALCULEES SUR LA SURFACE LIBRE (OXY) POUR LES DIFFERENTES
VALEURS DE NL TESTEES. ...ttt ettt ettt ettt ettt ettt ettt e e e e e ettt e et et e sk et e e ettt 175
TABLEAU III-3 : NOMBRE DE COMPARTIMENTS DANS LA LONGUEUR (NOMBRE DE TRANCHES NL), DANS LA LARGUEUR (NI) ET DANS
LA HAUTEUR (INR) 1ottt e ettt h et h etttk h ettt 179
TABLEAU III-4 : DIMENSION DES COMPARTIMENTS DANS LA DIRECTION AXIALE (L’EPAISSEUR DES TRANCHES Li) ....occooviviiiiinnn, 179
TABLEAU III-5 : DIMENSION DES COMPARTIMENTS DANS LA LARGEUR DE LA CUVE (10) ..ovoiiiiiiie e 180
TABLEAU III-6 : DIMENSION DES COMPARTIMENTS DANS LA HAUTEUR DE LA CUVE (R) .ooociiiiiiiiiiiiiiiiieic oot 180
TABLEAU IV-1 : PARAMETRES FOURNIS PAR L’UTILISATEUR POUR EFFECTUER UNE TRONCATURE DES DONNEES ........cccooioianinn. 225
TABLEAU IV-2 : PARAMETRES FOURNIS PAR L’UTILISATEUR POUR EFFECTUER UNE TRANSLATION DES DONNEES .......c.cccoiviaine. 226
TABLEAU IV-3 : PARAMETRES FOURNIS PAR L’UTILISATEUR POUR EFFECTUER UNE ROTATION DES DONNEES .... 227
TABLEAU IV-4 : PARAMETRE FOURNI PAR L'UTILISATEUR POUR EFFECTUER UN RE-ECHANTILLONNAGE DES DONNEES................... 227
TABLEAU IV-5 : PARAMETRES FOURNIS PAR L’UTILISATEUR POUR EFFECTUER UNE EXTRAPOLATION EXPONENTIELLE DES DONNEES
....229
TABLEAU IV-6 : PARAMETRE FOURNI PAR L'UTILISATEUR POUR TENIR COMPTE DE LA DESINTEGRATION RADIOACTIVE D'UN
TRACEUR RADIOACTIFE. ...ttt ettt oottt et ekt e oo e sttt et et ettt ettt ees e 230
TABLEAU IV-7 : VOLUME DE CHAQUE COMPARTIMENT (FOURNI PAR L'UTILISATEUR EN DOUBLE CLIQUANT SUR CHAQUE ICONE
CORRESPONDANTE : FOND VERT ) ...ttt ettt ettt et ettt ettt 232
TABLEAU IV-8 : DEBIT ECHANGE AU NIVEAU DE CHAQUE LIAISON EN FRACTION DU DEBIT VOLUMIQUE D’ENTREE (FOURNI PAR
L'UTILISATEUR EN DOUBLE CLIQUANT SUR LA LIAISON : FOND VERT) ....cuviutiiiiiiiiiaiiete ettt ettt 23
TABLEAU IV-9 : COEFFICIENTS ST(ECHIOMETRIQUES (FOURNI PAR L'UTILISATEUR : FOND VERT) ....oiiiiiiiiiiiiiiioiieceie e 235
TABLEAU IV-10 : ORDRES CINETIQUES PARTIELS (FOURNIS PAR L'UTILISATEUR : FOND VERT) ....ooiiiiaiiiiiiieec oo 235
TABLEAU IV-11 : CONSTANTES DE REACTIONS (FOURNIES PAR L'UTILISATEUR : FOND VERT ) .....oiiiiiiiiiioiieieieceeee e 235
TABLEAU IV-12 : NOMBRE DE POINTS D’INJECTION PAR ESPECE (FOURNIS PAR L'UTILISATEUR : FOND VERT)...cccoooiiioiiiiiarenen. 236
TABLEAU IV-13 : NUMEROS DES COMPARTIMENTS OU SONT INJECTEES LES ESPECES (FOURNIS PAR L'UTILISATEUR : FOND VERT) .23
TABLEAU IV-14 : CONCENTRATION D’ENTREE DE CHAQUE ESPECE INJECTEE (FOURNIE PAR L'UTILISATEUR : FOND VERT) ............ 237
TABLEAU IV-15 : NUMEROS DES COMPARTIMENTS OU L'UTILISATEUR SOUHAITE SUIVRE LA CONCENTRATION DES ESPECES (FOURNIS
PAR L'UTILISATEUR : FOND VERT) ....oiutitttttiitett ettt ettt ettt ettt sttt ettt ettt ettt 237
TABLEAU IV-16 : PARAMETRES DE LA SIMULATION (FOURNIS PAR L'UTILISATEUR : FOND VERT) ....c0ioiiiiiiiiiiiiiioic e 238

TABLEAU IV-17 : ¢« MATRICE DE CONNECTIVITES DES COMPARTIMENTS ET DES DEBITS D’ECHANGES » REMPLIE
AUTOMATIQUEMENT PAR UN ALGORITHME DEVELOPPE PAR PROGEPI ET IMPLEMENTE DANS L'INTERFACE GRAPHIQUE........ 239
TABLEAU IV-18 : « MATRICE DES PARAMETRES » REMPLIE AUTOMATIQUEMENT PAR UN ALGORITHME DEVELOPPE PAR PROGEPI ET

IMPLEMENTE DANS L'INTERFACE GRAPHIQUE .......ooiitioiteieteieieee oo 240
TABLEAU IV-19 : EXPRESSIONS DES TEMPS DE PASSAGE 7j DANS CHAQUE COMPARTIMENT J ....o..oiviiiieooeeoiesoeeeeeeeee 242
TABLEAU TV-20 : EXPRESSIONS DES SIGNAUX D’ENTREE up(t) ET DES TERMES DE PRODUCTION CHIMIQUE rp(t) DE CHAQUE ESPECE

§ DANS LE COMPARTIMENT J = L ..ottt 242
TABLEAU IV-21 : EXPRESSIONS DES SIGNAUX D’ENTREE up(t) ET DES TERMES DE PRODUCTION CHIMIQUE 7p(t) DE CHAQUE ESPECE

§ DANS LE COMPARTIMENT J = 2 ...ttt ettt 243
TABLEAU TV-22 : EXPRESSIONS DES SIGNAUX D’ENTREE up(t) ET DES TERMES DE PRODUCTION CHIMIQUE 7p(t) DE CHAQUE ESPECE

{ DANS LE COMPARTIMENT J = 3 ... iiiiiiitiiiteeoecees e eee oo e s et ettt 243
TABLEAU IV-23 : EXPRESSIONS DES SIGNAUX D’ENTREE up(t) ET DES TERMES DE PRODUCTION CHIMIQUE rp(t) DE CHAQUE ESPECE

{ DANS LE COMPARTIMENT J = 4 .......oiiiitiiitee oo ee oo oo e et et 244
TABLEAU IV-24 : LES P = 24 EQUATIONS DIFFERENTIELLES DANS LE CAS DE L'EXEMPLE COMPORTANT J = 4 COMPARTIMENTS ET

I = 6 ESPECES CHIMIQUES. ........oo oo teieeeoeeee oo oo oo 245

14



TABLEAU IV-25 : DONNEES POUR DIMENSIONNER LE MODELE EN TRANCHES IDENTIQUES DANS LA LONGUEUR L (FOURNIES PAR
L'UTILISATEUR : FOND VERT) .
TABLEAU IV-26 : DONNEES POUR DIMENSIONNER LE MODELE EN TRANCHES IDENTIQUES DANS LA LARGEUR [ (FOL’R.\'IES PAR
L'UTILISATEUR : FOND VERT) ..
TABLEAU IV-27 : DONNEES POUR DIMENSIONNER LE MODELE EN TRANCHES IDENTIQUES DANS LA HAUTEUR h (FOURNIES PAR

L'UTILISATEUR : FOND VERT) ...ttt ittt ittt ettt ettt et ettt ettt et s et et eh e et es ettt oh et et ea ettt ea s e e 249
TABLEAU IV-28 : COORDONNEES DES COMPARTIMENTS D’ENTREE/SORTIE DE FLUIDES ET D’INJECTION/DETECTION D’ESPECES
(FOURNIES PAR L'UTILISATEUR : FOND VERT ) .....0iiiiiiitic oo 250
TABLEAU IV-29 : NUMEROTATION DES COMPARTIMENTS "j"DANS LA NOMENCLATURE "KIM" .........cc.ccooiiiiniiiiiiiiiiin, 255
TABLEAU 1 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (BEHIN AND AGHAJARI, 2008) .......cc.cco.v. 276
TABLEAU 2 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (BEHIN AND BAHRAMI, 2012).......cccocennn 276
TABLEAU 3 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (BEN GAIDA ET AL., 2012) ...ccocoooiviininne 277
TABLEAU 4 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (LEON ET AL., 2014)......ocooiiiiiiiiiiie 277
TABLEAU 5 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (LAURENT ET AL., 2013) .ocooooiviinininn, 278
TABLEAU 6 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (OLANDER ET AL., 1995) ......cccoocinininnnnn. 278
TABLEAU 7 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (DELAFOSSE ET AL., 2014) .....cocoooiiiininne 279
TABLEAU 8 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (WELLS AND RAY, 2005).....ccccccocvvivnnnnnn. 279
TABLEAU 9 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (GUHA ET AL., 2006)............ccocooiiiiiiin. 280
TABLEAU 10 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (GRESCH ET AL., 2009) ... 280
TABLEAU 11 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (FICHET ET AL., 2010).....ccccooooiivininnnn. 281
TABLEAU 12 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (RIGOPOULOS AND JONES, 2003) ............... 281
TABLEAU 13 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (LE MOULLEC ET AL., 2010)........cccccoennne 282
TABLEAU 14 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (ALVARADO ET AL., 2012).........cccooennnn. 282
TABLEAU 15 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (BEZZO AND MACCHIETTO, 2004) .............. 283
TABLEAU 16 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (DELAFOSSE ET AL., 2010) .....cccccoovevninnne 283
TABLEAU 17 : RESUME DES INFORMATIONS TECHNIQUES RELATIVES AUX TRAVAUX DE (NAUHA AND ALOPAEUS, 2013).................. 284
TABLEAU 18 : VALEURS DE I" POUR LE DECOUPAGE EN NL = 4 TRANCHES DANS LE PLAN VERTICAL (PLAN OXZ) PASSANT AU MILIEU
DE L’ENTREE (VOIR FIGURE III-19 EN HATUT ). .ottt 285
TABLEAU 19 : VALEURS DE I POUR LE DECOUPAGE EN NL = 7 TRANCHES DANS LE PLAN VERTICAL (PLAN OXZ) PASSANT AU MILIEU
DE L’ENTREE (VOIR FIGURE ITI-19 AU MILIEU). L..itiutititiutititiitetitt oottt ettt ettt ettt et eh et eae ettt 285
TABLEAU 20 : VALEURS DE I' POUR LE DECOUPAGE EN NL = 14 TRANCHES DANS LE PLAN VERTICAL (PLAN OXZ) PASSANT AU
MILIEU DE L'ENTREE (VOIR FIGURE ITT-19 EN BAS)....0itit ittt ettt ettt 285
TABLEAU 21 : VALEURS DE I" POUR LE DECOUPAGE EN NL = 4 TRANCHES DANS LE PLAN DE LA SURFACE LIBRE (PLAN OXY) (VOIR
FIGURE TIT-20 EN HAUT). 1ottt ettt h ettt ettt ettt 286
TABLEAU 22 : VALEURS DE I' POUR LE DECOUPAGE EN NL = 7 TRANCHES DANS LE PLAN DE LA SURFACE LIBRE (PLAN OXY) (VOIR
FIGURE IIT-20 AU MILIEU). ..ottt ettt ettt 286
TABLEAU 23 : VALEURS DE I POUR LE DECOUPAGE EN NL = 14 TRANCHES DANS LE PLAN DE LA SURFACE LIBRE (PLAN OXY) (VOIR
FIGURE TII-20 EN BAS). .ttt et ettt ettt 286

15



Nomenclature

Lettres Latines

A; Formule chimique de l'espéce i
br; Numéro d’une branche (i allant de 1 & Np,.)
C; Concentration de 'espece i [mol.m™3]
ct Concentration de I'espece i [mol.m™3] dans le compartiment A
CiB Concentration de 'espece i [mol.m™3] dans le compartiment B
C() Signal en fonction du temps
Cin Concentration en entrée d’une branche [mol.m=3]
Cout Concentration en sortie d'une branche [mol.m=3]
Cn Champ scalaire de la grandeur pertinente n
Cn Nombre de zone homogene composant le champ €,
C Maillage de compartiment
c Nombre de zone compartimentée dans le maillage C
d Nombre de division effectuée dans le découpage quantitatif
D Coefficient de diffusion moléculaire [m2.s™1]
Diot Nombre de division effectuée
D, Coefficient de diffusion turbulent [m?.s71]
E(t) Concentration normée d'un traceur dans le cadre d’'une DTS
H Taille du réacteur dans la hauteur
him Les différentes hauteurs des compartiments (m allant de 1 & Np,)
| Nombre total d’espece chimique
i Numéro de l'espece chimique
J Nombre total de compartiments
J Numeéro du compartiment
Jairf Densité de flux des molécules par diffusion de la matiére [mol.m=2.s™1]
Japp Nombre de RPA en série
Jretro Nombre de RPA en série ave retro mélange
k Energie cinétique turbulente [m2.s72]
ky Constante de réaction de la réaction numéro w
L Taille du réacteur dans la longueur
! Taille du réacteur dans la largeur
L¢ Direction de tranchage
le Epaisseur des tranches
L Les différentes largeurs des compartiments (I allant de 1 & N;)
Ly Les différentes longueurs des compartiments (k allant de 1 & N;)
M Nombre de sous-volumes qui constitués lors du pré-découpage du systeme
m Numeéro du sous-volume
My i Ordre partiel de l'espece chimique i dans la réaction w
N, Nombre de compartiment dans la longueur (tranches)
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Nombre de compartiment dans la largeur

Ny Nombre compartiments dans la hauteur
Ny Nombre de plans dans un modele en Tg;e; dans la longueur
Ny Nombre de plans dans un modele en Tg;c; dans la largeur
Npn Nombre de plans dans un modele en Tg;c; dans la hauteur
Nprr Nombre de plans total dans un modele en Ty
N Nombre de grandeurs pertinentes
n Numéro de la grandeur pertinente (n allant de 1 & N)
Neony Nombre de branche convergente a un neceud
Naiy Nombre de branche divergente d’un neeud
1 vecteur normal a la surface S
Ndjcentrée) | Numéro du nceud d’entrée d’un compartiment j d'un modele en tranches
identiques
ndj(sortiey | Numéro du nceud de sortie dun compartiment j d’'un modele en tranches
identiques
Nna Nombre total de nceud de la matrice de connectivité et débits
nd; Numéro d’un neeud (i allant de 1 & Npy)
Npr Nombre total de branches de la matrice de connectivité et débits
P Nombre total d’équation a résoudre
p Numéro I’équation
Qv Débit volumique [m3.s71]
Qy,;j Débit volumique dans le compartiment j [m3.s™1]
5o Débit volumique convectif [m3.s71]
curb Débit volumique turbulent [m3.s71]
Qm Débit matiere [mol.s™1]
Qm,j Débit matiere dans le compartiment j [mol.s™1]
o Débit matiere [mol.s™1] du compartiment A vers B
Tw Vitesse de réaction de la réaction w [mol.m=3.s571]
L Vitesse de réaction de lespece i [mol.m™3.571]
S Surface d’échanges entre deux compartiments
treact Temps caractéristique de la réaction chimique
t temps
to Temps initial des signaux d’entrées d’'un modele
Ly Temps maximum des signaux d’entrées d’un modele
Lsimu Temps maximum de la simulation
u;j (6) Concentration de I'espece i & I'entrée du compartiment j [mol.m™3]
u; (t) Concentration a 'entrée du compartiment j [mol.m™3]
V; Volume du compartiment j [m?3]
Vm Volume du sous-volume m
w Nombre total de réaction chimique
w Numéro de la réaction chimique
Yij () Concentration de l'espece i a la sortie et a lintérieur du compartiment j
[mol. m™3]
yj (1) Concentration & la sortie du compartiment j [mol.m™3]
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Lettres Grecques

a Valeur d’un débit volumique convectif [m3.s71]
Qiemoullec | Pourcentage du débit convectif
Apotier Rétro-mélange dans une cascade de Jyp10 RPA
B Valeur d’un débit volumique turbulent [m3.s71]
r Fraction de surface (ou volume) contenant la catégorie de vitesse prédominante
(05<TI'<1)
Ax Distance entre le centre de deux compartiments voisins
At Pas de temps d’intégration numérique
€ Dissipation de I’énergie turbulente [m?. s3]
0 Rapport du nombre de compartiments parfaits sur le nombre compartiments au
total (0 <0 <1)
Hi Viscosité dynamique turbulente [kg.m™1.s71]
v Vitesse convective [m.s™1]
vturb Vitesse turbulente [m.s™1]
Vw,i Coefficient steechiométrique de 1'espece chimique i dans la réaction w
p Masse volumique [kg.m™3]
Tj Temps de séjour moyen au sein d’un compartiment [s]

Nombre sans dimensions

Pe Nombre de Peclet
Sct Nombre de Schmidt turbulent
Cy Constante du modeéle k — €

Abréviation et Acronyme

RPA | Réacteur parfaitement agité

RP Réacteur piston

MFN | Mécanique des fluides numériques

DTS | Distribution de temps de séjour

[Acp] | Matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange

[Ap] | Matrice des paramétres

7E Zone élémentaire
ZH Zone homogene
7C Zone compartimentée

PIV | Particle Image Velocimetry

Tgicr | Tranche a Géométrie Identique avec un réseau de Compartiments de géométrie

Identique
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Introduction générale

Contexte

(Fauduet, 2012) propose un ouvrage académique trés complet sur 1’état de l'art du génie des
procédés. Le terme génie y est défini comme « l'acte de création industrielle dans lequel
Iingénieur intervient en concevant, batissant ou utilisant un appareil pour y fabriquer des
produits utilisables dans la société » et le terme procédé comme « I'ensemble des moyens et des
méthodes mis en ceuvre pour fabriquer et/ou séparer les composés issus de la transformation
chimique ». La description du fonctionnement, 'optimisation, la commande et la régulation des
réacteurs chimiques sont les tdches de l'ingénieur en génie des procédés. Pour cela il est en
partie nécessaire de traduire les comportements des réacteurs chimiques lors de sollicitations
extérieures en termes de modeles mathématiques et de pouvoir comparer les comportements
réels observés avec les comportements simulés. Dans ces travaux de these, nous nous
intéressons essentiellement a la modélisation des réacteurs chimiques et par extension a tout
systéeme au sein duquel s’écoule un fluide. Le champ d’applications est donc treés large et
concerne aussi bien des réacteurs agités, des colonnes a bulles ou a lit fixe, des installations
d’épuration de type canal ou des systémes naturels tels que des étangs ou des riviéres pour ne
citer que ces exemples. Cette thése porte sur une méthode de modélisation originale et peu
développée, la modélisation compartimentale, qui est un compromis entre deux autres
méthodes de modélisation beaucoup plus matures et dont la méthodologie est bien établie : la

modélisation systémique et la mécanique des fluides numérique.

La modélisation systémique est basée sur la création d'un réseau de réacteurs idéaux
interconnectés (une dizaine maximum) représentatifs du comportement global de
Ihydrodynamique du systeme. Les réacteurs idéaux vont du Réacteur Parfaitement Agité
(RPA) au Réacteur Piston (RP) en prenant en compte d’éventuels volumes morts et/ou court-
circuits (Levenspiel, 1999). Il s’agit d’une approche globale qui a été largement utilisée dans le
passé et qui reste encore utilisée de nos jours (Laurent et al., 2015), (Leon et al., 2014), (Ben
Gaida et al., 2012), (Behin and Bahrami, 2012). L’approche est simple & mettre en ceuvre car le
modele se construit a partir de courbes de tragage expérimentales (notamment des distributions
de temps de séjour pour les systemes ouverts) et d’informations sur le procédé pour donner une
réelle pertinence au modele. Ces modeéles peuvent étre complétés en y ajoutant les bilans de
chaleur et de matiére et permettent ainsi de simuler rapidement le fonctionnement de réacteurs.
Cette modélisation des réactions chimiques est possible & condition que le temps de passage
moyen des molécules dans un réacteur idéal soit largement inférieur au temps caractéristique

des réactions. Comme les modeles systémiques ne contiennent généralement pas plus d’une
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vingtaine de réacteurs idéaux, la taille de ces derniers est relativement grande, ce qui induit un
temps de passage important et qui rend impossible la modélisation de réactions chimiques trop
rapides ou mettant en jeu des phénomenes de micro-mélange. De plus, de par la simplicité de la

structure, les résultats obtenus peinent a rendre compte des phénomeénes locaux.

La mécanique des fluides numérique (MFN) est basée sur la résolution a minima des équations
de la conservation de la masse et de la quantité de mouvement (Navier-Stokes) au sein d'un
grand nombre de mailles (typiquement plusieurs centaines de milliers). D’autres phénomenes
peuvent étre pris en compte comme les transferts de chaleur ou des réactions chimiques. Dans
le domaine du génie des procédés, si 'écoulement est turbulent, ce sont principalement les
modeles de type « RANS » qui sont utilisés, tels que le modéle k — € méme si 'augmentation
constante des puissances de calcul permet d’envisager a long terme la simulation numérique
directe. (Ranade, 2001) propose un ouvrage trés complet traitant de la MEN appliquée au génie
des procédés. La MFN est aujourd’hui un outil indispensable et est utilisée dans la plupart des
travaux de recherche contemporains. Par exemple, pour les cuves agitées nous pouvons citer
entre autres (Wadnerkar et al., 2016), (Nino-Navarro et al., 2016) ou (Ri et al., 2017) et pour
les colonnes & bulles (Abdulrahman, 2016), (Bhusare et al., 2017) ou (Fletcher et al., 2017)
(liste non exhaustive). Les temps de calcul encore assez longs pour des systémes complexes, la
surabondance d’informations que procure la MFN et le post-traitement des données qui en

résulte restent des contraintes non négligeables.

La modélisation compartimentale est une approche intermédiaire qui décrit le réacteur
chimique en un réseau de compartiments, structurels et fonctionnels (de la dizaine a quelques
centaines de compartiments). Le réseau de compartiments est créé a partir d’informations
provenant d’expériences de tracage, d’informations techniques sur le réacteur chimique et de
simulations de I’écoulement a I’aide de la mécanique des fluides numérique. La tache consiste a
simplifier efficacement I’ensemble de ces données et en particulier celles issues de MFN qui sont
tres abondantes afin de déterminer un modele suffisamment simple pour gagner en temps de
calcul et suffisamment détaillé pour étre représentatif des phénomenes a 1’échelle locale. Les
bilans de matiére et les bilans thermiques permettent de simuler le fonctionnement du réacteur
étudié. La littérature propose des modeles a compartiments offrant une représentation du
comportement global du procédé presque aussi simple que des modeles systémiques sur des
réacteurs chimiques mettant en jeu des phénomeénes pourtant complexes. La précision des
résultats obtenus est affectée mais reste comparable a celle obtenue par la MFN avec des temps
de calcul beaucoup moins importants. Les travaux les plus remarquables sont ceux de
(Rigopoulos and Jones, 2003), (Le Moullec et al., 2010), (Alvarado et al., 2012), (Delafosse et
al., 2014), ou encore (Nauha and Alopaeus, 2015). La modélisation systémique et la mécanique
des fluides numérique sont a l'opposé l'une de l'autre et elles ont des avantages et des
inconvénients tres différents. Lorsque seule I’hydrodynamique globale est nécessaire ou des
simulations pour évaluer les grandes tendances de fonctionnement, un modele systémique est

souvent suffisant. A linverse lorsque des réactions chimiques trés complexes doivent étre
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simulées, il est nécessaire d’utiliser la MFN réactive. La modélisation compartimentale est une
approche intermédiaire qui tire le meilleur parti des deux autres méthodes en offrant un
compromis entre la finesse des simulations et une représentation physique lisible avec des
temps de calcul trés courts. Alors que la modélisation systémique et la mécanique des fluides
numérique sont des approches qui ont été tres largement développées et utilisées dans la
littérature avec une méthodologie mature, trés peu d’articles sont dédiés a la modélisation
compartimentale. Cette méthode a été appliquée de fagon ciblée et prometteuse sur quelques
réacteurs ou systémes mais les méthodologies proposées ne semblent pas facilement

transposables d’une application a une autre.

Objectif de la these

L’objectif principal de la theése est d’apporter une contribution au développement d’une
méthodologie générale de la modélisation compartimentale dans le but de la rendre

transposable le plus facilement possible a des cas d’études tres différents.

Notre approche consiste a considérer la modélisation compartimentale comme un continuum
entre la modélisation systémique et la mécanique des fluides numérique (Figure 1). Nous
souhaitons proposer une solution pour générer un modele a compartiments quelle que soit la
nature des données a disposition. La méthode devrait théoriquement étre capable de prendre en
compte des cas allant d’un écoulement monophasique sans réaction ni transfert de chaleur a des

réacteurs polyphasiques siéges de réactions et transferts complexes.

Deux étapes clés composent la méthode : d’une part la construction du réseau de
compartiments et d’autre part le calcul des échanges entre ces derniers. Nous souhaitons
identifier les techniques de découpage les plus polyvalentes d’une part et identifier 'impact des
cinétiques chimiques sur le découpage. Le calcul des échanges est pris en compte via des
échanges convectifs et turbulents. La littérature est unanime sur la maniére de calculer les
échanges convectifs mais la méthode de calcul des échanges turbulents est plus hétérogene.

Nous souhaitons donc identifier quelle approche est la plus adaptée en fonction de la situation.

23



Le continuum de Ila

Finesse | yODELISATION COMPARTIMENTALE
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\ Temps

7 de calcul
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Figure 1 : lllustration du continuum de la modélisation compartimentale

Les compartiments sont des volumes dans lesquels toutes les grandeurs sont homogeénes ce qui
permet de simplifier I’écriture du bilan de matiére au sein de ces derniers. Mais 'écriture du
systeme d’équations différentielles peut s’avérer difficile. La ou la modélisation systémique et la
mécanique des fluides numérique bénéficient de plusieurs logiciels (Par exemple DTS Pro pour
les modeles systémiques ou ANSYS-Fluent pour la MFN), la modélisation compartimentale
reste l'apanage d’algorithmes de calcul « maison », propres a chaque laboratoire. C’est
pourquoi le second objectif de cette these consiste a développer un outil de génération du
systeme d’équations différentielles a partir de la structure du modele, qui facilitera 'application
de la méthode.

Démarche scientifique

Le premier chapitre de cette these est consacré a ’analyse des travaux existant et permettra de
définir le champ d’application de notre méthode, d’identifier certaines méthodes de découpage a
priori plus polyvalentes que les autres (techniques de division et en particulier le découpage en
tranches) et d’identifier les différentes manieéres de calculer les échanges turbulents (il en existe

trois qui n’ont jamais été comparées).

Dans le second chapitre, nous présentons notre méthode synthétisée par un organigramme.

Nous présentons en détail les différents degrés de finesse réalisables qui dépendent de la nature
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des données expérimentales et numériques a disposition et de 1'objectif du modele. Différentes
techniques de division d'un champ d’une grandeur scalaire sont exposées, préférables aux
techniques d’agglomération de mailles car elles offrent une grande souplesse de découpage. La
méthodologie de calcul des échanges est présentée en détails avec en particulier la description
de trois méthodes de calcul des échanges turbulents. Les équations différentielles a résoudre
sont établies, le solveur numérique choisi. Un outil de lecture et d’écriture du systeme
d’équations différentielles est présenté, appelé « matrice de connectivités des compartiments et
des débits d’échange ». Cette matrice permet de rendre compte mathématiquement de
Iagencement de n’importe quel réseau de compartiments ainsi que des échanges de matiere

entre ces derniers.

Dans le troisieme chapitre, nous avons sélectionné un cas d’application afin de mettre a
I’épreuve les points de la méthode les plus discutables et dont 'analyse bibliographique n’a pas
été suffisante pour prendre position a priori. Deux aspects ont été testés, 'applicabilité du
découpage en tranches identiques et la comparaison des méthodes de calcul des échanges
turbulents. Dans ce cas d’étude, on considére un écoulement dans une cuve rectangulaire
présentant des dissymétries et une large gamme de vitesses, a la surface de laquelle est dispersé
un principe actif. Il s’agit d’un cas particulierement défavorable & la méthode proposée dans le

chapitre 2 qui permettra de tester la robustesse et les limites de cette approche.

Dans un dernier chapitre nous détaillons les fonctionnalités des algorithmes développés durant
ces travaux de these. L'originalité de ces algorithmes, qui a constitué toute la difficulté de leur
développement, est le caractere général de leur structure. L’objectif de ces algorithmes consiste
a écrire et résoudre un systeme d’équations différentielles relatif a un modele dont on ne
connait pas a priori la structure. Le noyau central de ces algorithmes est la « matrice
de connectivités des compartiments et des débits d’échange », définie dans notre méthode.
L’ensemble de ces algorithmes a été incorporé dans un logiciel commercialisé par Progepi, le

centre de transfert et valorisation du LRGP.
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CHAPITRE I : Etat de ’art de la

modélisation compartimentale

allant des modeéles systémiques aux

simulations de mécanique des

fluides numériques
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I.1 Introduction

Un procédé industriel est destiné a produire, le plus économiquement et avec le moindre impact
possible sur 'environnement, un produit avec des propriétés controlées a partir d’une variété de
composés de départ. Cela est réalisé a travers une succession de traitements physiques et/ou
chimiques comme le montre la Figure I-1 qui représente un exemple de schéma simplifié de
fonctionnement d’un procédé chimique industriel. Généralement, les composés de départ
subissent d’abord des traitements physiques afin de les mettre sous une forme dans laquelle ils
peuvent étre chimiquement transformés au sein du réacteur. Les produits de réaction peuvent
ensuite subir d’autres traitements physiques avant d’atteindre leur forme finale désirée

(notamment en termes de pureté).

T Physical ~,| Chemical Physical >
———»| treatment treatment »! treatment | Products
_materials _ | steps =" steps steps >

t Recycle

Figure I-1 : Schéma général d'un procédé industriel (Levenspiel, 1999)

Le coeur du procédé industriel est le réacteur chimique ou ont lieu les réactions chimiques. Les
traitements physiques sont encore souvent réalisés par des opérations unitaires, méme si le
développement des réacteurs multifonctionnels tend de plus en plus a inclure les phases de
séparation au sein méme du réacteur. (Fauduet, 2012) propose un ouvrage général traitant du
génie des procédés ou sont recensées, entre autres, les différentes opérations unitaires existantes

(distillation, séchage, lyophilisation, décantation, etc.).

Le fonctionnement, 'optimisation et le contrdle des réacteurs nécessitent de disposer d’un
modele prédictif, de complexité plus ou moins importante. Les modeles peuvent étre basés sur
une description plus ou moins fine de la physique ou sur des approches purement

mathématiques.

L’objectif principal de notre travail est de développer une méthode de modélisation du
fonctionnement des réacteurs chimiques. Nous verrons que trois approches de complexité
différente peuvent étre différenciées méme s’il existe finalement un continuum entre ces
méthodes. Leur point commun est que ’hydrodynamique des fluides est systématiquement prise
en compte d’une maniere ou d’une autre dans la premiere étape de modélisation. De ce fait, les
différentes approches peuvent présenter un intérét pour étudier toute portion d’espace traversée
par des fluides qui y séjournent pendant des durées variables : réacteurs chimiques bien

évidemment mais aussi séparateurs, bassins fluviaux (étang, canal de traitement des eaux,
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etc.), local ventilé, etc. D’une maniére générale, les méthodes sont applicables pour étudier tous
les systémes en écoulement réactifs ou non. En fonction de 'objectif de la modélisation,
les différents processus qui interviennent dans le systeme étudié sont pris en compte par I'ajout
d’équations spécifiques (transfert de chaleur, transfert de matiére, réactions chimiques..)
permettant de simuler ’évolution des produits auxquels on s’intéresse de fagon plus ou moins

détaillée.

I.1.1 Problématique

Les méthodes de modélisation que nous décrivons dans ce chapitre ont le point commun de
décrire I'écoulement au sein du volume total du réacteur chimique ou du systéme en
écoulement, réactif ou non (par la suite pour des raisons de simplification ou d’opportunité
on emploiera indifféremment le terme incomplet réacteur ou systéme) par un réseau de sous-
volumes interconnectés dans lesquels on connait le comportement hydrodynamique du fluide en
écoulement. Le spectre d’application est théoriquement treés large allant de la cuve agitée a la
colonne a bulles en passant par les réacteurs de type canal, (Trambouze and Euzen, 2002). Les
différences entre les méthodes portent sur le moyen de détermination de ces sous-volumes
(empirique, par le calcul ou la simulation, par une analyse..), leurs caractérisations (tailles,
localisation, comportement de la matiére..) et la fagon dont ils échangent entre eux. En
fonction du type de modélisation, nous avons choisi des noms différents pour désigner ces sous-

volumes.

Depuis les années 1950, les chercheurs se sont efforcés de modéliser les réacteurs chimiques par
des modeles constitués de réacteurs dits « idéaux ». Les réacteurs idéaux sont définis par
(Villermaux, 1993) comme « des configurations réactionnelles particulierement simples, ou les
conditions hydrodynamiques et physiques sont supposées idéalisées et bien déterminées : cuve
parfaitement agitée, écoulement piston parfait, pertes de charge et phénomenes de diffusion
négligeables, absence de gradients de concentrations et de température. ». Deux cas extrémes
sont bien connus, celui du Réacteur Parfaitement Agité (RPA) et du réacteur piston (RP), et
ont longtemps été utilisés pour une prédiction rapide des performances des réacteurs. Entre
1960 et 1980 ont été développés des modeles plus détaillés basés sur la constitution de réseaux
composés de ces réacteurs idéaux. Ils sont déterminés a partir d’informations permettant de
prendre en compte la non idéalité de I’écoulement. Ces modeles, encore souvent utilisés
aujourd’hui, permettent d’obtenir rapidement une premiere estimation des performances. Il
n’existe pas toujours de lien direct entre la localisation des réacteurs idéaux dans le modele et
le sous-volume correspondant dans le réacteur. Il s’agit donc d’une approche globale basée sur

des réacteurs idéaux « fonctionnels » mais pas toujours localisés spatialement. Néanmoins, le
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volume résultant de la somme des volumes des réacteurs élémentaires est égal au volume total

du systeme.

En parallele, la Mécanique des fluides numérique (MFN), et d’'une fagon générale, les
modélisations basées sur les éléments ou les volumes finis, se sont développées. Ces approches
découpent le systeme étudié de facon purement géométrique en plusieurs milliers, centaines de
milliers ou millions de mailles de compositions homogenes et dans lesquelles on résout les
équations de Navier-Stokes. Ces approches sont souvent prédictives et précises mais elles
conduisent aussi a des temps de calcul élevés et a une abondance d’informations parfois
délicates a utiliser. Elles donnent un descriptif précis et local du fonctionnement permettant
une grande fiabilité dans Dextrapolation a d’autres conditions opératoires. (Ranade, 2001)
propose un ouvrage dédié a la mécanique des fluides numériques appliquée au génie des

procédés.

L’approche systémique et la mécanique des fluides numérique sont des approches trés opposées
avec des avantages et des inconvénients qui ne répondent pas toujours aux contraintes
industrielles pour lesquelles on souhaite un compromis entre précision des données modélisées et
temps de calcul. Le travail présenté dans cette theése consiste a développer une approche
intermédiaire provenant de la complexification de modélisation systémique et de la
simplification des résultats issus de la MFN. Plusieurs travaux ont déja été réalisés en ce sens
sur des applications bien précises et avec des approches assez différentes. Dans ces études, on
parlera de compartiments pour nommer les sous-volumes qui subdivisent le systeme. Dans
ces travaux, la méthodologie est souvent pilotée par Dapplication, et n’est pas toujours

directement transposable & un autre probléme.

Le but de ce chapitre est de faire un rappel sur la modélisation systémique et les outils
développés pour simplifier les modeles issus de la MFN. Cet état de l'art sera la base de travail
du développement de la méthode de modélisation compartimentale développée dans cette
these. La littérature regorge de publications sur 'approche systémique. Nous avons choisi de
sélectionner un nombre restreint de publications mettant particulierement en évidence
I’évolution des démarches dans la construction des modeles. En revanche, D'approche

compartimentale a été peu étudiée, et nous avons essayé d’étre le plus exhaustif possible.

[.2 Modélisation dite « systémique »

1.2.1 Introduction
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Dans les systemes ouverts en écoulement permanent, le temps passé par chaque molécule de
fluide dans le volume qui lui est accessible est caractérisé par la Distribution des Temps de
Séjours (DTS). La DTS est obtenue a laide d’expériences de tragage sous conditions
particulieres et elle peut étre représentée par des modeéles constitués d’un assemblage de
réacteurs idéaux. Elle donne des informations globales sur I’hydrodynamique du systéme. Les
modeles développés a partir de courbes de DTS permettent une description macroscopique de
I’hydrodynamique. Cette section se consacre a la description des démarches permettant
I’élaboration de modeles a partir de courbes de DTS. Ces modéles sont communément appelés
dans la littérature modele systémique, et les volumes qui les composent sont des réacteurs

idéaux.

Avant de commenter les travaux relevant du domaine de la modélisation systémique, il est
utile de rappeler les concepts de base sur les méthodes expérimentales de tracage et le concept
de réacteur idéal. Ces outils sont régulierement évoqués dans la littérature et le lecteur

trouvera ici les connaissances minimales pour comprendre les analyses.

Distribution de temps de séjours

La théorie de la distribution de temps de séjours (DTS) a été introduite par (Danckwerts,
1953). Il est possible d’accéder expérimentalement a la DTS d’un systéeme ouvert en régime
permanent a ’aide d’une expérience de tracage qui consiste a injecter en entrée un traceur puis
a enregistrer sa concentration C(t) au cours du temps au niveau de la sortie. Plusieurs
contraintes doivent étre respectées. Le traceur doit étre une substance inerte n’ayant pas
d’influence sur ’hydrodynamique. L’injection du traceur doit étre homocinétique : en pratique,
on réalise l'injection sous forme d’une impulsion courte dans une canalisation de section réduite
ou regne une turbulence intense. Le détecteur doit étre sensible au débit de traceur dans la
section totale de sortie : en pratique, la détection est réalisée dans des conditions similaires a
I'injection. On obtient la courbe de DTS expérimentale apres différents traitements
préliminaires qui consistent a corriger les imperfections expérimentales (vérification que la
queue de courbe atteint bien la ligne du zéro, traitement du bruit di & un milieu diphasique ou
aux appareils de mesure, recalage de la courbe sur le zéro, prise en compte de la radioactivité
du traceur, normalisation, etc.). La grandeur qui est représentée en fonction du temps est la

concentration normée du traceur E(t) :

c(t) 1]

E(®) = J, c@®at
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De cette définition, il découle que fooo E(t)dt =1. La Figure I-2 est une représentation

graphique d’une DTS.

A
RTD, or E curve

Fraction of exit stream
Total area=1

Figure I-2: Représentation graphique d'une DTS. (Levenspiel, 1999)

Une DTS peut-étre caractérisée par ses moments simples y,, et centrés v, :

N 1.2]
Un fot JE(t).dt

Vn = foo(t —pu)™E(t).dt [1.3]
0

Deux moments particuliers sont fréquemment utilisés, il s’agit de p; et v,. Le moment simple

d’ordre 1 représente le temps de séjour moyen :

1y = fo C LB de [1.4]

Le moment centré d’ordre 2 représente la variance a2, c¢’est-a-dire 'étalement de la DTS autour

de la moyenne :

v= [ @-mE@ 1]
0

3
. . , J . m
Pour un volume accessible au fluide V [m3] traversé par un débit volumique constant Q [T]’

on peut calculer le temps de passage par la relation suivante :

4 [1.6]

En l'absence de dysfonctionnement, le temps de passage T est égal au temps de séjour moyen
U1. Dans la pratique, il n’est pas rare que le temps de séjour moyen soit inférieur au temps de

passage. Cela est souvent dii a la présence de zones relativement stagnantes échangeant tres
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peu avec l'écoulement principal, voire des zones mortes lorsqu’il n’y a pas d’échange de
matiere. Ce diagnostic est souvent utilisé dans la littérature, par exemple par (Leon et al.,
2014). (Levenspiel, 1999) et (Villermaux, 1993) proposent des ouvrages académiques résumant
I’ensemble des connaissances nécessaires a la compréhension de la modélisation par réacteurs
idéaux a partir de DTS. Depuis, de nombreux travaux ont permis de s’affranchir des
hypotheéses de base restrictives de la mesure des DTS ce qui permet d’accéder a des mesures de
DTS sur des systemes plus complexes (polyphasiques, a entrées et/ou sorties multiples, de
débits et/ou volumes variables...). Des traitements préliminaires sophistiqués ont aussi permis
de mesurer des DTS dans des conditions moins restrictives que celles nécessaires dans la théorie
de base. On trouvera un approfondissement des méthodes de traitement préliminaire dans les
ouvrages de (Thyn et al., 2000) et (Thyn and Zitny, 2002).

Les réacteurs idéaux

D’une maniere générale, la modélisation de I’hydrodynamique s’effectue par un découpage en
zones dans lesquelles on modélise le comportement du fluide par un comportement idéalisé et
bien déterminé. Les premieres modélisations consistent a faire I’hypothese que le réacteur est
constitué d’une seule zone qui possede un comportement parfait : soit parfaitement mélangé ou
a l'inverse completement ségrégé. Sur la base de ces hypotheses, deux réacteurs idéaux ont été
proposés : le réacteur parfaitement agité d’une part, qui sera nommé réacteur batch (RB) pour
un systeme fermé ou réacteur parfaitement agité (RPA) pour un systeme ouvert, et le réacteur
piston (RP) d’autre part. La Figure I-3 représente une schématisation historique de ces trois

réacteurs.

Uniformly
l I ' mixed

Feed Product

Uniformly
mixed Product
(a) (®) ()

Figure 1-3: Schématisation des trois premiers réacteurs idéaux. (a) réacteur batch (RB) (b) réacteur
piston (RP) (c) réacteur parfaitement agité (RPA). (Levenspiel, 1999)

Dans le réacteur batch, les réactifs sont initialement chargés dans le réacteur ou ils sont
mélangés et sont laissés un certain temps pour qu’ils puissent réagir. Les produits sont ensuite
déchargés. 1l s’agit d’une opération instationnaire ou la composition change au cours du temps
mais reste uniforme dans l’ensemble du volume du systeme, si le réacteur est réellement

parfaitement mélangé.

Dans le cas des régimes d’écoulements ouverts, le réacteur piston (RP) suppose que le fluide est

ordonné en tranches qui ne se chevauchent pas (donc ne se mélangent pas) avec tout autre
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élément en amont ou en aval. A l'inverse, le réacteur parfaitement agité (RPA) suppose que la
composition du milieu réactionnel est uniforme. De plus, la composition de sortie du RPA est la

méme qu’en son sein.

Pour rendre compte de la non idéalité du mélange, les hypothéses de base ont progressivement
été affinées. La cascade de RPA et le RP & dispersion axiale permettent de rendre compte
d’une certaine inhomogénéité du mélange et de représenter des cas intermédiaires entre RPA et
RP. Les concepts de zone morte, court-circuit, ou de recirculation peuvent étre ajoutés aux
réacteurs idéaux. Chaque réacteur idéal posseéde un ensemble de parametres qui le définissent
(temps de passage, volume, dispersion axiale, nombre de réacteurs en série..). Il est alors
possible par la suite, d’inclure des réactions chimiques a de tels modeles par I'intermédiaire de
bilans de matiere spécifiques pour chaque réactif en vue de prédire les performances du

réacteur.

Calcul des DTS des modeles et prise en compte de réactions chimiques

La Figure I-4 présente un élément de volume et un bilan de matiere classique.

rate of rate of rate of reactant rate of
reactant reactant loss due to accumulation
flowinto |=| flowout |+ | chemical reaction | +| ofreactant
element of element within the element in element
of volume of volume of volume of volume

Element of reactor volume

Reactant enters il Reactant leaves

Reactant disappears by reaction
within the element

Reactant accumulates
within the element

Figure I-4 : Schéma du bilan de matiére au sein d’un élément de volume. (Levenspiel, 1999)

Le bilan de matiére au sein d'un tel volume V; est obtenu a partir d'un bilan potentiellement
instationnaire sur des espeéces chimiques mais sur une hydrodynamique stationnaire (débits
volumiques @, constants, une hydrodynamique instationnaire n’est pas traitée dans ce
manuscrit). On note u(t) la concentration d’entrée et y(t) celle de sortie. Plusieurs paramétres

sont pris en compte :

e Le débit matiere entrant : Qp, [mTOI] =Qy [%3] -u(t) [T:l_osl]

mol

3
e Le débit matiere sortant : Q,, [mTOl] =Q, [mT] y(t)

e Le débit di a la réaction chimique : 7; [%] Vi [m?]

m3
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eAQlrrea

e Le débit d’accumulation : V;[m?]. 2ol

L’équation du bilan de matiére est donnée par 1'équation suivante :

dy () [1.7]

Qo u(®) +713.V; = Quy() +V,——

La DTS théorique se calcule a partir du bilan de matiere sur le traceur dans lequel le terme de
réaction chimique n’intervient pas (traceur inerte) et en résolvant les équations différentielles
en découlant. Pour les réacteurs idéaux simples, il est possible de calculer analytiquement les
expressions des DTS. Par exemple dans le cas du RPA, le bilan de matiére est le suivant dans
le cas d’un débit constant : u(t) = y(t) + Tdm:i—i(t). Dans le cas d’une injection de type Dirac,
c’est-a-dire u(t) = 4+ oo pour t =0 et u(t) = 0 sinon, la résolution analytique de I’équation
différentielle donne E(t) = %exp (— i) Lorsque le réseau de réacteurs élémentaires est
complexe, une résolution numérique s’impose. (Leclerc et al., 1995) ont mis au point un logiciel
« DTSPro », qui permet de calculer facilement la DTS d’un modéle constitué d’une association

de réacteurs idéaux.

1.2.1.2 Méthode de validation des modéles et limitations

En comparant une DTS expérimentale et une DTS théorique, il est possible de valider un
modele hydrodynamique composé d’un réseau de réacteurs idéaux. Pour autant, une
concordance parfaite est une condition nécessaire mais non suffisante pour véritablement
obtenir un modele représentant I’hydrodynamique. En effet, un tel modeéle peut fournir une
DTS théorique identique a l'expérience mais qui ne donne pas une représentation physique
pertinente de 1l’écoulement. Le paragraphe suivant relate des travaux qui ont pour but de
donner un peu plus de sens physique & la structure du modele systémique, méme s’il ne s’agit

toujours que de modeles relativement simplifiés.

1.2.2 Vers une structure de modele de plus en plus détaillée

Les travaux décrits dans ce paragraphe ont le point commun de s’attacher a développer des
modeles systémiques toujours plus détaillés et dont la structure des réacteurs idéaux qui le
composent soit la plus cohérente possible avec les comportements hydrodynamiques
macroscopiques. Dans certains cas, la prise en compte de réactions chimiques est intégrée dans
ces modeles. La connaissance de singularités du systeme, l'analyse de la forme des courbes de
DTS expérimentales ou encore la prise en compte d’informations complémentaires peuvent
donner des indices tres pertinents sur la maniére dont doit étre structuré le réseau de réacteurs

élémentaires.
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Le moyen le plus simple de rendre un réseau de réacteurs idéaux représentatif des grandes
tendances de I'écoulement est de directement prendre en compte l'existence de particularités,
lorsqu’elles existent, dans la structure du réacteur (forme de Ienveloppe, inserts, agitateurs...)
ou dans l'écoulement (sens prédominant, répartitions de phases). Les travaux suivants
illustrent donc des cas de figure ou la prise en compte des particularités géométriques permet

d’orienter la construction du modeéle.

(Behin and Aghajari, 2008) étudient efficacité d’'un séparateur par décantation huile-eau de
forme cylindrique. Ils prennent en compte la grande longueur du séparateur permettant son
efficacité et le fait que ’écoulement soit unidirectionnel avec les phases aqueuses et organiques
qui se déplacent parallelement. Le Tableau 1 de ’Annexe A, résume les informations techniques

de cette étude.

Contexte. La séparation liquide-liquide d’une phase organique et d’'une phase aqueuse est une
opération unitaire couramment utilisée dans le domaine pétrochimique. Le systeme étudié est
composé d'un cylindre horizontal traversé par un mélange eau-huile qui se sépare par
décantation. En plus des caractéristiques physico-chimiques des phases en présence,
I’hydrodynamique est un des parametres les plus sensibles pour optimiser le fonctionnement du
séparateur, par exemple pour avoir la plus petite longueur possible de cylindre tout en gardant
une efficacité raisonnable. Le modele développé dans ces travaux vise donc a décrire
I’hydrodynamique. Construction du modele. La structure du modéle est déterminée a 'aide
de la connaissance du principe de fonctionnement du séparateur. L’écoulement est divisé en
deux zones, celle du bas qui est principalement composée d’eau et celle au-dessus qui est
principalement composée de la phase organique. Au fur et & mesure que 'on progresse dans la
longueur du cylindre, les deux phases se séparent par décantation. Pour modéliser ce
phénomene, une cascade de RPA dans la longueur du cylindre est choisie pour représenter
I’écoulement de chacune des deux phases. Les auteurs ont choisi un nombre de RPA identique
pour les deux phases car elles traversent toutes les deux la méme distance, égale & la longueur
du cylindre. Les dispersions sont donc considérées implicitement comme identiques. La cascade
de RPA représente la zone ot les deux phases sont mélangées, il reste donc un grand volume en
haut et en bas ou les phases sont bien séparées. Ces volumes ne rentrent pas en compte
directement dans le processus de séparation a linterface et ils sont modélisés par des zones
stagnantes échangeant avec chacun des RPA. La Figure I-5 illustre le modele ainsi développé.
Les parameétres du modele sont le nombre de RPA et le temps de séjour moyen. Ils sont
calculés par optimisation des parametres afin de faire coincider les DTS issues du modele et de
Iexpérience pour chacune des phases. Résultats. Plusieurs tests ont été réalisés a différentes
hauteurs d’eau, ajustables par soutirage. Les données indiquent que les volumes morts restent

constants a environ 95% du volume total quelle que soit la hauteur d’eau. Ce résultat
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s'explique par le fait que ces grands volumes permettent juste d’affiner lefficacité de la
décantation. L'efficacité de la séparation est également calculée en mesurant les concentrations
en entrée et en sortie des sédiments. Les données indiquent que l'efficacité est maximale pour
une hauteur d’eau de 0.7 m (minimum : 0,5m et maximum 0,9 m). Par ailleurs, l'influence du
nombre de RPA en série montre que le modeéle est le plus prédictif lorsque le nombre total de
RPA dans chacune des phases est le plus important ce qui correspond & un écoulement proche

du RP. L’interprétation quantitative du nombre de RPA reste plus délicate.

_________ Tpo o
Oil output : : Oil output
Organic path - :
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phase ° :
O/W input :
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Aqueous -
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Aqueous path |

N

Oil and water input Water drain

Figure I-5 : (gauche) Schéma d’une coupe du cylindre de séparation. (Droite) modéle systémique

décrivant la structure de ’écoulement des deux phases. (Behin and Aghajari, 2008)

La méme problématique séparation eau-huile, mais cette fois dans un séparateur par flottation,
est étudiée par (Behin and Bahrami, 2012). Ils analysent dans le détail la configuration spatiale
du systeme (localisation de l'injection de gaz, présence d'une chicane, localisation d'un tapis
roulant) pour construire la structure de leur modele. De plus, l'analyse du comportement
hydrodynamique (fort mélange au niveau de linjection de gaz, comportement piston sur le
tapis roulant récupérant les boues) permet de choisir le type de modéle. Le Tableau 2 de

I’Annexe A, résume les informations techniques de cette étude.
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Figure 1-6 : Schéma du flottateur (Behin and Bahrami, 2012)

Contexte. Le fonctionnement du flottateur, décrit sur la Figure I-6, consiste a injecter I'eau
usée en entrée (1) et a récupérer de l'eau traitée en sortie (6). Une portion de l'eau traitée est
recyclée par une pompe (2) et saturée en air & haute pression par un saturateur (7) alimenté
par un compresseur (8). L’eau saturée en air entre en contact avec l'eau usée (4); des
microbulles d’air se forment & cause de la baisse de pression lors de ’entrée dans le réservoir
formant des agglomérats bulles-particules d’huile qui se dirigent vers la surface libre, guidés par
une chicane inclinée (3). Le mélange entre ensuite dans la zone de séparation (5) ou les
agglomérats sont entrainés a la surface par un racleur avant d’étre évacués vers la sortie (6).
Les mécanismes physico-chimiques d’interaction entre les bulles d’air et les particules d’huile
sont peu connus mais lefficacité globale du flottateur dépend essentiellement de
I’hydrodynamique. Le modele développé dans ces travaux sert a décrire I’hydrodynamique sans
la relier directement a lefficacité du traitement des eaux. Construction du modeéle. En
prenant en compte les mécanismes locaux du systéme, les auteurs construisent un modele
relativement simple de I’écoulement de la phase liquide constitué uniquement de RPA et de RP
en fonction de la zone du réacteur. La Figure 1-7 illustre le parallele entre le flottateur et la
structure du modele. La zone de contact ou régne un fort mélange dii aux bulles d’air est
modélisée par un RPA. La zone de séparation est modélisée par un RP car 1’écoulement est
horizontal avec peu d’échange et de mélange. Un volume mort échangeant avec la zone de
séparation permet de prendre en compte la zone derriére la chicane ou le fluide est quasi-
immobile. Enfin, une recirculation depuis la sortie vers 'entrée avec un RP permet de rendre
compte du temps nécessaire au liquide pour traverser les appareils de saturation en air. La
détermination des volumes de chaque réacteur idéal est réalisée par optimisation en ajustant la
DTS du modeéle a la courbe expérimentale. Afin de donner encore plus de sens au réseau de
réacteurs idéaux, les auteurs réalisent une simulation de MFN pour analyser les champs de
vitesse et identifier des comportements décrits par les réacteurs idéaux (RPA et RP). Ils ont
ainsi validé le choix des réacteurs idéaux utilisés dans le modele systémique. Résultats. Le
modele prédit un volume mort d’environ un quart du volume total. Ce volume mort diminue

lorsque le débit d’entrée augmente du fait de 'augmentation du mélange en entrée mais cela
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n’affecte pas la qualité de séparation. L’hydrodynamique est représentée avec un modele assez

simple mais permettant de faire le lien entre les parametres du modele et les parametres

opératoires.
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Figure I-7 : Gauche : Schéma du flottateur par air. Droite : modéle systémique décrivant la structure de

lécoulement et la recirculation. (Behin and Bahrami, 2012)

Les deux exemples précédents concernent un séparateur (systéme en écoulement non réactif au
sens que nous l'avons défini en téte de chapitre). (Ben Gaida et al., 2012) étudient
I’hydrodynamique d’un procédé constitué de deux bioréacteurs et d’'une boucle de filtration
destinés a produire une levure. La méthodologie prend soin de modéliser étape par étape
chaque bioréacteur et les différents équipements présents pour chacune des phases mises en jeu
(liquide et gaz). Le Tableau 3 de I’Annexe A, résume les informations techniques de cette

étude.
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Figure I-8 : Bioréacteur continu d deuz niveauz étudié par (Ben Gaida et al., 2012)
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Contexte. Trois phases différentes sont présentes dans le procédé, une phase liquide, une
phase gazeuse et une phase solide (biomasse). La Figure I-8 est une schématisation du procédé
étudié qui est composé de quatre parties différentes. Le premier étage est un réacteur agité
(R1), siege de la production de la levure d’'un volume de 5L, équipé d’une turbine Rushton a 6
pales et 3 chicanes. Le second étage est constitué d’un réacteur agité par un jet plongeant (R2)
d’un volume de 8L destiné & une production intensive d’éthanol. Le second étage (R2) est
connecté a une boucle de filtration de 6,5L composée de deux modules paralleles permettant le
passage de I’éthanol et la rétention des micro-organismes. Le perméat est partiellement recyclé
et réinjecté dans le second réacteur (R2). De par la complexité du procédé, des simulations de
MFN nécessiteraient des temps de calcul élevés au regard des besoins. Pour étudier
I’écoulement, les auteurs utilisent des techniques de tracage afin de déterminer les temps de
mélange et les distributions de temps de séjours (DTS). Des expériences de tragage ont été
réalisées pour différents modes de fonctionnement (réglables par l'utilisateur) : batch pour le
temps de mélange, continu sans recirculation pour déterminer la structure du modele et
optimiser les parameétres, continu avec recirculation pour tester la robustesse du modele. De
plus, quatre débits différents ont été testés. La phase solide (biomasse) n’est pas prise en
compte : on suppose qu’elle est uniformément répartie dans la phase liquide. Construction du
modele. Les écoulements des phases liquides et de la phase gazeuse sont modélisés par deux
modeles distincts. Pour donner de la pertinence a la structure du modele, les auteurs ont pris
en compte la structure du réacteur dans sa globalité et soigneusement analysé la forme et les
parametres des courbes de tracage obtenues expérimentalement. La Figure I-9 montre les
modeles systémiques de chacune des phases gazeuse et liquide déterminés par l'analyse des
données expérimentales et le recoupement des informations provenant des différents modes de
fonctionnement. Pour la phase gazeuse, les deux parties du réacteur (R1) et (R2)+filtration
sont modélisées par un RP suivi d’une cascade de RPA. Pour la phase liquide, les deux parties
du réacteur (R1) et (R2)+filtration sont modélisées par une cascade de RPA et Uextraction du
perméat est modélisée par un simple RP. Résultats. Le modeéle développé a permis de
représenter, a priori de fagon acceptable, I'hydrodynamique globale du systeme grice a
Iinterprétation de nombreuses mesures de DTS dans des conditions opératoires variées. Ces
travaux décrivent un exemple ol I’hydrodynamique d’un procédé composé de plusieurs phases
et plusieurs étapes peut étre correctement représentée avec quelques réacteurs idéaux a
condition de disposer de données expérimentales trés abondantes (différents modes de
fonctionnement, différentes conditions opératoires, nombreux points de mesures). Le modele

n’en reste pas moins relativement simple et ses performances prédictives.
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Figure I-9 : Modéle systémique de la phase gazeuse et la phase liquide du Téacteur schématisé a la Figure
I-8. (Ben Gaida et al., 2012).

(Leon et al., 2014) étudient un réacteur chimique tri-phasique a la géométrie interne tres
structurée. Le réacteur est divisé en plusieurs modules qui sont tous représentés dans le modele
proposé. Une analyse des temps de séjour moyens expérimentaux et théoriques permet
d’orienter la construction du modele pour chaque module élémentaire. Le Tableau 4 de

I’Annexe A, résume les informations techniques de cette étude.

Baffles on Baffles on

reactor wall reactor lids

Figure I-10 : (a) Schéma d'un module. (b) photo du réacteur

Contexte. Les réactions d’hydrogénation étudiées dans ces travaux nécessitent trois phases :
une phase liquide, une phase gazeuse ainsi qu'une phase solide (catalyseur). La conception du
réacteur vise a augmenter la surface d’échange entre ces trois phases de maniére plus efficace
qu’un mélangeur agité. Pour ce faire, le réacteur est décomposé en plusieurs modules identiques

(voir schéma Figure 1-10 a) pouvant étre raccordés entre eux (voir photo Figure 1-10 b). Un
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module est rempli & moitié de la phase liquide et les nombreux agitateurs mécaniques créent de
I’écume. Les agitateurs sont revétus du catalyseur. Avec cette configuration, on évite d’injecter
des micro-particules solides difficiles a séparer et ’écume dispense d’utiliser un dispositif
d’injection de gaz comme il est d’usage dans les mélangeurs agités. Chaque module est séparé
par un disque avec une ouverture de faible section au centre. Cela permet de favoriser un
comportement global de type piston ol chaque module est relativement indépendant du
suivant (nous verrons qu’il y a tout de méme un léger retro-mélange). D’apres les auteurs, une
telle disposition permet d’augmenter la conversion, la sélectivité et le transfert de matiere
comparé au réacteur agité standard. Les expériences de tracage sont réalisées sur la phase
liquide et le modele développé se concentre sur I’hydrodynamique de cette méme phase.
Construction du modele. La premiére étape consiste a déterminer la structure du modeéle

. . 14
dans un seul module. La comparaison des valeurs théoriques du temps de passage T = g avec les

valeurs du temps de séjour moyen obtenues expérimentalement (moment d’ordre 1 sur les
courbes de DTS), a différentes valeurs de débit d’entrée, montre que le temps de passage
théorique est plus important que le temps de séjour moyen expérimental, ce qui indique
potentiellement des zones stagnantes. C’est pourquoi le modeéle représentant chaque module est
constitué de deux RPA, I'un représentant la zone fortement agitée du courant principal et
lautre la zone stagnante. L’entrée et la sortie sont disposées sur le RPA représentant le
courant principal comme nous pouvons le voir sur la Figure I-11. Le débit d’échange v; entre
les deux RPA, et le volume V, du RPA a faible agitation, sont les deux parameétres optimisés

pour que les courbes de DTS expérimentales et du modéle correspondent.

vo | CsTR1 | v,
—_—> v, |

V, #V,

Figure I-11: Structure du réseau de réacteurs idéaux pour représenter un module. (Leon et al., 2014)

La seconde étape consiste a modéliser ’ensemble du réacteur en dupliquant la structure de la
Figure I-11 autant de fois que le nombre de modules réels du réacteur. Pour une configuration
a quatre modules comme sur la Figure I-10 (b), on obtient le modeéle représenté sur la Figure
I-12. Un rétro-mélange v, est ajouté afin de prendre en compte les éventuels retours de matiere
entre chaque module. Il s’agit d’un nouveau parametre a optimiser (v, et V, étant déterminés a
I'étape précédente). Des essais sur plusieurs configurations comportant un nombre différent de
modules ont permis de valider cette approche. Le débit de rétro-mélange reste quasiment

constant quel que soit le débit d’entrée, ce qui confirme la pertinence d’associer un seul RPA

42



avec échange & un module du réacteur (il a été montré que I'on peut compenser une variation

d’un nombre de mélangeurs en ajustant le débit de rétro-mélange, (Potier et al., 2005)).

Vot v, Vot v, Vot v,
Vo CSTR1 - 3 CSTR3 % > CSTRS - “] CSTR7T Vo
—> v, |2 v, 2 Vi le2 v, —>
N N r 3 3
Vi V4 Vi vy vy A2 Vyq vy
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Vy i Vq : Vg i Vd

baffle baffle baffle

Figure 1-12: Structure du modéle correspondant a la géométrie réelle du réacteur. (Leon et al., 201})

L’incorporation de la réaction chimique dans le modele est réalisée sans questionnement sur les
temps caractéristiques de mélange et de réaction. Ce questionnement n’est pas nécessaire dans
ce cas de figure car la tres forte agitation dans chaque module, allant jusqu’a créer de I’écume,
induit un excellent mélange et un temps de mélange plus petit que le temps de réaction.
Résultats. Une fois que les paramétres du modéle sont optimisés pour représenter
I’hydrodynamique du réacteur chimique, les auteurs incorporent une réaction d’hydrogénation
du type A = B = C de cinétique connue. L’espéce chimique A est un alcyne, I'espece B un
alcene et l'espece C un alcane. Le modele est capable de prédire simultanément la
concentration des trois especes mises en jeu dans la réaction d’hydrogénation pour différentes
configurations (différents nombres de modules et valeurs de débits d’entrée). Cela permet de
calculer la conversion, la sélectivité et le rendement de la réaction. L’influence du débit d’entrée
et du nombre de modules peut étre étudiée facilement afin de trouver un bon compromis entre
une sélectivité améliorée (par un court temps de séjour) et une conversion améliorée (par un
long temps de séjour et un comportent piston de 'écoulement obtenu avec I'augmentation du
nombre de modules). Le modeéle est finalement capable de déterminer quel débit d’entrée et
quel nombre de modules en paralléle permet d’atteindre un rendement maximum. Ces travaux
présentent le cas d’une géométrie assez complexe qui est modélisée sans 'aide de la MFN et

uniquement & partir de la connaissance du fonctionnement du réacteur et des DTS.

L’existence de singularités dans les courbes expérimentales de DTS peut conduire a des
diagnostics de dysfonctionnement mais aussi a des informations pertinentes pour construire un
modele (pic particulier, trainée de courbe....). Nous ne reviendrons pas sur ces aspects largement

détaillés dans la these de (Claudel, 2002). Néanmoins, excepté pour des cas simples, seuls des
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experts avertis sont en mesure de déterminer un modele sur la base de l'analyse des

caractéristiques d’'une DTS expérimentale.

(Laurent et al., 2015) utilisent différentes caractéristiques de courbes de DTS expérimentales
afin de construire un modele systémique le plus représentatif possible de I’écoulement réel mis

en jeu. Le Tableau 5 de ’Annexe A, résume les informations techniques de cette étude.

Contexte. Les zones de rejet végétalisées (ZRV) sont des procédés peu coliteux qui permettent
de diminuer les effets néfastes des effluents. Ils peuvent retenir les particules polluantes durant
les débordements des égouts, diminuer la charge polluante en surface grace a des phénomenes
d’infiltration, d’évapotranspiration et évaporation, diminuer le pic hydraulique afin de préserver
la forme de la ZRV. Des mesures expérimentales de DTS ont été conduites sur trois ZRV de
tailles réelles aux dimensions et formes tres hétérogenes. Il y a deux fossés longitudinaux et un

étang comme lillustre la Figure I-13.
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Figure I-13 : Schéma des trois « surface flow treatment wetlands » étudiés par (Laurent et al., 2015). Le
Wahlbach n’a qu’un fossé opérationnel.

L’objectif de I'étude consiste a évaluer l'influence des dimensions, formes et recouvrement

végétal sur I’hydrodynamique et a proposer un modele systémique plus élaboré que la cascade
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de RPA qui n’est pas adaptée a ce genre de configurations. Construction du modéle. Des
expériences de tragage avec des traceurs fluorescents ont été conduites sur les trois SFTW et
donnent acces aux courbes de DTS. L’analyse de la forme de ces courbes a permis de mettre en
évidence des singularités dans 1’écoulement et la prise en compte de la géométrie des SFTW
ont permis aux auteurs de construire un modele systémique représentatif des phénomenes mis
en jeu. La Figure I-14 illustre les trois modeles. Pour le Liebdorf, les deux canaux sont
modélisés par deux RP ouverts a la dispersion sortant soit directement vers la sortie soit sur un
RPA représentant un volume mort. Le volume mort est incorporé au modeéle car la DTS
expérimentale présente une longue queue de courbe et il y a une forte végétation dans les
canaux. Le Wahlbach est modélisé par un simple RP car la courbe de DTS et la géométrie
correspondent & un tel comportement. La courbe de DTS du Lutter présente une sinusoide
périodique qui indique la présence de fortes recirculations internes. Le modele se compose d’une
cascade de RPA pour I'écoulement principal et la recirculation est modélisée par un RP idéal
qui part du dernier RPA et se jette dans le premier. [’ajustement des parametres est réalisé en
décomposant étape par étape la construction du modele a l'aide de la courbe de DTS
expérimentale (modélisation du pic principal avec la cascade de RPA pour déterminer le
nombre de RPA et le temps de passage moyen puis détermination graphique de la période

entre deux pics successifs pour déterminer le temps de recirculation).
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Figure I-14 : Modéles systémiques proposés par (Laurent et al., 2015) pour les trois « surface flow
treatment wetlands ».
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Résultats. Les modeles systémiques développés sont capables de reproduire les DTS
expérimentales. L’analyse de ces courbes de DTS en parallele de 'analyse de la structure du
modele a permis aux auteurs de diagnostiquer d’éventuelles modifications a apporter aux

structures des SF'TW afin d’améliorer la capacité d’atténuation des contaminants.

Parfois, la connaissance de la géométrie du systeme et ’analyse visuelle des courbes de DTS ne
sont pas suffisantes. Dans ce cas, il est nécessaire de prendre en compte des données
expérimentales supplémentaires si on souhaite donner une cohérence a la structure du modéle.
Il peut s’agir de 'analyse d’expériences de tragage coloré ou l'analyse qualitative d’un champ

de vitesse obtenu expérimentalement.

(Olander et al., 1995) ont travaillé sur un local ventilé de géométrie cubique ou il n’existe pas
suffissamment d’indices pouvant aider a la construction d’un modele répondant aux besoins.
L’analyse qualitative de la répartition de fumées colorées dans le local a aidé les auteurs a
établir un modele assez détaillé. Le Tableau 6 de I’Annexe A, résume les informations

techniques de cette étude.

Contexte. A I'époque ou cet article a été publié, la ventilation était souvent caractérisée
uniquement par le taux de renouvellement d’air dans la piéce. Cette information, certes
nécessaire, n’était par exemple pas suffisante pour prédire l'influence du relargage accidentel
d’un produit toxique dans la piece (depuis, la MEFN a largement permis de résoudre ces
problémes). Une particularité de cette étude qui reste aujourd’hui parfois complexe a traiter est
qu’il y a une entrée et deux sorties (une sortie principale et une aspiration locale). L’aspiration
locale est une hotte permettant le controle de I'évacuation de contaminant. Cette aspiration est
prise en compte en effectuant des expériences de tragage (DTS) avec différentes configurations
expérimentales : une entrée et deux sorties, une entrée et une sortie (la principale ou la locale).
Construction du modeéle. Pour déterminer la structure du modele, les auteurs analysent
qualitativement la répartition de fumées relichées dans le local. La Figure I-15 montre une
interprétation de I’écoulement au sein de la piece a partir de la visualisation du panache de
fumée. Cela permet d’avoir une idée de la structure de ’écoulement de lair. Il y a I’écoulement
principal provenant de lentrée (branche I). L’écoulement principal continue de se propager
vers la sortie (branches II et III). Une partie de I’écoulement revient dans la salle, ce qui est
pris en compte par une recirculation (branches IV et V). Les zones auxquelles 1’écoulement n’a
pas acces sont modélisées par des volumes morts (branche VI). On remarque que malgré le fait
que les volumes soient dispersés dans le local, le modéle permet de les rassembler en un seul
volume pour limiter le nombre de parameétres. L’étape suivante consiste a associer un modele
composé de réacteurs idéaux & chacune de ces branches. Au niveau de V'entrée, le sens de
I’écoulement est monodirectionnel, donc la branche 1 est modélisée par un RP. Le reste des
branches ol 'air se propage est modélisé par des cascades de RPA dont le nombre dépend de la

dispersion. La Figure I-16 représente le modele ainsi construit. Le nombre de RPA dans chaque
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branche et le temps de séjour moyen ont été optimisés. Résultats. Le modele permet de
simuler les réponses a une injection de traceur dans différentes configurations expérimentales :
hotte en fonctionnement ou non et différents débits d’entrée. La structure du modele est
complexe mais le fait de disposer de trois courbes de sortie a des points différents et dans des
configurations opératoires variées permet une optimisation mathématique fiable des parametres
du modele. Les zones stagnantes réparties aux 8 coins de la piece sont simulées par un seul et
méme volume. On voit ici un exemple de l'aspect fonctionnel mais non localisé dans 'espace
des réacteurs idéaux utilisés dans 'approche systémique méme si le volume du réacteur idéal

est bien égal a la somme des 8 volumes stagnants au coin de la piece.

<
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Figure I-15: Interprétation de l'écoulement de maniére qualitative a partir de la répartition de fumées
colorées. (Olander et al., 1995)
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Figure I-16 : Modéle a 7 branches composé de cascades de RPA et d’un RP (Olander et al., 1995).
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[.2.3 Automatisation du développement de la structure du modele

Nous venons de décrire au paragraphe précédent des méthodes « manuelles » de construction
de réseau de réacteurs idéaux. Ces méthodes procurent un réseau dont la structure est
globalement en cohérence avec les mécanismes locaux de I’hydrodynamique grace a la prise en
compte d’informations complémentaires (structure du systéme, analyse de courbes de tragage,
données expérimentales diverses, etc). Elles nécessitent souvent une analyse personnelle de
Iexpert. Ceci rend la méthodologie difficilement transposable d’une application a une autre.
C’est, pourquoi certains auteurs se sont intéressés a 'automatisation du processus de création

de modeles systémiques. Ces travaux font 'objet de ce paragraphe.

1.2.53.1 Optimisation mathématique des courbes de tracage

Des méthodes stochastiques ont été développées sur la base de l'algorithme de recuit simulé
(Simulated Annealing, SA) par (Laquerbe et al., 1998) et l'algorithme génétique (Genetic
Algorithm, GA) par (Laquerbe et al., 2001) dans le cadre d’'une étude de local ventilé. Le

schéma du local est présenté sur la Figure I-17.
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Figure 1-17: Dispositif expérimental du local ventilé utilisé par (Laquerbe et al., 2001)

Ces algorithmes ont été initialement développés dans d’autres domaines scientifiques.
L’algorithme (SA) consiste a imiter les phénomeénes physiques ayant lieu lors du recuit d’un
solide et l'algorithme (GA) consiste a imiter les mécanismes de sélection naturelle. L'objectif de
ces algorithmes est de générer un réseau de réacteurs idéaux qui minimise I'écart entre la DTS
expérimentale et la DTS du modele par le critere des moindres carrés. Pour ce faire,
Ialgorithme utilisé se décompose en deux parties, une premiere vise a déterminer la structure
du modele et la seconde a optimiser les parametres du modele. La structure initiale est un RPA
dont le volume est celui du réacteur a modéliser, puis étape par étape la structure se
complexifie. A priori, ces méthodes n’incluent pas la prise en compte de liens entre les
parametres du modele et une interprétation physique du procédé. En effet, toute la procédure

s’appuie uniquement sur des criteres d’optimisation mathématique et la physique du procédé
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n’est pas initialement prise en compte. (Laquerbe et al., 2001) proposent de prendre en compte
des informations qualitatives issues de la MFN afin de modifier le modele obtenu par méthode
stochastique pour qu’il soit plus représentatif de ’hydrodynamique réelle du systéme étudié.
Les auteurs analysent visuellement la propagation d’Hélium obtenue numériquement dans le
local ventilé. Ces observations permettent d’identifier la nécessité de branches particulieres
dans la structure du modele et permettent de choisir une structure représentative de

I’écoulement. Le modele obtenu est présenté sur la Figure I-18.
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Figure I-18: Modéle obtenu par (C. Laquerbe et al., 2001) par méthode stochastique

Les auteurs apportent donc une méthode capable de donner une structure d’un modéle optimisé
mathématiquement, mais la prise en compte de la physique du procédé doit encore étre réalisée

manuellement.

De manieére similaire, (Montastruc et al., 2004) proposent une méthode de modélisation capable
de fournir une structure du modeéle a Paide de la méthode stochastique Simulated Annealing
(SA). L’objectif de la modélisation est de déterminer le rendement d'un lit fluidisé, siege d'une
réaction de précipitation de phosphate de calcium. A la différence des travaux décrits au
paragraphe précédent, les auteurs initialisent leur algorithme avec une « super-structure »
plutét qu’avec un RPA unique. Cela évite de devoir éliminer des propositions physiquement
non recevables. La « super-structure » doit permettre de prendre en compte l'ensemble de
toutes les configurations possibles correspondant a la physique du procédé. La qualité des
solutions obtenues dépend de la formulation de la « super-structure ». En effet, si certaines
solutions ne peuvent pas étre déduites de la « super-structure », 'optimisation des parametres
du modele n’aura pas de signification physique. Le procédé que les auteurs souhaitent modéliser
est un lit fluidisé avec des courants de recirculation a différents niveaux du lit. A partir de
cette information, les auteurs proposent la « super-structure » illustrée sur la Figure [-19. A
I’aide des algorithmes mathématiques, les auteurs arrivent a calculer la structure la plus simple
possible dont tous les parameétres sont optimisés, comme nous pouvons le voir sur la Figure
1-20.
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Figure 1-19 : "Super-structure” représentant la physique d’un lit fluidisé (Montastruc et al., 2004)
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Figure 1-20 : Modéle du lit fluidisé apres oplimisation de la structure et des paramétres (Montastruc et
al., 2004)

(Hocine et al., 2008) fait suite aux travaux de (Laquerbe et al., 2001) dans le cadre de I’étude
du local ventilé déja présenté sur la Figure I-17. Les auteurs utilisent ici une méthode
déterministe, a l'inverse des méthodes stochastiques, et réutilisent le concept de « super-
structure » introduit par (Montastruc et al., 2004). D’apreés les auteurs, une méthode
déterministe a avantage, par rapport a une méthode stochastique, de fournir la structure la
plus simple possible. Cette méthode consiste toujours a utiliser un algorithme mathématique
pour définir une structure du modele puis & optimiser les parameétres pour avoir la meilleure
correspondance possible avec une courbe de DTS expérimentale. Au terme de leurs calculs, les
auteurs proposent deux structures donnant de trés bonnes correspondances avec l'expérience.

Ces structures sont présentées sur la Figure 1-21.
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Figure I-21: Deux structures obtenues par (Hocine et al., 2008) avec sa méthode déterministe

Ces structures sont comparées a celles obtenues par ( Laquerbe et al., 2001) et présentées sur la
Figure I-18. On constate que la constitution des modeéles est plus simple et s’obtient de maniere
plus rapide comme le prédit D'utilisation d’une méthode déterministe. Pour autant, aucun
élément extérieur n’est pris en compte pour donner une signification physique a la structure du

modeéele.

(Ponsich et al., 2009) proposent de modéliser la fusion de verre dans un four par une méthode
similaire a celle décrite précédemment. Le four est décomposé en deux parties, la chambre de
combustion et le réservoir de verre. Chaque partie est modélisée a l'aide d’un algorithme
déterministe par un réseau de RPA et/ou RP a partir d’une « super-structure ». Les auteurs
ont testé plusieurs « super-structures » et comparé les résultats obtenus avec des courbes des

DTS obtenues a ’aide de MFN.

Les méthodes d’apprentissage sont basées sur la disponibilité de données sur le systéeme puis
I'utilisation de mécanismes d’inférences pour construire des reégles extrapolant les tendances
observées. L'inférence désigne les actions de mise en relation d'un ensemble de propositions,
aboutissant a une démonstration de vérité, de fausseté ou de probabilité, sous la forme d'une
proposition appelée conclusion. On distingue notamment les inférences déductives, inductives et
abductives. Lorsqu’on souhaite modéliser des courbes de DTS par des réseaux de réacteurs
idéaux, 'objectif est d’avoir une intelligence artificielle capable de proposer une structure de ce
réseau correspondant au mieux a la physique du procédé. Plusieurs méthodes existent telles que

le réseau de neurones, le systeme expert, la logique flou ou encore la logique possibiliste.
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(Claudel et al., 2003) proposent une méthode générale fournissant la structure du modele en
utilisant des données issues de courbes de tragage et de la connaissance du procédé. Cette
méthode a l'avantage de fournir un modeéle avec une réelle signification physique contrairement
aux méthodes uniquement basées sur l'optimisation mathématique de courbes de DTS. Les
auteurs appliquent la logique possibiliste afin de proposer plusieurs structures possibles qui sont
classées de la plus probable a la moins probable. Dans ce but, il est nécessaire d’établir une
liste de regles a partir d’informations contenues dans les courbes de DTS et des caractéristiques
du procédé. Par exemple, les liens entre les caractéristiques spécifiques des DTS (pics, trainées,
pic de recirculation, épaulement...) et les modeéles permettent d’établir ces regles. L’intérét
principal de ces travaux réside dans la formulation mathématique d’une méthode capable
d’interpréter des données qualitatives afin de produire de maniere complétement automatique
un réseau de réacteurs idéaux représentatif de la physique du procédé. La Figure 1-22

représente le schéma de principe de la méthode développée.

Informations on the process One or more informations
— Jet phenomenon

— Type of agitator

on the elements of the model

—Presence of a plug-flow

. reactor at the entrance
Informations on . :
the RTD curve —Presence of a recirculation

— Number of peaks loop

— Length of tail

Figure 1-22: Schéma de principe de la méthode de modélisation de (Claudel et al., 2003)

1l est proposé 40 modeles sélectionnés parmi la littérature comme étant capables de représenter
la plupart des situations communément rencontrées. Un modele « joker » représentant toutes
les autres possibilités est proposé pour le cas ou aucun des 40 modeles présélectionnés n’aurait
été validé. D’une manieére générale, pour modéliser un systéme avec la méthode des réacteurs
idéaux, il y a deux étapes: la recherche de la structure du modeéle et 'optimisation des
parametres. Ici, la méthode se concentre uniquement sur la détermination d’une structure.
L’optimisation des parametres a lieu dans un second temps. Cette séparation conforte la
pertinence physique du modele proposé, en évitant tous les modeles n’ayant aucune
signification physique qui donneraient une « bonne » courbe de DTS par une optimisation sans
garde-fou des parametres du modele. La méthode utilisée s’appelle la logique possibiliste et
consiste a affecter un coefficient pondéré a la possible occurrence d’'un événement donné. Deux
variables sont prises en compte : la « possibilité » qui réduit le doute et la « nécessité » qui
consolide les certitudes. En pratique, 'utilisateur répond a un questionnaire ou il sélectionne
quels faits sont vrais, partiellement vrais ou faux. Plusieurs applications ont été testées et ont
permis de valider la méthode. Pour résumer, ces travaux ont l'avantage de proposer une

méthode générale capable de donner une structure du réseau de réacteurs idéaux représentative
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de la physique du procédé. Les limites résident dans le fait que seuls 40 modeles différents sont
proposés et il sera donc possible que la méthode ne parvienne pas a identifier un réseau

adéquat.

[.2.4 Conclusions sur la modélisation systémique

Les méthodes visant a représenter les courbes de DTS par des modeles dits « systémiques »
consistent a représenter I’hydrodynamique du systéme par un réseau d’une vingtaine de
réacteurs idéaux. Les éventuelles réactions chimiques sont incorporées par la suite. Cela limite
les cas d’application ou les réactions chimiques sont relativement lentes par rapport aux temps
de mélange dans les réacteurs idéaux. Notons également que les méthodes décrites ici ne sont
applicables que pour les systémes ouverts. La structure et la valeur des parametres du modele
sont déterminées « a la main » a partir de particularités du procédé et d’analyse de courbes de
tragage, (Behin and Bahrami, 2012), (Leon et al., 2014), (Laurent et al., 2015). Des algorithmes
ont été développés pour assister l'utilisateur dans 1’étape de construction du modele. Les
travaux de (Claudel et al., 2003) constituent 'approche la plus intéressante car elle permet de
prendre en compte des informations qualitatives sur le systeme (telle que la présence de volume
mort ou d’agitation et de singularités dans les courbes de DTS) et de proposer
automatiquement une structure de modele la plus plausible a l'aide d’un algorithme. La
majorité des auteurs soulignent la méme lacune, a savoir le manque de lien entre les parametres
du modele et les phénomenes physiques mis en jeu. Il a par exemple été observé dans la
littérature que pour un méme probléme plusieurs modeles systémiques pouvaient correctement
prédire la DTS comme le montrent les travaux de (Laquerbe et al., 2001) et (Hocine et al.,

2008).

D’une maniere générale, 'avantage de ce type de méthode réside dans la rapidité de mise en
ceuvre avec un minimum de données initiales. Les résultats obtenus sont globaux mais robustes
dans les conditions expérimentales et d’échelles pour lesquelles le modele a été établi. La limite
de ce type de modélisations est leur faible pouvoir d’extrapolation. Selon l'objectif de la
modélisation, cela peut étre suffisant. On souligne, cependant, la remarquable efficacité des
modeles systémiques lorsqu’on dispose de suffisamment d’informations pour construire le
modele, et ce, sans avoir recours a la MFN. (Leon et al., 2014) ont récemment réalisé un

modele de quelques RPA sur un réacteur a géométrie complexe avec réaction chimique.

Nous allons présenter dans le paragraphe suivant d’autres approches proposant une

représentation rigoureusement localisée des phénomenes mis en jeu.

I.3 Modélisations dites « topologiques »

1.3.1 Introduction
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Dans ce paragraphe, il est toujours question de découper le volume total du systeme étudié en
sous-volumes plus petits. En revanche, la localisation spatiale de ces volumes est, cette fois,
rigoureusement définie. C’est pourquoi ces méthodes sont qualifiées de « topologiques ». Nous
verrons qu’il existe plusieurs niveaux de finesse dans les travaux présentés. Certaines méthodes
consistent uniquement & découper le systeme de fagon purement géométrique en plusieurs
milliers de volumes homogenes, ce qui meéne a un maillage du méme genre que ceux effectués en
mécanique des fluides numérique (MFN). D’autres méthodes découpent le volume en un
nombre plus restreint de compartiments (typiquement moins d’une centaine) sur la base de
critéres physiques (vitesses, concentrations, taux de gaz..). Dans ce cas, les compartiments
peuvent étre de tailles et de formes tres variables. Dans tous les cas, la problématique consiste
a simplifier des résultats de mécanique des fluides numérique. Le point commun de ces modeles
dits topologiques est que le découpage conduit a un réseau de compartiments au sein desquels
toutes les grandeurs sont homogenes. Cette hypotheése permet de résoudre des bilans de matiere
tres simples (voir équation [L.7]). La difficulté de l'utilisateur réside dans la construction d’un

réseau de compartiments dans lesquels ce bilan de matiere a un sens.

La mécanique des fluides numérique permet de modéliser un systeme en écoulement réactif ou
non, par un réseau tres fin de mailles qui découpe le volume du systeme modélisé. Différentes
méthodes de maillage peuvent étre utilisées, car les mailles peuvent étre de formes et de tailles
différentes. Une modélisation par MFN nécessite une étude préalable du maillage afin d’obtenir
un nombre total de mailles le plus petit possible sans perte d’informations. Mais quelle que soit
la méthode choisie, les mailles représentent rigoureusement l’espace géométrique du systeme.
En ce sens, il s’agit d’une approche topologique. L’écoulement des fluides est résolu a partir des
équations de Navier-Stokes a l'aide de différentes méthodes numériques. Il est possible de
résoudre directement les équations avec les méthodes dites « Direct Numerical Simulation »
(DNS), ou des hypotheses simplificatrices peuvent étre implémentées comme dans les méthodes
« Reynolds Averaged Navier-Stokes » (RANS) ou « Large Eddy Simulation » (LES) pour
représenter la turbulence des écoulements. La majorité des travaux étudiés dans cet état de
Part, qui concerne uniquement le domaine du génie des procédés, utilisent les modeles
« RANS » et la turbulence est modélisée avec le modele k — € (Launder and Spalding, 1974) ou
la turbulence est considérée comme isotrope. La grandeur k représente 1'énergie cinétique
turbulente (exprimée en [m?.s72]) et € la dissipation de D’énergie turbulente (exprimée en
[m?.s73]). Une des hypothéses de bases de ce genre de modele est que la viscosité turbulente
Ue, (exprimée en [kg.m™1.s71]), est modélisée de la maniére suivante :
%
ue = pCy e

Ou €, est une constante du modele qui a été ajustée en comparant de nombreuses expériences

[1.8]

d’écoulement turbulents (C, = 0,09) et p est la masse volumique du fluide. (Ranade, 2001)

proposent un ouvrage tres complet traitant de la MFN appliquée au génie de procédé. Il est
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possible de coupler les calculs de T'hydrodynamique avec des phénomeénes de transfert
thermique, de transfert de matiére et/ou de la réaction chimique. Ces simulations permettent
d’obtenir des données abondantes et tres précises sur un grand nombre de parametres. La
puissance des ordinateurs permet de simuler avec précision des phénomenes complexes a 1'aide
de modeles de plus en plus précis. Les réacteurs chimiques devenant de plus en plus élaborés et
les besoins de prédictions locales du fonctionnement s’accentuant, la méthode de modélisation
systémique, que nous avons décrite a la section précédente, atteint ses limites pour laisser place
a 'avénement de la mécanique des fluides. Cette approche est aujourd’hui indispensable et fait
partie de la base de la plupart des travaux de recherches contemporains. Par exemple, pour la
cuve agitée il y a (Busciglio et al., 2014), (Song et al., 2015), (Wang et al., 2014) (Aghbolaghy
and Karimi, 2014), (Kulkarni and Patwardhan, 2014), (Kulkarni and Patwardhan, 2014),
(Wadnerkar et al., 2016), (Nifio-Navarro et al., 2016) (Ri et al., 2017) et pour la colonne a
bulles il y a (Li and Zhong, 2015), (McClure et al., 2015), (Abdulrahman, 2016), (Bhusare et
al., 2017), (Fletcher et al., 2017). 1l s’agit la d’une liste loin d’étre exhaustive mais le but de ne

chapitre n’est pas de décrire I'état de I'art des travaux en mécanique des fluide numérique.

La MFN permet également de calculer numériquement des DTS et d'une fagon générale de
simuler des tragages numériques. Deux méthodes existent, la méthode Lagrangienne et
Eulérienne. Nous verrons dans les travaux décrits par la suite que certains auteurs utilisent des

DTS obtenues par MFN pour valider leur modele.

La mécanique des fluides numérique est une approche séduisante car elle donne acces a une tres
grande quantité d’informations sur le systeme modélisé. Cela permet d’obtenir un descriptif
précis et local de nombreux parametres. Mais cette précision a un colit qui se manifeste par des
temps de calcul tres élevés. Pour les réacteurs chimiques les plus complexes, ce temps de calcul
devient parfois rédhibitoire pour envisager une étude de dimensionnement ou d’optimisation.
De plus, l'objectif de la simulation ne nécessite pas toujours cette abondance de résultats,
parfois compliquée a utiliser ou a interpréter. C’est pourquoi, la tendance s’est inversée en
cherchant a développer des modeles permettant de simplifier les simulations de MFN afin
d’obtenir le bon compromis entre finesse de résultat et temps de calcul. Nous attirons le lecteur
sur le fait que les travaux que nous allons présenter ne consistent pas a optimiser les techniques
de maillage, comme lont fait par exemple (Olmiccia, 2013), mais plutot a construire un modéle

a compartiments a partir de simulations de MFN déja effectuées.

1.3.1.3 Plan

Nous avons identifié dans la littérature deux approches différentes permettant de réaliser un
découpage moins détaillé que celui de la MFN : I'une part du volume total et procede & des
divisions successives, alors que l'autre part d’'une maille de MFN et procede a des agrégations

successives des mailles voisines. Comme le cceur de la thése consiste a développer une méthode
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générale de découpage en compartiments, nous allons donc nous intéresser particulierement a
identifier quelles approches sont les plus polyvalentes. Nous verrons comment certaines
approches donnent un sens physique aux compartiments. Cela nous intéresse particulierement
car 'objectif n’est pas de fournir un maillage plus grossier que la MFN mais un réseau de
compartiments possédant une localisation spatiale et des caractéristiques bien définies.
Indépendamment de la maniére dont est réalisé le découpage, nous verrons comment les
réactions chimiques sont prises en compte et nous verrons quelles conditions doivent étre
respectées pour construire les compartiments. Nous souhaitons identifier quelle méthode de
découpage est plus appropriée en fonction des vitesses de réactions chimiques mises en jeu.
Nous verrons également comment sont calculés les bilans de matiéres au sein de chaque
compartiment et comment ils échangent la matiére via des échanges convectif et parfois

turbulent.

1.3.2 Divisions du volume total

Une premiere approche consiste a diviser successivement le volume total. En fonction du
nombre de divisions effectuées, le réseau final de compartiments sera plus ou moins détaillé. En
théorie, si 'on opére un nombre suffisamment grand de divisions, on tend vers un maillage du
type de celui utilisé en MFN. Nous allons voir qu’en fonction de la situation, plusieurs
méthodes ont été développées pour obtenir un grand nombre de compartiments assez

facilement et d’autres méthodes permettent d’obtenir un tres faible nombre de compartiments.

Les travaux décrits ici permettent d’obtenir un réseau de compartiments dont la taille est plus
importante que les mailles d’'une simulation de MFN et dans lesquels la répartition des
grandeurs est considérée comme homogene (concentrations, température, etc). La méthode pour
obtenir ce réseau est similaire & la maniere dont est construit le maillage d'une simulation de
MFN : on procede a un découpage purement géométrique du systéme. Dans le cas d'un
réacteur de forme rectangulaire par exemple, les zones obtenues seront des rectangles plus
petits. A notre connaissance, ce genre de méthode n’a pas été appliquée pour des géométries
complexes, mais en théorie, rien n’interdit de procéder & un découpage avec des zones dont la

forme n’est pas réguliere.

Plusieurs auteurs ont appliqué la méthode, notamment (Zahradnik et al., 2001), (Vrabel et al.,
2001), (Hristov et al., 2001) et (Hristov et al., 2004), (Laakkonen et al., 2006) et (Kagoshima
and Mann, 2006). Le découpage est basé sur ’hypothese que chaque compartiment présent est
suffisamment petit pour considérer que toutes les grandeurs soient macroscopiquement

homogenes. Les critéres de choix de ce découpage ne sont pas toujours clairement justifiés.

Nous avons choisi d’approfondir les travaux de (Delafosse et al., 2014) car les hypothéses sont

bien précisées et ils présentent l'originalité d’étudier I'influence de la maniere dont les échanges
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entre les compartiments sont calculés. En particulier, une méthode de calcul des échanges
turbulents originale est présentée. Ces travaux sont réalisés sur un réacteur fermé. Dans ce cas,
on cherche & s’appuyer sur la courbe de temps de mélange (obtenue aussi par tragage) et non
plus sur une DTS, qui n’a ni de sens ni d’existence en réacteur fermé. Le Tableau 7 de I’Annexe

A, résume les informations techniques de cette étude.

Contexte. La qualité du mélange des réactifs dans les mélangeurs agités est un parametre
prépondérant qui influence les performances du réacteur et les réactions biologiques complexes.
Comme (Guha et al., 2006) lont déja souligné, la modélisation compartimentale permet de
rendre compte de ’écoulement dans les mélangeur agités de maniére efficace et locale. La
particularité de ces travaux consiste a étudier l'influence de la maniere dont sont calculés les
échanges entre chaque compartiment. Construction du modeéle. La structure du modele est
déterminée par la géométrie du réacteur et les mécanismes macroscopiques du mélange. La
géométrie cylindrique conduit a un réseau dont la structure est réguliere ; w compartiments
dans la direction axiale, n dans la direction radiale et m dans la direction azimutale. De plus,
les deux turbines du procédé génerent chacune, deux boucles de recirculation, une au-dessus et
une en dessous de chacune d’elles. Ces boucles ont la méme taille dans la direction radiale et
axiale ; donc une boucle de recirculation est modélisée par un réseau de nXnxXm
compartiments. Comme il y a deux turbines et deux boucles de recirculation par turbine, le
nombre total de compartiments est de 2 X 2 X n X n X m. La finesse du réseau est donc ajustée
au nombre de compartiments dans la direction radiale et tangentielle. La Figure I-23 donne un

schéma du réseau de compartiments ainsi développé.

Upper
impeller

— Circulation flow: g_
<% Turbulent exchange flow: f.q .
Lower . Anti-clockwise swirling flow: q,

impeller Clockwise swirling flow: f_g_

n: Number of subdivisions in the radial direction

m: Number of subdivisions in the tangential direction

4.n: Number of subdivisions in the axial direction

Figure I-23 : Découpage régulier de la cuve agitée proposé par (Delafosse et al., 2014). Les fléches

correspondent a une simplification qualitative de I’écoulement dans la « méthode 1 ».

57



L’étape suivante consiste a définir les échanges entres les compartiments ; ils sont calculés par
échange convectif et turbulent et trois méthodes sont comparées. La « méthode 1 » consiste a
simplifier qualitativement 1’écoulement. Sur un plan vertical (& gauche sur la Figure 1-23),
I’écoulement convectif des boucles de recirculation au niveau des turbines est représenté par les
fleches noires (trait plein gras). Ce débit est constant et il est calculé a partir du champ de
vitesse et du nombre de compartiments. Lorsque les compartiments ne réalisent pas d’échange
convectif, un échange turbulent est calculé et est injecté dans le modele sous la forme de deux
débits turbulents opposés de méme valeur (représentés par les doubles fléches pointillées). Sur
un plan horizontal (a droite sur la Figure 1-23), les courants dans la direction tangentielle sont
purement convectifs dans le sens de l'agitation (représentés par les fleches noires remplissage
vide) et purement turbulents dans le sens opposé (représenté par les fleches unidirectionnelles
en pointillées). Dans cette étude, les débits convectifs tangentiels sont arbitrairement supposés
égaux aux débits convectifs dus aux boucles de recirculation. Les débits turbulents sont calculés
en multipliant les débits convectifs par une grandeur qui est arbitrairement supposée constante
dans tout le réacteur. Dans la « méthode 2 » les échanges turbulents sont calculés par le calcul
d’'un coefficient de diffusion turbulent via 1’énergie cinétique turbulente k et le nombre de
Schmidt turbulent. La « méthode 3 » est un compromis entre les deux premieres méthodes : la
structure de la Figure I-23 est conservée mais les échanges sont calculés a partir des données
issues de la MFN, c’est-a-dire sans simplification. La Figure 1-24 est une schématisation des
échanges entre deux mailles de MFN (a) et entre deux compartiments (b). Les échanges
convectifs et turbulents sont calculés en sommant les contributions de chacune des mailles
localisées au niveau de la surface d’échange entre deux compartiments. Les échanges convectifs
sont calculés de maniere classique en multipliant la surface d’échange par la vitesse moyenne
dans la maille. A la différence de la « méthode 2 », les échanges turbulents sont calculés en
multipliant la surface d’échange par la vitesse turbulente obtenue directement a partir de

I’énergie cinétique turbulente k dans la maille :

5 [1.9]
<ptwb > = §k2

Cela permet d’éviter de devoir choisir une valeur numérique arbitraire du nombre de Schmidt.
1l s’agit d'une des trois méthodes de calcul des échanges turbulents que nous avons identifiée
dans la littérature et nous présenterons la méthodologie détaillée du calcul dans le prochain

chapitre.
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Figure 1-24 : Définition des échanges avec la « méthode 3 » par (Delafosse et al., 201}) : (a) entre deux

mailles de MEN. (b) entre deux compartiments.

Résultats. Pour juger de la qualité de la représentation de I'hydrodynamique, les auteurs
comparent qualitativement, pour chacune des trois méthodes de calcul des échanges, les
courbes expérimentales de tracage et les courbes issues du modele. Deux points de détection, a
Iintérieur du réacteur & deux hauteurs différentes, sont pris en compte pour améliorer cette
comparaison. De plus, une comparaison quantitative est réalisée en comparant le temps de
mélange homogene a 95 %. La « méthode 1 », avec un modele & 9216 compartiments, ne
procure pas de courbes de tracage capables de reproduire I’hydrodynamique de maniere locale,
mais en ajustant le coefficient des échanges turbulents les auteurs arrivent a prédire le temps
de mélange & 95%. A condition d’ajuster le nombre de Schmidt, la « méthode 2 », & savoir la
MFN, permet de prédire le temps de mélange et les courbes du modele s’ajustent mieux aux
courbes expérimentales. Notons que ces deux méthodes ont 'inconvénient de devoir ajuster des
constantes pour améliorer la qualité des résultats ce qui n’est pas considéré comme une bonne
pratique de modélisation. Pour des réseaux ayant au moins 10000 compartiments, la « méthode
3 » a l'avantage de produire des courbes de tracage tres fideles aux courbes expérimentales tout
en prédisant correctement le temps de mélange & 95%. Cette étude a permis de mettre en
évidence l'intérét d’utiliser des informations provenant la MFN pour améliorer un modele a

compartiments dont les échanges étaient calculés de maniere qualitative.

L’étude a également permis de comparer, pour une méme structure de modele, 'influence de la
maniere dont les échanges sont évalués. Une méthode tout a fait originale pour déterminer les
échanges turbulents est présentée. Au lieu de calculer un coefficient de diffusion turbulente
comme !’a initialement proposé (Guha et al., 2006) et de prendre en compte la distance entre
les compartiments, les auteurs calculent 1’échange turbulent directement a partir de la vitesse

turbulente qui s’obtient a partir de 'énergie cinétique turbulente.
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Dans la continuité de ces travaux, (Delafosse et al., 2015) utilisent exactement la méme
méthode de construction de réseau de compartiments sur un réacteur de dimension similaire
avec un modele composé de 28000 compartiments. Une originalité de ces travaux consiste a
modéliser le déplacement de particules de traceur a 'aide d’un algorithme stochastique nommé
« continuous-time Markov Chain » (CTMC). Le principe de 'algorithme consiste a faire varier
aléatoirement la position de la particule d’'un compartiment & un autre. Pour cela, les auteurs
définissent un échange turbulent qui va dans une seule direction, contrairement aux travaux
initiaux ou ils vont dans les deux sens pour se compenser. La valeur de I’échange turbulent est
affectée de manieére aléatoire avec une distribution statistique normale centrée en zéro et
recalculée a chaque pas de temps de calcul. La théorie de CTMC permet alors, a partir de
calculs statistiques, de donner la distribution de temps de séjour moyen au sein d’un
compartiment ainsi que la probabilité qu’une particule quitte le compartiment. Des zones
composées de plusieurs compartiments sont définies afin de représenter au mieux les volumes
ou la détection expérimentale est effectuée (conductimetre pour le tracage, PIV pour les
mesures de vitesse et camera pour le suivi de particules). Les auteurs sont capables de
modéliser avec succes les distributions de temps de séjour et de temps de circulation (temps
nécessaire a une particule pour retourner dans la zone étudiée) de chacune de ces zones. Ces
travaux illustrent parfaitement lintérét d’un modele a compartiments qui est capable de

fournir plus rapidement que des simulations de MFN des informations locales et précises.

De maniere similaire & une étude de sensibilité au maillage en MFN, les travaux présentés au
paragraphe précédent cherchent le nombre de compartiments minimal a atteindre de telle sorte
que les résultats ne dépendent plus du maillage. Une amélioration de ce raisonnement consiste
a prendre en compte explicitement les mécanismes hydrodynamiques, mais également
chimiques lorsqu’ils existent, afin de justifier le comportement modélisé au sein de chaque
compartiment. Cela permet de construire un réseau de compartiments qui ne provient pas

uniquement d’un découpage ne prenant en compte que la géométrie du systeme.

(Wells and Ray, 2005) sont les premiers & automatiser un processus de divisions successives.
Pour cela, ils implémentent des critéeres physiques dans la méthode de découpage. Le Tableau 8

de ’Annexe A, résume les informations techniques de cette étude.
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Figure 1-25 : Schéma d’un réacteur de production de polyéthyléne basse densité, (Wells and Ray, 2005).

Contexte. La production de polyéthylene est réalisée dans des conditions de haute pression et
haute température. Beaucoup de chaleur est générée par la réaction et le temps de passage
relativement rapide des réactifs ne permet pas un refroidissement efficace. A cause de la limite
de température imposée pour des raisons de sécurité, le taux de conversion est faible (inférieur
a 20%). L’ajout d’un agitateur permet d’améliorer le mélange, primordial pour lefficacité du
réacteur, mais il existe encore en pratique des hétérogénéités. Construction du modele. La
Figure 1-26 représente la philosophie de la méthodologie. A partir d’une simulation de MEN, les
auteurs effectuent un premier rassemblement de mailles ayant des propriétés homogenes. Le
volume de chaque compartiment ainsi créé est égal a la somme des mailles de MFN, puis les

échanges entre chaque compartiment sont calculés a partir des résultats de MFN.

CFD Reactor Simulation Select compartments made of grid
cells with nearly uniform temperature,
(100,000 grid cells, composition, & reaction rates.
~{ day to solve) (10-10,000 grid cells ‘compertment)
feed T T feed

exit
Provide a good fee Create equivalent
initial guess fora compartment model of
new CFD perfectly mixed tanks.
simulation (50 - 200 tanks,

Y . ~1 minute to solve)
' exit

Further analysis

Figure I-26 : Méthode de création des compartiments (Wells and Ray, 2005)

La méthode crée des compartiments a partir de données issues de MFN avec réactions
chimiques, a l'inverse de la plupart des travaux qui utilisent uniquement des données de MFN

sans réaction. Deux conditions restrictives sont imposées pour pouvoir appliquer la méthode
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proposée. La réaction ne doit pas affecter 1’écoulement, ce qui signifie que la viscosité et la
masse volumique du fluide doivent rester constantes en fonction de 'avancement de la réaction.
Pour chaque compartiment, plusieurs grandeurs sont calculées : 'enthalpie et la fraction
massique et/ou volumique de certaines espéces chimiques. Le choix des grandeurs pour faire le
découpage est un élément clé pour produire un bon modele & compartiments. Comme on
souhaite modéliser les regroupements par des compartiments ayant un comportement de RPA,
les criteres devant étre homogenes dans le cas du réacteur LDPE étudié ici sont la température
et la concentration des espéces. La méthode est automatisée et divise successivement chaque
compartiment en deux compartiments. Au départ, il y a un seul compartiment. L’utilisateur
fixe arbitrairement le nombre objectif de compartiments a atteindre. Plusieurs comparaisons
ont été réalisées en faisant varier le nombre de compartiments pour vérifier si ce choix ne cause
pas de pertes d’informations (nombre insuffisant de compartiments) ou pourrait étre davantage
simplifié (en diminuant le nombre de compartiments). Pour choisir quel est le compartiment
qui sera divisé, les auteurs ont instauré deux criteres de division. Le premier vise a réduire la
variation d’'une grandeur et le second vise a réduire la variation de la vitesse de réaction. Pour
chacun des critéres, tous les compartiments sont testés et c’est le compartiment qui présente la
plus grande variation de la grandeur testée qui sera choisi pour étre découpé. Résultats. Le
modele est capable de prédire la concentration des especes chimiques et la température dans le
réacteur de maniére locale. Une caractéristique de la méthode réside dans le fait qu’il est
possible de regrouper manuellement des compartiments disjoints de mémes caractéristiques. De
ce fait, la correspondance entre la position du compartiment dans le modele et la position du

sous-volume correspondant au sein du réacteur n’est pas systématique.

L’intérét des travaux de (Guha et al., 2006) réside dans le fait qu’ils prennent explicitement en
compte les constantes de temps de réactions chimiques comparées aux constantes de temps de
mélange lors de la construction des compartiments. Le Tableau 9 de I’Annexe A, résume les

informations techniques de cette étude.

Contexte. Il s’agit pour les auteurs de prédire les performances en termes de réaction en
adaptant la structure du modele a la cinétique Pour ce faire, les auteurs prennent en compte le
temps caractéristique de réactions chimiques en le comparant au temps caractéristique du
mélange. Construction du modeéle. Pour pouvoir considérer un sous-volume comme un
compartiment du modele, il faut que le temps caractéristique de mélange au sein du sous-
volume considéré soit significativement moins important que celui de la réaction. Si ce n’est pas
le cas, il faut réduire la taille des compartiments. Cette condition assure qu’il n’y a pas de
gradient de concentrations au sein d’un compartiment. Un algorithme construit
automatiquement le réseau de compartiments mais lorsque les vitesses de 1’écoulement sont
trop faibles, la méthode conduit & un nombre élevé de compartiments. Dans certains cas, les
plus petits compartiments peuvent étre agglomérés a un compartiment de plus grosse taille.
Concernant, les échanges turbulents, ils sont calculés en calculant un coefficient de diffusion
turbulente directement & partir de ’énergie cinétique turbulente k et la dissipation de ’énergie

turbulente €.
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1l s’agit d’une des trois méthodes de calcul des échanges turbulents que nous avons identifiée
dans la littérature et nous présenterons la méthodologie détaillée du calcul dans le prochain
chapitre. Plusieurs systémes cinétiques ont été testés et, suivant les temps caractéristiques de
réaction, le nombre de compartiments varie de 100 a 1600. Résultats. Trois réactions
chimiques ont été étudiées afin de déterminer les effets du mélange sur les performances du
réacteur. Pour une réaction du premier ordre (de type A — produits avec v = k[A]'), les
modeles a compartiments donnent les mémes résultats de conversion quelle que soit la vitesse
d’agitation. Pour une réaction du second ordre (de type A + B — produits avec v = k[A]'[B]?,
le mélange devrait avoir une influence sur la conversion. Les modeles a compartiments
permettent de prédire qu’a faible vitesse d’agitation (mélange moins efficace) il faut plus de
temps pour atteindre une conversion désirée. Pour finir, un systéeme de réactions compétitives
est testé : A+ B >R et R+ B — S. La localisation de l'injection a deux endroits différents
(proche de la surface ou proche du fond pres des turbines) est étudiée a 'aide du modele a 1560
compartiments. Les résultats montrent bien que la conversion est plus efficace lorsque
I'injection est proche des turbines. Une comparaison entre des données expérimentales et des
données provenant d’un modele composé d’un unique RPA ou du modeéle & compartiments
montre que le modele a compartiments prédit plus précisément les performances du réacteur.
L’originalité de ces travaux réside dans la prise en compte du temps caractéristique de réaction,
calculé de maniere quantitative, et comparé au temps caractéristique de mélange. Cela permet
de conditionner la taille minimale des compartiments requise pour pouvoir les considérer

comme des volumes homogenes malgré la présence de réaction chimique.

(Gresch et al., 2009) étudient un systéme de type canal ou la concentration des réactifs évolue
le long du canal (voir Figure 1-27). Les auteurs découpent le canal en compartiments ou les
especes chimiques ont une concentration constante. Nous verrons qu'une méthode originale est
présentée pour prendre en compte les recirculations du fluide. Le Tableau 10 de I’Annexe A,

résume les informations techniques de cette étude.
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Figure I-27 : Schéma du réacteur pilote utilisé par (Gresch et al., 2009)

Contexte. L’objectif de 1'étude est de développer une méthodologie capable de créer un
modele a compartiments et d’étudier la robustesse du modele en présence de réactions
chimiques du premier et du second ordres. Une large gamme de taux de conversion de réactions
a été choisie afin de couvrir le plus grand panel d’applications. Le dispositif complet, dont la
fonction est de traiter la surface d’un lac contre des plantes indésirables, est composé de trois
parties ; une partie ozonation, une partie filtration sur charbon actif et une partie filtration par
membrane. Le réacteur de type canal étudié dans cet article ne se concentre que sur la partie
d’ozonation. Construction du modeéle. La plupart des systémes ouverts ont une direction
principale d’écoulement allant de ’entrée a la sortie et c’est tout particulierement le cas des
réacteurs de type canal. Cette direction est facilement détectable lorsqu’on observe 1’évolution
d’une espece qui est produite ou dégradée le long du réacteur. Indépendamment de la géométrie
réelle du réacteur, le modele développé est simplifié en ne prenant en compte que cette
direction. L’inconvénient de cette simplification est qu’il est impossible de modéliser les
mécanismes locaux de recirculation. Pour en rendre compte, une dimension factice est ajoutée,
comme nous allons le détailler ci-aprés. Dans un premier temps, le champ de concentration
d’une espece réactive est utilisé pour définir les compartiments. Si la réaction est d’ordre zéro,
alors la concentration des réactifs n’influence pas la vitesse de réaction et il est possible
d’utiliser I'age moyen d’un traceur passif plutét que sa concentration. La Figure I-28 montre un
exemple d’illustration avec seulement cing niveaux de concentration pour simplifier la
compréhension de la méthodologie. Les compartiments ayant une concentration identique sont
rassemblés en un compartiment. Cela procure une série de compartiments dans la direction
principale. Pour chacun de ces compartiments, une distinction supplémentaire est faite lorsqu’il
existe des zones ou la concentration augmente et d’autres ou la concentration diminue (zone
grisée sur la Figure [-28). Cela arrive lorsque de 'eau plus agée se mélange avec de l'eau plus
jeune, impliquant un changement de concentration, et qui est caractéristique d’une

recirculation. Dans ce cas, le compartiment initial est artificiellement divisé en deux nouveaux
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compartiments. Les compartiments isolés avec des concentrations similaires peuvent exister et
sont regroupés afin de réduire leur nombre. Dans un second temps, 'analyse qualitative du
champ de vitesse permet de conserver la structure globale de I’écoulement (fleches noires trait
plein sur la Figure I-28). Ces flux sont convectifs et sont calculés a partir de la surface
d’échange et de la vitesse moyenne a travers cette surface obtenue depuis la MFN. Les
échanges au sein d’un méme compartiment (entre deux zones, I'une a concentration croissante
et l'autre décroissante) sont calculés de la méme maniere. Les flux turbulents sont pris en
compte en ajoutant un flux bidirectionnel entre tous les compartiments. Ces derniers sont
calculés de la méme maniere que (Guha et al., 2006) avec un coefficient de diffusion turbulente
obtenu a partir de la MFN. Les auteurs ont développé un algorithme qui permet d’automatiser
cette méthode de construction du réseau de compartiments. Résultats. La premiere étape de
validation consiste a comparer les DTS obtenues par le modele a celles obtenues
expérimentalement et par MFN. Cette comparaison permet de valider une structure a 100
compartiments qui représente correctement I’hydrodynamique au sein du réacteur canal.
L’étape suivante consiste a tester la robustesse du modele en prenant en compte différentes
réactions chimiques du premier et du second ordre. En particulier, I'influence du nombre de
compartiments est étudiée sur la différence entre les résultats du modele et les prédictions de
MFN. L’analyse montre que pour de faibles taux de conversion (vitesse de réaction lente) les
modeles a 50, 100 ou 200 compartiments donnent des résultats similaires entre eux et
identiques a ceux de la MFN. En revanche, lorsque le taux de conversion augmente (vitesse de
réaction rapide) 1'écart avec les résultats de MFN devient de plus en plus important lorsque le
nombre de compartiments diminue (cet écart est plus prononcé avec les réactions chimiques de
premier ordre). Cet écart s’explique par le fait que le temps caractéristique de mélange devient
trop grand comparé au temps caractéristique de la réaction. Aux plus grands taux de
conversion, écart vaut dans le pire des cas 10% pour 100 compartiments, alors qu’a 200
compartiments, cet écart reste proche de 1%. Analyses. L’originalité de ces travaux réside
dans la maniére de prendre en compte des recirculations en divisant en deux un compartiment
et en incluant des rétro-mélanges entre ces derniers. De plus, 'impact de la cinétique chimique
est souligné. Ce phénomene déja souligné par (Guha et al., 2006) n’est pris en compte ici qu’en
augmentant le nombre de compartiments afin de diminuer leur taille. Cela confirme qu’un
modele & compartiments peut représenter correctement I’hydrodynamique mais devrait étre

raffiné en fonction de l'objectif de la modélisation.
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Figure I-28 : Représentation de la méthode de création du modéle de (Gresch et al., 2009)

(Fichet et al., 2010) modélisent une centrale électrique a gaz siége de combustions mettant en
jeu plus de 300 réactions avec plus de 50 especes chimiques. De par la nature complexe de
Iécoulement et des réactions chimiques mises en jeu, un découpage empirique n’est pas
possible. Une méthode originale de découpage est proposée en prenant en compte un découpage
chimique puis physique. Le découpage physique est fait a partir de I’évolution d’un traceur le
long des lignes de courants. Le Tableau 11 de ’Annexe A, résume les informations techniques
de cette étude.

Contexte. La turbine & gaz modélisée est composée de 16 tubes de 30 cm de diameétre et 70
cm de hauteur. La Figure 1-29 est une coupe d’une simulation de MFN de la turbine ot on

1 1 avec un écoulement

observe des vitesses allant moins de 1m.s™ a plus de 100 m.s~
localement tres irrégulier. La pollution des turbines a gaz est réglementée et il est nécessaire de
développer des outils capables de prédire rapidement et précisément les concentrations de NO,
et CO. La mécanique des fluides numérique requiert des temps de calcul trop importants
lorsque les réactions chimiques de combustion sont prises en compte. Un modele a
compartiments est développé pour réduire le temps d’obtention des concentrations des

polluants.
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Figure 1-29 : coupe en 2D de la turbine d gaz modélisée par (Fichet et al., 2010)

Construction du modéle. La construction du modeéle a lieu en trois étapes. D’abord, une
simulation de MFN numérique est réalisée pour simuler en détail I’écoulement turbulent réactif.
Ensuite une méthode originale de division en zones homogenes est appliquée, et enfin,
I’hypothése de RPA est faite pour toutes les zones homogeénes : la prédiction de NO, est alors
possible. On g’intéresse ici a la méthode de création de zones homogenes. Le découpage est
réalisé en deux étapes, d’abord un découpage chimique et ensuite un découpage physique. Le
découpage chimique sert a isoler les mailles de MFN qui ont la méme influence du point de vue
chimique sur la formation des NO,. Il est réalisé a partir de la fraction du mélange, & savoir le
mélange entre lair et le fuel, et la fraction massique de fuel, qui représente la progression de la
réaction de combustion hydrocarbure-air. Le découpage chimique n’est pas suffisant car il est
possible qu’il existe des zones ayant les mémes valeurs de fraction de mélange et/ou fraction
massique en fuel alors qu’elles ont un comportement hydrodynamique différent. Un découpage
physique prenant en compte la structure de l’écoulement aussi complexe soit-il, comme un
écoulement tourbillonnant avec des recirculations a trois dimensions qui ont lieu dans les
turbines & gaz, est alors réalisé. Dans cette configuration, les auteurs soulignent 'impossibilité
de réaliser un tel découpage de maniére empirique sur la base de ’expertise de 'ingénieur. C’est
pourquoi, un algorithme a été développé pour créer automatiquement le découpage. La
méthode utilise I’évolution d’un traceur a travers les lignes de courant de l'écoulement (noté I'
dans larticle). Deux propriétés du traceur sont utilisées. Sur la ligne de courant la
concentration du traceur (noté Tr dans larticle) reste constante et son dge (noté a dans
l'article) augmente progressivement au cours du temps. Les auteurs utilisent le fait que sur une
ligne de courant les lignes iso-gradient de 1'age du traceur coupent celles de la concentration du
traceur (voir Figure 1-30). L’age du fluide permet d’identifier les recirculations ou il prend de

grandes valeurs. La concentration en traceur permet d’identifier l'air et fuel grace a des
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conditions initiales différentes dans les deux phases. Cette méthode originale permet un
découpage sans critére géométrique ou empirique. Une fois le découpage réalisé, les auteurs font
Ihypotheése que chaque compartiment se comporte comme un RPA et ils définissent les

échanges entre ces derniers de maniere convective dans un sens et de maniere diffusive dans les

deux sens.
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Figure I-30 : Schématisation de la méthodologie du découpage physique développé par (Fichet et al.,
2010)

Résultats. Un modele a 400 compartiments a été développé. Il donne des résultats tres
proches de la MFN en terme de prédiction des NO, et bien plus rapidement que la MFN. Le
modele a été appliqué avec succes dans différentes configurations pour tester l'influence de

I’humidité de l'air et la quantité totale de fuel injecté sur la concentration en NO,.

Nous venons de voir que la prise en compte des constantes de temps des réactions chimiques
permet de découper le volume total de manieére plus judicieuse qu'un découpage purement
géométrique. Dans les travaux que nous allons présenter dans ce paragraphe, les réactions
chimiques n’ont pas d’influence sur le découpage. C’est a partir de la répartition du champ des
grandeurs que le découpage est effectué. Nous verrons que lorsque les grandeurs sont tres
hétérogenes, un découpage manuel est réalisable et conduit & un tres faible nombre de
compartiments (une trentaine maximum). C’est dans ce cas de figure que la modélisation
compartimentale offre le meilleur compromis entre la représentativité des mécanismes mis en

jeu et les temps de calcul.

(Rigopoulos and Jones, 2003) ont modélisé une colonne a bulles ou a lieu de I’absorption
physique et chimique. Un modéle composé de 30 compartiments leur permet de prédire la

concentration des espeéces chimiques impliquées et de comparer les effets des absorptions
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physique et chimique. Le Tableau 12 de I’Annexe A, résume les informations techniques de

cette étude.

Contexte. Le procédé met en ceuvre des phénomenes liés a 'hydrodynamique multiphasique,
au transfert de matiere a 'interface gaz-liquide et a la réaction chimique. Ces phénomenes sont
généralement couplés et la difficulté de la modélisation consiste a les prendre tous en compte.
Dans ce cas, les réactions chimiques n’ont pas d’influence sur ’hydrodynamique car elles ne
sont pas exothermiques et leurs produits ne modifient pas la rhéologie du fluide. Construction
du modele. Au vu de la géométrie du réacteur et de la maniere dont le gaz est introduit au
centre de la base du cylindre, les auteurs ont réalisé le modele a partir du demi-plan
longitudinal du cylindre ne comportant que la partie entre I'axe de symétrie et la paroi. Le
mécanisme principal de macro mélange est donné par le champ de vitesse moyenne. L’analyse
visuelle de ce champ permet d’observer une grande boucle de recirculation. Pour représenter
cette boucle, les auteurs divisent la structure en deux dans la direction verticale. Les
compartiments proches de l'injection de gaz échangent de la matiére par des débits convectifs
montants et ceux proche de la paroi par des débits convectifs descendants. L’analyse de la
fraction volumique en gaz sur quatre hauteurs différentes du réacteur chimique montre que la
concentration de gaz est importante au niveau de l'injection de gaz et diminue lorsqu’on
s’approche de la paroi. Les auteurs ont divisé en deux la partie proche de l'injection afin de
rendre compte d’'une zone a forte et a moyenne fraction volumique de gaz. Les auteurs ont
ajouté des échanges turbulents (pas d’information disponible sur la maniére dont ils sont
calculés) entre ces deux parties afin de modéliser les forts échanges. Ces trois subdivisions sont
ensuite été divisées en dix tranches identiques dans la direction longitudinale (choix non justifié
dans larticle). Le nombre total de compartiments est donc égal a trente comme l'illustre la
Figure I-31 qui est un schéma du modele. Les fleches pleines représentent des échanges
convectifs et les fleches en pointillé des échanges turbulents. Résultats. Le modele est capable
de prédire ’évolution des especes chimiques sur une durée de 70 minutes. Une comparaison
entre l'absorption chimique et physique est faite, et permet de conclure que D'absorption
d’origine physique est négligeable. Outre le fait que la méthode permet d’obtenir un modele
tres représentatif du procédé. Il est intéressant de noter que les débits turbulents ne sont pas
systématiquement calculés entre tous les compartiments et que les échanges convectifs sont

simplifiés de telle maniere que la structure globale de 1’écoulement soit conservée.

69



Y
—
™
=]
]

—
(v

]
=3

—» @ | —» = | % [ w0 »
—»
le—|

Y

—

(=}
3]
L

s = |
A

o7 24
k- »|
PR 18 23

— w
—
lt—|

— 2
—»

1 20 e 21
\ [ )
.
Y v
Gas-rich Gas-poor
[ |
A AR
\/" A"l /
Riser Downcomer

Figure 1-31: Modéle 2D obtenu par (Rigopoulos and Jones, 2003)

Les travaux de (Le Moullec et al., 2010) modélisent un réacteur canal de traitement biologique
des eaux (voir Figure 1-32). Une sélection préalable de certains parametres indispensables a la
modélisation de T'’hydrodynamique et des réactions chimiques est réalisée. Du fait de la
répartition trés hétérogene de ces grandeurs, les auteurs procedent au découpage qualitatif. Une
méthode de superposition de plusieurs découpages permet de construire le réseau final de
compartiments qui se compose d’une vingtaine de compartiments. Une méthode originale de
calcul des échanges turbulents est présentée. Le Tableau 13 de I’Annexe A, résume les

informations techniques de cette étude.
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Figure I-32: Schéma du dispositif expérimental (Le Moullec et al., 2010)

Contexte. L’objectif des travaux consiste a prédire la concentration de différentes especes
chimiques tout le long du canal afin d’optimiser les conditions de fonctionnement de
I'installation de traitement des eaux. Pour ce faire, et c’est la l'originalité de ces travaux, les
auteurs ont comparé trois approches (appliquées sur un mode de fonctionnement témoin : 2,5
heures de rétention pour un débit d’entrée de 35 L/min) : une modélisation systémique de type
cascade de RPA, une simulation de MFN et un modele a compartiments. Construction du
modele. Le liquide s’écoule dans la direction du canal, mais le gaz est injecté tout le long du
canal par le bas, ce qui donne un écoulement du gaz qui est perpendiculaire & 1’écoulement du
liquide. Grace a l'invariance de la répartition des phases liquide et gazeuse dans la direction de
I’écoulement du liquide, les auteurs découpent le réacteur en tranches d’égale épaisseur se
répétant dans la direction de 'invariance. La structure des compartiments dans chaque tranche
est déterminée en deux étapes. D’abord, un découpage qualitatif des grandeurs jugées
importantes est réalisé. Comme le transfert d’oxygene depuis la phase gazeuse vers la phase
liquide est un parametre clé des réactions chimiques, la fraction volumique de gaz est prise en
compte. Les champs de vitesse et de turbulence permettent de mettre en évidence les zones a
fortes et faibles agitations. Ces grandeurs étant réparties de maniére tres hétérogene, les
auteurs procedent & un découpage qualitatif basé sur une analyse visuelle. Ensuite, un
recoupement de ces découpages est réalisé pour obtenir des compartiments au sein desquels
toutes les grandeurs sont homogéenes. La Figure I-33 est une schématisation d’une tranche du
réacteur découpée en quatre compartiments a partir du recoupement décrit a l'instant. Zone 1 :
zone de recirculation contenant uniquement du liquide circulant a grande vitesse et grande
énergie cinétique turbulente. Zone 2 : constitution similaire a la zone 1 mais avec faibles
vitesses et une faible énergie cinétique turbulente. Zone 3 : volume d’aération gaz-liquide avec

fortes vitesses et une grande énergie cinétique turbulente. Zone 4 : volume mort dans le coin
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opposé a l'injection de gaz, présentant de tres faibles vitesses et une treés faible énergie cinétique

turbulente.

ZONE 2 |
7

/ ZONE 1 ZONE 3

,

Air inlet

Figure I-33: Découpage d'une tranche du réacteur en compartiments (Le Moullec et al., 2010)

Les échanges entre chaque compartiment sont convectifs et turbulents. Les échanges convectifs
sont calculés de maniere usuelle, via les champs de vitesse et les surfaces d’échange. Concernant

les échanges turbulents, une analogie trés originale entre cascade de RPA et réacteur piston est

utilisée.
m® m® 1.12
5urb [T] =q X ngnv [T] [ }
Avec :
(Qturb = M — l conv [1.13]
v 4A 4 v
Q%" X Ax X Scy X €

2XSxCyXxk?

Il s’agit d’une des trois méthodes de calcul des échanges turbulents que nous avons identifiée
dans la littérature et nous présenterons la méthodologie détaillée du calcul dans le prochain
chapitre. Pour déterminer le nombre total de tranches, une procédure récursive est utilisée en
modifiant le nombre de tranches puis en comparant les DTS obtenues par MFN et celles
obtenues par le modeéle jusqu’a obtenir la meilleure correspondance. La Figure I-34 est un

schéma du modele obtenu par cette méthode. Le nombre total de tranches est inférieur a 20.
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Figure 1-34: Modéle obtenu par (Le Moullec et al., 2010)

Résultats. Le modele a compartiments permet de prédire correctement les concentrations des
especes chimiques tout le long du canal. Le temps de calcul nécessaire est considérablement
diminué par rapport aux simulations de MFN. L’originalité de cette méthode réside dans la
maniére de construire un réseau composé d'un petit nombre de compartiments tres
représentatifs du procédé, mais surtout validé expérimentalement sur un réacteur avec du

transfert gaz-liquide et des réactions biologiques.

(Alvarado et al., 2012) modélisent I’hydrodynamique d’'un étang avec une analyse qualitative
de 'écoulement et des courbes de DTS. Ils identifient et rassemblent certaines zones de 1’étang
ayant le méme comportement. Il sera montré que cette méthode de découpage est plus efficace
que les modeles systémiques. Le Tableau 14 de I’Annexe A, résume les informations techniques

de cette étude.

Contexte. Les lagunes utilisées pour le traitement des eaux usées sont économiques mais leur
fonctionnement est difficile a optimiser. La modélisation permet d’étudier a moindre cott le
fonctionnement de ces systemes car il y est difficile (grandes dimensions) et trés contraignant
(réglementation écologique stricte) de faire des mesures expérimentales. L’hydrodynamique joue
un réle prépondérant dans ce type de procédé et est couplée a des réactions biologiques
nécessitant un bon apport en oxygene. Les modeéles « systémiques » de type cascade de RPA ne
suffisent pas pour prédire correctement les concentrations des especes chimiques.
Construction du modeéle. Les auteurs prédécoupent manuellement 1’étang en zones de
comportement hydrodynamique similaire. Pour cela, ils étudient visuellement le champ de
vitesses dans le plan de la surface issu de la MFN pour obtenir des informations sur la
structure globale de I'écoulement. Il a été préalablement vérifié qu’il existe une invariance de
I'écoulement dans la profondeur de 'étang. Trois zones (1, 2 et 3) sont distinguées comme on
peut le voir sur la Figure 1-35. La zone 1 représente 1’écoulement principal a forte vitesse qui se
dirige de 'entrée jusqu’a la sortie. La zone 2 représente un courant secondaire a faible vitesse
qui part de la sortie et retourne vers l'entrée. La zone 3 représente une boucle de recirculation a
tres faible vitesse entre les zones 1 et 2. Le volume de chacune de ces zones est ensuite

déterminé ; le volume de la zone 1 est déterminé a partir de la courbe de DTS (t =V/Q avec T
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déterminé par le temps oll apparait le pic principal de la courbe) et ceux des zones 2 et 3 sont
déterminés par analyse visuelle des contours de vitesse. L’étape suivante consiste a découper
chacune des trois zones en compartiments. Pour la zone 1, le nombre de compartiments est fixé
a 13 sur la base d’une estimation de la dispersion axiale. La zone 2 est divisée en un grand
compartiment sur la longueur de I'étang et plusieurs petits compartiments au niveau des coins
(6 compartiments). La zone 3 est découpée en 2 grands compartiments pour représenter la
recirculation et 4 petits de chaque c¢6té pour faciliter le calcul des échanges avec les zones 1 et 2
(6 compartiments). Ce découpage est réalisé sur la surface puis étendu sur toute la profondeur
de I'étang car ’écoulement est considéré invariant dans cette direction. Au total, le réseau du
modele est composé de 25 compartiments. Les échanges entre les compartiments sont calculés
avec prise en compte d’échanges convectifs et turbulents. Les échanges convectifs (en jaune sur
la Figure I-35) sont simplifiés & partir de la visualisation du profil de vitesse et sont calculés a
partir de la vitesse moyenne et du débit traversant la section d’échange. Les échanges
turbulents (en rouge sur la Figure I-35) sont également simplifiés (pas d’indication sur les
hypotheses simplificatrices employées) et sont calculés a partir des valeurs de k et € de la

méme maniére que la méthode proposée par (Guha et al., 2006).

recirculation
flow?.

..l convective
flow

inlet 4

Figure I-35 : Modéle a 25 compartiments d'un étang. (Alvarado et al., 2012)

Résultats. Les auteurs ont comparé les DTS simulées par ce modeéle & compartiments aux
DTS que fournissent plusieurs modéles plus simples de type cascade de RPA (avec ou sans
retro-mélange, avec ou sans recirculation, variation du nombre de RPA). Ils ont conclu que le
modele & compartiments proposé est nécessaire pour simuler correctement 1’écoulement au sein
de Iétang. La prise en compte des réactions biologiques (modeéle cinétique ASM1) permet de
comparer qualitativement la concentration de différentes especes chimiques dans le temps (14

jours). Les simulations sont cohérentes avec les résultats expérimentaux obtenus sur site.

1.5.2.4 Conclusion sur les méthodes de division

Nous avons identifié plusieurs approches différentes qui consistent a diviser le volume total du

systéme en volumes ou les grandeurs qui y sont présentées peuvent étre considérées comme
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homogenes. Les hypotheses d’applicabilité ainsi que le nombre de compartiments obtenu

different en fonction de la méthode de division.

La premiere méthode présentée, appelée « network-Of-Zone » dans la littérature, consiste a
diviser de maniere réguliere le volume du systéme en ne prenant en compte que des critéres
géométriques. Le nombre de compartiments nécessaire est obtenu par une étude de sensibilité
du maillage de la méme maniere que pour une simulation de MFN. Cette méthode a 'avantage
d’étre facilement applicable quelle que soit la situation mais conduit a un nombre élevé de
compartiments. Elle est particulierement adaptée au cas ou les grandeurs sont tres homogenes

comme une cuve agitée dans les travaux de (Delafosse et al., 2014).

Afin de réaliser le découpage de maniére plus judicieuse, il est possible de prendre en compte
les valeurs numériques des grandeurs a découper. Cela peut étre fait de maniere quantitative a
l'aide d’un algorithme comme dans les travaux de (Gresch et al., 2009) ou de maniére
qualitative a l'aide d’une analyse visuelle des champs des grandeurs comme dans les travaux de
(Alvarado et al., 2012). Le découpage qualitatif est restreint aux cas ou les grandeurs a
découper sont tres hétérogenes et conduit a un tres faible nombre de compartiments. Elle est
applicable sur des cas a priori complexes comme 'ont montré (Le Moullec et al., 2010) ou un
réacteur canal diphasique a boues activées et siége de réactions chimiques complexes a été
modélisé avec une vingtaine de compartiments. Lorsque la répartition des grandeurs n’est pas
suffisamment hétérogene pour permettre un découpage évident, un découpage quantitatif
permet de différencier des volumes homogenes via le calcul de moyennes arithmétiques.
L’algorithme consiste a diviser successivement le volume total et a été développé par (Wells
and Ray, 2005). Le découpage quantitatif peut conduire & un nombre important de
compartiments mais doit fournir un nombre moins important de compartiments qu'un

découpage purement géométrique pour en justifier I'usage.

Lorsqu’il y a des réactions chimiques et que la cinétique de réaction est rapide, une regle
permet de fixer la taille minimale des compartiments quelle que soit la méthode de découpage
comme 'ont montré (Guha et al., 2006) et (Gresch et al., 2009). Il est nécessaire que le temps
de passage du fluide au sein d’un compartiment soit significativement plus court que celui de la
réaction chimique, afin d’éviter la création dun gradient de concentration au sein du
compartiment. Il s’agit d’'une regle simple a implémenter, qui laisse peu de marge de manceuvre
et fixe quasiment la structure finale du réseau de compartiments. Par exemple, dans le cas de
réactions de combustion, (Fichet et al., 2010) ont modélisé une turbine a gaz avec 400

compartiments.

[.3.3 Agrégation successive de mailles

Une seconde approche consiste a agglomérer successivement les mailles de MFN. Contrairement
a I'approche de division, il sera impossible de faire un découpage qualitatif puisque lon part des
mailles de MFN.
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Les premier travaux utilisant cette approche sont a notre connaissance ceux de (Bezzo and
Macchietto, 2004). La structure d’application est une boite rectangulaire (voir Figure 1-36). Le

Tableau 15 de I’Annexe A, résume les informations techniques de cette étude.

Figure [-36 : Schéma de la boite servant d’illustration a la méthode développée par (Bezzo and
Macchietto, 2004).

Contexte. L’objectif de cette étude consiste a développer un algorithme capable de créer
automatiquement un réseau de compartiments par agrégation de mailles de MFN. Les auteurs
appliquent la méthode sur un exemple de structure simple mais présentant des recirculations
(voir Figure 1-36). Construction du modeéle. La méthode consiste a sélectionner une maille
de MFN pour créer un « germe » de compartiment puis a comparer ses caractéristiques avec les
mailles voisines. Sont ajoutées au compartiment les mailles ayant des caractéristiques proches
des mailles déja sélectionnées (a4 une tolérance pres fixée par lutilisateur). Pour cela,
I'utilisateur doit choisir une seule et unique grandeur ; les auteurs ont par exemple testé
I’énergie cinétique turbulente et la fraction massique d’'un traceur. Le réseau final est
dépendant du choix de la premiére maille de MFN, c’est pourquoi, une attention particuliere
doit étre portée a la maniere dont la premiere maille est sélectionnée. Il est proposé de choisir
cette maille comme celle ayant la plus grande (ou la plus petite) valeur numérique de la
grandeur a découper. La Figure [-37 montre un exemple de découpage que fournit un tel
algorithme avec comme parametre ['énergie cinétique turbulente. On constate que l'algorithme
permet d’obtenir une bonne représentation des données directement issues des simulations de la

MFEN.
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Figure I-37 : Ezemple de découpage automatique proposé par la méthode de (Bezzo and Macchietto,
2004). Contours du taur de dissipation de l'énergie turbulente : Données issues de la MFN (gauche).
Compartiments obtenus par l'algorithme (droite).

Un second algorithme propose une étape préliminaire a la premiere méthode qui incorpore une
pertinence physique au découpage. Cela consiste a identifier des zones aux comportements
hydrodynamiques semblables. Une fois ces zones identifiées, les auteurs appliquent le premier
algorithme. Comme il existe des régions dans lesquelles regnent des gradients importants,
Ialgorithme produit souvent un grand nombre de compartiments de petite taille. Cette
difficulté est levée par I'ajout d’un troisieme algorithme qui agglomere les compartiments jugés
trop petits. Les auteurs ont montré que cette troisieme étape permet de diminuer le temps de
calcul sans perdre la finesse des résultats. Résultats. Pour comparer les résultats du modele
avec ceux de la MFN, les auteurs ont appliqué 'algorithme sur trois cas différents : deux cas ou
la grandeur choisie est I'énergie cinétique turbulente mais avec une tolérance d’agglomération
différente, et un dernier cas ou la grandeur choisie est la concentration d’une espece non
réactive. La comparaison est réalisée directement sur les DTS ou sur 'écart du parametre
choisi par rapport a la MFN. Le nombre de compartiments obtenu est relativement constant
(une centaine), mais en fonction de la grandeur choisie pour créer les compartiments, la forme
du découpage et la précision des résultats sont différents. L’utilisateur doit choisir avec soin
cette grandeur en fonction du probléme étudié. A notre connaissance, ces travaux sont les
premiers présentant I'approche d’agglomération des mailles de MFN. La seule limitation de la
méthode est qu’il est impossible de prendre en compte plusieurs grandeurs a la fois lors de
lagrégation. On remarquera aussi que l’étape préliminaire d’identification des zones au
comportement hydrodynamique semblable et I’étape finale de rassemblement de compartiments

jugés trop petits laissent une grande marge de manceuvre a 'utilisateur.

Sur la base de la méthode développée par (Bezzo and Macchietto, 2004), (Delafosse et al.,
2010) comparent deux fagons d’agglomérer les mailles : maille par maille ou par couche de

mailles. Le Tableau 16 de I’Annexe A, résume les informations techniques de cette étude.
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Contexte. La qualité du mélange des réactifs dans les cuves agitées est un parametre
prépondérant qui influence les performances du réacteur : c’est le cas pour les réactions
biologiques complexes traitées ici. Ces travaux g’intéressent uniquement & la maniere de créer le
réseau de compartiments et plus particulierement a une méthode automatisée basée sur
lagglomération de mailles de MFN. Construction du modele. L’algorithme est divisé en
quatre étapes. (i) Initialisation, toutes les mailles de MFN sont marquées comme libres (non
affectées a un compartiment) (ii) Commencement d’un nouveau compartiment : une premiere
maille libre est sélectionnée pour créer un « germe » de compartiment. (iii) Accroissement du
compartiment : les mailles libres adjacentes aux mailles déja sélectionnées sont progressivement
rattachées au compartiment si elles répondent au critere fixé. S’il n’est pas possible de lui
ajouter d’autres mailles, le compartiment est considéré comme achevé. (iv) Tant qu'il reste des
mailles libres, l'algorithme retourne a la deuxieme étape. L’étape (iii) nécessite de créer des
régles de convergence. (Bezzo and Macchietto, 2004) proposent qu’une maille appartienne au
compartiment tant que la différence entre la plus petite valeur numérique d’une grandeur P et
la plus grande valeur reste inférieure a une valeur seuil imposée par l'utilisateur. Or, dans un
réacteur agité, il existe de forts gradients de vitesse et de turbulence dus a la présence des pales
d’agitation. C’est pourquoi les auteurs procedent au test par rapport a la valeur P, dans la
maille germe définie & 1’étape (i) : |Py — P| < @ avec @ compris entre 0 et 1. La maille germe
est choisie comme celle ayant la plus grande valeur numérique de la grandeur P parmi les
mailles libre en contact avec l'ancien compartiment. La grandeur P doit étre choisie avec
précaution au regard du procédé étudié. Puisque le mélange dépend principalement de la
vitesse, c’est ce parametre qui a été choisi. Pour finir, une originalité de ces travaux réside dans
la maniere dont les mailles sont agglomérées. Plutot que de procéder uniquement maille par
maille (cell by cell, CBC), les auteurs proposent de procéder également couche par couche
(layer by layer, LBL) comme le montre la Figure I-38. Deux méthodes sont présentées ; LBL1
ou toutes les mailles autour du compartiment sont ajoutées (ou non) et LBL2, un peu plus

raffinée, ou seules les couches d'un ¢6té du compartiment sont ajoutées (ou non).
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Figure 1-38 : Différentes maniéres d’agglomérer des mailles de MFN a partir d’une maille germe C,
selon (Delafosse et al., 2010). (a) Méthode maille par maille (CBC). (b) et (¢) Méthode couche par
couche (LBL).
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Figure 1-39 : Comparaison de différentes méthodes de découpage par (Delafosse et al., 2010).

Résultats. La Figure 1-39 montre plusieurs exemples de découpage 2D sur une seule coupe
verticale du réacteur. Sur la premiere image en haut a gauche, une coupe provenant de la MFN
(a) est présentée puis un découpage manuel (b), maille par maille (c) et couche par couche
LBL1 (d), et LBL2 (e) et (f). Les découpages (e) et (f) se distinguent par le choix du paramétre
P qui est, soit la norme vitesse en (e), soit les trois composantes de la vitesse en (f). Le nombre
de compartiments varie de 1023 a 4300 en fonction de la méthode utilisée ; notons que la valeur
du parametre a est arbitrairement fixée a 0.5 pour toute 1'étude. Tous les découpages
représentent, correctement la zone de fortes vitesses pres des turbines (en rouge) mais c’est le
découpage LBL2 qui est le plus raffiné. Afin d’évaluer quantitativement ces méthodes, les
auteurs ont calculé les temps de mélange pour chacune d’elles et les ont comparés a celui
obtenu par la MFN. Quel que soit le découpage, le temps de mélange est fortement sous-estimé
du fait de la faible vitesse dans la direction tangentielle. Pour pallier ce probléme, les auteurs
ont préalablement découpé manuellement le réacteur en quatre dans la direction angulaire, ce
qui permet d’améliorer la prédiction du temps de mélange en augmentant artificiellement le
nombre de compartiments. Il s’avere que c’est le découpage totalement manuel qui se

rapproche le plus de la réalité (30% d’erreur) et que le découpage avec LBL2 et les trois
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composantes de vitesses est la plus efficace des méthodes algorithmiques (35% d’erreur). Cela
s'explique par les forts gradients de vitesse pres des turbines que la norme de la vitesse
représente moins bien que les composantes de la vitesse. Les autres découpages accusent des
erreurs supérieures a 50%. Bien que dans ce cas de figure, un découpage uniquement basé sur la
géométrie du réacteur donne de meilleurs résultats, les travaux ont le mérite de proposer
plusieurs ajustements de la méthode d’agglomération introduite par (Bezzo and Macchietto,
2004). L utilisateur doit néanmoins choisir arbitrairement la valeur du coefficient a et procéder
a un pré-découpage avant d’obtenir des résultats exploitables. Notons que dans leur travaux
futurs déja cités dans ce chapitre, a savoir (Delafosse et al., 2014), les auteurs ont abandonné

leur algorithme d’agglomération de maille au profit d'un découpage géométrique.

(Nauha and Alopaeus, 2013) utilisent une méthode développée par (Seppila, 2008). Afin
d’améliorer les capacités de prédiction du modele, les auteurs opérent un pré-découpage du
volume en zones de comportements similaires. Le Tableau 17 de I'Annexe A, résume les

informations techniques de cette étude.

Contexte. Les auteurs étudient la culture d’algues (source de protéines thérapeutiques ou pour
capter le CO,, les SO, ou les NO,) dans une colonne a bulles. Plusieurs parameétres affectent la
croissance des algues : leur source d’énergie (lumiere), de carbone (CO,) et de nutriments
(comme 'azote). L’intensité lumineuse est plus importante au niveau de la paroi de la colonne,
c’est pourquoi la configuration du réacteur doit permettre un bon brassage des algues. Le gaz
est injecté par le bas & une vitesse superficielle de 0.0063 m/s, ce qui induit le courant principal
sous forme d’une recirculation. L’intensité lumineuse est calculée a 'intérieur de chaque maille
dans les simulations de mécanique des fluides numérique. Construction du modeéle. Les
criteres utilisés pour le découpage du réacteur sont la dissipation de 1’énergie turbulente, la
pression et l'intensité de la lumiere. Ces parametres sont en effet indispensables pour décrire le
procédé. Comme la simulation de MFN est réalisée en régime transitoire, le modeéle est
construit a partir de données moyennées dans le temps. Pour procéder au découpage, les
auteurs se basent sur une méthode automatique développée par (Seppéla, 2008). Il s’agit d’une
méthode d’agglomération des mailles de MFN semblable a celle utilisée par (Bezzo and
Macchietto, 2004) et (Delafosse et al., 2010). L’algorithme commence avec une maille de MEN
qui définit un germe de compartiment et le compare aux mailles voisines. La maille qui
correspond le mieux aux criteres définis par 1'utilisateur est ajoutée au germe. Le compartiment
est considéré comme abouti lorsqu’il a atteint une taille consigne. L’algorithme choisit alors une
nouvelle maille pour débuter un nouveau compartiment. Avant d’utiliser I’algorithme, un pré-
découpage manuel en six zones ayant des comportements similaires est effectué : la surface de
la colonne pour modéliser la surface libre, un petit cylindre au niveau de l'injection de gaz et
trois cylindres concentriques supplémentaires en bas de la colonne pour prendre en compte les
trés faibles vitesses a cet endroit. Le reste de la colonne constitue la derniére zone. La prise en
compte de l'intensité de la lumiere comme critere dans I'algorithme d’agglomération conduit a

des compartiments de forme annulaire ; en effet, l'intensité de la lumiére diminue lorsqu’on
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s’approche de 'axe de la colonne. La Figure 1-40 présente une comparaison, sur une coupe
verticale de la colonne, des trois grandeurs choisies par les auteurs, obtenues respectivement
par la MFN et I'agglomération des mailles. Le modele final est constitué de 82 compartiments,
ce qui est relativement faible pour un algorithme d’agglomération de mailles. Les échanges
entre les compartiments sont de type convectif et sont calculés a partir des débits volumiques.
Afin de tenir compte des échanges entre les phases, la distribution des tailles de bulles, la
rupture et la coalescence des bulles, la détermination des tailles des bulles & l'alimentation, la
force de trainée et de glissement exercée sur les bulles, la forme des bulles sont pris en compte.
Ces modeles influent sur le temps de calcul et la méthode donne la possibilité de ne pas les
calculer a tous les pas de temps. Cela permet de simuler une centaine d’heures de
fonctionnement en moins d'une dizaine de minutes. Résultats. Grace au couplage entre
I’hydrodynamique et l'intensité lumineuse, le modele est capable de prédire I'instant a partir
duquel l'intensité lumineuse n’est plus suffisante au milieu de la colonne pour permettre la
croissance des algues mais également 'instant ou les mécanismes de ’écoulement ne permettent

plus un brassage suffisamment efficace pour permettre aux algues de circuler vers les zones

lumineuses.
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Figure I-40 : Comparaison de profils provenant de la MFN (gauche) et de l'algorithme d'agglomération
(droite) pour les trois paramétres choisis comme pertinents pour décrire le procédé ; A : dissipation de
Uénergie turbulente, B : intensité lumineuse, C : pression statique. (Nauha and Alopaeus, 2013)

Il est intéressant de noter qu’un algorithme perfectionné d’agglomération de mailles a été utilisé
pour construire un modele mais que les auteurs ont abandonné cette méthode dans leur
travaux suivants (Nauha and Alopaeus, 2015) ou ils retournent & un découpage classique

uniquement basé sur la géométrie du réacteur et plus facile a mettre en ceuvre.
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Nous venons de présenter plusieurs algorithmes d’agglomération de mailles de MFN pour
former un réseau de compartiments. Nous pouvons souligner que globalement les algorithmes

suivent le méme schéma a savoir :

1. Choix d’une maille « germe »
2. Agglomération des mailles adjacentes sur critéres numériques

3. Retour a I'étape 1 & chaque nouveau compartiment.

Les choix de la maille « germe » et le critére seuil d’agglomération sont les deux parametres a
définir par I'utilisateur. Il est nécessaire de faire preuve d’une grande prudence lorsqu’on choisit
le critere seuil d’agglomération, car mal choisi, il peut conduire a un nombre inadapté de
compartiments. L’inconvénient de ces algorithmes est que, puisqu’on part des mailles de MFN,
procéder a lagglomération de maniére qualitative sur une analyse visuelle des champs de
grandeurs, est impossible. Par ailleurs, l'algorithme ne suffit souvent pas a lui seul et un pré-
découpage manuel en zones aux comportements similaires est nécessaire. A notre connaissance,
les premiers a avoir développé cette méthode sont (Bezzo and Macchietto, 2004). Plusieurs
auteurs ont réutilisé la méme approche avec succes comme (Delafosse et al., 2010) ou (Nauha
and Alopaeus, 2013). Nous avons cependant observé que ces mémes auteurs sont revenus a une
méthode de découpage par divisions, (Delafosse et al., 2014) et (Nauha and Alopaeus, 2015),
lors de travaux ultérieurs. Cela est expliqué par le fait qu’a partir d’une taille suffisamment
petite de compartiment, procéder a un découpage géométrique est plus simple que d’utiliser un
algorithme d’agglomération. A [Dinverse, si la problématique autorise de grande taille de
compartiment, alors il sera plus simple de procéder a une division qualitative plutdt que
d’utiliser un algorithme d’agglomération. Cela souligne le fait que l'utilisation d’algorithme
pour procéder au découpage peut étre trés pratique et efficace a condition qu’il soit utilisé

intelligemment.

1.3.4 Conclusions modélisation topologique

Nous souhaitons mettre en avant deux aspects de la modélisation compartimentale topologique.
Le premier point concerne la méthode de création des compartiments ot 'étude de la
littérature nous a permis de faire un choix parmi les méthodes existantes. Le second point
concerne le calcul des échanges turbulents entre les compartiments ou il n’a pas été possible de

favoriser une approche plutét qu'une autre.

1.53.4.1 Choix entre méthode de division ou d’agrégation
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Nous venons de présenter deux approches ayant pour objectif de simplifier un réseau de mailles
de simulation de MFN : une approche de division du volume total et une autre d’agglomération

des mailles.

Nous souhaitons souligner la souplesse de 'approche par division. Il est possible de ne prendre
en compte que la géométrie du systeme en réalisant un découpage « a 'aveugle » vis a vis des
mécanismes hydrodynamique et chimique. Cela implique un grand nombre de compartiments
car le découpage doit étre suffisamment fin, comme par exemple dans les travaux de (Delafosse
et al., 2014) avec 10000 compartiments. Il est également possible de diviser le champ d’une
grandeur de maniére qualitative (analyse visuelle des champs) ou quantitative (découpage sur
la base des valeurs numérique des champs). Le découpage qualitatif est difficilement
généralisable mais conduit & un nombre de compartiments tres faible et un réseau tres
représentatif des mécanismes mis en jeu : (Rigopoulos and Jones, 2003) avec 30 compartiments,
(Le Moullec et al., 2010) avec une vingtaine de compartiments ou encore (Alvarado et al.,
2012) avec 25 compartiments. Le découpage quantitatif est réalisé a l'aide d'un algorithme et
est séduisant au sens ou la construction du modele est potentiellement facilement transposable
d'une application & une autre. La gamme de nombre de compartiments obtenu est tres large,
c’est l'utilisateur qui fixe le nombre de divisions a atteindre, comme par exemple dans les
travaux de (Wells and Ray, 2005) avec 100 compartiments. Notons que lalgorithme de
divisions successives et celui d’agglomération de mailles sont semblables au sens ou ils peuvent
conduire soit un grand nombre de compartiments (si on agglomeére peu ou si on divise

beaucoup) soit un faible nombre de compartiments (si on agglomere beaucoup ou si on divise

peu).

Deux groupes de travaux ont attiré notre attention, ceux de (Delafosse et al., 2010) suivis de
(Delafosse et al., 2014) et ceux de (Nauha and Alopaeus, 2013) suivis de (Nauha and Alopaeus,
2015). Chacun d’eux ont dans un premier temps réalisé un découpage a l'aide d’un algorithme
d’agglomération puis un découpage basé sur une division géométrique du volume total en
compartiments. Les auteurs ont montré que la division était plus simple a mettre en ceuvre
sans perte significative de précision. Dans les travaux de Delafosse, le mélange réactionnel tres
homogéene induit une taille de compartiment tres petite ; il y a donc eu peu d’agglomérations de
mailles et un découpage géométrique a été tout aussi efficace. Dans les travaux de Nauha, le
milieu diphasique tres hétérogéene permet d’identifier facilement des zones homogenes tres
distinctes. Il y a donc eu beaucoup d’agglomérations de mailles et un découpage par division

qualitative a été tout aussi efficace.

La souplesse de 'approche par division (découpage géométrique, qualitatif ou quantitatif) et le
fait que la méthode d’agglomération a été abandonnée par deux auteurs différents nous ont
conduit a faire le choix de ne pas conserver la méthode d’agglomération pour notre méthode

générale.
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Nous avons observé que la réaction chimique est un parameétre qui a une forte influence sur le
découpage final. Une regle globale est suivie par tous les auteurs, a savoir que les
compartiments étant des volumes ou toutes les grandeurs sont homogenes, il ne doit pas y
avoir de gradient de concentration d’une espece chimique en leur sein. Pour cela, le temps de
passage des especes réactives doit étre significativement plus court que le temps caractéristique
de la réaction chimique. Cette regle est respectée en ajustant la taille des compartiments pour
qu’ils soient suffisamment petits. Le nombre final de compartiments dépend alors fortement de
la cinétique réactionnelle et il ne reste plus beaucoup de marges de manceuvre pour procéder au
découpage. Les travaux de (Gresch et al., 2009) on conduit & des modeles allant jusqu’a 200
compartiments, ceux de (Fichet et al., 2010) a 400 compartiments et ceux de (Guha et al.,

2006) jusqu’a 15000 compartiments.

1.53.4.3 Calcul des échanges entre les compartiments

Les échanges entre les compartiments sont pris en compte par le biais d’échanges convectifs et
o ., ! 3 l s N

turbulents. D’une maniere générale, on a Q,, [%] =0, [mT] X C [1:;—2] avec @, le débit matiere,

Qy le débit volumique (d’origine convective ou turbulent) et C la concentration volumique de

I’espece.

Les débits volumiques convectifs sont systématiquement calculés car ils sont indispensables

pour décrire I’écoulement principal entre les compartiments. Dans tous les travaux présentés, le
3
7100 . IS . m m
débit volumique se calcule de la maniere suivante : Q5°™ [—S ] = §[m?] x< v > [?]; avec S

la surface d’échange et < v¢°™ > la vitesse moyenne traversant cette surface. La méthode la
plus rigoureuse consiste a calculer ces grandeurs a travers les surfaces réelles d’échanges définies
dans la simulation de MFN comme dans les travaux de (Le Moullec et al., 2010) ou (Delafosse
et al., 2014). Mais dans certains cas, la structure globale de I’écoulement est simplifiée et des
échanges qualitatifs sont affectés entre les compartiments comme dans les travaux de
(Rigopoulos and Jones, 2003) ou (Alvarado et al., 2012).

Concernant les échanges turbulents, la littérature n’est pas unanime. Trois méthodes

différentes ont été identifiées parmi les travaux existants :

e Le débit volumique turbulent a été initialement calculé par (Guha et al., 2006) avec
une analogie de diffusion moléculaire a partir du coefficient de diffusion turbulente
Dy Jui-méme calculé a partir de la MEN et Ax la distance entre les deux compartiments
(voir équations [1.10] et [I.11]).

e (Le Moullec et al., 2010) utilisent une analogie entre le nombre de mélangeurs d’une
cascade de RPA et la dispersion d’'un modele piston & dispersion axiale (voir équations
[1.12] et [1.13]).

e (Delafosse et al., 2014) proposent de calculer directement la vitesse turbulente moyenne
< v > dans le méme ordre d’idée que lorsque qu’on calcule la vitesse convective

moyenne < v > (voir équation [1.9]).
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Aucun de ces auteurs n’ont véritablement justifié le choix de leur méthode de calcul des
échanges turbulents. De plus, ces échanges sont parfois calculés sur l'ensemble du réseau
compartiments et parfois uniquement entre certains compartiments présents dans certaines
zones spécifiques. Par ailleurs, certains travaux ne calculent pas d’échanges turbulents alors
qu’il serait possible de le faire. (Delafosse et al., 2015) proposent avec succes de calculer les
échanges turbulents de maniére aléatoire a chaque pas de temps de calcul. Aucune étude n’a
comparé les trois approches identifiées sur un méme cas d’application, et au vu de
I’hétérogénéité dans la maniére de prendre en compte les échanges turbulents, une étude
approfondie est nécessaire. Une comparaison des trois approches sera menée dans ce manuscrit

de these.

[.4 Conclusions générales sur I'état de l'art

Dans ce chapitre, nous avons présenté des approches destinées & modéliser les réacteurs
chimiques et par extension les systémes en écoulement réactifs ou non. Les points
communs de ces approches sont qu’elles ont pour objectif de modéliser le volume total du
systeme étudié en un réseau de sous-volumes au sein desquels on connait le comportement de la
matiere. Dans l'idéal, ces sous-volumes doivent avoir deux caractéristiques : une localisation

spatiale définie et un comportement hydrodynamique spécifié.

Dans les modeles de type systémique, les sous-volumes sont des réacteurs idéaux (réacteur
parfaitement agité ou réacteur piston). Le nombre de réacteurs idéaux constituants ces modeles
n’excede pas la trentaine. Dans ces modeles, le comportement hydrodynamique des réacteurs
idéaux est bien défini mais la localisation spatiale de ces derniers ne correspond pas toujours a
la réalité. Le point fort de cette approche est que, pour des systemes simples, les modeles
donnent trés rapidement une trés bonne information du fonctionnement hydrodynamique
global. En revanche, lorsque les systemes mettent en jeu un comportement hydrodynamique
tres hétérogene ou des réactions sensibles a des phénomenes locaux, les modéles peinent a
rendre compte de réactions chimiques ou méme a donner une représentation acceptable de
I'hydrodynamique. L’évolution de la modélisation systémique consiste a développer des
algorithmes procurant des modeéles qui prennent en compte, de la maniére la plus précise
possible, les mécanismes hydrodynamiques locaux plutét que de construire un modele dont les
parameétres sont optimisés mathématiquement sans rendre compte de la réalité des mécanismes

mis en jeu.

Les modeles de type topologique ont la particularité de proposer un réseau de sous-volumes
dont la localisation spatiale correspond rigoureusement & la localisation spatiale des
phénomenes modélisés. En fonction de la maniere dont est réalisé le découpage, le nombre de

compartiments peut varier de la dizaine a plusieurs milliers de sous-volumes.

La MFN peut étre vue comme une modélisation topologique car le découpage du volume en un

réseau de plusieurs centaines de milliers de mailles respecte rigoureusement la structure du
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systéme. Cela permet une bonne représentation locale contrairement aux modeéles systémiques
mais engendre des temps de calcul prohibitifs pour les systémes les plus complexes (réacteur
chimique poly-phasique, par exemple). L’essentiel des travaux présentés dans les modeles
topologiques consiste a développer des méthodes de simplification de la MFN afin d’obtenir le
meilleur compromis entre précision des résultats et temps de calcul. Dans ce contexte, la
littérature parle de modélisation compartimentale. Les techniques de tracage, notamment
la DTS, qui ont été initialement développées pour les modeles systémiques sont souvent utilisés

pour valider les modele a compartiments.

Les modeéles a compartiments existants dans la littérature sont basés sur des approches tres
hétérogenes. Certains auteurs partent des mailles de MFN pour créer les compartiments par un
processus d’agglomération, et d’autres réalisent plutét un découpage progressif du volume total.
Nous avons choisi d’écarter la méthode d’agglomération au profit d’une méthodologie de
division du volume total qui offre une plus grande souplesse d’utilisation de par les différentes
techniques de division qui ont été identifiées. Les échanges turbulents entre les compartiments
sont pris en compte de différentes manieres et I'étude bibliographique n’a pas permis de
favoriser une méthode plutot qu’'une autre. Chaque contribution a été développée pour un cas
bien spécifique et une généralisation de la méthodologie de la modélisation compartimentale

n’est pas évidente.

L’objectif de cette these est de formaliser une méthode générale de la modélisation
compartimentale. Nous proposerons de voir la modélisation compartimentale comme un
continuum entre les modeles dits systémiques et la mécanique des fluides numérique. Bien
qu’ils puissent paraitre simplistes, nous avons vu que les modeles systémiques sont encore
utilisés aujourd’hui lorsque des simulations de mécanique des fluides ne sont pas disponibles ou
qu’une prédiction rapide de 'hydrodynamique est suffisante. De plus, les outils développés dans
les modeles systémiques offrent des solutions de validation simples a mettre en ceuvre pour les
modeéles a compartiments plus évolués. Pour ces raisons, nous avons choisi de présenter les
travaux relatifs aux modeles systémiques afin de pouvoir les réinjecter dans notre méthode

générale.

Les modeles a compartiments ont le point commun de définir les compartiments comme des
volumes ou toutes les grandeurs qui y sont représentées sont homogenes. L’objectif de notre
travail consiste a formaliser des méthodes de découpages pouvant s’adapter au plus grand
nombre de configurations possibles. Par ailleurs, une étude des différents moyens de calcul des

échanges turbulents sera réalisée.
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CHAPITRE II : Proposition

d'une méthodologie la plus générale

possible de la modélisation

compartimentale
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Ce chapitre propose une approche de modélisation dite « modélisation compartimentale »

généralisée. Au vu de la diversité des configurations existantes, une généralisation universelle

est utopique mais nous verrons qu’il est possible de traiter un large champ d’applications.

La méthode générale se décompose en trois grandes étapes comme le montre la Figure I1-1 :

1.

Construction du modéle

Le principe de la modélisation compartimentale consiste a décrire le systéme sous la
forme d'un réseau plus ou moins complexe de compartiments. On définit un
compartiment comme un volume au sein duquel tous les parameétres du systeme
(concentration, température, taux de gaz, etc.) sont homogenes. On commence par
construire le réseau de compartiments (paragraphe II.2 : Découpage topologique) puis
on définit les échanges de matiére entre ces derniers (paragraphe II.3 : Détermination
des échanges entres les compartiments).

Remplissage de la matrice de connectivités des compartiments et des débits
d’échange

Une difficulté de la méthode consiste & écrire le systeme d’équations différentielles
provenant d’un modele a compartiment dont la structure est a priori quelconque. Pour
cela nous avons développé un outil de communication entre le réseau de compartiments
et le solveur numérique, la matrice de connectivités des compartiments et des
débits d’échange, qui facilite Décriture et la lecture des équations différentielles
(paragraphe I1.5 : Matrice de connectivités des compartiments et des débits).
Résolution des bilans de matiere

La résolution des bilans de matiére au sein de chaque compartiment permet de répondre
a la problématique posée (& minima la modélisation d’expériences de tracage et
notamment la DTS et la prédiction des concentrations des especes chimiques) de
maniere rapide avec une précision acceptable. Les équations différentielles a résoudre
sont simples grace a la définition du compartiment qui ne contient que des grandeurs

homogenes (paragraphe 1.4 : Bilans de matiére).
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ETAPE 1 ETAPE 2 ETAPE 3

Construction du Matrice de connectivé ~ Résolution du
modeéle et débits bilan de matiére

a) Réseau de

compartiments Outil mathématique

servant de liaison Solveur numérique
b) Echanges entre H entre le modele et H (DASSL)
les compartiments le solveur

Figure 1I-1 : Les trois étapes de la méthode générale

IT.1 Systeme et choix de méthodes de modélisation

La méthode est destinée a modéliser les réacteurs chimiques mais s’applique a tout type de
systeme ou regne un écoulement de fluide. Le champ d’application est donc tres large. Dans le
génie des procédés, on rencontre par exemple des cuves agitées ou des colonnes verticales a
bulles. (Trambouze and Euzen, 2002), par exemple, présentent les principaux réacteurs
chimiques. Dans le domaine du traitement des eaux on rencontre des installations de type canal
ou des systemes naturels tels que des étangs ou des rivieres. La méthode est théoriquement
capable de prendre en compte des cas allant d’un local ventilé sans réaction chimique jusqu’a

des réacteurs chimiques polyphasiques sieges de réactions chimiques complexes.

II.1.1 Description du systeme et objectif de modélisation

Avant de débuter la modélisation, 'utilisateur doit convenablement décrire le plus précisément
possible le systeme étudié et définir 1'objectif de la modélisation. D’une maniére générale, le
systeme est défini par sa structure, les espéces chimiques qui y séjournent et leurs propriétés
physico-chimiques, ’hydrodynamique des fluides et les réactions chimiques. Il est également
important de connaitre 1'objectif de la modélisation. Cet objectif va influencer directement la
structure du réseau de compartiments. Les informations disponibles, que I'on appelle la banque
de données, peuvent étre un facteur limitant vis-a-vis de la précision finale du modele.
Plusieurs degrés de finesse sont proposés afin de trouver un compromis imposé par l'objectif du

modele et la banque de données disponible.
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Dans un premier temps il est nécessaire d’établir la liste des espéces chimiques séjournant dans
le systeme, leurs caractéristiques physico-chimiques et en particulier I'état physique sous lequel
elles se trouvent (liquide, solide, gaz). Les réactions mises en jeu sont décrites a l'aide des

équations cinétiques.

Cette étape consiste a collecter I'ensemble des informations techniques sur le systeme ainsi que

son mode de fonctionnement.

Informations techniques sur le systéme :

L’idéal est de disposer d’un plan coté. On n’hésitera pas a vérifier les dimensions car il n’est
pas rare que le réacteur soit légerement différent des plans lorsque ces derniers ont été réalisés
avant la fabrication. Si un descriptif & une échelle macroscopique de la plupart des informations
techniques est souvent suffisant (volume réactionnel, surface d’échange thermique, nombre de
pales..) des détails plus précis peuvent étre nécessaires dans certains cas particuliers (position

et nombre des injecteurs en cas de réactions sensibles au micro-mélange, forme des pales).
Les données nécessaires sont les suivantes :

e Dimensions : longueur, largeur, hauteur, diametre, volume accessible au fluide.
e FEntrées et sorties : nombre, localisation, diamétres hydrauliques, débits.

e FEléments internes : systemes d’agitation, racleur.

Modes de fonctionnement :

D’une maniére générale le systeme peut étre ouvert ou fermé avec un écoulement stationnaire
ou transitoire. La méthode que nous allons présenter n’est applicable qu’aux écoulements
stationnaires (Tableau II-1). En fonction du mode de fonctionnement (ouvert ou fermé)

différentes expériences de tracage sont accessibles.

Tableau II-1 : Récapitulatif des différents modes de fonctionnement possible

OUVERT FERME

TRANSITOIRE Méthode= icable Méthode= icable

STATIONNAIRE Méthode : applicable Méthode : applicable
Tracage : DTS possible Tracage : courbe de temps de

mélange possible
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Cette étape consiste a définir 1'objectif de la modélisation. La description de 'hydrodynamique
sera toujours requise. Nous verrons comment utiliser & bon escient des courbes de tragage et/ou
des champs de vitesse (Alvarado et al., 2012 par exemple) pour mener a bien cette description.
En revanche, pour les réacteurs chimiques complexes, la prédiction des concentrations de
plusieurs especes chimiques au sein du volume réactionnel est souvent attendue. On peut
également souhaiter connaitre I'influence de la vitesse d’agitation sur la qualité des produits,
I'influence de la localisation de l'injection d’un réactif, ou encore trouver quelle configuration
améliore la sélectivité ou le rendement de production d’une espece (Leon et al., 2014). Ces
objectifs, tres variables d'un cas d’étude a un autre, permettent de définir les grandeurs
physico-chimiques dont il est indispensable de disposer pour construire le modele. Il peut s’agir
de la température si les réactions chimiques en dépendent (Wells and Ray, 2005), de la
turbulence s’il est nécessaire d’identifier des zones a fort mélange, de la fraction de gaz s’il est
question de prédire une concentration en oxygene dans un systéme diphasique (Le Moullec et
al., 2010). Nommons ces grandeurs les grandeurs pertinentes. Nous verrons comment le choix
de ces grandeurs influence directement la structure finale du réseau de compartiments. A I'issue
de cette sélection, l'utilisateur dispose de N grandeurs pertinentes. Ce choix est une étape
importante qui nécessite de bien connaitre les mécanismes physico-chimiques mis en jeu afin de
ne pas oublier ou ajouter inutilement une grandeur. Par exemple si I'on s’intéresse a un
réacteur chimique dans lequel sont réalisées des transformations complexes mais dont on sait
que la qualité finale du produit est liée uniquement a 1'homogénéité du volume réactionnel a

une échelle macroscopique, les données sur le mélange sont suffisantes.

Cette étape consiste a inventorier toutes les données disponibles. Ces données peuvent provenir
de mesures expérimentales, de calculs numériques (souvent de la MFN) ou de la connaissance
de lopérateur. Plus le domaine de conditions opératoires est large, plus le modele développé
sera robuste. Le niveau de précision va d’une description globale (comme des courbes de DTS
par exemple) & une description locale (comme un champ d'une grandeur bien échantillonnée).
Les champs des grandeurs pertinentes doivent étre décrits dans la banque de données.

L’utilisation et le traitement de ces données seront explicités ultérieurement.

I1.1.2 Degré de finesse de la modélisation

A ce stade, le systeme & modéliser est bien défini et on connait l'objectif du modeéle. On ne
3

pourra pas réaliser un objectif de modélisation ambitieux sans disposer d’une banque de

données expérimentales et/ou théoriques détaillée. Néanmoins, le manque de données ne doit

pas étre un frein a la modélisation et la méthode doit proposer une solution pour ces cas de
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figure. C’est pourquoi nous avons défini plusieurs degrés de finesse dans la méthode afin de

proposer une solution méme pour les cas les plus minimalistes.

Comme le montre le chapitre bibliographique de ce manuscrit, les différentes approches sont
trés hétérogenes du point de vue de la finesse des résultats obtenus. Certains modeles donnent
des résultats globaux alors que d’autres sont beaucoup plus précis. Deux approches sont

opposées :

e La modélisation systémique qui consiste en un agencement de réacteurs idéaux
(typiquement de 1 a 5 modules) permettant de modéliser I'hydrodynamique et les
réactions chimiques de maniere globale (par l'intermédiaire des DTS). Les équations
résolues expriment la conservation de quantité de matiere et sont formulées de maniére
globale. Cette méthode fournit des données globales treés rapidement mais n’est
applicable que pour des situations simples.

e La mécanique des fluides numérique permet de modéliser 'hydrodynamique et les
réactions chimiques de maniere locale. Le systéme étudié est divisé en un grand nombre
(jusqu’a plusieurs millions) de petits volumes appelés mailles. Les équations résolues
sont les équations de conservation de la masse et de la quantité de mouvement
(équations de Navier-Stokes en régime laminaire, modeles de turbulence de type RANS
par exemple en régime turbulent). La conservation de I'enthalpie est prise en compte si
le milieu est siege d’échanges thermiques. Les réactions chimiques sont également
modélisables via les équations de conservation de la matiéere. Ces équations sont
résolues par des méthodes numériques telles que la méthode des volumes finis, ce qui
permet d’accéder a des champs de vitesse, température ou concentration. Cette
méthode fournit des données abondantes et précises mais le temps de calcul peut
s'avérer trés long lorsque la géométrie est complexe et les équations de conservations

nombreuses.

Nous proposons de présenter la modélisation compartimentale comme un continuum entre ces
deux approches. Les modeles systémiques « avancés » consistent a prendre en compte de plus
en plus d’informations annexes pour construire le modele (Ben Gaida et al., 2012) et (Leon et
al., 2014). (Claudel et al., 2003) ont proposé une méthode générale, remarquable dans ce
domaine, basée sur l'interprétation d’informations qualitatives en informations quantitatives.
Les modeles topologiques consistent a simplifier le plus efficacement possible des données issues
de la MFN, (Le Moullec et al., 2010), (Delafosse et al., 2014) ou (Nauha and Alopaeus, 2015)
entre autres. Le Tableau II-2 ci-dessous propose un récapitulatif des caractéristiques principales
de chaque approche. Quel que soit le probleme considéré, il est normalement toujours possible

de se positionner dans I'une de ces catégories :
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Tableau 1I-2 : La modélisation compartimentale présentée comme un continuum entre les modéles

systémiques et la MFN.

< MODELISATION COMPARTIMENTALE -

type

Systémique

(cas limite)

Systémique
« avancée »

Topologique

MFN

(cas limite)

— complexification

simplification <

Données nécessaires

Informations

(ualitatives sur le

Informations

(uantitatives sur le

Champs de vitesses,
k, €, modele

Equations de

Réseau de :

conservations
systeme systéme cinétique (Navier-Stokes, etc)
Réacteurs idéaux : Réacteur idéaux : Compartiments mailles

RPA et/ou RP

RPA et/ou RP

(volume homogene)

des compartiments)

possible de la réalité

Nombre < dizaine < centaine dizaine a millier Dizaine de milliers &
plusieurs millions
Structure du modele Sans importance La plus Rigoureusement Rigoureusement
(localisation spatiale représentative représentatif de la

réalité

représentatif de la

réalité

Echanges

Convectifs

Convectifs

Convectifs et

Turbulents

Convectifs et

Turbulents

Prise en compte

Prise en compte

Découpage

Maillage purement

Outils disponibles

commerciaux de
modélisation de

DTS :

(Leclerc et al., 1995)

basée sur la logique
possibiliste :
(Claudel et al.,
2003).

Méthode de création d’informations d’informations intelligent du géométrique
du réseau de qualitatives qualitatives et systéme en volumes
compartiments (uantitatives homogenes

(interprétation de

courbes de tracage,

connaissance
opérateur, etc. )
Logiciels Méthode générale Pas encore Logiciels

développé : exemples
dans la littérature
appliqués a des cas

particuliers.

commerciaux de
MFN : Fluent, Star
CCM+, openFOAM

Informations

obtenues

Tendance générale

de I’écoulement

Description
qualitative de
différentes zones

d’écoulement

Données ciblées
correspondant aux

besoins exacts.

Importante quantité
de données sur
Iécoulement, la
turbulence, la

chimie, les

températures, etc.

Le meilleur degré de finesse réalisable se détermine a partir d’'un compromis entre l'objectif de

la modélisation et la qualité de la banque de données a disposition. Si la banque de données

n’autorise qu'un modele de type systémique avancé, nous invitons l'utilisateur a consulter les

travaux existants dans ce domaine dans le chapitre bibliographique de ce manuscrit.
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Concernant la modélisation compartimentale topologique, la littérature propose plusieurs cas
d’application spécifique mais pas de méthode générale. La méthode développée dans ce chapitre

consiste a une généralisation de la modélisation compartimentale dite « topologique ».

I1.2 Découpage topologique

Nous nous trouvons ici a I'étape 1-a de la Figure II-1 qui consiste a construire le réseau de
compartiments. Dans le cadre de la modélisation compartimentale « topologique », la banque
de données se présente sous forme de grandeurs, telles que des champs de vitesse ou de
température, bien échantillonnées dans l'espace provenant essentiellement de simulations de
MFN. Dans ce cas de figure, 'utilisateur dispose d’une banque de données abondante parfois
difficile a exploiter. La problématique consiste a simplifier ces données en un modele a
compartiments. La description de I’hydrodynamique n’est pas réalisée uniquement par
Iinterprétation de courbes de tragage mais également par une analyse quantitative de la
banque de données. La littérature propose une demi dizaine de travaux de ce type avec une
méthodologie faite sur mesure pour le systeme modélisé (Rigopoulos and Jones, 2003), (Guha et
al., 2006), (Gresch et al., 2009), (Le Moullec et al., 2010), (Delafosse et al., 2014), (Nauha and
Alopaeus, 2015). Nous proposons ici une méthodologie la plus générale possible. Nous verrons
comment la méthode proposée procure aux compartiments une localisation spatiale rigoureuse
et un ensemble de grandeurs qui y sont contenues homogenes. Le découpage se décompose en

deux étapes :

s Pré-découpage de 'ensemble du volume du systeme en M sous-volumes V;,

e Construction d’un réseau de compartiments dans chaque sous-volume V;,

1I1.2.1 Pré-découpage

Afin d’illustrer le fonctionnement global du systeme de maniére la plus compréhensible possible,
il est conseillé de procéder a un pré-découpage du volume du systeme total en M sous-volumes

que nous nommons V,, (avec m allant de 1 & M). Voici le raisonnement a suivre :

e Si existence de symétries et invariances :

En cas de symétrie géométrique et d’invariance dans la répartition des grandeurs
pertinentes, il est possible de ne modéliser qu'une partie du systeme, comme
(Rigopoulos and Jones, 2003) l'ont fait sur une colonne a bulles. La géométrie du
systeme est généralement de type parallélépipédique ou cylindrique. Ce cas de figure
suggere de procéder a un pré-découpage du volume total en plusieurs tranches qui se
succedent le long ou autour d’'un axe de symétrie. Lorsqu’en plus, le long de cet axe, la
répartition des grandeurs pertinentes est invariante, alors nous verrons que la structure

du réseau de compartiments dans chacune des tranches sera identique.
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e Si présence de singularités :

A Tinverse, lorsque des phénomeénes ponctuels sont mis en ceuvre ou que la géométrie
du systeme est originale, il est alors conseillé de pré-découper manuellement le volume
du systéeme en sous-volumes prenant en compte ces singularités. Cette méthode est
empirique et dépend des choix de l'utilisateur. Par exemple (Nauha and Alopaeus,
2013) ont prédécoupé leur colonne a bulles en six zones aux comportements distincts.

e Pas de pré-découpage :

Notons qu’il est théoriquement possible de travailler directement sur le volume total du

systeéme.

On définit les tranches par plusieurs portions du volume du systéeme qui se succedent
perpendiculairement suivant une direction de tranchage. Théoriquement, il est toujours possible
de découper un volume quelconque en tranches de dimensions variables, ce qui est intéressant
pour le développement de notre méthodologie qui se veut la plus générale possible. On impose
que le réseau de compartiments au sein de chaque tranche soit similaire. Dans le cas contraire
le découpage en tranche n’a pas sens et il s’agit en fait d’'un pré-découpage quelconque. En
revanche, bien que le réseau de compartiment soit similaire d’une tranche a lautre, il est
théoriquement tout a fait possible que la géométrie des compartiments ne soit pas identique
d’une tranche a lautre. Le découpage que nous proposons ajoute des restrictions
supplémentaires et conduit & des Tranches a Géométrie Identique avec un réseau de
Compartiments de géométries Identiques, que nous notons Tgjc;. Les étapes du découpage sont

les suivantes :

e Définir une direction de tranchage :

Le découpage en tranches est réalisé perpendiculairement a cette direction de tranchage.
En théorie, la direction de tranchage peut étre quelconque mais on préférera une
direction ou la géométrie des tranches reste inchangée. Il peut s’agir d'un axe de
révolution. On préféerera un axe qui est parallele a la direction principale de
I’écoulement des fluides. La longueur du systéme dans la direction de tranchage est
notée L;.

e Découper le volume du systéme en M tranches V,, :

Pour obtenir des tranches de géométrie identique (volume des tranches constant), on
définit 'épaisseur des tranches comme égales. On a alors la relation suivante : L, = M X
l;, avec l; I’épaisseur des tranches. Notons qu’il est tout a fait possible de procéder a un
découpage avec des tranches d’épaisseur différente.

e Détermination du réseau de compartiments dans chaque tranche :

Cette étape est expliquée en détail au paragraphe I1.2.2 Création d’un réseau de
compartiments. Pour que la structure du réseau de compartiments soit identique dans
chacune des M tranches, il est préférable qu’il existe une invariance dans la répartition

des grandeurs le long de la direction de tranchage. Un avantage de la méthode par
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tranchage réside dans le fait qu’on travaille sur la surface de la tranche ce qui permet
de travailler en deux dimensions. Les compartiments, qui sont des volumes, sont
obtenus en multipliant des surfaces par I’épaisseur de la tranche.

e Détermination du nombre de tranches :

Cette méthode procure un degré de liberté, a savoir le nombre de tranche M. Il est tres
facile de changer le nombre de tranches lorsqu’il existe des symétries géométriques et
des invariances dans la répartition des grandeurs pertinentes car on conserve la méme
structure des compartiments dans chaque tranche. Le nombre de tranches est un

parametre a optimiser lors de 1'étape de validation du modele.
La Figure II-2 illustre un découpage ot les tranches ont :

o Une Géométrie Identique

e Un réseau de compartiments identiques avec une géométrie identique

On note ces tranches Tgcp (Tranches & Géométrie Identique avec un réseau de Compartiments
de géométrie Identiques). Ce cas va faire 'objet de plusieurs investigations tout au long de ce

manuscrit. On s’intéressera notamment a un cas ot un découpage en Tgc; n'est pas adapté

(présence de singularités dans 1’écoulement).

Figure 1I-2 : Exemple de modéle a compartiments avec découpage en tranches a géométrie identique avec

un réseau de compartiments de géométrie identiques (Tgcr)
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En fonction du pré-découpage effectué a D'étape précédente, l'utilisateur va effectuer le
découpage sur un champ qui peut étre en 1D, 2D ou 3D. Par exemple, lorsqu’on pré-découpe le
volume total du réacteur en M tranches de volume V,,, le découpage des compartiments est
réalisé sur la surface de la tranche. Or, un compartiment est un volume. L’utilisateur doit donc
revenir & un découpage en 3D pour obtenir le réseau de compartiments. Ce point n’est qu’une

contrainte technique mais ne doit pas étre omis. Si le champ de travail est :

e FEn 3D : alors il n’y a rien a faire
e En 2D : alors il faut multiplier les surfaces découpées par une longueur | (épaisseur de
la tranche par exemple)

e En 1D : alors il faut multiplier les distances découpées par l; et [, (assez rare).

I1.2.2 Création d’un réseau de compartiments

A ce stade, le volume total du systeme a été prédécoupé en M sous-volumes V,, (sans pré-
découpage M = 1). Dans chacun d’eux, un réseau de compartiments doit étre créé. A partir de

ce point, l'espace de travail est un volume V.

Pour construire le réseau de compartiments, la ligne directrice de la méthode est que par
définition, I'ensemble des N grandeurs pertinentes doit étre homogeéne au sein d’un méme
compartiment. Nous avons vu dans le chapitre bibliographique qu’il existe deux approches
opposées capables de simplifier un champ scalaire d’une grandeur. L’une consiste a partir des
plus petits échantillonnages (mailles de MFN par exemple) et de les agglomérer. L’autre
consiste a partir du volume total et a le diviser. Un avantage de la méthode de division réside
dans le fait qu’il est possible de réaliser le découpage qualitatif contrairement a la méthode
d’agglomération dans laquelle on part des mailles de MFN ou le critere d’agglomération est
forcément quantitatif. D’autre part, il a été montré qu’a partir d’'un nombre suffisamment
important de compartiments, la méthode de division basée uniquement sur des criteres
géométriques (techniquement trés simple & mettre en ceuvre), donnait des résultats tout aussi

précis que la méthode 'agglomération. Nous avons choisi d’écarter la méthode d’agglomération.

Quelques mots de vocabulaire que nous avons définis :

e Zone élémentaire (ZE) : Une zone élémentaire (ZE) est une subdivision indivisible

d’un champ scalaire C,, au sein de laquelle la grandeur pertinente n est homogene.
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e Zone homogéne (ZH) : Une zone homogéne (ZH) est une subdivision d'un champ

scalaire C, au sein de laquelle la grandeur pertinente n est homogene. Une zone
homogéne (ZH) est un regroupement de zones élémentaires (ZE). Le champ C,, est
composé de ¢, zones homogénes.

e Zone compartimentée (ZC) : Une zone compartimentée (ZC) est une subdivision

d’un maillage C au sein de laquelle toutes les N grandeurs pertinentes sont homogenes.

Le maillage C est composé de ¢ zones compartimentées.

(A) (B)

n=1 ‘

Champ & Champ &
64 zones élémentaires c; = 6 zones homogénes (C)

AN

/

Maillage ©
¢ = 19 zones compartimentées

Champ C, Champ C,
64 zones dlémentaires ¢5 = 4 zones homogénes

Champ Gy Champ (3
64 zones élémentaires ¢3 = 2 zones homogénes

Figure II-3 : Schématisation de la méthode de découpage sur un exemple illustratif. N = 3 grandeurs
pertinentes. (A) Toutes les grandeurs pertinentes sont échantillonnées en zones élémentaires, en général
ce sont des données issues de MFN échantillonnées par le maillage de la simulation. (B) Toutes les
grandeurs pertinentes sont échantillonnées en zones homogénes. (C) Aprés une étape de superposition on

obtient un unique maillage de zones compartimentées.
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La Figure II-3 représente le cheminement de la méthode de découpage sur un exemple
illustratif en 2D avec N =3 grandeurs pertinentes. Initialement, (Figure II-3-A), chaque
grandeur pertinente n (n allant de 1 a 3) est représentée dans Iespace sous forme d'un champ
C, échantillonné par les mesures expérimentales ou les mailles de MFN ; ce sont des zones
élémentaires (ZE). Par exemple C; un champ de température, €, un champ de l'énergie
cinétique turbulente k et C3 un champ de fraction volumique de gaz. Ces champs peuvent étre
en 1D, 2D ou 3D. Cela dépend du choix de pré-découpage effectué a I’étape précédente. Dans le
cas du découpage en tranches, les champs C,, sont représentés sur la surface de la tranche donc
en 2D. La premiere étape, (Figure II-3-B), consiste a simplifier séparément chacun de ces
champs C, en un nouvel échantillonnage constitué de ¢, zones homogénes (ZH). Enfin,
(Figure II-3-C), on regroupe les C, champs en maillage noté C constitué de ¢ zones
compartimentées (ZC). Les ZC ne représentent pas les grandeurs pertinentes de maniére
indépendante mais des zones ol 'ensemble des grandeurs pertinentes sont homogenes. Nous

verrons comment ces étapes sont réalisées au paragraphe suivant.

Dans ce paragraphe nous allons présenter trois techniques de division qui permettent de
découper un champ d’une seule grandeur pertinente C,, c’est-a-dire le passage pour une
grandeur pertinente de I'étape A vers 'étape B de la Figure II-3. Ce découpage doit étre répété
pour chaque grandeur. La Figure 1I-4, illustre de fagon simplifiée les trois techniques pour créer
les zones homogenes par division. La technique (i) consiste & découper le champ d’'une grandeur
pertinente de fagon purement arbitraire en un maillage géométrique. Les techniques (ii) et (iii)
consistent a découper le champ d’une grandeur pertinente sur la base des valeurs de cette
grandeur. La technique (iii) est qualitative et basée sur un découpage purement visuel du
champ. Le découpage dépend de I'utilisateur et de sa connaissance des données. La technique
(ii) est quantitative et basée sur un calcul d'écart par rapport a une valeur moyenne. Le

découpage dépend des criteres numériques donnés par 1'utilisateur.
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Un champ C,

Echantillonnage :
zones élémentaires

3 techniques de découpage possible

(1) (i) (i)
découpage géométrique découpage quantitatif découpage qualitatif

Echantillonnage : zones homogénes

Figure II-4 : Exemple d’un champ C, représentant une grandeur pertinente n en 2D. Présentation des
trois techniques de découpage.

Découpage géométrique (i)

(Delafosse et al., 2014) et (Nauha and Alopaeus, 2015) ont chacun abandonné leurs méthodes
d’agglomération de mailles de MFN, respectivement développées par (Delafosse et al., 2010) et
(Nauha and Alopaeus, 2013), au profit d’'une méthode de division géométrique. Les auteurs ont
montré que lorsque le champ des grandeurs pertinentes est suffisamment homogene et que le
nombre de compartiments choisis est suffisant, cette technique est simple & mettre en ceuvre et
donne des résultats similaires a l'algorithme d’agglomération des mailles de MFN. Elle peut
évidemment étre appliquée quel que soit le degré d’homogénéité du champ C,, comme le montre
la Figure II-5. Notons que lorsque le champ C, est hétérogene, le découpage géométrique
nécessite un nombre important de zones afin de pouvoir considérer que la grandeur pertinente

n est suffisamment homogene au sein de chacune d’elles.
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découpage géométrique

Grandeur pertinente Grandeur pertinente
macroscopiquement homogéene macroscopiquement hétérogéne

Figure II-5 : Illustration de la technique de découpage géométrique basée sur une grandeur pertinente
macroscopique homogeéne et une autre macroscopiquement hétérogéne.

Découpage qualitatif (iii)

Le découpage qualitatif est basé sur une analyse purement visuelle du champ C,. Il dépend de
l'utilisateur et de son interprétation des données. Il est donc tres difficile de le formaliser de
maniere générale. Cette technique meéne a un faible nombre de compartiments et est
particulierement adaptée aux cas ou le champ C, est tres hétérogene comme dans ’exemple
illustré sur la Figure II-6. (Le Moullec et al., 2010) et (Rigopoulos and Jones, 2003) proposent
un tel découpage sur des réacteurs gaz-liquide dans lesquels on distingue de maniéere évidente
les zones a haute et faible concentrations en gaz. (Alvarado et al., 2012) ont procédé au
découpage d’un étang siege d’'un écoulement monophasique liquide sans réaction chimique a

partir de I'analyse des champs de vitesse et de turbulence.

découpage qualitatif

Grandeur pertinente
macroscopiquement tres hétérogeéne

Figure II-6 : lllustration de la technique de découpage qualitative sur wune grandeur pertinente

macroscopiquement tres hétérogene.
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Découpage quantitatif (ii)

Le découpage quantitatif est basé sur un calcul d'écart par rapport a la valeur moyenne de la

grandeur pertinente. Le découpage dépend des critéres numériques donnés par l'utilisateur. Il

s’agit du cas intermédiaire entre le découpage géométrique menant a un grand nombre de

compartiments et le découpage qualitatif menant a un faible nombre de compartiments.

L’algorithme de division, introduit pour la premiere fois par (Wells and Ray, 2005), se

distingue des algorithmes d’agglomération de mailles de MEFN par sa simplicité d’utilisation.

L’algorithme consiste & répéter D;,; fois une étape de division d’un champ scalaire. Soit d

allant de 1 & Do le rang de la division. Soit @ la valeur numérique de la grandeur pertinente

dans une zone élémentaire. L’algorithme se décompose comme suit :

1.

Initialisation : d = 0. L’ensemble des zones élémentaires du champ C,, sont regroupées

en une zone homogene (voir figure Figure II-7).

On calcule A®, la différence entre la plus petite et la plus grande valeur numérique de
la grandeur pertinente n pour toutes les zones homogenes. La zone homogene ayant la
plus grande différence est choisie pour le découpage. On calcule alors la moyenne
arithmétique de la grandeur pertinente n sur l'ensemble des zones élémentaires

constituant la zone homogene sélectionnée.

Division : Toutes les zones élémentaires contenant des valeurs numériques inférieures
(ou supérieures) & la moyenne arithmétique calculée a I'étape 2 sont regroupées dans
une nouvelle zone homogene. Le nombre total de zone homogene a augmenté de 1 :
Cn = cp + 1. On passe au rang suivant : d =d + 1.

Le passage de I'étape 2 a 3 est illustré sur la Figure II-8 sur un exemple ou d = 2 au

niveau de I'étape 2.

Retour a I'étape 2 jusqu’a ce que d = Dypp.
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ETAPE 1
d=0;c,=1

Figure II-7 : Illustration de l'étape 1 de l'algorithme de division

ETAPE 2 o) ETAPE 3
d=2;c, =3 d=3;c,=4

« A®p., = max (APEH. AqJIZn’;i; ADZEEe Pour toutes les zones élémentaires de ZH;

«  Calcul de ® dans la ZH de A®pay (ici ZH;) *  Si ®?P> @ alors ZE € ZH,
* Sinon ZE € ZH,

Figure 11I-8 : [llustration du passage de ’élape 2 (avec d = 2) a 3 de lalgorithme de division

Une fois que toutes les divisions ont été effectuées, le nombre total de zones homogenes vaut :

Cn = Dor +1 [11.1]
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Pour un champ tres hétérogene comme celui de la Figure II-6, une seule division donnera un
découpage similaire a un découpage qualitatif. Pour un champ rigoureusement homogene, ¢’est-
a~dire avec des valeurs de la grandeur pertinente constante, l'algorithme de division est
inefficace. L’algorithme est particulierement adapté pour les champs hétérogeénes ou le
découpage qualitatif n’est pas évident ou possible. Dans ce cas il faut déterminer avec soin le
nombre de divisions nécessaires. Notons que si le nombre de division devient trop grand, un
découpage géométrique sera tout aussi efficace et plus simple a mettre en ceuvre. Nous

conseillons de ne pas dépasser la centaine de division.

Nous nous intéressons a présent a 1’étape permettant de passer de I'étape B a I'étape C de la
Figure II-3, qui permet de prendre en compte plusieurs grandeurs pertinentes. Pour chaque
grandeur pertinente n, I'utilisateur a appliqué une des trois techniques de division présentées
aux paragraphes précédents. Il n’est pas obligatoire de découper toutes les grandeurs
pertinentes avec la méme technique. On peut par exemple découper un champ de fraction de
gaz a l'aide de lalgorithme de division et un champ de température avec un découpage
qualitatif. A ce stade l'utilisateur dispose de N champs notés C, (n allant de 1 a N). Chacun de
ces champs a été découpé en ¢, zones homogénes (ZH). Un exemple d’illustration est présenté

sur la Figure II-9 avec N = 2.

Grandeur pertinente 1 Grandeur pertinente 2
Champ C; Champ G,
1= 2 C = 3

Figure 11-9 : Exemple en 2D de N = 2 champs C,, (C; et C,) découpés en ¢, (c; =2 et ¢, = 3) zones

homogeénes.

Pour que dans un compartiment toutes les grandeurs pertinentes soient homogenes, on
superpose ’ensemble des N champs C, (Figure II-10-a) afin d’obtenir un unique maillage C
(Figure II-10-b). Cette méthode a été utilisée pour la premieére fois par (Le Moullec et al.,
2010). Lors de cette superposition, les zones homogenes (ZH) de chacun des champs C, se
chevauchent pour créer de nouvelles zones que 'on nomme zones compartimentées (ZC) dans
lesquelles toutes les grandeurs pertinentes sont homogenes. On note ¢ le nombre de zones

compartimentées (ZC) ainsi créées dans le maillage C. La derniére étape consiste a créer un
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réseau topologique en définissant des échanges uniquement entre des zones compartimentées
(ZC) voisines I'une de 'autre (Figure 1I-10-c). Par exemple, il est interdit de définir un échange
entre la zone compartimentée numéro 3 et la numéro 1. Nous verrons au paragraphe suivant

comment définir ces échanges.

" (b)

4 5

Maillage C
¢ = 5 zones compartimentées

Grandeur pertinente 2
Champ C,
¢, = 3 zones homogeénes

1 |2 3
Grandeur pertinente 1 (C)
Champ C;
¢, = 2 zones homogeénes |
4 —1 5

Réseau topologique

Figure II-10 : Illustration de la technique de superposition conduisant a un maillage ot toutes les
grandeurs pertinentes sont homogenes. (a) Champs C, échantillonné en c, zones homogénes ot chaque
grandeur pertinente n est homogeéne. (b) Maillage C échantillonné en c zones compartimentées (ZC) ot
toutes les grandeurs pertinentes sont homogénes. (c) Réseau topologique ou toutes les zones
compartimentées (ZC) échangent uniquement avec leurs voisines.

In fine, la méthode est destinée a modéliser les réacteurs chimiques. Comme 'ont montré
(Guha et al., 2006) ou (Gresch et al., 2009), I'influence de la cinétique de réaction joue un role
important sur le dimensionnement des compartiments. Il a été montré qu’il est nécessaire qu’au
sein d'un compartiment le temps caractéristique de la réaction, noté t,.qq, soit largement

supérieur au temps de passage des molécules, noté 7; :

treact > T [H.Q}
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Cela assure que la concentration en espéces chimiques soit uniforme dans le compartiment.
Dans le cas contraire, durant le temps nécessaire aux molécules réactives pour traverser le
compartiment, la réaction chimique aura modifié la concentration des réactifs. Le temps
caractéristique de la réaction est une contrainte qu’on ne peut pas modifier. En revanche le

V.
temps de passage T; = Q—]., avec V; le volume du compartiment et @, ; le débit volumique qui le
v,j

traverse, peut étre ajusté en modifiant le volume du compartiment. Nous rappelons qu'une des
hypotheses de la méthode est que I’écoulement doit étre établi donc @, j constant. Le volume
du compartiment est défini par les dimensions de celui-ci. C’est donc sur le découpage que
l'utilisateur peut intervenir pour remplir la condition treqer > 7j. Cette contrainte peut-étre
directement prise en compte dés la premiere tentative de construction du modeéle mais il est
également possible que l'utilisateur ait d’abord construit un modele représentant uniquement
I'hydrodynamique du réacteur chimique. Dans ce cas de figure, il peut étre nécessaire de
raffiner le modele. La Figure II-11 illustre ce propos. Les grandeurs pertinentes 1 et 2
initialement découpées en c¢; =2 et ¢, =3 zones homogenes (voir Figure II-10) sont
redécoupées en ¢y = 3 et ¢, = 6 zones homogenes afin de réduire le volume et donc le temps de
passage Tj. Apres superposition le champ C est passé de ¢ =5 a ¢ = 11 zones compartimentées.

Notons qu’apres ce raffinage, le modele doit toujours correctement modéliser la DTS.

(b)

\'¢
20 :
50? 8 91¥

Maillage C
(a) ‘ c=5 =11
Grandeur pertinente 2
Champ C,
Cy= 3 - Cy = 6
1 311 4 M
| 5
Grandeur pertinente 1
Champ C; (C) 61— 7

c1=2—-¢c=3 | X I

8 9 10 11

Nouveau réseau topologique

Figure II-11 : Raffinage du modéle ne prenant initialement en compte que l'hydrodynamique (voir Figure

[1-10) afin de prendre en compte une réaction chimique.
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11.2.3 Cas de ’hydrodynamique instationnaire

La méthode s’applique aux écoulements stationnaires, cela signifie que le débit volumique
d’échange entre les compartiments est constant dans le temps et que la structure du réseau de
compartiments est fixe. Si ’écoulement est instationnaire, les grandeurs pertinentes peuvent
évoluer au cours du temps. Pour tenir compte de cette évolution il faudrait, en toute rigueur,
construire un modeéle & compartiments dont la structure est dynamique. La méthode, dans son
état actuelle, ne propose pas de solution concrete. Des solutions sont présentées en perspectives

dans la conclusion de ce chapitre.

I1.3 Détermination des  échanges entres les

compartiments

Nous sommes a I'étape 1-b de la Figure II-1 qui consiste a déterminer les échanges entre les
compartiments. A ce stade, l'utilisateur dispose d'un réseau de compartiments (étape 1-a).
D’une maniere générale, pour une espece chimique i, le flux de matiere Q,, est égal au débit
volumique Q, multiplié par la concentration C; :

mol] [m® mol [11.3]
[T = o H i ey

Les sommes des flux de matiere Q,, entrant et sortant de chaque compartiment doivent étre
identiques. La concentration C; est l'inconnue qui doit étre calculée au sein de chaque
compartiment (concentration d’une espece chimique ou d’un traceur par exemple). On rappelle
que C; est constante dans l’ensemble du compartiment. Le bilan de matiere au sein d’un
compartiment (voir Eq. [I.7]), qui prend en compte les termes d’accumulation et les réactions
chimiques aboutit & un systéeme d’équation différentielle qui sera résolu numériquement et
permettra d’obtenir les concentrations au cours du temps. Pour le moment, l'objectif de
l'utilisateur consiste a attribuer une valeur de débit volumique Q, entre chaque couple de
compartiments adjacents a partir des données issues de la MFN. On note que Q, doit étre
constant a l'instant ou il est calculé. Dans le cas d’un écoulement stationnaire Q, ne dépend
pas du temps et est donc toujours constant. Dans le cas d'un écoulement transitoire on calcule
Q, & un temps donné ou on choisit un pas de temps At suffissamment petit pour considérer le
débit volumique constant durant cette période. Deux types de débits volumiques peuvent étre

pris en compte, les débits convectifs Q5™ et les débits turbulents QE¥™.

Les échanges convectifs Q5°™ décrivent I’écoulement moyen du fluide & travers le systéme. Ils
représentent le sens de l'écoulement et sont donc unidirectionnels. Dans tous les cas il est

nécessaire de les renseigner.
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Les échanges turbulents rendent compte de la diffusion de la matiere due a la turbulence de
I’écoulement. Ils sont modélisés par des échanges bi-directionnels. Ils ne sont pas
systématiquement pris en compte. La littérature scientifique propose plusieurs approches pour
calculer les échanges turbulents. A notre connaissance, la comparaison de ces approches n’a pas
encore été réalisée et fera l'objet d’une étude approfondie dans la suite de ce manuscrit. Nous

avons identifié trois approches pour modéliser les échanges turbulents :

e Analogie avec la diffusion de la matiére :

La premiere approche consiste a faire une analogie entre dispersion turbulente et
diffusion de la matiere. A notre connaissance, elle a été introduite par (Guha et al.,
2006) et a été réutilisée par (Gresch et al., 2009) et (Alvarado et al., 2012). La diffusion
de la matiere désigne la tendance naturelle d'un systéeme a rendre homogenes les
concentrations des espéeces chimiques en son sein sous leffet du mouvement brownien.
C'est un phénomene de transport irréversible qui se traduit par la migration d'especes
chimiques dans un milieu. On observe un déplacement des constituants des zones de
forte concentration vers celles de faible concentration. Ce phénomene est régi par la loi
de Fick.

e (Calcul d’une vitesse turbulente :

La deuxiéme approche comnsiste a décrire les échanges turbulents entre les
compartiments a l'aide d’une vitesse turbulente moyenne qui traverse la surface
d’échange entre deux compartiments. A notre connaissance, elle a été introduite par
(Delafosse et al., 2014) et personne ne I’a réutilisée depuis.

e Analogie entre cascade de RPA et RP dispersif :

La derniere approche consiste a rendre compte de la dispersion turbulente en faisant
une analogie entre les modeles réacteur piston a dispersion axiale et cascade de
réacteurs parfaitement agités. A notre connaissance, elle a été introduite par (Le

Moullec et al., 2010) et personne ne !'a réutilisée depuis.

La Figure II-12 illustre les échanges de matiere entre deux compartiments. Dans tous les cas,
la somme des débits volumiques @, entrant et sortant d’un compartiment, qu’ils soient
convectifs et/ou turbulents, doivent étre égaux. Nous verrons que, par construction, les débits
turbulents se compensent entre eux mais 'utilisateur doit prendre soin de vérifier le bilan pour

les débits convectifs.
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COMPARTIMENT A COMPARTIMENT B

Convectif

Turbulent

L 8 B 5 B B B |
turb
v

Figure II-12: schématisation des échanges entre deux compartiments.

I1.3.1 Echanges convectifs

Soit deux compartiments A et B échangeant de la matiére a travers une surface commune S.
L’échange convectif est représenté par un débit traversant la surface S dans un sens, comme le

montre la Figure II-13. On s’intéresse ici & comment calculer Q5°™.

COMPARTIMENT A COMPARTIMENT B

cA c?

l

A—B — nconv A
m - Qv X Ci

Figure 11-13 : Schématisation des échanges convectifs entre deux compartiments

Soit < v°™ > la vitesse moyenne du fluide a travers la surface S d’échange entre les deux

compartiments. Il est possible de calculer le débit volumique de la maniére suivante :

3
conv [m_] — S[mz] X< POV >, [E] [11.4}
S S

A condition de disposer d'un champ de vecteur vitesse a travers cette surface, la vitesse

moyenne se calcule de la maniere suivante :

<V >= p.n [11.5]
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avec 1 le vecteur normal a la surface S et ¥ le vecteur vitesse moyen. La MFN fournit
facilement ce genre d’informations mais il est possible d’obtenir un champ de vitesse a travers
des données expérimentales telles que des mesures de PIV (Particle Image Velocimetry :
méthode expérimentale optique non intrusive permettant d'obtenir des champs de vitesse
instantanés dans un plan de 1'écoulement). Le sens du débit, a savoir §'il va du compartiment

A vers B ou l'inverse (voir Figure 1I-12), est indiqué par le signe de < v°°™ >,

1l est possible d’affecter manuellement les valeurs des débits volumiques convectifs sans passer
par le calcul d'une vitesse. Cela est fait a partir d’'une analyse qualitative de 1’écoulement en
supposant quelle proportion du fluide passe a travers les compartiments. L’interprétation de
courbes de tragage, la visualisation d’expériences de tragage coloré ou encore la connaissance de
Popérateur sur le fonctionnement du procédé peut permettre de faire ce choix. Cette méthode
avec des débits simplifiés est un bon moyen d’obtenir rapidement une premiere tendance du
comportement du modele. En ’absence de champs de vitesse pour calculer rigoureusement les
débits d’échanges, l'utilisateur est contraint de procéder de cette maniére (solution de derniers

recours).

11.3.2 Echanges turbulents

Soit deux compartiments A et B dont les centres sont distants de Ax et échangeant de la
matiére a travers une surface commune S. L’échange turbulent est représenté par deux débits
de sens opposés traversant la surface S comme le montre la Figure II-14. Les trois approches
identifiées se distinguent dans la maniére de calculer le débit volumique turbulent QL*™P.
Indépendamment de la méthode choisie, les débits volumiques turbulents dans les deux sens
sont par construction égaux. On s’intéresse ici & comment calculer Q{¥™? dans chacune des trois

approches identifiées.

COMPARTIMENT A COMPARTIMENT B

"y

A—-B _ nturb A
m - Qv X Ci

B—A _ turb B
m - Qv X Ci

Figure II-14 : Schématisation des échanges turbulents entre deux compartiments
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Mathématiquement, la loi de Fick s'exprime de la maniére suivante ; soit un milieu dans lequel
se trouve une espéce chimique i de concentration C; non uniforme dans l'espace. On appelle
Jairr la densité de flux des molécules de i liée au phénomene de diffusion de la matiere. Jgirr
est proportionnelle au gradient de concentration de Vespéce i. Cela signifie que, plus la
différence de concentration est importante plus la diffusion est importante, mais que plus la
distance entre les deux zones de concentrations différentes est grande, plus l'effet de diffusion
s’atténue. Le coefficient de proportionnalité est le coefficient de diffusion D. En une dimension,

la loi de Fick s’écrit ainsi :

mol m2] A [rTr;l_%l] [LL6]
Jairy mz.s] T [T] Ax [m]

Le signe négatif sert a orienter la direction de la densité de flux dans le sens des fortes
concentrations vers les faibles concentrations. Le coefficient de diffusion est calculé a partir de
I’énergie cinétique turbulente k, du taux de dissipation de I'énergie cinétique turbulente € et de
la constante C, intervenant dans le modele k — € (Launder and Spalding, 1974) et du nombre
de Schmidt turbulent Sc; :

m?] C, k?
D, [_] _ G K [11.7]
S Sc, €

En multipliant Jg;r¢ par la surface d’échange S entre les deux compartiments, on obtient le flux

de matiere :

 [mot 18]
ou 2] -o ] s

Une analyse dimensionnelle permet d’identifier le débit volumique :

[11.9]

turb
v

s Ax [m]

2

m
[mS] D, I:T:l X S[mz]
Mathématiquement 1’équation [IL.8] représente du flux de matiére en sens unique mais en

modifiant la forme de ’expression on se rend compte que cela revient au méme qu’'un double

échange :

Qm = —Q5"™" X AC; [11.10]

= —Qf x (¢f — ¢/
= Qi x A~ Qi x P
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Pour que les débits volumiques dans les deux sens soient identiques, il est nécessaire de calculer
D; sur la surface d’échange qui est commune aux deux compartiments. Evaluer D; dans le

volume de chaque compartiment A et B violerait la conservation de la masse.

11.3.2.2 Vilesse turbulente

Cette approche est semblable a la maniére dont est calculé le débit volumique convectif (voir
équation [IL.4]) :

3

m m
Igurb [_] — S[mZ] X< vturb > [_] [II].]_}
s s
La vitesse turbulente est calculée & partir de I’énergie cinétique turbulente k :
[11.12]

<pWb > = gkz

Pour que le débit volumique allant d’un compartiment a I’autre soit identique, il est nécessaire
de calculer < v™™ > gsur la surface d’échange qui est commune aux deux compartiments.
Evaluer < v™™ > dans le volume de chaque compartiment A et B entrainerait la non

conservation du débit volumique.

Le débit volumique turbulent est supposé étre une fraction du débit convectif :

m’ m? I1.13
_‘t;u?"b [T] = Qiemouttec X Q5" [T] | }

La méthode consiste a déterminer le coefficient &jemouiiec-

L’analogie entre un modeéle de réacteur piston a dispersion axiale et une cascade de réacteurs

parfaitement agités s’écrit (Levenspiel, 1999) :

2(Japp — 1) = Pe [11.14]

ol Japp est le nombre de RPA en série et Pe est le nombre de Peclet qui compare les transferts
convectifs au transferts diffusifs. Cette relation est d’autant plus vraie que le nombre de RPA
en séries Jqpp est grand. Ici on cherche a déterminer un échange turbulent entre deux
compartiments. Dans une premiere hypothese, on considere que les compartiments ont un
comportement hydrodynamique semblable a des RPA (hyp. 1). Dans une seconde hypothese,

on considere la relation [I1.14] juste bien que Jqp, soit petit (hyp. 2), & savoir Jup, = 2.
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Le nombre de Peclet peut étre écrit de la maniére suivante :

< pturb > [%] X Ax [m] [11.15]

Pe =
2
D, [m_]
S

avec D; le coefficient de diffusion turbulente calculé selon D'équation [IL.7] et < v > 1a
vitesse moyenne turbulente a travers la surface d’échange §. Cette vitesse peut s’exprimer de la
maniére suivante (Remarque: on pourrait théoriquement calculer < v**™® > & partir de

I'équation [1.9] mais cela n’a pas été fait par les auteurs) :

turb [m_3] o [11.16]
< pturb 5 [m] — v SI_ Aremouttec X Qp
s S[m2] S
On obtient finalement :
Pe = QAemoullec X ngnv X Ax X SCt X € [H.lﬂ
S X C, x k?
Il est alors possible d’obtenir 'expression de J4p, a partir des équations [I1.14] et [IL.17] :
conv

_ Alemoullec X Qv X Ax X Sct X € +1 [11.18}

Japp = 2 XS xCy X k?

Par ailleurs, (Potier et al., 2005) ont montré qu’il existe une équivalence entre une cascade de

Japp RPA et une cascade de Jrerro RPA avec un rétro-mélange apoier

Jretro [11.19]
1_]7'6 Tro
zapotier(1 + 6(potier) + 2a1t)retro (1 + apotier) ‘

Japp =

1+ 2ay0tier —
potter ]retro ]retro

Dans notre cas il y a deux compartiments donc Jperro = 2 et Uéquation [I1.19] devient :

— 2(1 + apotier) [H.QO}
ap 1+ Zapotier

Une hypothese de la méthodologie de (Le Moullec et al., 2010) consiste a dire que la fraction

du débit volumique @jemouitec est équivalente au rétro-mélange @potier :

Xiemoullec = Xpotier [11.21}

A partir des équations [I1.18] et [I1.20] et [I1.21] on peut isoler expression de Qemouitec :
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+VAZ1+84 1 [11.22]

Xlemoullec = 4A -
Avec :
Ao 2O X Ax X Scy X € [11.23]
2XSXC, xk?

Notons que 'expression de a décrite a ’équation [I1.22] représente deux racines provenant d’un
polynéme du second degré. La racine négative est écartée (choix non justifié par les auteurs)
mais notons que la deuxieme peut-étre positive ou négative. Comme au final 1’échange
turbulent est défini comme bi-directionnel, il suffit de prendre la valeur absolue de a et on

obtient finalement :

( furb _ VA? + 84 1 « pConw [11.24]
v 44 4 v
Q" X Ax X Scp X €

2><S><CM><k2

De cette maniere, les échanges turbulents sont décrits entre deux situations théoriques
extrémes. Sans mélange turbulent, deux compartiments adjacents représentent une série de
deux RPA avec un échange uniquement convectif. Au contraire, dans le cas ou la turbulence

est importante, les deux compartiments peuvent étre assimilés a4 un unique RPA.

II.4 Bilans de matiére

Nous sommes a I'étape 3 de la Figure II-1 qui consiste a résoudre les bilans de matiere pour
chaque espece chimique au sein de chaque compartiment. A l'inverse de la mécanique des
fluides numérique, qui résout des équations de conservation locales, s’appliquant sur des
volumes infiniment petits, la modélisation compartimentale utilise des équations globales,

s’appliquant sur des volumes finis : les compartiments.

e Soit J le nombre total de compartiment. Chaque compartiment est numéroté avec
Iindice j allant de 1 a J.

e Soit W le nombre total de réactions chimiques. Chaque réaction est numérotée avec
I'indice w allant de 1 & W.

e Soit I le nombre total d’especes. Chaque espece est numérotée avec I'indice i allant de 1
al.

e Soit P le nombre total d’équations a résoudre. P =] X I. Chaque équation est

numeérotée avec 'indice p allant de 1 a P.
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I1.4.1 Cas général

On rappelle que par construction, un compartiment est un volume au sein duquel les grandeurs
qui y séjournent sont homogenes (Figure II-15). On note u;(t) la concentration d’entrée et
yj(t) celle de sortie. Le volume du compartiment j est V; et le débit volumique qui le traverse

est constant et vaut @, j (écoulements supposés stationnaires).

w; (1) yi(®)

y;(t)

Figure 1I-15 : schéma d’un compartiment

Le bilan de matiére au sein d’un compartiment est potentiellement instationnaire, avec une

hydrodynamique stationnaire (débits volumiques Q,, constants). Plusieurs parameétres sont pris

en compte :
s o o mol] _ m3 mol
e Le débit matiere entrant : Qp, ; [T] = Qy,; [T] u;(t) [F]
1k .\ mol m3 mol
e Le débit matiere sortant : Qu ; [T] = Qy,; [T] .y () [F]
/1. PN . . .. mol
e Le débit di a la réaction chimique : 7; [ﬁ] .V}-[m3]
dy; O]y
o Le débit d’accumulation : V}[m3]]—’"3]
dt([s]
Le bilan de matiere pour un compartiment j s’écrit :
dy;(t) 11.25
Quj-wi(@®) +1.V; = Q¥ () +V; it [11.25]

Si la structure du réseau de compartiment est inchangée au cours du temps, il est possible de
traiter les cas ol 'hydrodynamique est instationnaire. Dans ce cas, il est nécessaire de prendre
un pas de temps At d’intégration suffisamment court pour pouvoir faire I'hypothese que le
débit volumique est constant pendant cette durée. A chaque pas de temps, il faut mettre a jour

le débit volumique dans les équations de bilan de matiere.

1I.4.2 Modélisation de I’hydrodynamique

Dans ce paragraphe, on ne considére qu'une seule espece (I = 1) qui est un traceur. A minima,
le modele a compartiments doit correctement modéliser ’hydrodynamique du systeme. Les
expériences de tragage traduisent le comportement hydrodynamique. En fonction du mode de

fonctionnement du systeéme, il est possible d’avoir acces a des courbes de DTS ou des temps de
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mélange & partir de ’équation [I.7]. Pour cela on ne prend pas en compte le terme de réaction
de chimique :

dy;(t) [11.26]
dt

Qu,j-ui(t) = Qy;.y;(O) +V;
Pour obtenir la concentration en sortie d'un compartiment y;(t), il est nécessaire de connaitre
le volume V; du compartiment, le débit volumique @, ; qui le traverse ainsi que la

concentration en entrée u;(t). On définit le temps de passage 7; de la maniere suivante :

=V [11.27]
] Qv,j

Le bilan de matiere dans un compartiment s’écrit de la maniere suivante :

dy;(t) [T1.28]
dt

Cette équation doit étre résolue pour chaque compartiment j. Une solution analytique est
calculable pour des cas tres simples mais la résolution numérique du systéme d’équations

différentielles est presque toujours indispensable.
Exemple illustratif

La Figure II-16 est un exemple illustratif qui permet de comprendre comment est calculée une
DTS a partir d’'un modele a trois compartiments. Par construction, on connait le volume de
chaque compartiment (voir paragraphe I1.2) ainsi que les débits volumiques qu’ils échangent
entre eux (voir paragraphe II.3). A partir d'un signal d’entrée Cy,(t), qui représente la
concentration d’injection en traceur en fonction du temps, on peut calculer la concentration en

traceur en fonction du temps en sortie de chaque compartiment.
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Cin (t) Y1 (t)

y3(t) y2(t)

3 = Coue(t)

<

A4

Figure II-16 : Exemple d’un modéle a trois compartiments ou on calcule la DTS d’un traceur. Les débits
volumiques sont connus et marqués en vert. Les concentrations sont inconnues sauf la concentration
d’entrée Ciy ().

Pour chaque compartiment j il convient de calculer la concentration entrante u;(t) et sortante
yj(t) ainsi que le temps de passage moyen 7;. Comme il n’y a qu'une espece, le traceur, le
nombre total d’équations a résoudre vaut Y =] X1 =3 X1 =3. Le Tableau II-3 ci-dessous

détaille ces calculs pour chaque compartiment :

Tableau II-3 : Calcul des concentrations d’entrée u;(t) et des temps de passage moyen T; sur [’exemple

traité pour illustrer la méthodologie de calcul d’une DTS

u;(t) () i
Uq (t) 71
V1 _ Qv,in- Cin (t) + Qv,loop-y3 (t) V1 (t) _ Vl
Qv,in + Qv,loop Qv,in + Qv,loop
(%)
Vs uy(t) = y,(t) y2(t) — V2
Qv,in + Qv,loop
T3
V3 uz () = y2(t) s =Cour(® | —___ 3
Qv,in + Qv,loop

L’équation [I1.28] est alors appliquée pour chaque compartiment :

u () =y, () + 14 dy;t(t) [11.29]
Uy (8) = y,(£) + 7, dy;t(t)
d
ku3 (t) = y3(t) + 14 yd3t(t)
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Dans notre exemple la DTS est donné par y3(t). Nous souhaitons insister sur le fait que nous
ne nous sommes pas limités au calcul des DTS qui est un cas tres particulier des expériences de
tragage. Sur ce méme systeme, qui est ouvert en régime hydrodynamique stationnaire, il est par
exemple tout a fait possible d’injecter le traceur a I'entrée du compartiment 2 et de détecter sa
concentration a la sortie du compartiment 1. Il est également tout a fait possible d’avoir un
systéme fermé (par exemple une cuve agitée) ot ’hydrodynamique est stationnaire et de
calculer des courbes de tragage avec une injection et détection au niveau de n’importe quel
compartiment. L’avantage de la courbe de DTS est qu’elle fournit une représentation
hydrodynamique globale de I’ensemble du volume réactionnel ce qui sera mis a profit pour la

validation finale du modeéle a compartiments comme nous le verrons plus tard.

I1.4.3 Modélisation des réactions chimiques

Dans ce paragraphe, on ne considére qu’un seul compartiment (J = 1). Soit W le nombre total
de réactions chimiques et w le numéro de la réaction (w allant de 1 & W). On note une réaction

chimique w de la manieére suivante :

sz,i'Ai =0 [IISO}

Avec vy,; le coefficient steechiométrique (sans dimension) de l'espece chimiquei dans la
réaction w et A; sa formule chimique (exemple CO, pour le dioxyde de carbone). Par
convention v,,; < 0 pour les réactifs et v,,; > 0 pour les produits. On note C; la concentration
de 'espece A;.

mol

Le terme 7, (unité ) représente la vitesse de réaction de la réaction chimique w et est

m3.s

calculé & partir de I’équation cinétique qui est sous la forme d’un monéme des réactifs :

r, = ki, H ¢ [11.31]

Pour chaque espéce chimique A; on souhaite déterminer 7;, la production chimique par unité de

volume due & la réaction, défini par :

i [11.32]
= Z lei.rw

Avec m,,; l'ordre partiel de I'especei concernant 1’équation w et k, la constante de réaction
calculable par laloi d'Arrhenius (unité & déterminer en fonction de lordre global de la
réaction). L’ordre global de la réaction w est donné par la somme des ordres partiels m,, ; des
réactifs. Notons qu’a température fixe, seule la concentration des réactifs a une influence sur la
vitesse de réaction. Les valeurs de k,, et m,,; sont supposées connues. En prenant en compte le

terme de production chimique ’équation [I1.28] (valable pour /] = 1) devient :
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dy;-1(t)

Uj=1(8) + 7%=y = Yj=a (O + = —

[11.33]

Notons que pour un seul compartiment, il est nécessaire de résoudre 1'équation [I1.33] autant de

fois qu’il existe d’espeéces chimiques car le terme 1; est propre a chaque espéce. En d’autres

termes, le nombre total d’équations a résoudre vaut P =] X I.

Exemple illustratif (J > 1)

Afin d’illustrer la maniere dont sont calculées les concentrations des espéces chimiques, nous

allons écrire le systeéme d’équations différentielles a partir d’'un modeéle a deux compartiments

J=2).

Les équations chimiques (équation [I1.30]) sont les suivantes (W = 2;1 = 3) :
{ A—- 2B
B+24-C

Les vitesses de réactions (équation [I1.31]) sont les suivantes :

{ r, = 0,05 x [A]°8
r, = 0,24 X [B]+2[A]°3

Les termes de productions chimiques (équation [I1.32]) sont les suivants :

ry = —1x0,05 % [A]°8 — 2 x 0,24 x [B]1%[A4]°3
rg = 2 % 0,05 X [A]°8 — 1 x 0,24 x [B]*%[A]%3
re =1x 0,24 x [B]}2[A]°3

[11.34]

[11.35]

[11.36]

Il y a deux compartiments et trois especes donc P =] X[ =2 X 3 =6 équations a résoudre.

Dans chaque compartiment on écrit le systéeme d’équations différentielles pour les réactions

chimiques mises en jeu comme illustré sur la Figure II-17.

vV, V,

A - y,(8) AN A = y,(t)
/ 7 520 //f s 7

C - y3(b) C - ye(t)
Signaux d’entrée V; : Signaux d’entrée V5 :
B — u,(t) B - us(t)
C — uy(t) C — ug(t)

Figure 1I-17 : Fxemple d’un modéle a deux compartiments ot a lieu des réactions chimiques.
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Pour chaque espece i (i allantde 1al) dans chaque compartiment j (jallantdelaj) on
écrit I'équation numéro p (pallantdelaP =] xI). A partir de l'équation [IL.33] (qui est

valable pour un seul compartiment) on obtient :

dyp (1) [11.37]
dt

up(t) + 1, (D7 = ¥y, (8) + 75

L’application de 1'équation [I1.37] sur notre exemple illustratif est présentée dans le Tableau

II-4 ci-dessous :

Tableaw 11I-4 : Illustration de la méthodologie d’écriture des équations différentielles dans le cas de

réactions chimiques.

Numéro Compartiment Numeéro Espece Numéro Equation

p=1
) rn=-1x005xy ()" -2x0,24
A-i=1 Xyz(t)l'zyl(t)0'3
w () + 17y =y, (8)
+ 1131 ()
p=2
r = 2x0,05Xy, ()% -1x0,24
X y, (O, )03
T = Qvll Uy (0) + 12173 = ¥, (1) ,
" +7143¥2(t)
p=3
C »i=3 r = 1x0,24 X y,(O)2y, ()03
uz(6) + 1373 = y3(t)
+ 71y3(6)

—)]:

p=4
r = —1x0,05xy,t)"-2x0,24
Xy (0)2y, )03
Uy (t) + 1375 = ya(t)
+ 75Y,4 (1)
, 7 p=>5
—>j=2 . ry= 2% 0,05 X y,(H%8 - 1x 0,24
Xy (H)2y, )03
T, = QVZ us(t) + 1573 = y5(t)
o + 75 (1)
p=06
C »>i=3 re = 10,24 X y(8)12y, (D03
ug(t) + 167, = y6(t)
+ 7,76 (0)

La méthodologie de calcul des concentrations d’entrée u,(t) et des temps de passage 7; ne
differe pas du cas ou on a uniquement un traceur (voir Tableau II-3 ci-dessus). L’exemple traité
ici ne concerne que deux compartiments avec trois especes chimiques et ’écriture du systeme
d’équations différentielles correspondant est réalisable a la main. Pour les cas plus complexes,
cette tache va s’avérer fastidieuse. C’est pourquoi nous avons développé des algorithmes

capables de réaliser automatiquement cette tache (voir Oparagraphe 1V.3.4.2).
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11.4.4 Choix du solveur

Nous avons choisi le programme Dassl, développé par (Petzold, 1982), pour résoudre les
systemes d’équations différentielles issues des bilans de matiére dans les compartiments. Dassl
est un algorithme de résolution d’équations algébro-différentielles de la forme F(t,y,y') =0
avec des conditions initiales de type y(ty) =y, et y'(ty) = yy. L’algorithme approche les
dérivées par des différences arrieres (backward difference formula : BDF) puis calcule la
solution au temps t, ¢ en utilisant la méthode de Newton. Sa robustesse a été démontrée pour
de nombreux cas d’application. Le lecteur trouvera des rappels de base sur les équations
algébro-différentielles et sur le fonctionnement de Dassl, notamment sur les problémes de

convergence les plus fréquents, dans 'ouvrage de (Brenan et al., 1996).

Dassl nécessite que les équations soient présentées de la maniére suivante :

F(t,y,y) =0 [11.38]

Dans notre cas, nous souhaitons résoudre I’équation [I1.37] que nous écrivons sous la forme
[11.38] :

T Yp(0) + ¥p () — up (&) — 1, (0)7; = 0 [11.39]

Dassl résout I'ensemble du systéme d’équations différentielles a un temps t avec un pas de
temps At. Il est nécessaire de renseigner le pas de temps et la durée totale de la simulation

ainsi que les signaux d’entrée. Nous verrons cela plus en détail dans Oau paragraphe IV.3.3.

I1.5 Matrice de connectivités des compartiments et
des débits d’échange

Nous sommes a I'étape 2 de la Figure II-1, qui consiste a utiliser un outil de communication
entre le modeéle & compartiments et le solveur numérique. A I'étape 1 de la Figure II-1 nous
avons créé un réseau de compartiments. La méthode étant générale, la structure du modele est
a priori quelconque. Or la généralisation de l'écriture du systeme d’équations différentielles
provenant d’un modele dont la structure n’est pas connue n’est pas évidente. Or il est
nécessaire de formaliser ces équations pour I'étape 3 de la Figure II-1 ou le solveur calcule les
solutions numériques. Pour ce faire, nous avons créé un outil mathématique que nous nommons
la « matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange », et qui est notée
[Acp], qui permet de communiquer au solveur la valeur des débits d’échanges entre chaque
compartiment. La Figure II-18 illustre en deux étapes comment est utilisée la matrice. A partir

du réseau de compartiments dont on connait les volumes et les débits volumiques d’échanges,
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on peut remplir la matrice. Puis, & partir de la matrice, le solveur calcule les solutions a la

sortie de chaque compartiment.

(D) 1
L1

=]

Ci'n(t) ¢ I_O,I,t(t au:(t (t)
D D .= LI ’D I

=]

Con(D)

REMPLISSAGE DE LA

MATRICE CALCUL DES
CONCENTRATIONS

Entrée
Br 1
Br 2
Br 3
Br 4
Br 5
Br 6
Br 7

Sortie

Matrice de connectivités des compartiments et débits d’échanges

Figure II-18 : Schéma expliquant l'utilisation de la « matrice de connectivités des compartiments et des

débits d’échange ».

11.5.1 Fonctionnement de la matrice [Aqp]l

Dans ce paragraphe, nous expliquons comment la matrice fonctionne. Nous verrons au cours du
paragraphe I1.5.2 comment la remplir et dans le paragraphe I1.5.3 comment elle est utilisée

dans le solveur pour calculer les solutions.

La matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange, [A¢p], est organisée en
branches et nceuds qui refletent 'agencement du réseau et contiennent les valeurs numériques
des débits volumiques (exprimés en pourcentage compris entre 0 et 1 du débit convectif
d’entrée). La taille de [A¢p], est déterminée & partir du nombre de nceuds N, 4 et du nombre de
branches Np, constituant le réseau de compartiments. Chaque ligne, notée br;
(iallant de 1 a Ny,.), correspond a une branche et chaque colonne nd; (i allantde 1a N,4) a
un nceud. Une branche est définie par deux nceuds, celui d’entrée et celui de sortie. Un nceud

est un point de convergence d'une ou plusieurs branches entrante(*) ou sortante(s). A chaque

neeud, la somme des débits de matiere entrant C; [ ] QU ] est égale a la somme des
3

débits de matiere sortant. Dans chaque branche le débit Volumique Q, [T] est constant. Dans

un premier temps, la matrice [Acp] est initialisée a la valeur zéro. Le pourcentage du débit

convectif d’entrée traversant une branche est indiqué pour les deux noceuds définissant la
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branche. Ainsi, chaque ligne ne contient que deux cases remplies, celle pour le nceud d’entrée et
celle pour le nceud de sortie. Afin d’indiquer le sens de ’écoulement dans une branche, nous
avons choisi de consigner (1) de maniere positive un débit qui arrive & un nceud et (2) de
maniere négative un débit qui repart d’un nceud. Une branche peut représenter deux éléments
du réseau de compartiments : soit il s’agit d'un compartiment donc la concentration C; au
neeud de sortie sera différente de celle au nceud d’entrée, soit il s’agit d’une connexion entre
deux compartiments, et donc la concentration Cj sera inchangée entre 'entrée et la sortie. On
définit par ailleurs deux branches supplémentaires, virtuelles, indiquant le(s) mnceud(s)
d’entrée(s) et le(s) neeud(s) de sortie(s) du systeme global. Avec cette méthode de remplissage,
il est tres simple de vérifier si les débits volumiques entrant et sortant d’un noeud sont égaux :
il suffit d’additionner I'ensemble des valeurs contenues dans chaque colonne et de vérifier si la
somme est nulle. Avec un histogramme représentant la somme de chaque colonne, on peut
vérifier visuellement a quel nceud le bilan dépasse une valeur témoin. Le remplissage de la

matrice [A¢p] fait I'objet du paragraphe 11.5.2 ci-dessous.

Une fois la matrice [Acp] il faut définir la « matrice des parameétres » (volumes des
compartiments, températures, fraction de gaz, etc) que nous notons [Ap]. Cette matrice
contient autant de lignes que de branches, c¢’est-a-dire Ny, lignes. Chaque colonne correspond a
un parametre de modélisation caractérisant la branche. Le volume est un parametre obligatoire.
Pour le calcul d’'une DTS, si on connait le débit dans chaque branche, seul le volume est utile.
Pour chaque branche contenant un compartiment dans la matrice [A¢p], la premiére colonne

de la matrice des parametres [Ap] contient le volume du compartiment.

Afin d’illustrer le fonctionnement de la matrice [A¢p], trois exemples illustratifs avec échanges

uniquement convectifs sont présentés ci-dessous :

e Figure T1-19 représente deux compartiments en série avec 'entrée du fluide au nceud 1
et la sortie au noeud 3

e Figure II-20 représente deux compartiments en parallele avec 'entrée du fluide au
neeud 1 et la sortie au neeud 2.

e La Figure II-21 représente trois compartiments et une recirculation avec lentrée du

fluide au noeud 1 et la sortie au nocud 3.
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¢Qv,8r1 Vl
*—)>—

nd,

Qv,BrZ V 2

Bry

~—>

nd,

T 4

n L‘!’I 3

[Acp] : Matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange

nd, nd, nd;
Entrée 1
Bry -1 1
Br, S 1
Sortie -1
) 0 0 0

[Ap] : Matrice de parametres

Volumes
Entrée 0
Bry Vi
Br, vV,
Sortie 0

Figure II-19: FEzemple de deux compartiments en série. Npg =3, Ny, =2. En fond bleu les branches

contenant un compartiment.
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Qv,Brl =0,8

¢ Br, 4

nd, nd,

V,

Br;

Qv,BrZ — 0} 2

[Acp] : Matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange

nd, nd,
Entrée 1
Bry -0.8 0.8
Br, -0.2 0.2
Sortie -1
2 0 0
[Ap] : Matrice de parameétres
Volumes
Entrée 0
Bry Vi
Br, Vy
Sortie 0

Figure II-20: Exemple de deux compartiments en paralléle. Npg = 2, Np,. = 2. En fond bleu les branches

contenant un compartiment.
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Qv,Br3 =0,3
V3
<
Bry
Qv,Brl =11 Qv,Br2 =14
Vy Va
- > —e q
nd; Br; nd, IB?”Z nds
<
Qv,Br4 = 0, 1 B?”4
[Acp] : Matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange
nd, nd, nd;
Entrée 1
Bry -1,1 1,1
Br, -1,4 1,4
Br3 0,3 -0,3
Bty 0,1 -0.1
Sortie -1
2 0 0 0

[Ap] : Matrice de parametres

Volumes
Entrée 0
Bry Vi
Br, vV,
BT'3 V3
Br, 0
Sortie 0

Figure II-21 : Ezemple de trois compartiments. Npg = 3, Np. = 4. En fond bleu les branches contenant

un compartiment.
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On rappelle que la turbulence est modélisée par deux flux bidirectionnels opposés qui ont la

méme valeur comme le montre la Figure II-14. Tl existe plusieurs méthodes pour calculer la

3
s . . . m
valeur numérique de ces flux mais dans tous les cas, Q{¥? s’exprime en [T] Nous allons

expliquer dans ce paragraphe comment sont pris en compte ces flux bidirectionnels dans la
matrice [A¢cp] et nous allons voir que cela implique quelques changements. La Figure I1-22
représente deux compartiments en série traversés par un débit volumique convectif Q5™ = «a
(traits pleins). Pour prendre en compte les flux turbulents bidirectionnels (traits pointillés), il
faut (1) une branche partant de la sortie du premier compartiment et allant vers U'entrée du

second, siege du débit Q,T(‘lrf,z) = [ et (2) une autre branche de sens opposé, partant de la sortie

S : ; o 1’ A . P ol . turb  _
du second compartiment et allant vers I'entrée du premier, siege du débit Q,351) = f. Comme
il existe déja une branche pour ’échange convectif qui va dans un sens ou dans 'autre, il suffit
d’ajouter une branche pour chaque surface d’échange entre les compartiments pour le sens

opposé a I'écoulement convectif.

On découpe le probleme en deux étapes : (1) on a une matrice ot ne sont renseignés que les
débits convectifs et (2) une autre matrice ot ne sont renseignés que les débits turbulents. Apres
avoir vérifié que, pour chaque nceud, la somme des débits entrants est égale a la somme des
débits sortants, on obtient la matrice [A¢p] en sommant les matrices de convection et

turbulence :

Qy = Q5™ + QP [11.40]

On n’oubliera pas d’exprimer les débits dans [A¢p] comme des fractions (donc compris entre 0
et 1) du débit d’entrée.
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Figure II-22

compartiments en séries. En fond bleu les branches ou se trouvent un compartiment.

llustration de la prise en compte des échanges turbulents pour le cas de deux
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I1.5.2 Remplissage de la matrice de connectivités des compartiments et des

débits d’échange

Le remplissage de la matrice [A¢p] (voir Figure II-18) consiste a renseigner sur la bonne ligne
et la bonne colonne les débits volumiques, convectifs et turbulents, qui s’échangent entre
compartiments et qui les traversent. Jusqu’a une vingtaine de compartiments, comme sur les
exemples illustrés sur les Figure 11-19, Figure II-20, Figure 1I-21, un remplissage manuel est
facile a mettre en ceuvre. Mais cette étape s’avere treés laborieuse lorsque le nombre de
compartiments est important. Comme la méthode est destinée a modéliser des réacteurs
complexes, il est probable que le nombre de compartiments avoisine plutét la centaine. C’est
pourquoi nous avons développé un algorithme capable de remplir automatiquement la

matrice [A¢p]-

Le remplissage manuel a I'avantage d’étre réalisable quel que soit le modeéle a compartiments. 11
est particulierement adapté aux modeéles qui sont composés d’une vingtaine de compartiments
au plus. Bien que la méthode ne soit pas destinée a ce genre de modeles, elle doit étre capable
de résoudre des problémes simples. Nous allons expliquer comment remplir la matrice [A¢p]
sur un exemple illustratif & quatre compartiments. Dans tous les cas, la compréhension de la
méthodologie de remplissage est indispensable pour I’étape suivante qui consiste a automatiser

le remplissage. La Figure II-23 illustre les quatre étapes de remplissage de la matrice :

1. L’étape 1 consiste a construire le réseau. Il faut pour cela se référer au paragraphe I11.2
page 96. On dispose alors de tous les volumes de chaque compartiment, de toutes les
surfaces d’échange et on connailt le compartiment dans lequel sont injectés les réactifs
(ou le traceur) et ceux dans lesquels on souhaite connaitre la concentration. Les débits
volumiques convectifs et turbulents sont disponibles, voir paragraphe II.3 page 109, ce
qui permet d’orienter le sens de I’échange. On dispose a minima des échanges
convectifs.

2. On peut alors passer a l'étape 2, qui est une étape intermédiaire, qui consiste a
schématiser le réseau de compartiments. Cette étape offre une représentation tres claire
de I'écoulement et de la structure du modele. Elle permet donc d’interpréter facilement
les résultats obtenus. Les compartiments y sont représentés par des carrés et
Iécoulement par des fleches (en traits pleins pour les échanges convectifs et en pointillés
pour les échanges turbulents).

3. L’étape 3 consiste a créer les nceuds et les branches. On définit une branche par
compartiment et une branche par surface d’échange entre deux compartiments. On
ajoute une branche supplémentaire pour toutes les surfaces ou sont calculés des
échanges turbulents. On numérote les noeuds (de haut en bas et de gauche a droite par

exemple). La numérotation des branches viendra plus tard.
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4. T’étape 4, qui est la derniere, consiste a remplir la matrice [A¢cp] . On remplit la
matrice branche par branche. Il est conseillé de commencer par le noceud d’entrée et
d’essayer de suivre le sens de d’écoulement principal pour finir par le nceud de sortie.
Cela permet au solveur de résoudre les équations différentielles plus rapidement. D’une
maniere générale, lorsqu’on est sur un nceud qui définit 'entrée d’une branche, il est
préférable d’avoir préalablement rempli toutes les branches en amont de ce nceud. Par
exemple, pour nd; on renseigne d’abord le débit convectif d’entrée QSot%. puis les
débits convectifs QS et turbulent QP provenant de ndg. Ensuite, on additionne
tous les débits entrants dans le nceud, par exemple pour nd; on a W = Q5 k. +
QS + QIWD et pour ndy X = Q5% + Q5. et on vérifie que cette somme est nulle.
I est aisé de faire cette vérification lorsqu’on utilise la méthodologie présentée ci-dessus,
il suffit d’additionner les débits contenus dans chaque colonne et de vérifier que le

résultat est nul.

132



ETAPE 1 s ETAPE 2
12
conv conv
entrée V. 1-=2 V.
\ . 1 > z
S turb 4., conv conv
2e3 1=8 e A3 onw 052
) sz
V. V.
3 Y 4
Cl}lliﬁ .om;_
4—3 sorti
ETAPE 3 {
ndl Vl ndz nd3 V2 nda}
nd, nd, nds nd, nds ndg nd, ndg
» conv
entrée entrée
conv conv
bry 3-1 —(Q3%%
turb
+ Q143 +Qiwp
brz —-Ww w
turb turb
brs —Q183 Q183
conv conv
br, —U{152 152
conv conv
brs 253 —{253
brg —X X
turb turb
bT'7 _Q2<—>4 264
brg -Y Y
turb turb
brg 4&3 _Q4lg3
brlo _Z Z
o conv
sortie —Qsortie

Figure 1I-23 : Méthodologie de remplissage de « matrice de connectivités des compartiments et des débits

d’échange » pour un exemple illustratif.
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On comprend & présent que le remplissage manuel de la matrice [Acp] n’est pas réalisable
lorsque le nombre de compartiments devient trop important. Ainsi, dans 'exemple de la Figure
I1-23 comportant seulement quatre compartiments il faut définir huit nceuds et dix branches.
L’idéal serait d’automatiser le remplissage de la matrice [Acp] & l'aide d’un algorithme et c’est

ce que nous allons présenter dans le prochain paragraphe.

L’étape suivante consiste a automatiser le remplissage de la matrice [A¢p] afin de pouvoir
modéliser des modeles contenant jusqu’a plusieurs milliers de compartiments. L’automatisation
n’est pas possible pour n’importe quel réseau de compartiments. Il est nécessaire de fixer des
contraintes de régularité dans la structure du modeéle. Le découpage en tranches, présenté au
paragraphe I1.2.1.1 page 97, fonctionne théoriquement dans une grande majorité de situations
(au détriment d’une perte acceptable de précision). C’est pourquoi nous nous intéressons aux
modeles basés sur l'hypothése des Tranches a Géométrie Identique avec un réseau de
Compartiments de géométrie Identique : Tgje;. La Figure II-2 page 98 représente un exemple
de systeme ouvert découpé en M =5 Tgic;. Dans cet exemple il y a ¢ = 4 compartiments par
tranche soit un nombre total de | = 20 compartiments. Il est important de définir un point
d’origine et une orientation des axes. Cette étape est indispensable pour la numérotation, dans
un ordre bien déterminé (voir Figure 1I-24), des compartiments qui intervient a 1'étape
suivante. Dans cet exemple on a choisi arbitrairement le premier compartiment en haut a
gauche de la premiere tranche et le dernier compartiment en bas a droite de la derniere

tranche.

S S

Figure 11-24 : Schéma de la structure du réseau de compartiments avec une numérotation ordonnée.
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L’étape suivante consiste a répertorier les surfaces d’échange entre les compartiments de
maniere ordonnée afin de permettre une lecture automatisée des débits d’échanges puis le
remplissage de la matrice [A¢p]. Grace au schéma réalisé sur la Figure 11-24, il est possible de
représenter les surfaces d’échanges dans des plans qui se répetent dans la largeur, la longueur et

la hauteur comme le montre la Figure II-25. Dans notre exemple, on dénombre :

e 2 plans dans la largeur correspondant aux surfaces d’échanges entre les compartiments
dans la direction y

e 4 plans dans la longueur correspondants aux surfaces d’échanges entre les
compartiments dans la direction x

e 1 plan dans la hauteur correspondant aux échanges entre les compartiments dans la

direction z.

Chaque surface est nommeée a partir des numéros des compartiments qui la définissent. La
valeur numérique des débits convectif et/ou turbulent correspondant a chaque surface est
calculé comme indiqué dans le paragraphe I1.3 ci-dessus. De cette maniere, il est possible de
développer un algorithme qui lie l'ensemble des plans et affecte a chaque couple de
compartiments les débits d’échange associés. A partir de la, il est aisé de remplir la
matrice [A¢cp]. Le nombre de tranches n'est alors qu'un simple parametre et il devient tout
aussi aisé de traiter le méme probléme avec le nombre de tranches que I'on souhaite, ce qui

offre une grande souplesse d’utilisation a cette méthode.
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Figure 1I-25 : Classement des surfaces d’échanges selon des plans dans la largeur, longueur et hauteur

d’apres le modéle de la Figure 11-24.
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11.5.3 Calcul des concentrations

Le calcul des concentrations (voir Figure II-18) consiste a lire la matrice [A¢p] et & construire
un systeme d’équations différentielles qui sera résolu numériquement par le solveur. On note
Cin la concentration au nceud d’entrée de la branche et Cpyyp celle au nceud de sortie. On

distingue les calculs de concentration en sortie et en entrée d’une branche.

La concentration C,,; en sortie de branche est calculée a partir de la concentration C;, de

Ientrée de la branche. Il y a deux cas possibles :

e La Figure II-26 décrit le cas d’une branche sans compartiment, c¢’est-a-dire une branche
représentant une surface d’échange entre deux compartiments. Dans ce cas la

concentration est inchangée Ci, = Coyt -

Cin Caut = Cin
N
> L J

Figure II-26 : Schéma d'une branche sans compartiment dont on souhaite calculer la concentration de
sortie Cpye @ partir de la concentration d'entrée Ciy,

e La Figure I1-27 décrit le cas ou il y a un compartiment dans la branche. Dans ce cas la

nouvelle solution est calculée numériquement (équation [I1.28] pour un traceur passif et

équation [I1.33] pour une espece chimique).

Cin Cout
o ) —®
Cout

Figure 11-27 : Schéma d'une branche contenant un compartiment de volume V; dont on souhaile calculer

la concentration de sortie Cyyy connaissant la concentration d'entrée Ciy,

La Figure II-28 montre un nceud c¢ vers lequel convergent N ,n, = 3 branches et duquel
divergent Ngj, = 2 branches. L’objectif est de calculer la concentration C;, & l'entrée de

chacune des branches divergentes du nceud nd.
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."'o.,.-Qv,Brl- Cpr1

Br3

“" Qupr3-Cpr3

| I

Neony =3 Ngiy =2

Figure 11-28: Schéma d'un neud i auquel arrivent Ngop, = 3 branches (Bry, Bry, Brs) et duquel repartent
Ngip = 2 branches (Bry, Brs).

Pour calculer Cy;,, on écrit la conservation de la matiere Q,, :

Neonw N-div [1141}
Z Qv,Bri- Cpri = Z Qv,Brj- CBrj
i=1 =1

Comme C;;, est identique dans chacune des branches divergentes ont obtient :

NCOTlV
_ 221" Qupri- Cpri [11.42]

in — Ng;
Zj:iv Qv,Brj

Pour I'exemple de la Figure 11-28, I’équation [I1.42] s’écrit :

_ Qu,sr1-Cpr1 + Qv pra- Cpra + Quar3- Car3 [I1.43]
Qv,Br4 + Qv,BrS

Cin

I1.6 Organigramme de la méthode

A ce niveau de la méthode on dispose de tous les éléments nécessaires au développement d’un
modele a compartiments. Dans la pratique, il est rare que la construction du modele ait lieu des

le premier essai. Nous exposons ici un organigramme de la méthode (voir Figure 11-29).
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Dans un premier temps, on décrit le systeme étudié, ainsi que les données dont on
dispose pour construire le modele (voir paragraphe II.1.1). A partir de l'objectif du
modele et de la nature de la banque de données, on peut définir le degré de finesse du
modele (voir paragraphe I1.1.2). En cas de modele de type systémique avancé, la
méthode est bien décrite dans la littérature et nous renvoyons le lecteur vers le chapitre
bibliographique de cette theése. La méthode est développée ici pour les modeles
topologiques (voir paragraphe 11.2).

Avant de construire le réseau de compartiments, il est fortement conseillé de
prédécouper le volume total du systéme (voir paragraphe I1.2.1). Une méthode de
découpage en tranches identiques a été présentée (voir paragraphe 11.2.1.1).

L’étape suivante consiste & construire le réseau de compartiments (voir paragraphe
11.2.2). Trois techniques de division sont proposées (voir paragraphe 11.2.2.2) pour
découper indépendamment le champ d’une grandeur pertinente. Une technique de
superposition (voir paragraphe 11.2.2.3) permet de prendre en compte plusieurs
grandeurs pertinentes. L’objectif du modele doit étre pris en compte lors de la
construction du réseau de compartiments.

Une fois que le réseau de compartiments est construit, on définit la maniére dont ces
derniers échangent la matiére (voir paragraphe I1.3). Il faut renseigner obligatoirement
les échanges convectifs (voir paragraphe I1.3.1). Les échanges turbulents permettent de
modéliser la dispersion de la matiére due a la turbulence (voir paragraphe 11.3.2).

Il faut alors valider le modele du point de vue hydrodynamique. L’agencement des
compartiments et la maniére dont ils échangent la matiere doivent correctement
représenter 1’écoulement. Un bilan de matiere sans réaction chimique (voir paragraphe
I1.4.2) permet de simuler des expériences de tragage qui doivent étre fideles a la réalité.
Dans le cas contraire, il est possible de modifier la structure du réseau de
compartiments (étape 4), la maniére de calculer les échanges (étape 5) ou le pré-
découpage du systeme (étape 3).

La derniére étape consiste a prendre en compte la réaction chimique (voir paragraphe
I1.4.3). Cela peut conduire a raffiner le modele pour prendre en compte les contraintes
de temps de réaction. Il est possible d’anticiper cette étape et de prendre en compte la

chimie en méme temps que 'hydrodynamique.
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Figure I11-29 : Organigramme de la méthode
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II.7 Conclusions et perspectives

Nous avons présenté dans ce chapitre une méthodologie générale de modélisation
compartimentale. Elle est destinée a modéliser les réacteurs chimiques mais elle s’applique par
extension a tout type de systéeme siege d'un écoulement de fluide. Les modeles de type
systémique n’ont pas été abordés dans ce chapitre car leur méthodologie est bien développée
dans la littérature. Ils restent d’excellentes solutions pour modéliser simplement et globalement
I’hydrodynamique d’un systéme, en particulier si les données a disposition ne sont pas assez
précises. Nous nous sommes intéressés ici aux modeles compartimentaux dits « topologiques ».
Ces modeles présentent un agencement de compartiments fidele a la géométrie du réacteur et
aux mécanismes mis en jeu. La méthode consiste & découper le volume total en compartiments
au sein desquels tous les parametres sont homogenes. L’hypothese d’homogénéité permet
d’utiliser des bilans de matiére simples a résoudre dans chaque compartiment ce qui permet des

temps de calcul réduits.

I1.7.1 Trois techniques de divisions

La littérature propose deux stratégies de découpage, la division du volume total ou
Iagglomération des mailles de MFN. Dans notre méthode, nous avons choisi les techniques de
division car elles permettent une plus grande marge de manceuvre. Trois techniques de
divisions ont été présentées. Le découpage qualitatif est trés représentatif des mécanismes mis
en jeu et meéne a un petit nombre de compartiments. L’inconvénient de cette approche est
qu’elle n’est applicable qu’aux situations pour lesquelles les grandeurs a découper sont
macroscopiquement tres hétérogenes (fort gradient de température, de vitesse, etc.). Comme
son nom l’indique, ’approche géométrique consiste a découper le systéme en se basant
uniquement sur sa géométrie. Cette technique fonctionnera toujours si le découpage est
suffissamment fin, ce qui la rend particulierement adaptée aux cas ou le mélange est tres
homogene (comme une cuve agitée ou un milieu monophasique non réactif) et ou il n’existe pas
de critere évident de découpage. Une technique intermédiaire consiste a calculer la moyenne
arithmétique de la grandeur a découper puis d’affecter d’un c6té ou de 'autre toutes les mailles
de MFN dont la valeur numérique de la grandeur est inférieure et supérieure a cette moyenne.
La difficulté réside dans le choix du nombre optimal de divisions a effectuer. Si le nombre de
division est trop faible un découpage qualitatif peut suffire et si le nombre de division est trop
important alors un découpage géométrique sera tout aussi efficace. L’algorithme de division a
été présenté depuis la littérature mais n’a pas été élaboré dans ces travaux de these. Il serait
intéressant de tester cette technique de division qui offrirait un bon outil de découpage

automatique.

En présence de réaction chimique, il est nécessaire que le temps caractéristique de la réaction

chimique soit significativement plus grand que le temps de passage moyen des especes dans un
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compartiment. Ainsi, les especes chimiques n’ont pas le temps de réagir dans un compartiment
ce qui créerait un gradient de concentration. Pour les réactions suffisamment lentes,
I'utilisateur reste libre de choisir la technique de division qu’il souhaite. En revanche, pour les
réactions trés rapides, la taille des compartiments doit étre réduite afin de respecter la
contrainte citée ci-dessus. Dans ce cas l'utilisation de découpage qualitatif est impossible et le
découpage géométrique ou quantitatif sont les seules options car ils permettent de facilement
créer un réseau de compartiment de petites tailles (ce qui conduit & un grand nombre de

compartiments).

I1.7.2 Découpage en tranches identiques

Nous souhaitons attirer 'attention du lecteur sur le découpage en tranches identiques qui a été
présentée. Il s’agit d'une méthode trés simple a mettre en ceuvre qui est techniquement
toujours réalisable et qui a le mérite de proposer une base de travail. Cependant, I’hypothese
des tranches identiques implique une perte de précision dans les résultats plus ou moins
importante en fonction de la configuration étudiée. Lorsque la géométrie est réguliere suivant
un axe et qu’il existe une invariance dans la répartition des grandeurs pertinentes le long de cet
axe, le découpage en tranches est particulierement adapté. C’est dans le cas contraire que 'on
observe les plus grandes pertes de précision. Cela étant dit, du fait de sa souplesse d’utilisation
cette approche est intéressante pour le cadre de notre méthode de la modélisation
compartimentale que nous souhaitons étre la plus générale possible. Dans le chapitre suivant, le

découpage en tranches identiques sera appliqué & un exemple non favorable.

I1.7.3 Matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange

Une fois que le réseau de compartiments est construit, un solveur mathématique (dassl) permet
de résoudre le systeme d’équations différentielles. L’écriture de ce systéeme n’est pas aisée
puisque la structure du modele a compartiments n’est a priori pas connue. Nous avons donc
développé un outil de communication entre le réseau de compartiments et le solveur
mathématique : la matrice [A¢p]. Le contenu de la matrice [Acp] est représentatif de la
structure du réseau de compartiments, et elle contient le volume de chaque compartiment, les
connexions existantes entre les différents compartiments, et les débits d’échanges entre
compartiments. Comme I’hydrodynamique est stationnaire, les débits d’échanges entre
compartiments sont constants. la matrice [A¢p] est lue par un programme qui construit
automatiquement le systeme d’équations différentielles correspondant au modele. La difficulté
consiste a convenablement remplir la matrice [A¢p]. Pour des modeéles simples (faible nombre
de compartiments et/ou structure réguliere), le remplissage peut étre réalisé a la main mais cela
devient impossible pour les modeéles complexes (grands nombres de compartiments et réseaux
irréguliers). Un algorithme a été développé pour remplir automatiquement la matrice [A¢cp] a

partir d'un modele prédécoupé en tranches identiques. La souplesse du découpage en tranches
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identiques alliée au remplissage automatique de la matrice [A¢p] confére a la méthode une

marge de manceuvre permettant de traiter un tres large champ d’applications.

11.7.4 Ecoulement instationnaire

La méthode s’applique aux écoulements stationnaires, cela signifie que le débit volumique
d’échange entre les compartiments est constant dans le temps et que la structure du réseau de
compartiments est fixe. Si I’écoulement est instationnaire, la méthode dans son état actuelle ne
propose pas de solution concrete. Mais sous réserve de prendre d’extrémes précautions il est
théoriquement possible de modéliser un écoulement instationnaire. Dans ce cas de figure les
grandeurs pertinentes peuvent évoluer au cours du temps. Pour tenir compte de cette
évolution, il faudrait en toute rigueur construire un modele a compartiments dont la structure
est dynamique mais cela n’est absolument pas pris en compte dans notre méthode. Nous avons
observé dans la littérature qu’il est possible de moyenner les données dans le temps afin d’avoir
une structure de compartiment fixe, (Nauha and Alopaeus, 2015). Il est possible que cela
engendre des pertes de précision, c’est pourquoi nous invitons le lecteur a faire preuve d’une
grande prudence. Si la structure du réseau de compartiments peut étre figée dans le temps
malgré I’écoulement instationnaire, la variation des débits d’échanges peut théoriquement étre
prise en compte par notre méthode en prenant un des pas de temps d’intégration At
suffisamment court pour pouvoir considérer les débits d’échanges constants pendant cet
intervalle. Il conviendra alors de mettre a jour la matrice [A¢p] & chaque intégration du calcul.
Dans un méme ordre d’idée (Delafosse et al., 2015) proposent de définir de maniere aléatoire
des échanges turbulent qui varient dans le temps afin de rendre compte de ['écoulement
turbulent instationnaire. Aucun test n’a été effectué en régime d’écoulement instationnaire et

ces remarques sont a considérer uniquement en guise de perspectives.
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CHAPITRE III : Application de la

méthodologie sur un cas d'étude a

priori défavorable en vue de définir

les limites d'applications
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III.1 Stratégie de choix du cas d’étude

L’objectif de ce chapitre est d’appliquer la méthode générale proposée au chapitre précédent sur
un cas réel. On dénombre dans la littérature un peu moins d’une dizaine de travaux de type
modélisation compartimentale topologique. Si on regarde attentivement, chacun de ces travaux
présente des particularités, portant souvent sur I’écoulement, qui ont été exploitées directement
par les chercheurs afin de définir la structure du modeéle. Le cas d’étude que nous souhaitons
traiter doit étre choisi avec attention afin de trouver une configuration ne présentant pas de
symétrie ni de particularité hydrodynamique conduisant a orienter a priori le découpage par

tranche.

III.1.1 Analyse des particularités des principales études de la

littérature sur la modélisation compartimentale

(Rigopoulos and Jones, 2003) modélisent une colonne a bulles pour I'absorption de CO, par des
processus chimique et physique. L’écoulement principal est induit par un distributeur de gaz
placé au centre de la colonne et un cylindre séparateur disposé au milieu de la colonne. Ce
dispositif produit un courant ascendant au niveau de l'injection de gaz (cylindre central) et un
courant descendant proche des parois (zone annulaire). La structure globale de ’écoulement est
donc une boucle de recirculation de type airlift. La répartition des phases est homogene sur
toute la hauteur de la colonne a savoir, une partie a forte teneur en gaz au centre de la colonne
et une autre a faible teneur en gaz a la périphérie. Ceci permet de réaliser un découpage en
tranches identiques dans le sens de la hauteur de la colonne, puis un découpage au sein des
tranches. La partie ascendante de I’écoulement est divisée en deux compartiments pour
représenter une zone a forte teneur en gaz et une autre a faible teneur en gaz. La partie
descendante de 1’écoulement a la périphérie ne contient qu’'un seul compartiment. C’est sur une
analyse visuelle de la teneur en CO, que le découpage est réalisé. Ce choix est justifié par le fait
que l'on s’intéresse a l'absorption du CO.. La température étant a priori homogene,

I’absorption dépend de la teneur en CO, gaz dans la zone d’injection du gaz.

Les échanges convectifs sont définis qualitativement de facon a représenter la boucle de
circulation de I’écoulement principal. Des échanges turbulents sont définis dans la direction
radiale entre les compartiments de la partie ascendante. Dix tranches sont nécessaires pour

modéliser la colonne, qui compte au total trente compartiments.
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(Le Moullec et al., 2010) modélisent un réacteur de traitement des eaux usées de type canal,
siege de réactions biologiques. L’écoulement principal emmene 'eau polluée de I'entrée vers la
sortie dans une trajectoire globalement rectiligne. Une injection de gaz est réalisée au fond du
canal, sur un coté, et ce sur toute la longueur ce qui conduit a la formation d'une bhoucle de
recirculation perpendiculaire & ’écoulement principal. La répartition des phases est réguliere
sur toute la longueur du canal, avec une partie a forte teneur en gaz au niveau des
distributeurs et une partie liquide sur le reste du réacteur. Ceci a incité les auteurs a réaliser un
découpage en tranches d’égale épaisseur dans la longueur du canal. Un découpage de chaque
tranche est ensuite réalisé a partir de profils de vitesses mesurés par vélocimétrie laser Doppler.
De par la structure de l’écoulement et de par le confinement du gaz sur une zone limitée et
bien déterminée, un découpage qualitatif en tranches identiques a été réalisé. La tranche est
divisée en une zone a forte fraction en gaz au niveau des barboteurs et une autre zone
contenant uniquement du liquide. La partie liquide est également divisée en une zone a fortes
vitesses, une zone de recirculation a faible vitesse et deux zones de volumes stagnants. Le
nombre de tranches est optimisé en réduisant ’écart entre la DTS mesurée expérimentalement
et celle simulée avec le modele. L’optimum calculé est de cinq tranches soit un total de vingt
compartiments. Aprés avoir inclus les cinétiques du modele ASM1 dans le modele
compartimental, les auteurs ont pu simuler, avec une bonne précision, et beaucoup plus
rapidement que des simulations de MFN, les profils discrets (une valeur par tranche soit 5
points) de concentration sur la longueur du canal des différentes espeéces chimiques mises en

jeux.

(Guha et al. 2006) modélisent une cuve cylindrique agitée et fermée et s’intéressent plus
particulierement a leffet de la vitesse de réaction sur la structure finale du modeéle a
compartiments. La configuration de cuve agitée conduit a un milieu réactionnel tres homogene
et il n’existe pas de singularité prédisposant a un découpage particulier. Les auteurs se sont
donc orientés vers un découpage de type géométrique. Le modele est défini par un nombre de
compartiments dans les directions axiale, radiale et longitudinale et 'ajustement du nombre de
divisions dans chacune de ces directions permet de modifier le nombre total de compartiments.
Le découpage est réalisé avec des compartiments de tailles identiques. Pour choisir un nombre
optimum de divisions, autrement dit la taille des compartiments, le critére utilisé est la vitesse
de réaction. En effet, pour que toutes les grandeurs présentes dans un compartiment soient
homogeénes, il est imposé que le temps de mélange soit significativement plus court que le temps
de réaction. Plus qu’une approche compartimentale physique, il s’agit d’un maillage du systéme
dont la taille caractéristique des mailles dépend de la cinétique. Il n’y a donc pas d’indice
permettant de réaliser un découpage qualitatif ni quantitatif basé le champ d’une grandeur en
particulier. Par contre le lien entre la taille d’une maille et la constante de temps des cinétiques

est intéressant et reste valable quelle que soit la méthodologie.
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(Gresch et al., 2009) modélisent un réacteur de type canal semblable a la configuration étudiée
par (Le Moullec et al., 2010). Le réacteur est alimenté par une phase liquide et 1’écoulement
suit une direction principale de ’entrée vers la sortie. Il n’y a en revanche pas d’injection de
gaz. La concentration des réactifs évolue le long du canal en fonction de 'avancement des
réactions. Les compartiments sont créés en découpant des volumes ou les concentrations des
composés peuvent étre considérées constantes durant le temps de passage du fluide dans le
compartiment. Pour rendre compte des recirculations internes, les auteurs proposent une
méthode treés originale. Au sein d’un compartiment, les auteurs sont attentifs aux zones ou la
concentration d’un composé augmente ou diminue. Cela est caractéristique des petites
recirculations car les compartiments sont construits comme des volumes ou la concentration
d’un composé est chimiquement constante. Un découpage fictif est alors réalisé au sein d’'un
compartiment afin de représenter ces recirculations. La méthode est testée plusieurs fois sur la
méme structure mais avec différentes cinétiques plus ou moins rapides ; les compartiments sont
d’autant plus petits que la cinétique est rapide puisque les concentrations varient plus
rapidement d’un point & un autre. Ce résultat est en parfait accord avec les travaux de (Guha
et al. 2006) ou le temps de passage des especes dans un compartiment doit étre plus court que

le temps de réaction ce qui est vérifié en réduisant la taille des compartiments.

(Alvarado et al., 2012) modélisent I’hydrodynamique d’un étang de taille réelle (Ucubamba —
Equateur) ou se déroulent des réactions biochimiques relatives au traitement des eaux. La
configuration étudiée présente une forte dissymétrie de 1’écoulement car la sortie de 1'étang
n’est pas située en face de 'alimentation, créant ainsi une recirculation. Par contre les profils
de vitesses sont sensiblement les mémes a différentes hauteurs en raison de la faible profondeur,
permettant ainsi de travailler en deux dimensions. Un pré-découpage est réalisé a partir d’une
analyse qualitative du champ de vitesse permettant aux auteurs d’identifier des zones ayant un
comportement particulier. Il y a une zone a forte vitesse allant de 'entrée vers la sortie, une
autre représentant un courant inverse de la sortie vers l'entrée et enfin une zone centrale
représentant une grande boucle de recirculation. Ensuite, le réseau de compartiments est créé
indépendamment dans chacune des zones identifiées. Le volume de la zone allant de I'entrée a
la sortie, est déterminé a partir du débit d’entrée et du temps de séjour supposé égal au temps
auquel apparait le pic principal de la mesure expérimentale de la DTS. Pour le reste de I'étang,
la structure du réseau est déterminée a partir d’une inspection visuelle des profils de vitesses.
Le modele final, composé d’environ 25 compartiments, permet de simuler assez bien
I’hydrodynamique de I’étang mais échoue dans la prédiction des transferts d’especes chimiques
lorsque les réactions sont prises en compte. La raison principale est que seuls les champs de
vitesses ont été retenus comme parametres pertinents alors que l'objectif final de la

modélisation était la simulation des réactions.
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(Delafosse et al. 2014) modélisent une cuve agitée fermée, siege de réactions biologiques
fortement couplées & I'’hydrodynamique. Il s’agit d’une configuration semblable a celle étudié
par (Guha et al. 2006) dans laquelle la forte homogénéité du mélange nécessite de procéder a
un découpage géométrique. Dans cet article, les auteurs s’intéressent uniquement aux temps de
mélange mesurés expérimentalement par une mesure locale de concentration d’un traceur passif
au cours du temps. Comme il s’agit d'un systeme fermé, la concentration du traceur tend vers
une constante aux temps longs. La forme de la courbe durant la phase instationnaire permet de
décrire le comportement hydrodynamique. Un minimum de 10000 compartiments est
nécessaire, ce qui est élevé pour un modele compartimental. Une originalité des travaux réside

dans la maniere de calculer les échanges turbulents entre les compartiments.

(Nauha and Alopaeus, 2015) modélisent la production de microalgues dans une colonne a
bulles. Il s’agit d'un procédé semblable & celui étudié par (Rigopoulos and Jones, 2003) ou du
gaz est injecté par le bas de la colonne. D’abord, trois compartiments sont formés: un
compartiment en forme de croix pour modéliser I'injection de gaz, un compartiment en dessous
de linjecteur qui représente le volume réactionnel et un autre en haut de la colonne qui
représente la sortie en gaz. Le reste de la colonne est divisé en demi-cylindres concentriques ;
cing divisions dans la direction radiale et cinq dans la hauteur puis deux divisions pour couper
la colonne en deux afin de différencier les compartiments provenant de l'est et de l'ouest
(important par rapport au rayon du soleil), soit 53 compartiments. Dans chaque compartiment,
toutes les grandeurs (pression, turbulence, concentration, etc) sont moyennées sur plusieurs pas
de temps de simulation afin de construire un modele & compartiments stationnaire dont la
structure n’évolue pas au cours du temps. Un point remarquable de I'étude est le nombre
conséquent de sous-modeles pris en compte dans chaque compartiment servant a représenter la
teneur en oxygene et 'exposition a la lumiere, qui sont des parametres permettant de modéliser
la croissance des algues. La disponibilité en lumiere dépend de la durée du jour, I'angle du
zénith, 'épaisseur de l'atmosphere, la diffusion (elle dépend de la clarté du ciel et du
brouillard) et I'angle d’incidence. De 'intensité de la lumiere dépendra la croissance des algues,
I’absence de lumiére causant leur perte par phénomene de respiration. La modélisation des
transferts de matiére entre la phase gaz et liquide est aussi réalisée. Elle tient compte de la
distribution des tailles de bulles, de la rupture et la coalescence des bulles, de la taille des bulles
a l'alimentation, de la force de trainée et du glissement exercé sur les bulles et leurs formes. Le
modele a compartiment représente correctement 'hydrodynamique, les transferts d’espece gaz-

liquide et la croissance des algues.

II1.1.2 Criteres pour le cas d’étude choisi
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La technique de découpage en tranches est suffisamment souple pour étre applicable a une
grande variété de configurations. En effet, méme si les criteres de découpage initiaux ne visent
pas spécifiquement a définir des tranches, bon nombre de cas débouchent sur ce choix. Ainsi,
(Rigopoulos and Jones, 2003) et (Nauha and Alopaeus, 2015) étudient une colonne a bulle avec
une direction principale de ’écoulement vertical ou le découpage peut étre représenté par des
tranches qui se succeédent dans cette direction. (Guha et al., 2006) et (Delafosse et al., 2014)
étudient une cuve agitée ou I'homogénéité du mélange impose un découpage géométrique qui
peut aisément étre représenté par des tranches identiques se répétant dans la direction de 'axe
de symétrie de la cuve. Enfin (Le Moullec et al., 2010) et (Gresch et al., 2009) étudient un
réacteur canal avec une direction principale de I’écoulement allant de l’entrée vers la sortie

pour lequel un motif d’écoulement se répéte.

Seul les travaux de (Alvarado et al., 2012) ne mettent pas en ceuvre un découpage en tranches
fixé par la géométrie ou des critéres de symétrie. Notre objectif est de choisir un cas d’étude a
priort défavorable au découpage en tranches. Pour cela nous souhaitons éviter plusieurs

situations particulieres :

e La présence d’invariance : en effet, si la répartition des grandeurs est invariante dans
une direction, un modele en tranches identiques est généralement facilement réalisable.

e Un milieu trop homogene : dans le cas des cuves agitées ou l'agitation est intense, un
découpage basé sur une analyse physique directe n’est pas possible. Dans ce cas de
figure, un découpage géométrique est la seule option et une sensibilité du maillage a la
prédiction de valeurs physiques mesurées permet de valider le modele. La méthode par
tranches que 'on propose est donc directement applicable en utilisant les constantes de
temps des cinétiques pour définir la taille des compartiments.

e La présence de réactions chimiques trop rapides : comme lont montré (Guha et al.,
2006) et (Gresch et al., 2009), la vitesse des réactions chimiques joue un rdle
prépondérant sur la taille des compartiments et est un parametre tres restrictif enlevant
tout degré de liberté vis-a-vis de la structure finale du modele. Bien que cela ne soit pas
contre-indiqué pour valider la méthode, nous souhaitons garder une marge de
manceuvre lors de l'étape de découpage afin de tester l'influence des différents
parametres de découpage.

e Un objectif uniquement hydrodynamique : les modeles de type systémique ont prouvé
leur efficacité lorsqu’il s’agit de modéliser uniquement I’hydrodynamique. Les modeles a
compartiments ont pour objectif de répondre a des problématiques plus complexes que

reproduire des DTS par exemple.

A ce titre, Pétang de (Alvarado et al., 2012) semble bien adapté mais il conviendrait d’avoir

aussi une dissymétrie dans la direction verticale.
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II1.2 Description du cas d’étude choisi

Dans ce paragraphe nous allons présenter le cas d’étude choisi, ses caractéristiques, son
fonctionnement et son instrumentation. Ensuite, nous présenterons des données expérimentales

et numériques détaillées (la banque de données) qui nous serviront a construire le modele.

II1.2.1 Choix d’une structure de type étang

Comme expliqué précédemment, le cas traité par (Alvarado et al., 2012) est particulierement
intéressant en raison de la dissymétrie importante de ’écoulement. Cependant la configuration
étudiée présente une faible profondeur réduisant le systeme a deux dimensions. En travaillant
sur le méme type d’étang avec une alimentation et une sortie décalée mais une grande
profondeur on obtiendrait alors un cas d’étude intéressant. Cependant il faut associer a ce
premier critere I’étude d’un phénomene physique ou chimique autre pour ne pas valider 'essai
uniquement sur un critere de DTS. Le prochain paragraphe expose une problématique réelle

rencontrée dans le domaine du traitement des eaux.

111.2.2 Etude de la dispersion a la surface d’un étang.

Les étangs d’aquaculture sont des structures artificielles ou naturelles utilisées pour |'élevage
piscicole. La présence de nitrates et phosphates couplée a une forte température peut causer des
phénomenes d’eutrophisation (voir Figure III-1), qui conduisent au développement de plantes
et algues aquatiques indésirables. Ce phénomene réduit la quantité de lumiere et d’oxygene
disponible pour les organismes vivant sous I'eau. Une méthode de traitement de ces algues et
plantes indésirables est basée sur linjection localisée d’une substance active (permettant de
traiter les algues). Une étude de la dispersion de la substance est nécessaire pour optimiser le
lieu du point d’injection et la concentration nécessaire de substance active. Des simulations de
mécanique des fluides numérique et des expériences de tracage sont des outils capables de
fournir de telles prédictions, mais ces méthodes sont parfois difficiles & mettre en ceuvre a cause
du temps de calcul ou des contraintes liées aux normes environnementales vis-a-vis de
I’utilisation de traceurs dans un milieu naturel. Un modeéle & compartiments est une alternative

trés intéressante pour prédire la dispersion de la matiere.
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Figure III-1 : photo d'un plan d'eau avec phénomeéne d'eutrophisation conduisant a l'apparition d’algues
indésirables. Sources : hitp://www.buzzle.com/articles/how-does-eutrophication-affect-the-

environment.html

Au sein de notre laboratoire, (Moussoh, 2016) a étudié cette problématique. Il a réalisé une
étude numérique et une étude expérimentale sur une maquette pour étudier la dispersion du
principe actif en surface et nous proposons de nous appuyer sur ces travaux pour tester notre

méthodologie.

I11.2.3 « Etang » a ’échelle pilote

Nous présentons ici le dispositif expérimental, avec un schéma coté illustrant les différentes
configurations de fonctionnement du pilote, I'instrumentation utilisée et les simulations de
mécanique des fluides numérique réalisées au cours de ’étude de (Moussoh, 2016) mais aussi

des études complémentaires réalisées durant de notre travail.

Dans le cadre de la these de (Moussoh, 2016), un étang a 1’échelle pilote a été développé au
sein du laboratoire afin d’étudier, entre autres, la dispersion d’un traceur passif en surface de
I’étang. De I'eau du robinet alimente une cuve de réserve dans laquelle deux pompes immergées
permettent d’alimenter le pilote. Deux débitmetres a flotteur permettent d’ajuster précisément
le débit d’entrée. L’eau passe d’abord dans une zone d’alimentation afin d’homogénéiser les
profils de vitesses puis entre dans la zone d’étude via les entrées. L’eau quitte la zone d’étude
via les sorties. Une vidange est installée au fond de la cuve. Les dimensions de la zone d’étude
sont les suivantes : longueur L = 1,40m, largeur l = 0,7m et hauteur : H = 0,47 m. Ces
dimensions respectent des facteurs de similitude entre le dispositif expérimental & 1’échelle
pilote et une configuration réelle d’étang. Des matériaux légers inoxydables sont disposés juste
avant I'entrée afin d’homogénéiser I’'écoulement. Une hauteur de sécurité est conservée entre le

haut de la structure et le niveau le plus haut des entrées d’eau. Plusieurs orifices d’entrée et de
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sorties (forme rectangulaire) sont disposés de part et d’autre de la cuve afin de tester plusieurs

configurations.

Conditions opératoires choisies pour le développement du modele a

compartiments

Afin d’éviter les symétries qui favoriseraient un découpage en tranches identiques, la
configuration choisie présente une entrée et une sortie décalées. La Figure III-2 est un schéma
de la configuration choisie. L’extrémité supérieure des orifices d’entrée et sortie est a 51 cm du
fond de la cuve et le bord des orifices & 8 cm des faces latérales de la cuve. Le débit d’entrée est
constant et fixé (ce qui permet un écoulement stationnaire) a Q = 1m3/h (soit 2,78 X
107*m3/s). Dans ce cas, la hauteur de 'eau au niveau de lorifice d’entrée et de sortie vaut
2cm (mesure expérimentale). On en déduit le volume accessible au fluide qui vaut V.. =
1,40 X 0,7 X 0,47 = 0,4606 m3. Les expériences de tracage sont réalisées avec des sondes
disposées en plusieurs points & la surface de 'eau ainsi qu’en entrée et sortie. Pour les DTS,
Iinjection a lieu au niveau de I'entrée et la détection a la sortie et pour la dispersion, l'injection

a lieu au milieu de la surface (croix noire) et la détection aux points A, B, C et D.

Vu de face de I'entrée et la sortie : 5 t IB cm
hauteur d'eau 2 cm pour Q=1m3/h cm
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Figure III-2 : Configuration choisie pour développer le modéle a compartiments. Pour l’étude de la

dispersion : injection (croix noire) et détection aux points A, B, C et D
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111.2.8.2 Instrumentation

Les mesures consistent essentiellement en des expériences de tragage. Deux types de traceurs
sont utilisés : une solution de chlorure de sodium et une solution de rhodamine. Des sondes
conductimétriques (pour le chlorure de sodium) et spectrofluorimétriques (pour la
rhodamine) sont reliées & un ordinateur permettant d’enregistrer 1'évolution de la
concentration du traceur au cours du temps. La rhodamine permet en outre de réaliser des
tragages visuels grace a la forte couleur rose de la solution. Les sondes conductimétriques
sont, disposées a l'intérieur de la zone d’écoulement ce qui permet des mesures simultanées
en plusieurs points. Des expériences de tragage donnent acceés aux courbes de DTS et de

dispersion d’un traceur injecté en surface.

Des simulations de mécanique des fluides numérique ont été réalisées par (Moussoh, 2016) a
I’'aide du logiciel commercial ANSYS Fluent 14.5. Un maillage régulier de 278000 mailles
est mnécessaire pour correctement modéliser 'hydrodynamique. Plusieurs modeles de
turbulence de type RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes Equations) ont été testés par
(Moussoh, 2016). C’est le modele RNG k — € qui a été retenu (voir rappel théorique au
paragraphe 1.3.1.1). La MFN donne acces aux champs de vitesse, de k, de € et aux courbes

de DTS et dispersion.

111.2.4 Banque de données et grandeurs pertinentes

Dans ce paragraphe nous allons présenter des données expérimentales et numériques ciblées
provenant de la configuration qui a été spécifiquement choisie pour appliquer notre méthode.
Ces résultats constitueront la banque de données (voir paragraphe I1.1.1.4 dans le chapitre

Opour construire le modeéle a compartiments.

Une expérience de tragage visuel donne facilement et rapidement une description qualitative de

I’écoulement.

La Figure III-3 est une compilation de photos du pilote prises lors d'une injection de rhodamine
réalisée a la surface au niveau de lentrée (le contenu d’un bécher est versé rapidement). On
observe un effet de jet important du fait que le traceur est rapidement transporté vers la face
opposée a lentrée de la cuve tout en restant tres confiné (sens entrée vers sortie). Au bout
d’une trentaine de secondes, le traceur bute alors contre la face ou se situe la sortie et s’enfonce

lentement dans la cuve. Au bout d’une quarantaine de secondes, le traceur commence a revenir
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vers l'entrée avec une forte dispersion sur toute la section de la cuve. Au bout d’une centaine
de seconde, le traceur a atteint la moitié de la cuve ce qui contraste fortement avec la vitesse

de déplacement élevée observée au niveau de 'entrée.

t=8 sec o t=90 sec | t=100 sec

Figure I11-3 : tragage visuel. Injection en entrée en surface.

La Figure I11-4 est une compilation de photos prises lors d’une expérience de tracage avec de la
rhodamine et une injection du traceur dans le fond de la cuve au niveau de la face de 'entrée
(seringue avec injection rapide). On observe une rapide propagation du traceur les vingt
premieres secondes due a leffet de jet lors de l'injection rapide avec la seringue. A partir de
trente secondes, on observe que le traceur se propage tres lentement et reste dans la zone
d’injection. Cela atteste des faibles vitesses au fond de la cuve. Pour rappel, le traceur injecté
en surface met une trentaine de secondes pour traverser la longueur de la cuve alors qu'il n’a

presque pas bougé apres la méme durée lorsqu’il est injecté au fond de la cuve.
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t=50 sec t=0 sec

Figure I1I-4 : tracage visuel. Injection entrée au fond.

Les observations lors de tragages visuels ont permis de mettre en évidence plusieurs points
essentiels. Premierement il existe deux catégories de vitesses, tres fortes au niveau de 'entrée
(de l'entrée vers la sortie) et tres faibles dans le fond de la cuve de la sortie vers lentrée).
Deuxiémement, les vitesses fortes semblent étre tres confinées dans le jet a 'entrée alors que les

faibles vitesses semblent étre dans le fond de la cuve.

Le champ de vitesse est I'une des grandeurs pertinentes dont nous disposons pour faire le
découpage. Nous avons choisi de présenter les champs de vitesse dans certains plans qui
illustrent le mieux ’écoulement. Ces plans sont la surface libre de la cuve (plan XY), qui
permettra de renseigner la dispersion potentielle du traceur, les deux plans verticaux passant
par le milieu de 'entrée et le milieu de la sortie (plans XZ) et un plan vertical parallele au plan

de sortie (plan YZ) qui donneront des informations sur les courants principaux.
Plan XY horizontal au niveau de la surface libre de 1’étang

La Figure II1I-5 représente le champ de vitesse sur le plan au niveau de la surface en z = 47 cm
(plan Oxy). On observe que la petite section d’entrée induit un écoulement en jet, caractérisé

par des fortes vitesses (entre 0,2 et 0,05 m.s™1) par rapport a celles observées sur le reste de la
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surface (inférieures a 0,01 m.s™1). Une fois que le jet, qui s’élargit progressivement, a atteint le
bout de la cuve (y = 140 cm), il se dirige vers la sortie dans la direction (Oy) en longeant la
paroi sur une largeur relativement étroite (une dizaine de centimetres). Apreés avoir heurté la
surface verticale contenant la sortie, ce courant provoque une boucle de recirculation

impliquant de tres faibles vitesses dans le coin pres de la sortie.

PLAN XY a la surface (z=0,47 cm)

T
————, ==

2.321e-001

1.741e-001

1.161e-001

5.803e-002

0.000e+000

Figure I1I-5 : Champ de vitesse dans le plan horizontal XY placé a la surface libre (z=47cm). Vitesse
exprimée en m/s. (Moussoh, 2016)

Plan XZ vertical traversant l'entrée en son milieu

La Figure III-6 représente le champ de vitesse sur plan de profil au milieu de I'entrée en y =
12 cm (plan Oxz). On observe le comportement du jet dans la profondeur. Une fois que le jet a
atteint le bout de la cuve (y = 140 cm), il dévie vers le fond de la cuve en longeant la paroi sur
une largeur assez étroite (une dizaine de centimetres). Ce courant descendant provoque une
boucle de recirculation avec des vitesses tres faibles dans le fond de la cuve. On observe
également qu’au niveau de lentrée, le jet a une tres petite hauteur (la hauteur de la section
d’entrée a savoir 2 ¢cm). La hauteur du jet croit progressivement au fur et a mesure que 'on
progresse dans la longueur de la cuve. A partir d’environ un tiers de la longueur, le jet atteint

une hauteur stable (environ 12 c¢m).
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PLAN XZ au milicu de 'entrée (y=0,12 cm)

2.321e-001
1.741e-001
1.161e-001

H 5.803e-002

0.000e+000

0

Figure III-6 : Champ de vitesse dans le plan vertical XZ placé au miliew de l'entrée (y=12cm). Vitesse
exprimée en m/s. (Moussoh, 2016)

Plan XZ vertical traversant la sortie en son milieu

La Figure III-7 représente le champ de vitesse sur un plan vertical (plan Oxz) passant par le
milieu de la sortie en y = 56 cm. On observe que les normes des vitesses sont tres homogenes
sur tout le plan (inférieures & 0,01 m.s™1) et que I'écoulement se dirige globalement de la sortie
vers 'entrée (sens opposé au jet principal). La boucle de recirculation observée au niveau de

I'entrée en y = 12cm (voir Figure 11I-6) est également visible mais elle est de moins grande

intensité.

PLAN XZ au milicu de la sortic (y=0,58 cm)
2.321e-001 — = S :
1.741e-001
1.161e-001
5.803e-002 ZJ: l/-_F
0.0006+000 A N

'11—“"_.""

0 x

Figure III-7 : Champ de vitesse dans le plan vertical XZ placé au milieu de la sortie (y=58cm). Vitesse
exprimée en m/s. (Moussoh, 2016)

Plan YZ vertical placé a 1 cm de la sortie

La Figure III-8 représente le champ de vitesse sur un plan vertical (plan Oyz) paralléle a la face

de sortie et distant d’lem de celui-ci (x = 139 cm). On observe que les normes des vitesses
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sont trés homogenes sur tout le plan (proches de 0,05m.s™1) et que I'écoulement se dirige
globalement vers le fond et vers la sortie. On observe une petite zone dans le coin inférieur
gauche ol régnent des vitesses trés faibles (inférieures a 0,01 m.s™1) avec une boucle de

recirculation.

2.321e-001

1.741e-001

1.161e-001

5.803e-002

0.000e+000

Figure I11-8 : Champ de vitesse dans le plan vertical YZ placé a 1 cm de la sortie (x=139cm). Vitesse
exprimée en m/s. (Moussoh, 2016)

Schématisation de 1’écoulement global

Des trés fortes vitesses existent dans le jet d’entrée (entre 0,2 et 0,01 m.s™1), des vitesses
intermédiaires composent I'écoulement principal induit par le jet d’entrée (0,05m.s™1) et le
reste de I'étang et caractérisé par de tres faibles vitesses (inférieures a 0,01 m.s™1). La figure I-
9 schématise les grandes tendances de 1’écoulement observées aussi lors des tracages colorés (les
vitesses fortes sont indiquées avec des fleches rouges et les vitesses faibles avec des fleches

bleues).
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Les deux parametres qui caractérisent la turbulence sont 1'énergie cinétique turbulente k et la
dissipation de !’énergie cinétique turbulente €. La Figure III-10 représente la répartition
I'énergie cinétique turbulente k & la surface libre du pilote (gauche) et sur des plans verticaux
XZ (droite) en Y=8 cm et Y=16 cm au niveau de l'entrée ou leffet de jet est le plus
important. De la méme maniére, la Figure III-11 représente sur ces plans la répartition de la
dissipation d’énergie cinétique turbulente €. On constate qu’il existe une forte turbulence due a
leffet de jet au niveau de l'entrée mais que dans le reste de 'étang les valeurs sont en
comparaison tres faibles. Dans la mesure ou la turbulence est présente de maniére ponctuelle,
les champs k et € ne sont pas considérés comme des grandeurs pertinentes qui vont influencer
le découpage. Il s’agit d’une hypotheése qui permet de simplifier 'application de la méthode que
nous ne manquerons pas de critiquer au terme de cette étude. Ces données sur la turbulence
seront utiles pour le calcul des échanges turbulents dont nous étudierons l'influence plus loin

dans ce chapitre.
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Figure 111-10: Energie cinétique turbulente k ; d la surface libre de la cuve (gauche) et sur les plan XZ
en Y=8 cm et 16 cm

Figure I1I-11 : Dissipation de [’énergie cinélique turbulente € ; da la surface libre de la cuve (gauche) et
sur les plan XZ en Y=8 cm et 16 cm

La distribution de temps de séjour (DTS) est accessible expérimentalement et numériquement.
Pour la DTS expérimentale le traceur choisi est de la rhodamine et le signal d’injection est une
fonction de Dirac obtenue en larguant instantanément au niveau de I'entrée une vingtaine de

14 0,4606

millilitres de traceur depuis un bécher. Le temps de passage est de t =0 = Trexa0 =

1657 sec soit un peu moins d’une demi-heure. Le spectrofluorimetre est installé au niveau
de la sortie. Pour la DTS numérique, I’écoulement est d’abord calculé a 'aide du modele
RNG k — € puis une injection instantanée est réalisée au niveau de l’entrée. Pour modéliser
le transport de traceur, le modele « species transport » (méthode eulérienne) d’ANSYS
Fluent a été utilisé. La Figure III-12 représente les courbes de DTS obtenues

expérimentalement et numériquement. On constate un bon accord entre les deux méthodes.
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Figure I1I-12 : DTS obtenues par MFN et expérimentalement. (Moussoh, 2016)

Le temps auquel apparait le pic principal correspond au temps de passage du fluide entre
Ientrée et la sortie via le premier passage dans le jet d’alimentation. Seule une partie du fluide
sort de la cuve directement tandis que 'autre partie recircule dans la zone ou les vitesses sont
plus faibles jusqu’a étre de nouveau entrainé par le jet d’alimentation. Le temps auquel
apparait le second pic correspond au temps de passage du fluide entre I'entrée et la sortie avec
un premier passage dans le jet d’alimentation, un temps de recirculation et un second temps de
passage dans le jet d’alimentation. Le temps entre les deux pics correspond donc au temps de
recirculation moyen du fluide au sein de la cuve. L’intensité du pic secondaire est plus faible
que celle du pic principal puisque seule une partie du traceur recircule. L’étalement du pic
secondaire représente la dispersion globale de la cuve, c¢’est pourquoi on observe une longue

trainée dans la courbe de DTS.

L’étude de la dispersion est réalisée via l'injection d’un traceur au milieu de la surface (croix
noire) et la détection aux points A, B, C et D (voir Figure III-13). Les courbes de dispersion du
principe actif représentent I’évolution de la concentration du traceur au cours du temps. Les
courbes de dispersion sont accessibles expérimentalement et numériquement. La Figure II1I-14

représente les courbes de dispersion numériques aux points A, B, C et D. Chacune des courbes

162



présente un pic principal, un pic secondaire suivi d’'un creux, puis une longue trainée en fin de
courbe. Les pics principaux mesurés aux points A et B apparaissent plus tdt que ceux des
points C et D, car ils se trouvent plus en amont. Les trainées des points A et B présentent une
aire sous la courbe plus faible que celles des points C et D. En effet, pour les deux courbes de
dispersion aux points C et D, le traceur traverse une zone a faible vitesse favorable a la
dispersion du traceur. Le point D est situé au niveau d’une boucle de recirculation c’est
pourquoi la queue de courbe semble se prolonger a des niveaux de concentration assez élevés

sous forme de « vagues » caractéristiques de recirculation a forte dispersion.

Figure I11-13 : Champ de vitesse a la surface de la cuve. Pour l’étude de la dispersion : injection (croix

noire) et détection auzx points A, B, C et D
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Figure I1I-14 : Courbe de dispersion numérique d'un traceur injecté au milieu de la surface et détecté
aux points A, B, C et D. (Moussoh, 2016)

II1.2.5 Intérét pour la méthode générale

En nous appuyant sur les particularités d’écoulement illustrées dans les travaux de (Alvarado
et al., 2012), nous avons choisi de sélectionner un étang a 1’échelle pilote utilisé pour étudier la
dispersion d’un principe actif de traitement des algues. L’écoulement est asymétrique dans les 3
dimensions avec de fortes variations de vitesses d’une zone a une autre comme le rappelle la
Figure III-9. Un découpage en tranches identiques ne sera donc a priori pas aussi logique que
dans les travaux de (Rigopoulos and Jones, 2003) et (Le Moullec et al., 2010). Nous avons vu
par 'intermédiaire des travaux de (Guha et al. 2006) et (Gresch et al., 2009) que la vitesse de
réaction chimique joue un role prépondérant sur le dimensionnement des compartiments
lorsque les cinétiques sont rapides. Les cinétiques lentes de traitement des algues doivent étre
vues comme un degré de liberté qui ne fige pas le probléeme sur des critéres de temps
caractéristiques et va nous permettre de tester plusieurs découpages en tranches. Pour finir,
I'objectif de I'étude ne consiste pas uniquement a modéliser le comportement hydrodynamique

global et la D'T'S mais aussi a rendre compte de la dispersion du principe actif.
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I11.3 Méthode de construction du réseau de

compartiments

Dans ce paragraphe, nous allons présenter la stratégie construction du réseau de compartiments
(tranches identiques) ainsi que la manieére dont sont calculés les échanges entre ces derniers
(uniquement convectifs). L’objectif de ce travail n’est pas de trouver un modele qui représente
bien la DTS et les courbes de dispersion (méme si ¢’est nécessaire) mais surtout de comprendre
Iinfluence des données expérimentales disponibles sur le découpage et réciproquement
I'influence du découpage sur les résultats de simulations obtenus afin d’asseoir la méthodologie

et de comprendre ses limites.

I11.3.1 Découpage en tranches identiques

L’intérét d’un découpage en tranches identiques est son caractére systématique et généralisable
a tout type de systéme. En outre, le calcul des différents parameétres est plus facilement

généralisable.

Le cas d’application est un étang a 1’échelle pilote dans lequel 1’écoulement présente plusieurs
dissymétries, (comme le montre la Figure III-9, la structure n’est pas réguliere et on distingue
deux niveaux de vitesses). 1l s’agit d’un cas a priori non favorable a un découpage en tranches
qui sera approprié pour tester le découpage le plus restrictif, & savoir un découpage en tranche

a géomeétrie identique avec un réseau de compartiments de géométrie identique.

Comme le préconise la méthode (voir paragraphe I1.2.1.1). on choisit la direction principale de
I’écoulement pour la direction de tranchage, Figure III-15. On peut envisager des tranches
d’épaisseur quelconque (sous-figure de gauche) ou des tranches d’égale épaisseur (sous-figure de
droite). Comme nous souhaitons appliquer la méthode de découpage en tranches dans le cadre
le plus restrictif possible (Tgicr), nous écartons les tranches d’épaisseur variable. Cette option
sera testée plus tard dans ce chapitre. Dans ce chapitre nous notons N; le nombre de
compartiments (tranches) suivant la longueur de la cuve. Si on se réfere a la méthode
développé au chapitre précédent, N; est équivalent a M, le nombre de sous-volume créés lors de
I'étape de pré-découpage (voir paragraphe I1.2.1). L’étape suivante consiste a créer un réseau

identique de compartiments a I'intérieur de chaque tranche.
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Figure I1I-15 : Schématisation d’un découpage en tranches dans la direction axiale du pilote. A gauche
un exemple avec N, = 8 tranches d’épaisseurs quelconques et a droite un exemple avec Ny = 10 tranches

d’épaisseurs identiques.

Application de la technique de division préconisée

Trois techniques de division ont été présentées dans la méthode (voir paragraphe 11.2.2.2). Une
technique basée sur un découpage purement géométrique et deux autres basées sur un
découpage physique. Le modele doit a minima correctement décrire la courbe de DTS mais
aussi les courbes de dispersion d’un traceur injecté en surface. Au vu de la configuration (voir
Figure III-2) et des faibles vitesses régnant dans le fond de la cuve, seule la surface doit étre
suffisamment raffinée. Un découpage géométrique est tout a fait possible comme nous l'avons
signalé dans la méthode au paragraphe 11.2.2.2, mais son application conduira & un maillage
inutilement précis du volume de la cuve. Par ailleurs, nous avons souligné la forte hétérogénéité
du champ de vitesses (Figure III-9) ce qui implique quun découpage quantitatif devrait étre

possible comme 'explique la méthode au méme paragraphe.
Structure globale du modele

Pour cette étude nous souhaitons ajouter une contrainte supplémentaire, concernant la
géométrie des compartiments, qui permet de tester un modele en Tgpe; dans le cadre le plus
défavorable possible. Cela permet de tester le plus séverement possible la robustesse de
Iapproche. On fixe la géométrie des compartiments comme rectangulaire. Par ailleurs, cela
permet de s’affranchir de plusieurs contraintes techniques lors de la construction du modéle qui
rendront possible le développement des algorithmes, qui est rappelons-le un objectif secondaire
de ces travaux de these. Notons que, comme le montre la Figure I11-9, la direction des courants
a forte vitesse est parallele aux parois latérales de la cuve. Par ailleurs on rappelle qu'un
compartiment est par définition un volume ou toutes les grandeurs pertinentes sont homogenes,

donc 'un des criteres du découpage sera de distinguer les zones a fortes et faibles vitesses. Ces
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deux informations prises en compte permettent de supposer que la perte de précision liée aux
compartiments rectangulaires sera acceptable. La Figure III-16 illustre le découpage que nous

venons de décrire. Au sein d’une tranche on note :

e Nj le nombre de compartiments suivant la hauteur de la cuve et h,,, avec m allant de
1 & Ny, les différentes hauteurs avec hy la hauteur de la couche représentant la surface

e N; le nombre de compartiments suivant la largeur et l;, avec | allant de 1 a Np, les
différentes largeurs avec I la largeur la plus & gauche

e N; le nombre de compartiments suivant la longueur et Ly, avec k allant de 1 a Ny, les
différentes épaisseurs des tranches avec L; D'épaisseur de la premieére tranche.
Remarque : Si on se réfere a la méthode développé au chapitre précédent, L, est

équivalent a [, 'épaisseur (voir paragraphe I1.2.1.1) des tranches.

Les tranches étant d’épaisseur identique on a :

L [T11.1]

Les longueurs des compartiments dans la hauteur (h,,) et la largeur (I;) ne sont a priori pas

égales.
- h,
h,
N.=4| h,
h,

Figure III-16 : Exemple illustratif de découpage en N, =5 tranches d’égale épaisseur et un réseau de

. . . o L 140
compartiments identiques dans chaque tranche. L’épaisseur de chaque tranche vaut L, = =~ metre.
L

Le nombre de compartiments vaut 4 suivant la hauteur (noté Ny) et 2 suivant la largeur (noté N;).
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A partir de cette structure, la problématique consiste a déterminer les parameétres Ny, Ny, N;
ainsi que les hauteurs h,, et largeur [; de telle maniere que le modele rende compte d’'une part
de TI'hydrodynamique globale caractérisée par la DTS et d’autre part de la dispersion du

principe actif en surface caractérisée par les courbes locales de tracage.

Le découpage doit produire des compartiments ou toutes les grandeurs sont homogenes. Dans
notre cas, nous avons fait le choix de distinguer deux niveaux de vitesses (voir Figure I1I-9). Le
découpage est donc idéal lorsqu'il distingue au mieux les fortes et faibles vitesses. Nous avons
observé que l'écoulement est tres dissymétrique et un découpage en tranches identiques induit
forcément 'apparition de compartiments hybrides ou les fortes et faibles vitesses coexistent.
Afin de donner un critére quantitatif pour juger de la qualité du découpage, nous définissons

deux parametres :

e T qui correspond & la fraction de surface (ou volume si on travaille en 3D) contenant la
catégorie de vitesse prédominante (on a donc 0,5 <T < 1). Le cas I' = 1 correspond au
cas ol il n'y a que des vitesses fortes ou que des vitesses faibles, il s’agit du découpage
idéal.

e O qui correspond au rapport du nombre de compartiments parfaits sur le nombre
compartiments au total (on a donc 0 <©® < 1) dans une zone donnée. Le cas © =0
correspond au cas ou il n'y a que des compartiments hybrides et ® =1 ou il n'y a que

des compartiments parfaits.

Nous faisons 'hypothese (hyp. 1) que le découpage est optimal lorsque I' et ® dans une zone
donnée tendent vers 1. Nous discuterons de la validité de cette hypothese dans la suite de ce

chapitre.

111.3.2 Echanges entre les compartiments

On rappelle que dans cette étude le débit convectif est constant car le débit d’entrée est fixe et
qu’on ne s’'intéresse pas a la partie transitoire de I'écoulement. D’une maniére générale pour
une espéce chimique i, le débit de matiere Q,, entre deux compartiments ayant une surface
d’échange commune est égal au débit volumique Q, multiplié par la concentration C; :

mol
nl

mol Qv [mol] [TI1.2]

Dans notre cas il n’y a qu'une espece, le traceur. La conservation de la matiere impose que la
somme des débits de matiere entrant dans chaque compartiment soit égale a la somme des

débits sortants. La concentration du traceur C; est I'inconnue qui est calculée numériquement
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dans chaque compartiment grace a dassl (le solveur numérique). Notre tache préliminaire
consiste a attribuer une valeur de débit volumique Q, entre chaque couple de compartiments.

Deux types de débit volumique peuvent étre pris en compte, les débits convectifs Q5™ et les

débits turbulents QL¥™P. Les échanges convectifs Q5™ décrivent 1'écoulement du fluide &
travers le systeme. Ils sont orientés dans le sens de ’écoulement et sont donc unidirectionnels.
Les échanges turbulents sont un moyen de rendre compte de la dispersion de la matiere due a
la turbulence de l’écoulement. Ils sont modélisés par des échanges bi-directionnels. Dans un
premier temps, seuls les débits convectifs sont pris en compte car la majorité de la cuve ne
présente pas de turbulence. Néanmoins, un paragraphe sera consacré a U'influence de la prise en

compte de la turbulence.

Soient deux compartiments A et B échangeant de la matiére a travers une surface commune S.
L’échange convectif s’interprete comme un débit d’échange traversant la surface S dans un
sens, comme le montre la Figure II-13. On détermine le débit convectif Q5°™ de la maniere

suivante :

cony [m;] — S[mz] X< pCONY = [?] [111.3}
ou S est l'aire de la surface d’échange, et < v°™ > la vitesse moyenne du fluide traversant la
surface. Les surfaces d’échanges sont toutes définies dans le logiciel ANSYS Fluent et il est
possible d’y calculer la vitesse moyenne qui les traverse. En multipliant la vitesse moyenne par
la surface on obtient le débit volumique convectif entre deux compartiments ayant une face

commune. De cette maniére, 'écoulement est quantitativement pris en compte.

COMPARTIMENT A COMPARTIMENT B

A—=EB _ pnconv A
m — Qv X Ci

Figure III-17 : Schématisation de l’échange convectif entre deux compartiments

I11.4 Description de ’hydrodynamique globale
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Dans une premiere étape, le modele doit ¢ minima étre représentatif de I'hydrodynamique

globale

caractérisée par la DTS (voir Figure II1-12). Nous devons donc comprendre comment le

choix du découpage influe sur I’écoulement global et pour cela analyser localement les grandes

tendances de ’écoulement.

II1.4.1

Découpage basé sur le champ de vitesse

Nous allons découper le volume de la cuve en un réseau de compartiments organisés enTgc;.

Pour cela nous prendrons en compte le champ de vitesse et 'objectif du modele. N’oublions pas

que l'objectif d’'un modele & compartiment consiste a réduire autant que possible se peut le

nombre total de compartiment. Le raisonnement de découpage suit plusieurs étapes :

1.

On anticipe la problématique de la modélisation de la dispersion d'un traceur en
surface. La position des points de détection et de 'injection expérimentaux (A, B, C et
D et la croix sur la Figure III-2) impose quelques contraintes techniques. Afin qu'un
compartiment englobe le plus petit volume possible autour de ces points le nombre de
compartiments dans la longueur et la largeur doit étre impair (cette contrainte existe
car on souhaite avoir le nombre de compartiment le plus petit possible). D’autre part la
description du fond de la cuve n’a pas besoin d’étre autant raffiné qu’en surface.

La hauteur de la cuve est découpée en deux épaisseurs : N = 2. La hauteur de la
premiére couche, notée h;, sert a décrire la surface de le la cuve et est définie de
maniére a séparer au mieux les fortes et les faibles vitesses sur toute la longueur de la
cuve.

Aucun phénomene de micro-mélange n’ayant lieu on peut fixer une taille minimale des
compartiments comme on le souhaite. Cette taille est définie par rapport aux
dimensions de l'entrée et la sortie, ¢’est-a-dire [; = 8 cm et hy = 2 cm.

Comme la largeur de la cuve vaut [ =0,7m, on découpe la largeur en N; =7
compartiments avec Iy = I, =3 =1l =1lg=1,=8cm et l, =22cm. Cela permet
d’avoir les points de détection A, B, C et D dans le plus petit volume possible tout en
gardant une bonne description du jet d’entrée (un découpage en trois compartiments
aurait décrit le jet d’entrée de maniére trop grossiere).

La derniere étape consiste a déterminer le nombre de tranches Nj.

Pour fixer la hauteur de la couche englobant la surface libre, ¢’est-a-dire le parametre hy, nous

analysons le profil de vitesse sur le plan XZ en Y=12 c¢cm (milieu de I'entrée). L’objectif est de

trouver

la hauteur qui sépare la zone de fortes vitesses en surface et celle des faibles vitesses
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dans la partie inférieure de la cuve. La Figure III-18 représente ce plan avec trois lignes rouges

correspondant aux trois hauteurs hy qui semblent physiquement pertinentes :

e hy =6cm est la hauteur qui n’integre que de fortes vitesses et le jet d’entrée. Toutes
les fortes vitesses ne sont pas incluses dans cette zone.
e hy =12 cm ; cette hauteur inclut la plus grande partie des fortes vitesses mais on y

retrouve des vitesses faibles situées sous ’entrée.

h{ = 18 cm ; on intégre la totalité des fortes vitesses jusqu’au bout de la cuve mais le

rapport fortes/faibles vitesses est proche de 50%.

cu de I'entrée (y=12 cm)

PLAN X7 au mili

R R 2

Figure I1I-18 : Champ de vitesse sur le plan vertical XZ placé au milieu de l'entrée (Y=12cm). hy = 6 —
12—-18cm

Il n’est pas possible d’avoir une surface horizontale qui sépare rigoureusement les fortes et les
faibles vitesses. Il s’agit d’une contrainte liée aux tranches identiques qui n’est pas étonnante
puisque le cas traité a été spécialement choisi pour étre défavorable au découpage en tranches
identiques. Un des objectifs de cette étude est de comprendre quel est le meilleur compromis. A
ce stade, nous n’avons pas d’autre possibilité que de faire un choix selon lintuition. La

configuration la plus adaptée nous semble étre hy = 12 cm.

Nous venons de procéder a un découpage basé sur l'analyse des champs de vitesses et des
expériences de dispersion. La méthodologie de découpage en tranches identiques laisse un degré
de liberté, le nombre total de tranche N; qui doit étre déterminé. La solution qui fonctionnera
toujours est de réaliser une optimisation mathématique du nombre de tranches N;. Dans notre
cas particulier, il est possible de choisir des valeurs de N; qui nous semblent les plus pertinentes

grace a la forte hétérogénéité du champ de vitesses. De plus, comme 1'un des objectifs de cette
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étude consiste a analyser linfluence du découpage sur la qualité des résultats, nous ne
souhaitons pas réaliser une optimisation mathématique qui nous fournirait uniquement le
nombre de tranches optimal sans possibilité de discussion. Sauf si cela s’avére nécessaire de par
une répartition des grandeurs pertinentes treés particuliere, il est aberrant d’avoir une des
dimensions des compartiments qui est démesurée par rapport aux autres. Dans notre cas, on
souhaite garder une forme de compartiment dont la longueur (I’épaisseur des tranches Ly) est
du méme ordre de grandeur que la hauteur (h,,) et la largeur (I;). On rappelle que pour des
raisons pratiques liées a la localisation de l'injection et des capteurs, on souhaite avoir un
nombre impair de tranches (cette contrainte disparait si le nombre de tranches est
suffisamment important mais nous n’étudierons pas ce cas). Les valeurs plausibles sont donc
N, =3;5;7;9;11. En gardant a 'esprit que I'on souhaite trouver un optimum entre temps de
calcul et finesse de résultats, nous ne souhaitons pas avoir un nombre trop grand de tranches
qui augmenterait inutilement le temps de calcul ou un nombre trop petit de tranches qui
amputerait la précision des données modélisées. Pour cette raison nous écartons les bornes
extrémes (N, =3 et Ny = 11) pour lesquelles on peut supposer que le modele ne sera pas
efficace. Nous choisissons d’initier le nombre de tranches & N; = 7 car c’est la valeur centrale

des possibilités restantes.

La Figure I1I-19 représente le champ de vitesse dans le plan vertical (plan Oxz) situé au milieu
de Ventrée (description de 1’écoulement dans ce plan sur Figure III-6). De la méme maniére la
Figure I11-20 représente le champ de vitesse sur le plan horizontal (plan Oxy) coincidant avec
la surface libre (description de I’écoulement dans ce plan sur la Figure III-5). Les traits rouges
correspondent aux découpages que nous avons choisi de tester. Remarque : nous étudions ici
I'influence du découpage sur la qualité des résultats hydrodynamique (via la DTS) et il n’est
donc pas nécessaire de prendre en compte les contraintes techniques liées a la dispersion. Les
cas N =4 et N, = 14 sont des simulations que nous avons réalisé en amont et c¢’est pour cela

que nous les présentons ici.

e N, =14 (Epaisseurs des tranches identiques) : valeur inférieure a Ny = 7 pour tester

. o L _ 140
I'influence d’une diminution du nombre de tranches. On a Lj, = Piniake 35cm.

e N, =7 (Epaisseurs des tranches identiques) : valeur candidate la plus plausible parmi

les valeurs possibles lorsqu’on prend en compte la problématique de la dispersion (N, =
L _ 140

3;5;7;9;11). On a Ly :7_72206m'
e N, =14 (Epaisseurs des tranches identiques) : valeur supérieure & N; = 7 pour tester
I'influence d’une augmentation du nombre de tranches. On a L, = 1L—4 = % =10 cm.

Les zones de fortes et faibles vitesses que nous avons définies (voir Figure I1I-9) sont surlignées
en rouge et en bleu respectivement. Cela permet de définir I' sur chaque surface du découpage

du plan :

e Voir Annexe B page 285 pour le plan vertical (Figure I1I-19): Tableau 18 pour N; = 4,
Tableau 19 pour N, = 7, Tableau 20 pour N, = 14).
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e voir Annexe B page 286 pour le plan horizontal (Figure IT11-20) : Tableau 21 pour N, =
4, Tableau 22 pour N, = 7, Tableau 23 pour N, = 14).

Figure I11-19 : Champs de vitesse dans le plan vertical (Oxz) placé au milieu de l’entrée en y = 12 cm.
Surlignage rouge : fortes wviltesses. Surlignage bleu : faibles vitesses. Traits rouges : découpage des
compartiments. EN HAUT : N, = 4. AU MILLIEU : N, =7. EN BAS : N, = 14.
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Figure III-20 : Champ de wvitesse dans le plan horizontal (Oxy) a la surface libre en z =47 cm.
Surlignage rouge : fortes wvitesses. Surlignage bleu : faibles vitesses. Traits rouges : découpage des
compartiments. EN HAUT : Ny = 4. AU MILLIEU : N, =7. EN BAS : N, = 14.
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Analyse quantitative des parametres I' et 0

Nous avons calculé la moyenne arithmétique de I' (noté < T >) et la valeur de © sur toute la
surface pour les différentes valeurs de N testées (voir Tableau ITI-1 correspondant a la Figure
II1-19 et Tableau III-2 correspondant a la Figure I1I-20). On constate que < T > est toujours
supérieur & 90% mais que plus on raffine le découpage, plus < I' > augmente, en particulier sur
la surface libre (Tableau III-2) ou on atteint une valeur de 97% pour N; = 14 tranches. La
fraction de compartiments parfaits ©® est aussi notablement améliorée lorsqu’on raffine le
découpage. D’apres ’hypothese (hyp. 1) réalisée au paragraphe I11.3.1.3 page 168, le découpage
est optimal lorsque <T > et @ tendent vers 1. Cela signifie que la qualité du découpage est
d’autant meilleure que le nombre de compartiments est important. Nous vérifierons cela

ultérieurement.

Tableau III-1 : Valeurs moyennes de I' et valeurs de @ calculées sur ’ensemble du plan vertical (Oxz)

passant par le milieu de lentrée (y = 12 cm) pour les différentes valeurs de Ny testées.

NL = 4 NL = 7 NL = 14’
<r> 0,91 0,90 0,92
0 0,63 0,64 0,74

Tableaw III-2 :
différentes valeurs de Ny testées.

Valeurs moyennes de I' et valeurs de @ calculées sur la surface libre (Ozy) pour les

NL =4 NL =7 NL =14
<T> 0,94 0,94 0,97
0 0,64 0,76 0,82

Analyse des courbes de DTS

La Figure III-21 représente les courbes de DTS pour les différentes valeurs de N; testées ainsi
que la DTS numérique provenant de la MFN. Aucune des courbes issues de la modélisation
compartimentale ne s’ajuste parfaitement a la courbe de MFN. On observe que les courbes avec
N, = 14 tranches et Ny =9 tranches (résultat non présenté) sont presque identiques (les

commentaires faits pour N; = 14 seront donc valables pour N; = 9 tranches).
Concernant :

e La « montée » vers le pic principal : quelle que soit la valeur de N; la montée est en

retard par rapport a la MFN.

e L’intensité et la dispersion du pic principal : On observe des différences notables avec la

MFEN. Lorsque N; augmente, on observe que la hauteur du pic principal augmente et sa
dispersion diminue. Cela s’explique par le fait que lorsqu’on augmente le nombre
tranches, la dispersion numérique résultante diminue et on s’approche d’un
comportement de type piston. Pour N, =4 la dispersion est tres importante et le pic

principal apparait au bout de 80 secondes au lieu de 45 secondes soit un retard de 35
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secondes. Pour N, = 14 le pic principal n’est pas retardé et la dispersion correspond a
celle de la MFN. Pour N; =7 il y a un léger retard de 5 secondes et la dispersion est
légerement plus importante que pour la MFN.

e La « descente » du pic principal et le « creux » de courbe : Pour N, =14 il y a une

trés bonne correspondance avec la MEFN. Pour N, = 7 la « descente » est retardée et le
modele sous-estime le « creux ». Pour N; = 4 le modeéle ne représente ni la « descente »
ni le « creux » de la courbe.

e Pic secondaire : Le pic secondaire correspond relativement bien a celui de la MEFN pour

N; = 4 mais pour les trois autres courbes il est surestimé.

e La « trainée » de la courbe aux temps longs : elle est bien représentée a partir de 300

secondes quel que soit le nombre de tranches. Cela peut s’expliquer par le fait que dans
le fond de la cuve les compartiments sont homogenes en vitesses (I' = 1) et donc que le

volume de recirculation a faible vitesse est bien représenté.

Pour résumer, trop diminuer N; a pour effet de retarder fortement ’apparition du pic principal
et augmenter sa dispersion et trop augmenter N; a pour effet de légerement surestimer 'effet

piston du jet principal mais améliore la description des effets liés a la recirculation.
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[ 1 ' ]
5 00035 ; 0.0035 3
el ] ]
2" 0008 ] 0.003
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w  0.0025 ]
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Figure I11-21 : Courbes de DTS pour différents nombres de tranches (N, =4—7—14) ; Ny=7 ; Ny, =
2 avec hy =12 cm.
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Conclusions

Nous avons observé qu’augmenter le nombre de tranches (et donc le nombre de compartiments)
faisait tendre < T' > et @ vers 1. L’hypothese réalisée au paragraphe 111.3.1.3 page 168 (hyp. 1)
suppose que le découpage est optimal lorsque <T > et @ tendent vers 1 n’est donc pas
invalidée. En revanche, nous avons également observé sur les courbes de DTS qu’augmenter le
nombre de tranches n’améliorait pas la qualité de la DTS, au contraire. Nous n’avons donc pas
pu donner des criteres quantitatifs concernant les grandeurs I' et @ permettant de juger de la
qualité du découpage et I'hypotheése (hyp. 1) réalisée au paragraphe I11.3.1.3 page 168 ne
semble pas pouvoir étre validée. C’est pourquoi nous n’utiliserons plus les parameétres < I' > et
® pour étudier la qualité du découpage. Pour conclure le cas N; =7 tranches donne la
meilleure DTS.

La méthodologie de découpage en tranches identiques a été appliquée avec succes sur notre cas
a priori défavorable et nous avons réussi a construire un modele a compartiments qui permet
d’illustrer de maniere acceptable les tendances globales de ’écoulement. La Figure II1-22
représente les trois plans que nous avons sélectionnés pour décrire ’écoulement dans la banque
de données (Figure III-5, Figure III-6, Figure III-7). Le découpage optimal est présenté en trait

rouge (voir

Tableau III-3) a savoir N; =7 tranches dans la direction axiale (voir taille des L; Tableau
II1-4), N; = 7 compartiments dans la largeur de la cuve (voir taille des l; Tableau III-5) et
Np, = 2 compartiments dans la hauteur (voir tailles des h; Tableau III-6). On constate sur la
Figure III-22 au niveau de la surface libre que le découpage prend bien en compte la
localisation du point d’injection et des points de détection expérimentaux pour pouvoir
modéliser les courbes de dispersion. La Figure I1I-23 est un schéma du modéle que nous venons
de décrire. La Figure III-24 représente les courbes de DTS provenant de la MEFN et du modeéle
en tranches identiques (courbes identiques a celles de la Figure III-21). L’étape suivante
consiste a étudier l'influence du découpage des zones jugées secondaires sur la description de

I'écoulement (les courbes de DTS).
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PLAN XY a la surface (z=47 cm)

Figure I1I-22 : De haut en bas les champs de vitesse sur la surface libre (le plan XY en z =47 cm),
dans le plan vertical au miliew de U'entrée (le plan XZ en y = 12 cm) et dans le plan vertical au milieu
de la sortie (le plan XZ en y =58 cm). En trait rouge le découpage en tranches identiques pour la
configuration optimale : N=7; N, =7 avec l; = L, =l3=Ilg=1lg=1,=8cm et |, =22cm;
Ny, = 2 avec hy = 12 cm.
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Figure I1I-23 : Structure générale du modele a compartiments en tranche ; Ny =7 ; Ny =2 ; Leomp =

L

1,40 N
o metre; hy=12cm

Tableau I11-3 : Nombre de compartiments dans la longueur (nombre de tranches Ny ), dans la larqueur
(N;) et dans la hauteur (Ny)

N,

N,

Ny,

Nombre

7

7

2

Tableau I11-4 : Dimension des compartiments dans la direction axiale (I’épaisseur des tranches L;)

Taille

(cm)
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Tableau 111-5 :

Dimension des compartiments dans la largeur de la cuve (l;)

==MFN ==modéele final

L L, l; ly ls lg L,

Taille 8 8 8 22 8 8 8
(cm)
Tableau I11-6 : Dimension des compartiments dans la hauteur de la cuve (h;)
hy hy
Taille 12 H—hy
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Figure I11-24 : DTS optimale fournie par le modéle (N, =7 ; N, =2 avec hy = 12cm ; N; = 7 avec

L=hL=L=Ils=lg=1,=8cmetl,=22cm).
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111.4.2 Etude de linfluence des zones de découpage secondaires sur

I’écoulement

Nous venons de construire un modele simplifié qui représente de fagon acceptable la DTS en
s’appuyant sur les zones les plus influentes de I'écoulement. Nous approfondissons maintenant
I’étude en nous intéressant aux caractéristiques a priori moins importantes du modele, a savoir
le nombre de compartiments dans la largeur N; et I'épaisseur de la couche supérieure h;. On
étudiera également I'utilité d’ajouter une couche intermédiaire dans la hauteur, c’est-a-dire
Ny = 3. Afin de tester 'hypothese réalisée au paragraphe II1.3.1.3 page 168 (hyp. 1: le
découpage est optimal lorsque < I' > et @ tendent vers 1) nous allons procéder a différents
découpages de type géométrique conduisant a un grand nombre de compartiments. Nous allons
également étudier I'utilité de construire des tranches d’épaisseur variable au niveau des parois
d’entrée et de sortie du fluide. Cette étude permettra de comprendre comment le découpage
influe sur la qualité des résultats. Dans tout ce paragraphe l'étude d'un parametre en
particulier nécessite de garder constant les autres parametres du modele qui sont fixés a leurs

valeurs de référence (voir

Tableau I1I-3, Tableau I1I-4, Tableau III-5, Tableau III-6).

Nous souhaitons étudier l'influence de I’épaisseur de la couche de surface h;. Le reste du
découpage est fixé a Ny =7 ; N, = 2 ; N, = 7. C’est un parametre important puisque c’est dans

cette zone que l'on va étudier la dispersion du principe actif.

La Figure III-25 représente le champ de vitesse dans le plan vertical (plan Oxz) au milieu de
I'entrée (description de 1l’écoulement dans ce plan sur Figure III-6) avec trois découpages
différents (hy = 6 — 12 — 18 cm : voir paragraphe 111.4.1.2 page 170 pour la justification de ces

valeurs). Les zones fortes et faibles vitesses sont surlignées en rouge et en bleu respectivement.
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Figure TII-25 : Champ de vitesse dans le plan vertical (Oxz) au niveau de lentrée (y =12 cm).
Surlignage rouge : fortes wvitesses. Surlignage bleu : faibles wvitesses. Traits rouges : découpage des
compartiments. EN HAUT : hy =6 cm. AU MILLIEU : hy =12 cm. EN BAS : hy = 18 cm.
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Analyse des courbes de DTS

La Figure III-26 représente les courbes de DTS pour les différentes valeurs de h; testées ainsi
que la DTS numérique provenant de la MFN. Aucune des courbes ne s’ajuste parfaitement a la
courbe de MFN.

Concernant :

e La « montée » du pic principal : Plus h; augmente plus la montée est retardée. Cela

s’explique par le fait que plus h; augmente, plus le volume de la couche de surface
augmente et plus le temps de séjour est élevé dans la zone d’écoulement principal.

e [intensité et la dispersion du pic principal : On observe des différences notables avec la

MFEN. Lorsque h; augmente, on observe que la hauteur du pic principal diminue et sa
dispersion augmente. Pour h;y = 6 cm le pic principal apparait au méme instant que
celui de la MFN, & savoir a 45 secondes. Pour h; = 12 cm le retard est d’environ 5
secondes et pour h; = 18 cm le retard est d’environ 10 secondes.

o La « descente » du pic principal et le « creux » : Pour hy =6cm le modeéle ne

représente ni la « descente » ni le « creux » de la courbe. Pour hy = 12cm et hy =
18 cm il v a une bonne correspondance dans la descente de la courbe mais les creux
sont surestimés.

e Pic secondaire : Pour h; = 6 cm le pic secondaire est bien représenté mais il est difficile

de faire la différence entre le pic secondaire et la trainée de la courbe a cause de
I’absence du « creux ». Pour hy =12 cm et hy = 18 cm  le pic secondaire est surestimé
mais apparait au méme instant que celui de la MFN.

e La « trainée » de la courbe aux temps longs : elle est bien représentée a partir de 200

secondes pour h; = 6 cm, 300 secondes pour h; = 12cm et 1700 secondes pour hy =
18 cm. En fonction du choix de la hauteur hy, la qualité du découpage est fortement
altérée comme nous l'avons vu sur la Figure I11-25. C’est pour hy = 6 cm que la trainée

de la MFN est atteinte le plus rapidement.
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Figure I1I-26 : Courbes de DTS pour différentes hauteurs de la couche de surface (hy = 6 —12 —
18Cm) '.Nl=7 '.Nh.=2 ‘.NL:7

Conclusions

Cette étude nous a permis de nous rendre compte que 1'épaisseur de la couche de surface hy a
une tres grande influence sur la forme de la DTS. La trainée de la courbe, le pic secondaire et
la dispersion du pic principal sont impactées. L’idéal serait un découpage ou les fortes vitesses
et faibles vitesses sont bien séparées mais cela n’est pas possible avec des tranches identiques.
Diminuer h; a pour effet de surestimer la quantité de traceur présente dans le jet principal et
également la dispersion globale du fond de la cuve. A linverse lorsqu’on augmente trop h; la
séparation fortes/faibles vitesses est de mauvaise qualité et cela se ressent sur la courbe de
DTS. Cette étude de sensibilité ne nous donne aucune raison de changer la valeur de hy
initialement choisie lors de l'application de la méthode (a savoir hy = 12 cm) qui était le

meilleur compromis de séparation des fortes et faibles vitesses.

Nous souhaitons maintenant étudier l'influence du nombre de tranches dans la largeur de la

cuve, N;. Le reste du découpage est fixé a N, =7 ; N, =2 ; hy =12 cm.

La Figure III-27 représente le champ de vitesse sur la surface libre (plan Oxy) (description de

I'écoulement dans ce plan sur la Figure IT1I-5) avec trois découpages différents (N; = 4 — 7 — 8).
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Les zones de fortes vitesses et faibles vitesses sont respectivement surlignées en rouge et en

bleu. Les traits rouges correspondent aux découpages que nous avons choisi de tester :

e N;=4: en gardant en téte I'objectif de modélisation de la dispersion en surface qui
suppose un quadrillage de la surface, il s’agit du découpage minimal qui permet de
17

séparer les fortes et faibles vitesses. On a h; = i TO =17,5cm.

e N; =7 : valeur prenant en compte les singularités de I’écoulement et les contraintes
techniques liées a l'objectif de modélisation de la dispersion en surface. On a l; = [, =
Li=ls=1lg=1,=8cmetl, =22cm.

e N; =8 : on ajoute une division supplémentaire sur le compartiment du milieu qui n’est
a priort pas nécessaire du point du vue de la qualité de séparation des fortes et faibles
vitesses. Cela va permettre de vérifier le découpage en N; = 7 compartiments dans la
largeur (imposé par la contrainte technique de modélisation de la dispersion en surface)

est acceptable. Onaly = L =l =lg=1l,=lg=8cmetly, =15 =11cm.
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Figure III-27 : Champ de vitesse sur la surface libre (Oxy), z = 47 cm. Surlignage rouge : fortes vitesses.
Surlignage bleu : faibles vitesses. Traits rouges : découpage des compartiments. EN HAUT : Ny = 4. AU
MILLIEU : N, =7. EN BAS : N; = 8.
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Analyse des courbes de DTS

La Figure III-28 représente les courbes de DTS pour les différentes valeurs de N; testées ainsi
que la DTS numérique provenant de la MFN. Aucune des courbes ne s’ajuste parfaitement a la

courbe de MFN. On remarque que les courbes pour N; = 7 et N; = 8 sont presque identiques.
Concernant :

e La « montée » du pic principal : Plus N; augmente, plus la « montée » est retardée. Le

pic principal est toujours retardé quelle que soit la valeur de Ny. Pour Ny =7 et N; =8
on observe un retard de ce pic d’environ 10 secondes et pour N; =4 le retard est
d’environ 25 secondes.

e L’intensité et la dispersion du pic principal : L’intensité du pic principal (et sa

dispersion) est bien décrite pour N; = 7 et N; = 8 et elle est sous-estimée pour N; = 4.

e La « descente » du pic principal et le « creux » de courbe : Pour N; = 4 le modele ne

représente ni la « descente » ni le « creux » de courbe. Pour N; =7 et N; =8 il y a une
bonne correspondance dans la descente de la courbe mais les creux sont surestimés.

e Pic secondaire : Pour N; = 4 le pic secondaire est légérement surestimé mais il s’agit du

cas qui le décrit le mieux. Pour N; =7 et N; = 8 le pic secondaire est surestimé mais
apparait au méme instant que celui de la MFN.

e La « trainée » de la courbe aux temps longs : elle est bien représentée, quelle que soit la

valeur de Nj, a partir de 300 secondes. Cela peut s’expliquer par le fait que la qualité
des compartiments (basée sur le critére de séparation entre fortes et faibles vitesses)

dans le fond de la cuve n’est pas affectée par les découpages testés.
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Figure II1-28 : Courbes de DTS pour différents nombres de compartiments dans la largeur (N, =4 —7 —
8);N,=7;:N,=2 avec hy =12 cm.

Conclusions

Cette étude nous a permis de comprendre que le nombre de compartiments dans la largeur N;
joue un roéle sur la forme de la DTS. Diminuer N; a pour effet d’augmenter la dispersion du pic
principal. Augmenter N; n’a plus d’effet sur la DTS au-dela d’une certaine valeur (N, = 7). 1l
s’agit d’un résultat intéressant qui souligne qu’il est inutile d’augmenter indéfiniment le nombre
de compartiments pour espérer améliorer les résultats. Cela est en accord avec l'observation
faite lors de I'optimisation du nombre de tranches axiales qui a montré que les courbes de DTS
ne s’amélioraient pas lorsqu’on augmentait N;. Pour la deuxiéme fois, 'hypothese (hyp. 1)
réalisée au paragraphe II1.3.1.3 page 168 ne semble pas pouvoir étre validée. L’étude d'un
découpage de type géométrique nous semble indispensable et sera réalisée ultérieurement, (voir
paragraphe I11.4.2.4 page 193). Cette étude de sensibilité ne nous donne aucune raison de

changer la valeur de N; initialement choisie, N; = 7.
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Comme nous 'avons signalé lorsque nous avons déterminé la hauteur de la couche de surface
hy (voir paragraphe I11.4.1.2 page 170), il n’est pas possible d’avoir un découpage en tranches
identiques qui sépare correctement les fortes et faibles vitesses a cause de la forte dissymétrie
de l'écoulement. I1 pourrait étre possible d’améliorer le découpage en ajoutant une couche
intermédiaire entre la couche de surface et le fond de la cuve. C’est pourquoi nous souhaitons
étudier 'influence de plusieurs configurations avec N = 3. Le reste du découpage est fixé avec
Ny =7et N, =7.

La Figure TII-29 représente le champ de vitesse sur le plan vertical (plan Oxz) situé au milieu
de D'entrée (description de ’écoulement dans ce plan sur Figure III-6) avec trois découpages
différents (deux avec N = 3 et le découpage obtenu par 'application de la méthode avec Ny =
2). Les zones de fortes et faibles vitesses sont respectivement surlignées en rouge et en bleu. Les

traits rouges correspondent aux découpages que nous avons choisi de tester :

e N,=3 avec hy = hy, =6 cm : On découpe la couche de surface de référence (hy =
12 cm) en deux couches d’épaisseurs égales. Cela permet de mieux découper le jet
principal dans lequel régnent les fortes vitesses.

e N,=2 avec hy =12 cm : Découpage obtenu apres application de la méthode avec
seulement deux couches nécessaires pour répondre a la problématique de dispersion a la
surface de la cuve. L’épaisseur hy a été déterminée en cherchant le meilleur compromis
pour séparer les fortes et faibles vitesses.

e N,=3 avec hy =12cm et h, =6 cm : On ajoute une couche en dessous de la
couche de surface de référence (hy =12 cm). Cela n'améliore pas le raffinement au
niveau du jet principal mais permet de créer une couche intermédiaire entre la surface

et le fond de la cuve.
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Figure 111-29 : Champ de wvilesse dans le plan vertical (Ozxz) au miliew de lentrée en y =12 cm.
Surlignage rouge : fortes wvitesses. Surlignage bleu : faibles wvitesses. Traits rouges : découpage des
compartiments. EN HAUT : N, =3 avec hy = h, =6 cm. AU MILLIEU : N, =2 avec hy =12cm .
EN BAS : Ny, =3 avec hy =12cm et h, = 6 cm.
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Analyse des courbes de DTS

La Figure III-30 représente les courbes de DTS pour les différentes configurations testées ainsi
que la DTS numérique provenant de la MFN. Aucune des courbes n’est en parfait accord avec
la courbe de MFN. On observe que les courbes pour le modele de référence (N, = 2 avec hy =
12 cm) et celui ot on ajoute une couche intermédiaire (N, = 3 avec hy = 12 cm et h, = 6 cm)
sont presque identiques. Cela s’explique par le fait que la couche intermédiaire n’affecte pas la
qualité des compartiments puisqu’elle se situe dans la partie du fond de la cuve (voir Figure
IT11-29 en bas). Ce résultat ne nous étonne pas car nous avons déja observé au paragraphe
111.4.2.2 page 185 que lorsqu’on découpe une zone ou les vitesses sont homogenes la forme de la
DTS n’était pas affectée (courbe N; = 7 similaire a N; = 8). En revanche, lorsqu’on ajoute la
couche intermédiaire dans la zone du jet, on observe que la courbe de DTS est modifiée par
rapport au cas ol il n'y a que deux couches. Cela s’explique par le fait que dans ce cas le
découpage est réalisé dans la zone ol cohabitent les fortes et faibles vitesses (voir Figure III-29
en haut) donc que la maniére de découper a une forte influence sur les résultats obtenus.

Concernant :

e La « montée » du pic principal : le moment ot le pic principal débute n’est pas affecté

par les changements de configurations que nous avons testés.

e L’intensité et la dispersion du pic principal : on observe que le pic principal arrive au

méme instant que celui de la MFN pour le cas hy = h, = 6 cm alors qu’il est 1égérement
retardé sur les deux autres courbes. On n’observe pas de différence notoire concernant
la dispersion du pic principal.

e La « descente » du pic principal et « creux » de courbe : Pour le cas hy = h, = 6 cm on

observe que le « creux » est presque effacé dans la partie de la courbe de DTS qui se
situe entre la « descente » du pic principal et le « montée » du pic secondaire.

e Pic secondaire : Pour le cas hy = h, = 6 cm le pic secondaire est toujours surestimé par

rapport a la MFN mais on n’observe pas de différence notoire par rapport aux deux
autres courbes.

e La « trainée » de la courbe aux temps longs : elle est bien représentée a partir de 300

secondes quelle que soit la configuration testée. Cela peut s’expliquer par le fait que la
qualité du découpage dans le fond de la cuve n’est pas affectée par les découpages

testés.
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Figure I11-30 : Courbes de DTS pour différents nombres de couche définissant dans la hauteur de la cuve
(Ny=2-3);N, =7 ;N =7.

Conclusions

Nous avons observé pour la deuxieme fois que raffiner le découpage dans une zone ou les
vitesses sont homogenes n’a pas d’influence notable sur la courbe de DTS. Cela est intéressant
car on pourrait penser que plus le nombre de compartiments est élevé, meilleur sera le modele.
L’étude du découpage de type géométrique nous donnera des informations complémentaires. En
revanche, lorsqu’on affine le découpage dans la zone ou les vitesses sont hétérogenes (proche de
la surface), on observe une modification importante de la DTS. L’interprétation de ces
modifications est difficile car la séparation fortes/faibles vitesses est irréguliere (forme en L,
Figure III-9. En conclusion, ajouter une couche intermédiaire n’a pas permis d’améliorer la
DTS et nous garderons le découpage en deux couches. Remarque : afin de vérifier I'influence
sur la dispersion, nous testerons le découpage avec une couche intermédiaire en dessous de la
couche de surface (N, =3 avec hy =12c¢m et hy, =6cm) lors de la modélisation de la

dispersion au paragraphe II1.5 page 204.

La répartition des grandeurs pertinentes est en général particuliére au niveau des parois ou se
situent l'entrée et la sortie du fluide. La méthode générale préconise de particulariser, si
possible, les tranches a proximité de 'entrée et la sortie en fonction du cas d’étude traité. Ce

cas de figure est justement présent ici avec les profils de vitesses qui se comportent
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singulierement & proximité de l'entrée (avec un effet jet qui s’étale progressivement dans la
profondeur et la largeur) et a proximité de la sortie (avec les fortes vitesses qui pointent vers le
fond de la cuve sur une faible épaisseur). Nous souhaitons étudier 1'utilité de construire des
tranches particuliéres au niveau de 'entrée et la sortie. Le découpage est donc fixé avec Ny =7

; Np =2 avec hy = 12 cm.

La Figure I1I-31 représente le champ de vitesse sur le plan vertical (plan Oxz) passant par le
milieu de Pentrée (description de 'écoulement dans ce plan sur Figure III-6). De la méme
maniére, la Figure III-32 représente le champ de vitesse sur la surface libre (plan Oxy)
(description de Pécoulement dans ce plan sur la Figure III-5). Les traits rouges correspondent

aux découpages que nous avons choisi de tester :

o N, =7 (Epaisseurs des tranches identiques) : valeur obtenue par la méthode de
découpage en tranches identiques

e N =9 (Epaisseurs des tranches variables) : La premieére et la derniére tranche du
découpage sont divisées chacune en 2 tranches d’égales épaisseurs pour obtenir un
modele a N; =9 tranches. Cela améliore le découpage au niveau de l'entrée et de la

sortie.

Analyse des courbes de DTS

La Figure I11-33 représente les courbes de DTS pour les différentes configurations testées ainsi
que la DTS numérique provenant de la MFN. Aucune des courbes ne s’ajuste parfaitement a la
courbe de MFN. On observe des changements non négligeables entre les deux modeles testés
(avant 300 secondes). Pour lacs a N; =9 tranches le pic principal est légérement surestimé
mais on observe une nette amélioration de la description du creux de courbe (entre le pic
principal et secondaire). Remarque : les courbes avec N; = 14 tranches (voir Figure I1I-21 page
176) et N, =9 tranches non identiques (voir Figure I1I-33 ci-dessous) sont presque identiques.
La courbe N = 14 tranches n’est pas illustrée sur la Figure III-33 afin de ne pas alourdir
inutilement le propos tenu. Les commentaires faits pour N, = 14 au paragraphe I11.4.1.3 page

171 sont donc valables pour le modele & N; = 9 tranches non identiques présenté ici.
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Figure III-31 : Champ de wvitesse sur le plan (Oxz) au milieu de l'entrée en y = 12 cm. Surlignage
rouge : fortes vitesses. Surlignage bleu : faibles vitesses. Traits rouges : découpage des compartiments.
EN HAUT : N, =7 (tranches identiques). EN BAS : N, =9 (épaisseur tranches variables pour ’entrée
et la sortie).
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Figure 11I-32 : Champ de vitesse d la surface libre (Ozxy) en z =47 cm. Surlignage rouge : fortes
vitesses. Surlignage bleu : faibles wvitesses. Traits rouges : découpage des compartiments. EN HAUT :
N, =7 (tranches identiques). EN BAS : N, =9 (épaisseur tranches variables pour 'entrée et la sortie).
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Figure I11-33 : Courbe de DTS avec tranches identiques (N, = 7) el tranches d’épaisseurs variables avec

raffinement a ’entrée et la sortie (N, =9)
Conclusions

Les différences observées entre la courbe de DTS du modele a N; = 7 tranches identiques et le
modele & N; =9 tranches non identiques permettent de conclure que le raffinement des
tranches au niveau des parois d'entrée et sortie est une méthode qui pourrait conduire & une
amélioration du modele. Le modeéle a N, =9 tranches et N, =7 tranches ont tous les deux
leur avantages et inconvénients sur la description de la courbe de DTS qui sont qualitativement
du méme ordre de grandeur. Cette étude n’a pas permis de définir des regles précises sur la
maniére de procéder au raffinage des tranches d’entrée et sortie et ce travail mériterait d’étre
approfondi. Dans 1’état nous conservons le découpage en N; = 7 tranches identiques car 1'un
des objectifs de ce chapitre consiste tester la robustesse du découpage en tranches identiques.
Le fait qu'un découpage en N; = 9 tranches non identiques avec un raffinement au niveau de
Ientrée et la sortie donne des résultats similaires a un découpage en N, = 14 tranches
identiques souléve plusieurs questions intéressantes. Quelle configuration est la plus adaptée et
en fonction de quels critéres 7 Une investigation plus approfondie est nécessaire pour répondre
a ces questions. Afin de tester 'influence sur la dispersion, nous allons tester la configuration en
N; =9 tranches non identiques lors de la modélisation de la dispersion au paragraphe III.5

page 204.
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Afin d’estimer la qualité du découpage nous avons défini deux parametres, I' (fraction de
surface ou volume contenant la catégorie de vitesse prédominante) et @ (ratio du nombre de
compartiments parfaits sur le nombre compartiments au total). Nous avons également fait une
hypothese (hyp. 1) qui suppose que le découpage est optimal lorsque < T' > et 0, dans une zone
donnée, tendent vers 1 (voir paragraphe II1.3.1.3 page 168). Cette hypotheése n’a pu étre
vérifiée sur différentes études réalisées (optimisation du nombre de tranches Ny, influence du
nombre de subdivision dans la largeur N; et dans la hauteur Np). C’est pourquoi nous
souhaitons étudier ici l'effet d’un découpage purement géométrique conduisant a un nombre

élevé de compartiments.

La Figure III-34 représente le champ de vitesse sur le plan vertical (plan Oxz) traversant le
milieu de lentrée (description de 1’écoulement dans ce plan sur Figure III-6) avec trois
découpages différents (un découpage basé sur le champ de vitesse et deux découpages
géométriques). De la méme maniére la Figure I1I-35 représente le champ de vitesse sur le plan
horizontal (plan Oxy) au niveau de la surface libre (description de I’écoulement dans ce plan
sur la Figure III-5). Les traits rouges correspondent aux découpages que nous avons choisi de

tester :

e Modéle de référence (98 compartiments) : modele obtenu par application de la
méthode en tranches identiques avec un découpage basé sur l'analyse du champ de
vitesse.

Les largeurs [; des modeles géométriques testés sont définies de la maniere suivante [, = I, =

lz=1lg=1,=1lg=8cm et |, =15 =11 cm plutét qu’en huit largeurs égales (l; = é) Cela est

justifié uniquement pour des raisons technique car pour [; =é la. localisation des entrées et
sorties déborde sur plusieurs compartiments et il est techniquement plus simple que I'intégralité
des surfaces soient contenues dans un seul compartiment. Cette contrainte technique n’étant
pas présente dans la direction de la hauteur, les hauteurs h; des modeles géométriques testés

P . ; H ~ BN N
sont définies en huit hauteurs égales h; = P De la méme maniere les épaisseurs des tranches
L

sont constantes L; = N

e Modele géométrique Ny = 7 (448 compartiments) : Cette configuration va permettre
de comparer le modele de référence - avec un découpage basé sur I'analyse des champs
de vitesse (ou Ny = 7) - a un modele géométrique.

e Modéle géométrique N; = 14 (896 compartiments) : Cette configuration est celle
qui comporte le plus grand nombre de compartiments parmi toutes les configurations
testées. Elle va donner des informations intéressantes sur le comportement de la DTS
lorsqu’on augmente beaucoup le nombre de compartiments (donc lorsque < T' > et &

sont trés proches de 1).
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Figure III-3} : Champ de wvitesse sur le plan wvertical (Ozz) au milieu de lentrée en y =12 cm.
Surlignage rouge : fortes wvitesses. Surlignage bleu : faibles vitesses. Traits rouges : découpage des
compartiments. EN HAUT : Découpage de référence basé sur 'application de notre méthode (N, =7 ;
Ny =2 avec hy =12cm ; Ny =7). AU MILIEU : découpage de type géométrique (N =7 ; N, = 8 avec

h; = % = 47scm =5,875cm; N, =8). EN BAS : découpage de type géomélriqgue (N =14 ; N, = 8 avec
h; = % = ‘”8”" =5875cm ;: N, =8).
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Figure I11-35 : Champ de vitesse sur le plan (Ozy) d la surface en z = 47 cm. Surlignage rouge : fortes
vitesses. Surlignage bleu : faibles witesses. Traits rouges : découpage des compartiments. EN HAUT :
Découpage de référence basé sur lapplication de notre méthode (N, =7 ; N, =2; Ny = 7avec |y =1, =
L=ls=lg=1,=8cmetly,=22cm). AU MILIEU : découpage de type géomélrique (N, =7 ; N, = 8;
N =8 avec i =L, =l3=1lg=1,=Ilg=8cm et ly=1s=11cm). EN BAS: découpage de type

géométrique (N, =14 ; N, =8 ; N; = 8 avec les l; identiques au cas du miliew).
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Analyse des courbes de DTS

La Figure III-36 représente les courbes de DTS pour les différentes configurations testées ainsi
que la DTS numérique provenant de la MFN. Aucune des courbes ne s’ajuste parfaitement a la
courbe de MFN. On observe que les courbes des modeles géométriques ne sont pas en meilleur

accord avec la MFN comparées & la DTS du modele de référence.
Concernant :

e La « montée » du pic principal : quelle que soit la configuration testée, la montée est

légerement retardée par rapport a la MFN.

e L’intensité et la dispersion du pic principal : L’intensité du pic principal est plus

importante avec les modeles géométriques sans pour autant que la dispersion du pic ne
soit trop diminuée. Pour N; = 14, le pic principal est plus important que pour les
autres modeles et la dispersion y est donc moins importante.

e La « descente » du pic principal et le « creux » de courbe : Le creux de courbe est

identique pour le modele te référence et le modeéle géométrique avec N, =7. En
revanche pour le modele géométrique avec N; = 14, le creux est surestimé.
e Pic secondaire : Le pic secondaire est plus surestimé avec le modele géométrique a N, =

14.

e La « trainée » de la courbe aux temps longs : elle est bien représentée a partir d’environ

300 secondes quelle que soit la configuration testée. Cela peut s’expliquer par le fait que
la qualité des compartiments (I' est toujours égal a 1) dans le fond de la cuve n’est pas

affectée par les découpages testés.

L’interprétation de ces observations est tres difficile, voire impossible, car beaucoup de
parametres sont affectés par le changement de découpage de par la forte dissymétrie de

I’écoulement.
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Figure I11-36 : Courbes de DTS fournies par le modéle a compartiments de référence (N, =7 tranches
identiques avec Ny =2 et Ny =7) et par deuxr modéles avec découpage géométrique (N, = 7et N, = 14
tranches identiques, N, = 8 et N, = 8).

Conclusions

Cette étude nous a permis de montrer que procéder a un découpage géométrique n’améliore pas
systématiquement la description de la DTS. D’apres 'hypothese (hyp. 1) qui suppose que le
découpage est optimal lorsque <T > et @ tendent vers 1, on s’attendait au contraire puisque
les découpages géométriques ont augmenté le nombre de compartiments de telle maniere que <
[ > et @ soient trés proches de 1. L’hypothése réalisée n’est donc définitivement pas validée et
une étude plus approfondie est nécessaire. Nous venons de constater qu'un découpage basé sur
une analyse des champs de vitesse a environ 100 compartiments donnait un meilleur résultat
qu'un découpage a 'aveugle a environ 1000 compartiments. Dans cette gamme de valeurs de
nombre de compartiments (inférieur a 1000), il est donc important d’optimiser le découpage
afin de minimiser efficacement le nombre de compartiments. Il pourrait étre intéressant de
continuer a raffiner le découpage géométrique (augmenter le nombre de compartiments) afin
connaitre le nombre de compartiments minimum nécessaire pour correctement représenter la
DTS. 1l s'agirait d’une étude de sensibilité au maillage similaire a celles effectuées avant toute
simulation de MFN.
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Cette derniere étude du découpage nous permet de conclure que le modele en tranches
identiques que nous avons définie lors du découpage basé sur le champ de vitesse (N, = 7;N; =

7 ; Ny = 2 avec hy = 12 cm) est le découpage optimal.

111.4.3 Conclusions

Dans cette section, nous avons appliqué un découpage en tranches identiques dans le cadre le
plus restrictif qui soit possible, a savoir des tranches a géométrie identique avec un réseau de
compartiments de géométrie identique : Tgic;- L'objectif une bonne description de
I'hydrodynamique (confrontation de la DTS du modéle avec celle de la MFN) tout en prenant
en compte des contraintes techniques liées & la problématique (prédiction de la dispersion du
traceur injecté en surface de la cuve). Dans cette étude, les échanges entre les compartiments
sont uniquement de nature convective. Le seul critéere de découpage étant le champ de vitesse
et au vu de la forte hétérogénéité des valeurs des vitesses, nous avons fait le choix de classer les
vitesses en deux niveaux, les fortes vitesses au niveau du jet principal et les faibles vitesses
dans le fond de la cuve. Il n’a pas été possible de reproduire précisément la courbe de DTS a
cause de la contrainte des Tgjc; que nous nous étions fixée, qui implique une perte de précision
sur ce cas présentant un écoulement aussi dissymétrique. Il s’agit d’un résultat attendu
puisqu’on rappelle que I'un des objectifs de ce chapitre était de tester la robustesse de la
technique de découpage en tranches identiques sur un cas défavorable. Au vu des résultats on
peut conclure que le découpage en Tgie; est un bon compromis entre finesse de résultat et
simplicité d’utilisation. Une perspective sur le court terme consiste a classer les vitesses en trois
catégories (forte au niveau du jet, moyenne au niveau de la paroi de sortie ou le fluide
redescend, voir Figure III-8, et faible vitesse sur le reste de la cuve) plutot que deux catégories
de vitesse. On peut envisager également d’assouplir progressivement les contraintes liées aux

Teicr (géométrie quelconques des compartiments, tranche de géométrie variable, etc.).

Une étude de l'influence des zones de découpages secondaires a été conduite. Le nombre de
tranches N;, le nombre de compartiments dans la largeur N, I'épaisseur de la couche de surface
hy, le nombre de compartiments dans la hauteur Np, un découpage en tranches non identiques
et un découpage géométrique ont été testés. Plusieurs résultats intéressants ont été tirés de
cette étude et le plus important est que le découpage initialement proposé par I'analyse des
champs de vitesse était le découpage optimum. Nous avons vu que procéder a un découpage en
tranches d’épaisseurs non identiques, permettant un raffinage particulier du réseau de
compartiments au niveau de I’entrée et de la sortie, offrait une souplesse intéressante pour faire
un découpage physique et pas uniquement une optimisation mathématique du nombre de

tranches. Nous avons également observé a plusieurs reprises qu’augmenter le nombre de
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compartiments avec un découpage géométrique n’était pas l'approche la plus efficace pour
améliorer les résultats. En effet le modele a environ 100 compartiments, avec un découpage
basé sur une analyse du champ de vitesse donne de meilleurs résultats que le modele a environ
900 compartiments avec un découpage géométrique. Il serait intéressant de vérifier a partir de
quel nombre de compartiments (taille minimale requise) il est possible de représenter avec

exactitude les données expérimentales.

Nous avons défini deux parametres I' et ©® qui permettent de décrire quantitativement le
découpage et nous avons émis une hypothese de prédiction de qualité du découpage en fonction
de la valeur que prennent ces deux parametres. Cette hypothese n’a pas pu étre validée. De
plus les parametres I' et @ ne permettent pas a eux seul de choisir laquelle de ces deux

situations est préférable :

i Cas ot ® = 1 ou la plupart des compartiments sont parfaits (c’est-a-dire I' = 1) mais
les quelques compartiments hybrides (c’est-a-dire ' < 1) sont de mauvaise qualité
(05<I'<006).

ii. Cas ou ® = 0 ou la plupart des compartiments sont hybrides mais de bonne qualité
(09<TI<1)

Une véritable plus-value a la méthode serait de disposer de regles quantitatives pour effectuer
le découpage optimal. Il serait tres intéressant d’approfondir I'étude de linfluence de

parametres tels que I' et @ voir de créer d’autres criteres.

II1.5 Modélisation de la dispersion d’un traceur

La premiére étape visait a représenter les grandes tendances de I’écoulement. Nous nous
intéressons ici a la prédiction de la dispersion d’un traceur injecté a la surface de la cuve. Les
courbes de la Figure I1I-14 page 164 (réalisées dans le cadre des conditions opératoires décrites

sur la Figure I1I-2 page 153) illustrent cette dispersion.

I11.5.1 Courbes de dispersion

Pour obtenir les courbes de dispersion a l'aide du modeéle a compartiments, on injecte un
traceur passif dans le compartiment ou se situe la croix et on enregistre les concentrations en
sortie des compartiments ou sont situés les points A, B, C et D (voir Figure I1I-22 et Figure
I11-23). Le signal d’entrée est le méme que pour les courbes de DTS. Toutes les courbes de

dispersion représentent la concentration normée en traceur :
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e Au point A pour la Figure I11-37
e Au point B pour la Figure II1-38
e Au point C pour la Figure I1I-39
e Au point D pour la Figure II1-40

Bien qu’un modele optimal ait été défini, nous avons souhaité tester deux autres configurations
qui ont attiré notre attention (voir paragraphe I11.4.2) pour connaitre U'influence du découpage

sur la prédiction de la dispersion du traceur :

e Le modele a trois couches N = 3 avec hy = 12 cm et h, = 6 cm car il produit la méme
forme de DTS que le modele de référence.
e Le modele & N; =9 tranches d’épaisseur variable car il produit une DTS de meilleure

qualité sur certain aspect (au détriment d’une perte de qualité sur d’autres aspects)

Sur chaque figure sont représentées la courbe de référence provenant de la MEN et les courbes
provenant du modele a compartiments. On constate que les courbes de dispersion ne sont
presque pas affectées par le découpage. Globalement les courbes du modeéle & compartiments
refletent le comportement global du traceur, a savoir que le pic principal apparait au bon
instant et les queues de courbe s’ajustent parfaitement. En revanche, la forme « creux-pic »
entre le pic principal et la queue de courbe n’est pas correctement représentée et la dispersion
du pic principal non plus. Pour les point A et B, qui sont proches de ’écoulement rapide di a
I'effet de jet en entrée, la forme « creux-pic » est visible et bien positionnée dans le temps. En
revanche pour les point C et D, situés au niveau des faibles vitesses, la forme « creux-pic »
n’est pas du tout visible sur les courbes des modeles a compartiments. On peut conclure que le
modele a compartiments en tranches identiques donne des résultats moins précis que la MFN
car les courbes de dispersion ne refletent) pas exactement le comportement du traceur de
maniere locale, mais il prédit en revanche avec exactitude a quel instant la concentration en
traceur est la plus importante ce qui est suffisant pour la problématique du traitement des

algues présentée en début de chapitre.
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Figure I1I-37 : Concentration normée au point A en fonction du temps d’un traceur passif injecté en
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II1.5.2 Conclusions

Il est intéressant de constater que le découpage n’influe presque pas sur les courbes de
dispersion. Ajouter une couche intermédiaire ou découper 1’épaisseur des tranches sur la base de
critéres physiques (avec des épaisseurs variables) n’apporte pas des résultats de meilleures
qualité. Le découpage en tranches identiques, avec le nombre minimal de compartiments, est
finalement un modele qui représente bien les tendances générales des courbes de dispersion

(apparition du pic principal et queue de courbes).

I11.6 Influence des échanges turbulents

Comme nous 'avons vu au paragraphe I11.3.2, la littérature propose trois manieres de prendre
en compte la turbulence dans les échanges entre les compartiments. A mnotre conmnaissance
aucune comparaison de ces trois méthodes n’a été réalisée dans la littérature. Nous proposons
ici une étude comparative de ces trois méthodes sur le méme cas d’application qui a été choisi

pour tester la méthodologie de découpage en tranches identiques.

I11.6.1 Rappel de la littérature : trois approches existantes

Pour une espéce chimique i, le débit de matiere Q,, entre deux compartiments ayant une
surface d’échange commune est égal au débit volumique @, multiplié par la concentration C;

(voir équation [II1.2]). On souhaite déterminer Q&

qui est le débit volumique turbulent.
Soient deux compartiments A et B dont les centres sont distants de Ax qui échangent de la
matiere a travers une surface commune S. L’échange turbulent s’interprete comme un double
débit traversant la surface S dans les deux sens comme le montre la Figure II-14. Les trois
approches identifiées se distinguent par la maniére de calculer le débit volumique turbulent
QLwb - Indépendamment de la méthode choisie, ce débit volumique turbulent est par

construction égal dans un sens comme dans l'autre afin conserver le bilan de masse.
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Figure III-/1 : Schématisation des échanges turbulents entre deux compartiments

On distingue trois méthodes dont voici un rappel des formules qui sont utilisées (pour plus de

détail voir paragraphe 11.3.2) :

e Méthode 1 : (Guha et al., 2006) ; Loi de Fick :

Dt[ ]xS[m 1 [TI1.4]
turb
-
avec
m?|  C, k? [T11.5]
Dt [T] = S_Ct X ?

e Méthode 2 : (Delafosse et al., 2014) ; vitesse turbulente :

1gurb [ ] X < vturb > [ ] [111'6}

2 [111.7]
<vptwh > = §k2

e Méthode 3 : (Le Moullec et al., 2010) : analogie RPA en série et RP dispersif :

avec :

3 3
11§urb [m ] |a| X Qconv [m ] [1118}

S

avec :

twb ’\/AZ + 84 _1 conv [I11.9]

4 v

{ A_Qﬁom’xAxxSctxe

T 2XSXC,xk?
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Dans chacun des cas, le débit volumique turbulent est calculé a partir de 1’énergie cinétique
turbulente k, la dissipation d’énergie cinétique turbulente €, le nombre de Schmidt turbulent

Scy, et la constante C,.

111.6.2 Comparaison des trois approches

Comme nous I'avons vu au paragraphe précédent, les deux grandeurs nécessaires pour calculer
les débits turbulents sont k et € ainsi que les constantes C, et Sc;. De la méme maniere que
sont collectées les valeurs des vitesses moyennes au sein des surfaces d’échanges, nous collectons
les valeurs surfaciques moyennes de k et € dans le logiciel de simulation de MFN. La Figure
I1I-10 et la Figure III-11 présentées au paragraphe I11.2.4.3 page 160 donnent les champs de ces
deux grandeurs. Les valeurs des constantes C, et Sc¢; sont fixées a €, = 0.09 et Sc, = 0.8

comme dans la simulation de MEFN réalisée dans le cadre des travaux de (Moussoh, 2016).

Dans notre cas particulier, les fortes valeurs de k et € sont localisées au niveau du jet a
I'entrée. Les échanges turbulents étant calculés & partir des champs k et € au sein des surfaces
d’échanges, il est certain que la maniére dont le découpage est effectué a un effet non
négligeable. Mais dans le présent paragraphe, qui a pour objectif la comparaison des trois
approches, nous garderons le modele présenté au paragraphe II1.4.1.4 page 177. Il n’y a pas de
raison pour que ce découpage soit particulierement adapté lorsqu’on prend en compte la
turbulence car il a été réalisé sans prendre en compte les grandeurs k et € (seuls les champs de
vitesses ont servi au découpage). On peut cependant remarquer que le découpage a lieu sur
deux plans (Oxz) en Y = 8cm et 16 cm la ou la turbulence est la plus importante comme on

peut le voir sur les Figure III-10 et Figure III-11.

Nous avons calculé la valeur des débits turbulents avec chacune des trois méthodes et au
niveau de toutes les surfaces d’échanges entre compartiments. Nous allons comparer ces débits
a l'aide d’histogrammes sur certains plans particuliers indiqués en pointillés bleus sur la Figure
111-42 .

o Le plan nommé [01 est intéressant car la turbulence y est trés faible. La Figure III-43
représente les débits turbulents exprimés en pourcentage du débit convectif sur le plan
[01 (uniquement sur la partie représentant la couche de surface uniquement, noté
« haut », et sur toutes les tranches, de 1 & 7.

e A l'inverse sur le plan nommé le plan [05 la turbulence est trés forte di a l'effet de jet
en entrée. La Figure III-44 représente les débits turbulents exprimés en pourcentage du
débit convectif sur le plan [05 (uniquement sur la partie représentant la couche de
surface uniquement, noté « haut », et sur toutes les tranches, de 1 & 7.

e Le plan lo01 permet de visualiser ce qui se produit perpendiculairement au jet a

proximité de l'entrée. La Figure III-45 représente les débits turbulents exprimés en
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pourcentage du débit convectif sur le plan l001 (uniquement sur la partie représentant
la couche de surface uniquement, noté « haut », et sur toutes les tranches, de 1 a 7.

e Le plan h01 donne acces aux échanges entre la couche de surface et le fond de la cuve.
La Figure II1-46 représente les débits turbulents exprimés en pourcentage du débit
convectif sur le plan h01 (entre tous les compartiments de chaque tranche de 1 & 7 et

chaque division dans la largeur de 1 & 7, soit un nombre total de 49 plans).

Sortie

>

\\écp /
©

o0 0 / \\

/ Plan h01
Entrée /

/

Z
N X Plan [o01

3
N O

Figure III-42 : Schéma du modéle de référence (N, =7 tranches ; N, =2 avec hy =12cm ; Ny =7).
En pointillés bleus les plans choisis pour représenter les valeurs des débits turbulents calculés avec les

trois méthodes de la littérature.
Deux observations sont intéressantes a souligner :

e D’une maniére générale on constate que les débits provenant de la méthode (Delafosse
et al., 2014) sont toujours plus élevés que ceux de la méthode (Guha et al., 2006).

e On constate également que les débits de la méthode (Le Moullec et al., 2010) sont tres
faibles par rapport aux deux autres méthodes sur la plupart des plans mais

ponctuellement tres élevés (jusqu’a 1000000% du débit convectif).

Sur les plans 101 et h01 les débits turbulents sont moins importants (en dessous de 1) mais du
méme ordre de grandeur que les débits convectifs. Sur le plan 105, qui se trouve au niveau du
jet d’entrée, les débits turbulents sont globalement plus importants que les débits convectifs.
Les débits calculés par la méthode de (Le Moullec et al., 2010) sont inférieurs a 5% du débit
convectif dans les plans de 101 et [05 sauf sur le plan "l05 — haut — 1" ou le débit turbulent

vaut 1000% du débit convectif. Ce comportement est également observé sur 106 (non présenté
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dans ce manuscrit). Pour le plan perpendiculaire au jet principal (lo01) le débit turbulent
calculé par la méthode (Le Moullec et al., 2010) atteint la valeur exceptionnelle de 1000000%
du débit convectif sur le plan "lo01 — haut — 6" empéchant toute comparaison avec les deux
autres méthodes. Enfin sur le plan h01 on observe que les débits turbulents sont globalement
plus faibles que les débits convectifs sauf pour la méthode (Le Moullec et al., 2010) qui propose

des valeurs ponctuellement tres fortes.

Cette premiere analyse permet de conclure que les trois méthodes de calcul des échanges
turbulents ne donnent pas les mémes résultats. Les échanges sont globalement plus importants
avec le méthode (Delafosse et al., 2014) qu’avec la méthode (Guha et al., 2006) et la méthode
(Le Moullec et al., 2010) donne des débits turbulents soit tres importants soit tres faibles. On

souhaite a présent connaitre l'effet de ces différences sur la courbe de DTS.
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Figure I11-43 : Débits turbulents exprimés en pourcentage du débit convectif dans le plan 101 sur les
compartiments de la couche de surface (haut) sur chacune des tranches (1 a 7).
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Figure I11-44 : Débils turbulents exprimés en pourcentage du débit convectif dans le plan 105 sur les
compartiments de la couche de surface (haut) sur chacune des tranches (1 da 7).
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Figure I11-45 : Débils turbulents exprimés en pourcentage du débit convectif dans le plan 1001 sur les
compartiments de la couche de surface (haut) sur chacune des subdivisions dans la largeur (1 d 7).
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Figure I11-46 : Débits turbulents exprimés en pourcentage du débit convectif dans le plan h01 sur tous
les compartiments (1 a 49).
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Maintenant que nous avons comparé les débits turbulents calculés par les trois méthodes, nous
allons les utiliser pour calculer les DTS du modele. La Figure I11-47 représente les DTS avec et
sans échanges turbulents. On observe pour les trois méthodes une diminution de la hauteur du
pic principal et un accroissement de sa dispersion. On observe également I'absence de la forme
« creux-pic ». Pour la méthode (Delafosse et al., 2014), ces observations sont plus prononcées
que pour les méthodes (Guha et al., 2006) et (Le Moullec et al., 2010). Cela s’explique par le
fait que les débits turbulents sont globalement plus importants avec la méthode (Delafosse et

al., 2014) comme nous 'avons vu au paragraphe précédent.
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Figure III-}7 : Courbes de DTS avec ou sans échanges turbulents. Modele : N, = 7 tranches ; N = 2
avec hy =12cm ; Ny = 7.

Nous pouvons conclure que le choix de la méthode de calcul des échanges turbulents a des
conséquences importantes sur la forme de la DTS. D’une part, les méthodes donnent des
résultats différents, d’autre part le découpage réalisé avec des échanges purement convectifs ne
convient plus lorsqu’on prend en compte les échanges turbulents. Cela souléve des questions
fondamentales sur la nécessité de prendre en compte ou non la turbulence. Quelle méthode de
calcul des échanges turbulents est la plus adaptée ? Une étude plus approfondie sur un cas
d’application plus adapté serait nécessaire pour extraire des criteres de choix d'un modeéle
plutét qu’un autre. Ensuite, il faudrait recommencer la démarche du découpage en prenant en

compte les échanges turbulents, ce qui aurait comme conséquence de modifier la structure du
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modele. Cela permettrait de vérifier g’il est possible d’obtenir de meilleurs résultats que
lorsqu’'on ne prend en compte que les échanges convectifs. Est-il possible de modéliser
parfaitement la DTS lorsqu’on prend en compte les échanges turbulents 7 Ces investigations
n‘ont pas été traitées dans le cadre de cette theése par manque de temps. Nous proposons
néanmoins une premiere étude embryonnaire concernant l'effet du découpage sur les courbes de

DTS.
Influence du découpage

Les échanges turbulents étant calculés a partir des champs k et € au sein des surfaces
d’échanges et ces données étant tres localisées dans notre exemple d’application, nous pensons
que la maniere dont le découpage est effectué a des effets non négligeables. C’est pourquoi,
nous souhaitons appliquer les trois méthodes de calcul des échanges turbulents sur un autre
modele que celui déterminé au paragraphe III.4. Nous avons choisi un découpage arbitraire de
la cuve dont les surfaces d’échanges entre les compartiments ne coincident pas avec les maxima
observés des grandeurs k et €. Ce modele est le suivant : N; = 8 tranches identiques ; Ny = 2
avec hy = 6 cm ; N; = 4 compartiments identiques dans la largeur. La Figure I1I-48 représente
les distributions de temps de séjour avec et sans échanges turbulents pour ce modele. De prime
abord, on observe des effets similaires que pour le découpage initialement utilisé pour comparer
les trois approches. On constate une atténuation de D'amplitude du pic principal et une
augmentation de la dispersion avec un effet plus important avec la méthode (Delafosse et al.,
2014) qu'avec la méthode (Guha et al., 2006). Si on regarde plus en détail, la courbe de DTS
provenant de la méthode (Guha et al., 2006) est intéressante car elle conserve la forme générale
de la DTS convective, a savoir que le pic principal n'est ni retardé ni avancé, il est juste
diminué, et la forme « creux-pic » est légérement plus accentuée. Concernant la méthode (Le
Moullec et al., 2010), la courbe de DTS se comporte de maniére inattendue en comparaison
avec les deux autres méthodes et la courbe est fortement altérée par rapport au cas sans

échanges turbulents.
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Figure I11-48 : Courbes de DTS avec ou sans échanges turbulents. Découpage arbitraire de la cuve :
N, = 8 tranches ; N, =2 avec hy = 6cm ; N = 4.

Le test effectué sur une autre structure de modeéle a mis en évidence des effets sur les courbes
de DTS difficile a interpréter. La démarche de découpage lorsque les échanges turbulents sont
pris en compte pourrait ainsi s’avérer plus compliquée que lorsque que I'on prend en compte

uniquement des échanges convectifs.

I11.6.3 Conclusions sur les échanges turbulents

Dans ce paragraphe, nous avons calculé pour notre cas d’application les échanges turbulents
avec les trois approches proposées dans la littérature et nous avons observé que les trois
approches donnaient des résultats différents. Les débits turbulents sont globalement plus
importants avec la méthode de (Delafosse et al., 2014) qu’avec la méthode de (Guha et al.,
2006) et la méthode de (Le Moullec et al., 2010) donne des débits turbulents globalement treés
faibles mais ponctuellement tres élevés. Ce résultat souleve la question de savoir quelle

approche est plus adaptée en fonction du probléme traité.

L’impact sur la DTS n’est pas négligeable et peut se résumer pour les trois approches a une
diminution du pic principal et une augmentation de sa dispersion. Ces effets sont plus
important avec la méthode de (Delafosse et al., 2014) du fait de débits turbulents plus
importants que dans la méthode de (Guha et al., 2006) et (Le Moullec et al., 2010). 1l est de
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plus nécessaire de redéfinir la structure du réseau de compartiments lorsqu’on prend en compte
les échanges turbulents. Nous n’avons pas réalisé ce travail par manque de temps mais des
résultats préliminaires ont montré qu'une modification du découpage conduit a une
modification des courbes de DTS. Nous ignorons donc s’il est possible de trouver un modeéle
optimal avec échanges turbulents et nous ignorons s’il est de meilleure qualité que celui établi
sans les échanges turbulents. Une étude plus approfondie est nécessaire pour répondre a ces
questions. Il faut noter que l'optimisation de la structure du réseau de compartiment sans
échanges turbulent permet de prendre en compte de maniére implicite les échanges turbulents a

travers la dispersion numérique inhérente a cette approche.

1.7 Conclusions et perspectives

Dans ce chapitre, nous avons appliqué notre méthode de modélisation compartimentale a un
cas d’application spécifiquement choisi pour tester le découpage en tranches identiques. Dans
un premier temps, nous n’avons pris en compte que des échanges de type convectif. Dans un

second temps nous avons testé I'influence de la prise en compte des échanges turbulents.

III1.7.1 Découpage en tranches identiques

Nous avons souligné que la plupart des travaux de modélisation compartimentale qui ont été
réalisés par le passé consistent en un découpage en tranches identiques méme si les auteurs ne
le présentent pas comme tel. Souhaitant développer la méthode la plus générale possible, nous
avons voulu tester applicabilité du découpage en tranches identiques sur un exemple a priors
défavorable. En effet, les cas traités dans la littérature présentent tous au moins une
caractéristique particuliere qui permet de simplifier le découpage. Le cas d’étude choisi est une
cuve ouverte remplie d’eau dont les dimensions ont été calculées pour représenter le
comportement réel d'un étang mais a [’échelle pilote. Les conditions opératoires choisies pour
construire le modele a compartiments induisent de fortes dissymétries dans 1’écoulement ce qui
n’est pas favorable a un découpage en tranches identiques. A l'aide d'un découpage basé sur
I’analyse des champs de vitesses, il a été possible de développer un modele a 98 compartiments
qui représente convenablement la DTS. Comme on pouvait s’y attendre, la contrainte des
tranches identiques limite la qualité de la courbe de DTS qui n’est pas parfaitement identique a
la courbe de référence. Plusieurs pistes pourraient étre explorées pour améliorer la prédiction de
la DTS comme faire des tranches dont I'épaisseur n'est pas forcément identique en particulier

au niveau de l'entrée et de la sortie de la cuve.

Nous avons montré sur plusieurs exemples que l'augmentation du nombre de compartiments
n’était pas une bonne méthode pour améliorer la DTS. En effet, un découpage géométrique n’a
pas permis d’améliorer la DTS malgré un nombre neuf fois plus grand de compartiments, une
couche intermédiaire entre la surface et le fond de la cuve a au mieux conservé la méme qualité

de description et un découpage en 14 tranches identiques donne les mémes résultats qu'un
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découpage en 9 tranches dont les épaisseurs sont adaptées aux singularités de 1’écoulement aux
niveaux de l’entrée et de la sortie. Le modele permet de simuler les courbes de dispersion en
surface de ’étang avec la méme précision que les trois autres configurations que nous venons de

citer. Cela souligne la nécessité de réaliser des découpages intelligents.

Nous avons défini deux grandeurs qui permettent de décrire quantitativement le degré de
perfection du découpage. Malheureusement les fortes dissymétries de I’écoulement n’ont pas
permis de faire une analyse rigoureuse de l'influence de ces parametres et une étude

approfondie sur un cas plus adapté serait nécessaire pour extraire des tendances.

Au final on peut conclure que la méthode en tranches identiques présente un « bon rapport
qualité/prix » entre précision des résultats obtenus et facilité d’utilisation et cela malgré un cas

d’application particulierement défavorable.

II1.7.2 Echanges turbulents

Dans une seconde partie nous avons testé l'influence des échanges turbulents. Cette étude n’est
qu’embryonnaire mais a permis de mettre en évidence deux points intéressants. D’une part,
comme on pouvait 8’y attendre, la prise en compte des échanges turbulents affecte fortement la
forme des courbes de DTS. D’autre part les différentes méthodes de calcul des échanges
turbulents donnent des résultats différents. Cela souligne la nécessité d’approfondir les
hypotheses réalisées dans chaque méthode afin de déterminer dans quelle situation quelle

méthode serait la plus adaptée.

II1.7.3 Valorisation pour le logiciel

Grace au découpage en tranches identiques, la structure globale du modele est réguliére ce qui
nous a permis de tester I'algorithme de remplissage automatique de la matrice de connectivités
des compartiments et des débits d’échange développés dans la méthode générale. L’algorithme
remplit automatiquement la matrice (voir Oparagraphes 1V.3.4.1 et IV.4) & partir des débits
provenant de la mécanique des fluides numérique puis le solveur dassl résout le systeme
d’équations différentielles (voir Oparagraphe IV.3.4). Les nombreuses configurations testées ont
permis de mettre a 1’épreuve l'algorithme. Le chapitre suivant traite en détail de la maniere
dont est écrit le systéme d’équations différentielles (d’une maniére générale et avec réactions
chimiques) et comment les algorithmes développés dans ces travaux de theése ont été

implémentés dans un logiciel avec une interface graphique qui sera commercialisée.

Nous avons réalisé dans notre étude un découpage qualitatif réalisé « a la main » et
géométrique. Dans ces approches les frontieres des compartiments sont directement déterminés
par l'utilisateur. L’algorithme de découpage par division successives, présenté dans la méthode

(voir paragraphe 11.2.2.2), n’a pas été utilisé dans ces travaux et ni développé par manque de
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temps. Cette méthode de division, qui est intermédiaire encore le découpage qualitatif et le
découpage géométrique mériterait d’étre implémenté car la tdche n’est théoriquement pas
insurmontable. Un tel outil de découpage permettrait d’obtenir immédiatement le modele
optimal ce qui ouvre une porte intéressante dans le sens de 'automatisation et la généralisation
de la modélisation compartimentale. Un tel outil devrait cependant étre utilisé avec beaucoup

de précaution afin de ne pas réaliser des optimisations sans réel sens physique.

I11.7.4 Applicabilité de la méthode sur les travaux de la littérature

Comme nous l'avons signalé en début de chapitre, les travaux de la littérature peuvent étre
considérés comme un découpage en tranches qui se succédent dans une direction. Sauf cas
vraiment particulier, les tranches sont en plus identiques. Sous réserve de réussir a récupérer
aupres des auteurs leur données, il serait intéressant d’appliquer notre méthode de découpage

en tranches sur les travaux cités.
(Rigopoulos and Jones, 2003)

Il est évident que la méthode pourrait reproduire un modele a compartiments similaire. Le
découpage en tranches identiques est parfaitement adapté a cette configuration tres symétrique.
Il pourrait étre intéressant de calculer les échanges convectifs a partir des simulations de MFN
et de calculer des échanges turbulents entre tous les compartiments, et pas seulement entre
ceux de la partie ascendante de I’écoulement, afin de comparer la précision des résultats

obtenus.
(Le Moullec et al., 2010)

L’application modélisée dans ces travaux pourrait également étre modélisée par la méthode
générale. A vrai dire la méthodologie de découpage en tranches présentée dans le chapitre est
inspirée de ces travaux. Plusieurs parametres pourraient étre testés comme un découpage
différent dans les tranches (uniquement liquide et gaz par exemple) et une autre maniére de
calculer les échanges turbulents. Les méthodes de calcul d’échanges turbulents développées par

(Guha et al. 2006) ou (Delafosse et al., 2014) sont parfaitement applicables ici.
(Guha et al. 2006)

Un découpage en tranches avec un réseau de compartiments régulier dans chaque tranche est
théoriquement possible mais risque fortement de donner les mémes résultats qu'un découpage
géométrique. Il serait en revanche intéressant de tester umne autre maniere de calculer les
échanges turbulents. Si on regarde attentivement, on remarque qu’il s’agit d’une situation avec
trés peu de marge de manceuvre ; 'lhomogénéité du mélange impose un découpage géométrique

et la vitesse de réaction une taille minimale de compartiment.

(Gresch et al., 2009)
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Un découpage en tranches identiques est parfaitement adapté a ce cas de figure. Notons qu’en
fait cela revient au méme de faire un découpage en tranches identiques en ajustant le nombre
de tranches ou de directement découper en zones ou la concentration est homogeéne. La
méthode de (Gresch et al., 2009) impliquant une dimension fictive pour prendre en compte les
recirculations sera cette fois directement pris en compte par notre méthode de calcul des

échanges.
(Alvarado et al., 2012)

Il serait intéressant de procéder a un découpage en tranches identiques. Notons que la forte
dissymétrie de 1’écoulement pourrait occasionner des pertes de précisions. Il serait peut-étre
envisageable de construire des tranches non identiques. Par ailleurs, cet exemple illustre bien la
nécessité de raffiner un modele hydrodynamique lorsque la chimie doit étre modélisée. La
méthode générale propose de procéder en deux étapes, il serait intéressant de construire un
modele hydrodynamique puis de prendre en compte la chimie afin de vérifier si les résultats

sont améliorés.
(Delafosse et al. 2014)

Du point de vue de la méthodologie il semble peu probable qu'un découpage en tranches
identiques améliore les résultats. Cette situation est la méme que celle de (Guha et al. 2006).
De par la nécessité de prendre en compte les réactions biologiques, le maillage final doit étre
tres raffiné mais il serait intéressant d’essayer de représenter uniquement I’hydrodynamique
avec un modele plus simple. Il serait également tres intéressant de vérifier si la méthode de

calcul des échanges turbulents améliorerait les résultats.
(Nauha and Alopaeus, 2015)

Les nombreux sous-modeles utilisés pour décrire le milieu diphasique gaz-liquide sous forme de
bulles de gaz injectées dans un milieu liquide ne sont pas explicitement décrits dans la méthode
générale. Ces sous modeles semblent efficaces au vu des résultats précis et prédictifs obtenus
par les auteurs. Dans le mesure ou le systeme de barboteur gaz-liquide est souvent rencontré,
voir (Rigopoulos and Jones, 2003) et (Le Moullec et al., 2010) par exemple, il serait tres
intéressant de généraliser l'utilisation de ces sous modeles dans la méthode générale.
Néanmoins, il devrait étre possible de procéder a un découpage en tranches identiques avec un
découpage empirique avec une zone a forte teneur en gaz au milieu de la colonne et une autre a
faible teneur en gaz proche des parois. Il serait alors intéressant de quantifier la perte de

précision dans les données simulées avec un tel modeéle.
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CHAPITRE IV :Valorisation du travail

de these par 'intégration de la

méthode dans un logiciel

commercial de simulation de

tracage et de suivi de réactions

chimiques
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IV.1 Valorisation de la méthode

Nous avons développé lors de cette thése une méthode la plus générale possible de modélisation
compartimentale. La méthode proposée est théorique mais son application par des non
spécialistes nécessite de franchir plusieurs obstacles techniques tels que le découpage du
systeme, le calcul des échanges entre les compartiments, le remplissage d'une « matrice
de connectivités des compartiments et des débits d’échange » ainsi que sa lecture afin d’en
déduire le systeme d’équations différentielles a résoudre. Le second objectif de cette thése
consiste a fournir des outils facilitant la mise en ceuvre de la méthode théorique, ¢’est pourquoi
nous avons valorisé nos travaux de recherche par la création d’un logiciel. Ce travail a été

réalisé en étroite collaboration avec Progepi (http://www.progepi.fr/), organisme de transfert

et valorisation du Laboratoire Réactions et Génie des Procédés, qui s’est attaché a développer
une interface graphique facile et intuitive a utiliser. Progepi est déja propriétaire d'un logiciel
capable de simuler des DTS (distribution de temps de séjour) & partir de modeéles systémiques
(DTSPro). Ce logiciel ne traite que des simulations de tragage, et en particulier les DTS, pour
des systemes ouverts en régime stationnaire. En partant des fonctionnalités déja existantes de
ce logiciel nous avons ajouté d’autres fonctionnalités pour permettre, entre autres, de simuler
des réactions chimiques, de réaliser des injections des plusieurs especes (réactives et/ou traceur)
en différents lieux, de simuler des systémes fermés ou ouverts avec plusieurs entrées/sorties,

etc.

Nous allons présenter les fonctionnalités pratiques du logiciel en insistant sur les interactions
logiciel-utilisateur. Cela nous permettra de décrire les algorithmes développés durant la these et

leurs fonctions. Le logiciel se décompose en trois modules :

e MODULE 1 : Concerne le post-traitement des courbes de tragage ou de suivi d’espeéce.

e MODULE 2: Vise a faciliter la construction d’un modéle a compartiments en
écoulement stationnaire, & moins d’une demi-centaine de compartiments, dont la
structure du réseau de compartiments est quelconque. Cela est réalisé de maniére
intuitive via I'interface graphique.

e MODULE 3: Propose le paramétrage d’un découpage en tranches identiques sans

limitation du nombre de compartiments.

V.2 MODULE 1 : Post-traitement de courbes

expéerimentales

Les courbes expérimentales de suivi d’espeéces (espéces réactives ou traceurs chimiquement

inactifs) nécessitent un post traitement avant de pouvoir étre comparées aux signaux simulés
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par un modele. La plupart des fonctionnalités présentées ici sont déja implémentées dans
I'ancien logiciel (DTSPro). Elles ont été initialement prévues pour traiter des courbes
d’injection de traceur destinées a réaliser une DTS, c’est-a-dire le suivi en sortie du réacteur de
la concentration d’un composé injecté de maniere impulsionnelle en entrée. En abscisse est

représenté le temps t et en ordonnée le signal de concentration C(t) comme le montre la Figure
IV-1.

C(t)

Figure IV-1 : Signal expérimental de DTS

1V.2.1 Troncature des données

L’enregistrement des données expérimentales doit généralement étre réalisé sur une durée de
temps suffissamment importante pour s’assurer d’obtenir ’ensemble du signal. Par exemple
lorsqu’on réalise une DTS il est impératif que la concentration de sortie revienne a une valeur
nulle, signe que tout le traceur est bien sorti du réacteur. Une fonction permet, lorsque cela est
nécessaire, de supprimer les points non utilisables placés avant ou apres le signal recherché.
L’utilisateur entre les valeurs de t,, et tmay (voir Tableau IV-1) et le logiciel ne garde que les

données comprises entre ces deux valeurs (voir Figure 1V-2).

Tableau IV-1 : Paramétres fournis par l'utilisateur pour effectuer une troncature des données
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AVANT APRES
cQ) c()

tmin tmax tmin tmax

Figure IV-2 : Illustration d’une courbe expérimentale de DTS avant et apres le traitement « troncature »

1V.2.2 Translation de la courbe

Lorsque les valeurs enregistrées présentent un décalage non physique, comme par exemple un
décalage de 'échelle des temps (temps de début d’expérience différent de 0) ou de I’échelle des
concentrations (concentration résiduelle constante dans le milieu étudié), il est possible de
translater les courbes afin de les positionner comme désiré sur les axes. L’utilisateur entre des
valeurs de X et Y (voir Tableau IV-2) afin de translater le signal en abscisse (t —X) et en

ordonnée (C(t) —Y) (voir Figure TV-3).
Tableau IV-2 : Paramétres fournis par l'utilisateur pour effectuer une translation des données
AVANT APRES

¢ 4]

o) -v|--f~-

1
[
| 1
| 1
| |
| 1
X t—X

Figure IV-3 : Illustration d’une courbe expérimentale avant et aprés le traitement « translation »

226



IvV.2.3 Dérive linéaire de la ligne de base

Lorsqu’une dérive linéaire est observée, la ligne de base de la courbe peut étre corrigée a l'aide
d’une régression linéaire des points situés avant la valeur X; et apres la valeur X, fournies par

l'utilisateur (voir Tableau IV-3), puis une rotation du signal.

Tableau, V-3 : Paramétres fournis par l'utilisateur pour effectuer une rotation des données

AVANT APRES
c() c()

0 X, X, 0

Figure 1V-/ : Illustration d’une courbe expérimentale avant et aprés le traitement « dérive linaire »

IV.2.4 Ré-échantillonnage

11 est possible que les données expérimentales soient enregistrées avec un pas de temps variable.
Ce traitement permet de ré-échantillonner la courbe & un pas de temps fixe dt fourni par
I'utilisateur (voir Tableau IV-4) en faisant une régression linéaire entre deux points existant
pour créer le nouveau point et en supprimant les valeurs n’apparaissant pas aux bons instants
(Figure IV-5). Ce traitement est nécessaire car dans le logiciel, tous les signaux d’entrées

doivent étre discrétisés de la méme maniére.

Tableaw 1V-4 : Paramétre fourni par Uutilisateur pour effectuer un ré-échantillonnage des données
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AVANT APRES
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Figure 1V-5 : Illustration d’une courbe expérimentale avant et apreés le traitement « ré-échantillonnage ».

IV.2.5 Normation

Cette fonction simple permet de calculer l'intégrale sous la courbe par la méthode des trapezes
et de normer la courbe, c¢’est-a-dire de diviser la concentration par l'aire sous la courbe. La
courbe normée résultante présente alors une aire sous la courbe égale a 1. Ce traitement peut
s’avérer pratique pour comparer plusieurs données mais il est surtout indispensable pour
réaliser une DTS. On veillera dans ce cas a vérifier qu’il ne reste pas de signaux parasites qui
fausseraient le calcul. Le bruit du signal étant généralement blanc, l'erreur la plus souvent
rencontrée consiste a supprimer les valeurs négatives du bruit. Elles doivent impérativement
étre conservées afin que l'intégrale du bruit soit bien égale a zéro. Concernant les courbes de

DTS, le logiciel propose de calculer les différents moments (voir Oparagraphe 1.2.1.1).

AVANT APRES
C(t) Cnormée (t)

Aire sous la
courbe = 1

Figure IV-6 : Illustration d’une courbe expérimentale avant et aprés le traitement « normation ».
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IV.2.6 Extrapolation exponentielle

Les mesures expérimentales de terrain ne permettent pas toujours d’enregistrer la totalité du
signal en particulier lors de durées tres longues dues a la présence de zone stagnante. Bien que
cette situation doive étre évitée, une correction consiste a réaliser une extrapolation
exponentielle de la queue de courbe. L'utilisateur doit fournir les parametres cités dans le
Tableau TV-5 et notamment les deux instants ¢ = X,1 et t = X,y en fin d’enregistrement. Les
points situés entre ces deux instants seront utilisés pour réaliser la régression exponentielle de
la queue de courbe (voir Figure IV-7). Ces points doivent étre choisis avec soin pour
I'extrapolation. Précisons ici que, comme la derniére valeur de l'extrapolation ne peut
mathématiquement pas étre nulle, elle est fixée & une valeur la plus proche possible de zéro :
tol X Y,q, Ol tol est un pourcentage compris entre 0 et 1 et Vg, la valeur maximale de la

courbe. Les données sont extrapolées avec un pas de temps égal a dt.

Tableau IV-5 : Parametres fournis par lutilisateur pour effectuer une extrapolation exponentielle des

données

|Xe1|Xe2|tOI|dt|

AVANT APRES
C(e) c()

— (0] X Ymax t

>

o~
o~

Figure IV-7 : Illustration d’une courbe expérimentale avant et aprés le traitement « extrapolation

exponentielle ».

IvV.2.7 Prise en compte de la décroissance radioactive (tracage)

Pour les expériences de tragage avec un traceur radioactif, la décroissance radioactive ne peut
étre négligée car le temps de demi-vie du traceur radioactif est du méme ordre de grandeur ou
plus petit que le temps de séjour moyen. Ce scénario n’est pas rare car les radio-isotopes avec
grande demi-vie sont rarement autorisés pour des raisons de sécurité. La loi de Rutherford et

Soddy (équation [IV.1]) permet de calculer la concentration du radio-isotope a un instant
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donné N(t), connaissant la concentration a l'instant initial Ny et la constante radioactive du

radio-isotope A (s71). Ces deux paramétres sont fournis par 'utilisateur (voir Tableau IV-6).

N(t) = Nye™ [1V.1]

Tableau IV-6 : Paramétre fourni par utilisateur pour tenir compte de la désintégration radioactive d’un

traceur radioactif.

La concentration du traceur est corrigée de la maniére suivante :

Cmesurée (t) [IV.Q]

Ccorrigée(t) = Nee—At
0

V.3 MODULE 2 : Construction d’un modele

quelconque

Ce module permet de construire et paramétrer « a la main » un modele quelconque d’une
demi-centaine de compartiments maximum via une nouvelle interface graphique. Ce module
contient les mémes fonctionnalités que l'ancienne version du logiciel DTSPro a savoir la
modélisation de systémes ouverts avec des modeles de type systémique en régime permanent,
simulant des expériences de tragage et notamment des DTS. Il est possible de construire des
modeles avec (1) une association de réacteurs parfaitement agités (RPA), de cascade de RPA
avec ou sans retro-mélange et avec ou sans échange avec des volumes morts, (2) une association
de réacteurs pistons (RP), ouverts ou fermés a la dispersion. De nouvelles fonctionnalités ont

été incorporées en rapport avec les besoins de la méthode. 1l est ainsi possible de :

e Simuler des réactions chimiques en calculant simultanément la concentration de chaque
espece.

e Réaliser des injections d’'une ou plusieurs espéces (réactives et/ou traceurs) en un ou
plusieurs lieux.

e Simuler des systémes fermés, c’est-a-dire sans entrée ni sortie de fluide (mouvement du
fluide par systéme d’agitation mécanique par exemple).

e Simuler des systemes ouverts avec plusieurs entrées et sorties de fluides.

Du point de vue de 'utilisateur, la construction du modele est réalisée en trois étapes, que nous

allons détailler :

1. D’abord on construit le réseau de compartiments, puis on renseigne la position des
entrées et sorties de fluides si elles existent et enfin on définit les débits d’échanges

entre les compartiments.
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2. Ensuite on renseigne les informations relatives au suivi d’espéces (réactives ou traceur).
C’est ici qu'on indique les cinétiques chimiques ainsi que les points d’injection et
détection des especes.

3. Enfin on renseigne les parametres relatifs aux résolutions des équations différentielles

(pas de temps et durée de la simulation).

Ces étapes sont réalisées via l'interface graphique. Plusieurs algorithmes entrent alors en jeu
pour remplir et lire automatiquement la « matrice de connectivités des compartiments et des
débits d’échange » afin de construire le systéme d’équations différentielles. Apres résolution des
équations, le logiciel fournit les signaux de toutes les espéces aux points de détection souhaités.
Les algorithmes développés pendant la these ne seront pas détaillés mais nous allons décrire a

quel niveau ils interviennent et quelles fonctions ils remplissent.

IV.3.1 Construction de la structure du modele

Le réseau de compartiments est construit en positionnant des compartiments sur le plan de
travail du logiciel (voir un exemple illustratif avec 4 compartiments sur la capture d’écran du
logiciel sur Figure IV-8). Nous ne détaillons pas ici la méthode d’obtention de ce découpage qui

dépend de chaque réacteur chimique & modéliser (se référer paragraphe 11.2).

Import Signal | RTD framework | Reaction settings || Sclver settings || Display results

React.d X

=

= Reactl X

- W

e Reactd X

React3 X l
et |Lﬁ —
=

Figure IV-8 : L’utilisateur dispose les compartiments sur le plan de travail (Capture d’écran de

Uinterface graphique développée par Progepi).
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On renseigne ensuite les parametres de chaque compartiment. Il est nécessaire de fournir au

moins le volume (voir Tableau IV-7) :

Tableau V-7 : Volume de chaque compartiment (fourni par l'utilisateur en double cliquant sur chaque

icone correspondante : fond vert)

Compartiment 1 2 3 4
Volume (L) V1 =04 Vo, =12 V; =05 V, =19

Remarque : la contrainte de la « demi-centaine » de compartiments est purement technique car
on imagine pas, en pratique, construire de cette maniére un réseau d’un grand nombre de

compartiments (bien que ce soit théoriquement possible).

Une fois que le réseau de compartiments est construit, il est nécessaire d’indiquer la localisation
des entrée(s) et sortie(s) de fluide si elles existent. Il est tout & fait possible de modéliser un
systéme fermé sans entrée ni sortie de fluide, comme une cuve agitée fermée par exemple. Dans

les cas des systémes ouverts, il est possible d’avoir plusieurs entrées et plusieurs sorties.

Dans notre exemple illustratif, on compte une entrée et une sortie de fluide (voir Figure IV-9) :

Import Signal | RTD framework | Reaction settings | Solver settings | Display results

{ s Inlet X
y Reactl X React2 X

.H,-.” Reactd4 X

React3 X

et ‘!4 ',!.j

Figure IV-9 : L’utilisateur a ajouté une enlrée et une sortie de fluide (Capture d’écran de l'interface
graphique développée par Progepi).
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L’étape suivante consiste a renseigner la valeur des débits volumiques Q, d’échange entre les
compartiments (voir paragraphe II.3 pour le calcul des échanges). Le choix a été fait de
renseigner ces débits comme une fraction du débit total entrant Q&€ ce qui permet d’alléger
Iécriture en n’utilisant que des valeurs comprises entre 0 et 1. Pour chaque compartiment, la
somme des débits volumiques d’entrée doit étre égale a la somme des débits volumiques
sortant. Dans le cas contraire, I'utilisateur est informé par un message d’erreur. L’écoulement
est permanent, ce qui signifie que les débits d’échange sont constants tout le long de la

simulation. Il n’est pas possible de considérer un écoulement instationnaire pour le moment.

Dans notre exemple illustratif, seuls des échanges convectifs sont pris en compte. L’utilisateur
crée un lien entre deux compartiments simplement en cliquant sur les compartiments d’origine

et de destination (voir Figure IV-10).

Import Signal | RTD framework | Reaction settings | Solver settings | Display results

React.l X React.2 X

A 4

}'«(ﬂ React4 X
b

_ y Qutiet X
s,

Figure IV-10 : Structure du modéle et définition des échanges entre compartiments (Capture d’écran de

Vinterface graphique développée par Progepi)

L’étape suivante consiste a remplir les valeurs numériques des débits d’échanges (voir Tableau
IV-8) comme des fractions du débit volumique d’entrée. Cela est réalisé en cliquant sur une
liaison et une fenétre s’affiche a 'écran dans laquelle on indique la valeur calculée par la

méthode.
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Tableaw 1V-8 : Débit échangé au niveau de chaque liaison en fraction du débit volumique d’entrée (fourni
par l'utilisateur en double cliquant sur la liaison : fond vert)

Liaisons Entrée—-»> 1|1->2|1->3|3-22|3->4|2->4|4- sortie
Fraction débit d’entrée 1 0,6 0,4 0,1 0,3 0,7 1
IvV.3.2 Suivi des especes

Dans cette partie, on renseigne les données relatives au suivi des especes que 'on souhaite
modéliser. On renseigne les données relatives aux réactions chimiques et au tracage. On précise
les points d’injection de chaque espece ainsi que les signaux d’entrée correspondants et les

points ot on souhaite suivre les concentrations de I'ensemble des especes.

Dans cette partie du logiciel, on indique la présence de traceur. Du point de vue des équations
a résoudre, un traceur est une espece chimique non réactive, ce qui correspond a un terme de
production chimique nul dans I’équation de conservation du traceur. La variation de sa
concentration au cours du temps sera donc uniquement due a 1’écoulement. Contrairement a
Iancienne version du programme, il est maintenant possible de calculer la dispersion de

plusieurs traceurs simultanément.

Une expérience de tragage particuliere consiste & injecter le traceur a l'unique entrée d’un
systeme ouvert en régime d’écoulement stationnaire et de mesurer [’évolution de la
concentration en traceur au cours du temps au niveau de l'unique sortie. Sous réserve que
plusieurs conditions opératoires soient respectées (débit homocinétique en entrée et sortie,

injection de type impulsion, normation de la courbe, etc.) ce type d’expériences donne acces a
des courbes de DT'S.

Si l'utilisateur souhaite suivre la dispersion d’un ou plusieurs traceurs, il n’y a pas de réaction
chimique associée et donc pas de nécessité de renseigner les coefficients stoechiométriques ni les

ordres partiels.

Dans cette partie du logiciel, on renseigne les coefficients stcechiométriques de chaque réaction
chimique ainsi que les cinétiques (voir paragraphe 11.4.3 pour la forme des équations requises).
Pour résoudre un probleme avec des réactions chimiques, il est indispensable de résoudre les
équations différentielles de chaque espece simultanément car la cinétique de production et

consommation d’une espece dépend des autres especes.
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Supposons que l'utilisateur souhaite modéliser les réactions chimiques suivantes (équation

[11.30]) :

{ZA + 3B - 4C [IV.3]

B+ 2C - 5D

Dans ce cas, I'utilisateur doit renseigner les coefficients stoechiométriques vy, ;, définis dans le
Tableau IV-9, ou l'indice w désigne le numéro de la réaction et l'indice i le composé chimique

considéré.

Tableaw IV-9 : Coefficients steechiométriques (fourni par l'utilisateur : fond vert)

Numéro équation Espece A Espece B Espece C Espece D
1 VLA = -2 V]_’B = _3 vl,C =4 vl,D = O
2 VZ,A = 0 VZ,B = _1 VZ,C = _2 VZ,D = 5

Supposons que les cinétiques réactionnelles s’écrivent de la maniére suivante (voir équation

[11.31]) :

{1‘1 = 0,05[A]°8[B]°7 [1V.4]

r, = 0,24[B]**[C]°?

Dans ce cas, I'utilisateur doit renseigner les ordres cinétiques partiels m,, ; des réactifs (pour les
produits ils sont nuls) de chaque réaction (voir Tableau IV-10) et les constantes de réactions
k,, (voir Tableau IV-11) :

Tableau [V-10 : Ordres cinétiques partiels (fournis par l'utilisateur : fond vert)

Numéro équation

Ordre partiel A

Ordre partiel B

Ordre partiel C

Ordre partiel D

1

ml'A = 0,8

mLB = 0,7

myc =0

myp =0

2

mya =0

mle - 1,2

mz'c = 0,3

myp =0

Tableau IV-11 : Constantes de réactions (fournies par l'utilisateur : fond vert)

Numéro équation Constante de la réaction

1 k, = 0,05

2 ky, = 0,24

Pour chaque espece injectée dans le systeme, qu’il s’agisse d’une espece chimique ou d’un

traceur, il faut renseigner le compartiment dans lequel 'injection aura lieu et la forme du signal
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injecté. Une méme espece chimique ou un méme traceur peut étre injecté en deux endroits

différents avec deux signaux différents.

Reprenons notre exemple. Dans un premier temps 'utilisateur renseigne le nombre de points

d’injection par espece (voir Tableau IV-12) :

Tableau IV-12 : Nombre de points d’injection par espéce (fournis par l'utilisateur : fond vert)

Espece Trl Tr2 A B C D

Nombre

S 1 1 2 1 0 0
d’injections

Notons que dans ce cas l'espece A est injectée en deux points différents et que les espeéces C et
D, qui sont des produits des réactions chimiques présentées dans Iéquation [I1.34], ne
comportent pas de point d’injection (méme si cela serait possible). L’étape suivante consiste a

renseigner dans quel compartiment est injectée chaque espece (voir Tableau IV-13) :

Tableau IV-13 : Numéros des compartiments ot sont injectées les espéces (fournis par l'utilisateur : fond

vert)
Espeéce Compartiment d’injection
Trl 1 -
Tr2 2 -
A 2 3
B 4 --
C - -
D - -

L’utilisateur doit alors indiquer pour chaque point d’injection la forme du signal d’entrée.
Notons que nous avons imposé que tous les signaux doivent étre échantillonnés de la méme
maniere. Si ce n'est pas le cas, l'utilisateur est invité a utiliser le traitement de ré-
échantillonnage disponible dans la partie post-traitement des courbes de suivi d’espéce (voir
paragraphe IV.2.4 page 227). Il s'agit d'une contrainte technique que nous avons
volontairement gardée pour deux raisons. La premiere est qu’elle simplifie fortement les calculs
des algorithmes de résolution du systeme d’équations différentielles et la seconde est que cela
permet d’éviter de simuler simultanément des données trop hétérogenes. Le cas échéant,
l'utilisateur peut réaliser une simulation par espece. Les données d’entrée des traceurs et
especes chimiques doivent étre fournies au logiciel avec le format indiqué dans le Tableau

IV-14. Ce format peut étre obtenu par n’importe quel tableur informatique :
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Tableau IV-14 : Concentration d’entrée de chaque espéce injectée (fournie par l'utilisateur : fond vert)

T Trl Tr2 A (injection 1) | A (injection 2) B
to Crrq(to) Crro(to) Ca1(to) Caz(to) Cp(to)
tr Crra(tr) Crra(tr) Ca1(tr) Caz(tr) Cs(tr)

La derniere étape consiste a préciser dans quel compartiment l'utilisateur souhaite suivre
I'évolution des especes chimiques injectées (inertes ou réactives), Tableau IV-15. Notons qu’on
ne propose pas a l'utilisateur de ne suivre qu'une seule espéce : toutes les especes seront
affichées.

Tableau IV-15 : Numéros des compartiments ou l’utilisateur souhaite suivre la concentration des espéces

(fournis par l'utilisateur : fond vert)

Compartiments

de suivi d’espece

La Figure IV-11 montre le modele numérique avec les localisations des points d’injection des

différentes especes et les points de détection. Cette figure illustre la souplesse qu’offre le logiciel.

Trl

‘ —»1 Reactl X React2 X.

A4

Reactd4 X

e
Ouﬁet X
3

A2 B

Figure 1V-11 : Illustration des points d’injection (représentés par des fleches oranges) des différentes

espéces et des points de détection (représentés par des écrans).
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IvV.3.3 Paramétrage de dassl

L’étape suivante consiste & déterminer les parameétres du solveur numérique dassl (voir
présentation théorique au paragraphe I1.4.4). Au niveau de l'interface graphique, deux options

doivent étre renseignées pour chaque nouvelle simulation (voir Tableau IV-16) :

e Durée de la simulation tgyy, : correspond au temps physique total de la simulation.
Remarque : la durée de simulation doit étre inférieure ou égale au temps maximum des

signaux d’entrée tr :
tsimu < tr [IV5]
e Pas de temps d’enregistrement At : correspond au pas de temps auquel I'utilisateur

souhaite enregistrer les données. Ce pas de temps étant constant, il doit é&tre

suffisamment petit pour pouvoir capturer des singularités dans les courbes de sortie.

Tableau 1V-16 : Paramétres de la simulation (fournis par l'utilisateur : fond vert)

Temps de simulation toimu = 2000 sec

Pas de temps d’enregistrement (constant) At = 1sec

Plusieurs parametres doivent étre réglés au sein méme de l'algorithme de dassl. Nous avons fixé
les valeurs de ces parametres selon notre expertise de tel sorte qu’ils conviennent a la plupart
des cas de simulation susceptibles d’étre rencontré. Ces parametres n’apparaissent pas dans
I'interface graphique afin de proposer un logiciel le plus épuré possible. Toutefois il pourrait

étre envisagé de les modifier manuellement en cas de probléme.

V.34 Algorithmes d’automatisation d’écriture et résolution du

systeme d’équations différentielles

A ce stade, la structure du modele (agencement des compartiments, localisation des entrées et
sorties du fluide et échanges entre les compartiments), les réactions chimiques mises en jeu
(équations stcechiométriques et cinétiques chimiques), le paramétrage du suivi des especes
(localisation des compartiments ol les espéces sont injectées et détectées, importation des
signaux d’entrée) ainsi que le paramétrage de la simulation (temps de simulation et pas de

temps) ont été définis par l'utilisateur via l'interface graphique.
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A partir de ces informations, différents algorithmes réalisent 1’écriture du systéme d’équations
différentielles qui sera résolu par le solveur numérique. Les taches réalisées par l'algorithme

sont les suivantes :

1. Construction de la « matrice de connectivités des compartiments et des débits
d’échange »
Calcul des solutions d’entrée de chaque compartiment
Calcul des termes de production chimique de chaque espéce

Ecriture du systeme d’équations différentielles

Un algorithme construit automatiquement la « matrice de connectivités des compartiments et
des débits d’échange » suivant les regles décrites au paragraphe I1.5. Cet algorithme a été
développé par Progepi et incorporé dans le logiciel sans que 'utilisateur ai besoin d’intervenir.
Le Tableau IV-17 représente la « matrice de connectivités des compartiments et des débits
d’échange » [Acp] et le Tableau IV-18 la matrice des parametres [Ap] (seul le volume y est

paramétré, mais on peut facilement ajouter d’autres parametres si nécessaire).

Tableau IV-17 : « matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange » remplie

automatiquement par un algorithme développé par Progepi et implémenté dans l'interface graphique

nd; | nd, | nd3 | ndy | ndsg | ndg | nd;, | ndg

entrée 1
bry -1 1
br, -0,6 | 0,6
brs -0,4 0,4
br, -04 | 04
brs 0,1 -0,1
brg -0,3 | 03
br; -0,7 | 0,7
brg -0,7 0,7
bry -1 1

sortie -1
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Tableau IV-18 : « Matrice des paramétres » remplie automatiquement par un algorithme développé par
Progepi et implémenté dans l'interface graphique

Branches Volumes
entrée 0
bry Vi=04L
br, 0
bry 0
br, V,=121L
bre 0
brg 0
bry V2=05L
brg 0
bry Ve =01L
sortie 0

A partir des informations fournies par I'interface graphique et la « matrice de connectivités des
compartiments et des débits d’échange », des algorithmes développés durant la these
établissent automatiquement systéme d’équations différentielles qui sera résolu par le solveur
numérique. Nous allons présenter le processus de construction du systeme d’équations

différentielles sans entrer dans les détails des algorithmes.

Nous invitons le lecteur a prendre connaissance du paragraphe I1.4 afin de prendre
connaissance des équations théoriques qui seront utilisées. Nous gardons les mémes notations

que dans ce chapitre a savoir :

e | le nombre total de compartiments. Chaque compartiment est numéroté avec l'indice j
allant de 1 a J.

e W le nombre total de réactions chimiques. Chaque réaction est numérotée avec 'indice
w allant de 1 a W.

e [ le nombre total d’especes. Chaque espece est numérotée avec I'indice i allant de 1 a 1.

e P le nombre total d’équations & résoudre. P =] X I. Chaque équation est numérotée

avec l'indice p allant de 1 a P.

Dans notre exemple nous avons | = 4 compartiments et I = 6 espéces (2 traceurs Trl et Tr2 et
4 espéces réactives A, B, C et D). Le bilan de matiére doit étre résolu pour chaque espéce et
dans chaque compartiment. Cela signifie qu’'il y a P =4 X 6 = 24 équations a résoudre. Dans

Dassl, les équations se présentent sous la forme (voir équation [I1.39]).

TiYp (1) + ¥p(8) — up(8) =1 (D)7; = 0 [1V.6]

Pour chaque équation, il est nécessaire de définir
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e 7 (voir équation [IL.27]) le temps de passage du fluide dans le compartiment j
e 7,(t) (voir I'équation [I1.32] avec l'expression de 7, qui est donnée par l'équation
[11.31]) le terme de production chimique de 'espéce i dans le compartiment j

®  u,(t) (voir 'équation [I1.42]) le signal d’entrée de Iespece i dans le compartiment j.

Afin de bien comprendre comment chacun de ces termes doit étre renseignés, nous avons

appliqué les équations citées ci-dessus sur I'exemple que nous traitons :

e 7; sont présentées dans le Tableau IV-19
o 1,(t) et uy(t) sont présentées dans :

o le Tableau IV-20 pour j =1

o le Tableau IV-21 pour j = 2

o le Tableau IV-22 pour j = 3

o le Tableau IV-23 pour j = 4.

Les signaux d’entrée de chaque espece injectée sont renseignés (en bleu) dans les

expressions de uy, (t).

o Les 24 équations différentielles résultantes sont écrites dans le Tableau I1V-24.
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Tableau IV-19 : Ezpressions des temps de passage T; dans chaque compartiment j

Vi
Compartiment j T =
Qv,j
Q,(entrée>1) Q4 Vi Qu1 = Qy(entrée » 1) = 1 x Qgnirée
’ V1
T4 =
! Qv,l
Q,(1-2)
Q.2 Q2=01->D+0B-2)
) = (0,6 + 0’1) X antree
=07 X antrée
V2
QU(S — 2) ‘[2 = Qv'z
Qu(l: 3) \QU,S V3 Quz = Qy(1>3)=04x antrée
77— =3
Qv,3
(2 — 4
AN Ous= Q-9+ QB4
Q 4 V4_ — (0,7 + 0,3) X antree
z =1x antrée
Ty = V4
4=
QU(‘?’ - 4) Q‘IJA-

Tableau IV-20 : Expressions des signaur d’entrée uy(t) et des termes de production chimique 1,(t) de

chaque espéce i dans le compartiment j = 1

Trl Uy (t) = Crpq ()
Si=1 =0
Tr2 u,(t) =0
=2 =0
A us(t) =0
-i=3 r3 = —2 X 0,05.y,(£)%8.y,(£)%7
B u,(t) =0
-i=4|7r=-3x0057v(t)%%.y,(0)% —1x0,24.y,(t) 2.y (£)°*3
C us(t) =0
-i=5| 15 =4x0,05y,)%%.v,)% —2x0,24.y, ()2 y- (£)°3
D u(t) =0
>i=6 16 = 5 X 0,24.v, (D)2, y- (£)°3
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Tableau 1V-21 : Expressions des signaur d’entrée uy(t) et des termes de production chimique 1,(t) de

chaque espéce i dans le compartiment j = 2

Trl o (6) = y1(£) X Qy(1 > 2) + y,5(t) X Q,(3 - 2)
—si=1 T Q,(1-2) +0,(3-2)
=0
Tr2 Y2(6) X Qp(1 = 2) + ¥,,(6) X Q,(3 - 2)
si=z| wO= .52 +0,63-2) ¥l
13=0
X - X -
R £4= 3 ug(t) — V3 (t) Qvi((ll _)22))‘:_ :211]5((;)_) ZQ)V(B 2) + CAl(t)
o = =2 % 0,05.y5(£)*8. y1,(£)*7
B ~ya(®) X Qy(1 > 2) + y16(8) X Q,(3 - 2)
Si=4 uso(t) = Q,(1-2)+0,3~2)
19 = =3 %X 0,05.y(0)*8. y1,(1)®7 = 1 x 0,24.y; () 2. y,, ()3
C _ys(®) X Qp(1 > 2) + y,,(8) X Q,(3 > 2)
5i=5 ui (8) = Q,(1-2)+0,3~2)
11 =4 %0,05. 59 ()%, ()% — 2 % 0,24.y;, (). v, ()3
D ) < 20X 00 =D+ 71O x 0,3 2)
—i=6 e Q,(1~2) + 0,3~ 2)
iz = 5% 0,24.y;,(0)"2. y1; ()%

Tableau IV-22 : Expressions des signaux d’enirée u,(t) et des termes de production chimique 1,(t) de

chaque espéce i dans le compartiment j = 3

Trl ui3(t) =y, (t) x Q,(1 - 3)
e d l = 1 ‘r13 = 0
Tr2 u () =y,(t) xQ,(1 - 3)
i l = 2 T14_ = 0
A uys(t) = y3(t) X Q,(1 — 3) + Cyp (1)
-i=3 15 = —2 % 0,05.y;5(£)%8. y,6(6)%7
B use(t) =y, (t) X Q,(1 - 3)
- i=4|re=-3x%x005y:1)%y®)% —1x0,24.y,,()"2. y,,()°?
C u, () =ys(t) x Q,(1 - 3)
—i=5]| 1, =4x0,05y5(0)%.5,6()° —2x0,24.y,;, (D)2 y,,()*?
D u1g(t) = ys(t) X Q,(1 - 3)
-i=6 rg =5 % 0,24.y,,(0)2. y,,(0)%3
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Tableau 1V-23 : Expressions des signauzr d’entrée uy(t) et des termes de production chimique 1,(t) de

chaque espéce i dans le compartiment j = 4

Trl o) = y7(£) X Qy,(2 > 4) + ¥,3(6) X Q,(3 > 4)
-i= AN ,2-4+0,3-4)
719 =0
Tr2 oo (6) = Ys(£) X Qy(2 > 4) + ¥,4(6) X Q,(3 > 4)
-i= o ,2-4+0,3-4)
799 =0
A o (6) = Yo(t) X Qy(2 > 4) + y,5(t) X Q,(3 - 4)
—i=3 e ,2-4+0,3-4)
Ty = =2 % 0,05.y,1 ()8, y,, ()%’
B Y10(8) X Qy(2 = 4) + y16(t) X Q,(3 » 4)
si=g4| 2®= 0,2 D+, T
22 = =3 % 0,05. 5,1 (0)%8.y,, ()% — 1 x 0,24. y,, () 2. y,5 ()3
C vy (@©) X Qy(2 > 4) + y17(t) X Q,(3 - 4)
5i=5 Up3(t) = ,2-4+0,3-4)
T3 = 4 X 0,05.y,; ()% 3,5, (£)%7 = 2 X 0,24. y,, () 2. y,5 ()3
D ~ Y120 X Qy(2 > 4) + y15() X Q,(3 > 4)
-i=6 Uz (t) = ,2-49)+0Q,3-4)
124 = 5% 0,24.y,, (). 7,3 ()
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Tableaw, 1V-24 : Les P = 24 équations différentielles dans le cas de ’ezemple comportant | = 4
compartiments et I = 6 espéces chimiques.

Compartiment Espece Equation
Trl p=1
—»i=1 Ty’ ) +y () — uy () =17 =0
j =1 Tr2 p= 2
—i=2 7Y (1) + ¥,(8) — up(t) — 17, =0
A p=3
' -i=3 7,Y3 () + y3(t) — u3(t) — 137, =0
B p=4
»i=4 714 (6) + ¥4 (8) — us(6) =137, =0
C p=>5
—i=5 715 (t) + y5(t) — us(t) =157y = 0
D p=6
»i=6 T1Y6' (6) + y6(t) — ug(t) =157, =0
Tr1l p=7
—>i= Ty7' (8) + y;(8) — uz (6) =177, =0
j =2 Tr2 p= 8
—»i= T2¥8' (8) + yg(t) — ug(t) — 137, =0
A p=9
' I -i=3 729" (1) + Yo (t) — ug(t) — 197, =0
B p=10
—i=4 72¥10 (8) + ¥10(t) — uyo(t) — 1197, =0
2 - C p=11
-i=5 72911 (@) +y1,(®) — ug1(8) =147, =0
D p=12
e Y12 (8) + Y1) — ugp(t) — 1471, =0
Trl p=13
—i=1 7313 () + y13(t) — uy3(t) — 1373 =0
j=3 Tr2 p =14
i 7314 () + Y14(8) — U4 (t) — 14473 =0
A p=15
l -i=3 7315 () + y15(t) — uys(t) — 14573 =0
B p=16
~i=4 7316 () + V16(t) — u16(t) — 11673 =0
3 ¢ C p= 17
-i=5 7317 () + y17(8) — uy7(t) — 1773 =0
D p=18
»1=6 T3Y18"(8) + y15(6) — uyg(t) — 19573 =0
Tr1l p=19
—i=1 T4Y19' (1) + ¥19(t) — u39(t) — 19974 =0
j=4 Tr2 p=20
—i=2 7420 () + Y20() — up(t) — 15074 =0
A p =21
—i=3 T4Y21 () + y21(8) — up (8) =197, =0
B p=22
—i=4 T4Y22 (8) + Y22 (8) — Upp(8) — 12,7, =0
C p =23
->i=5 T4Y23 () + Y23(8) — up3(t) — 15374, =0
D p =24
-i=6 T4Y24 (€) + Y24(t) — Ups(t) — 1947, =0
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On peut souligner que I'écriture a la main des équations et des expressions de 7,(t) et u,(t)
serait fastidieuse malgré la simplicité du modele & compartiments (seulement 4 compartiments
et 6 especes chimiques). Par exemple pour I'espece A (i = 3) dans le second compartiment (j =
2) le numéro d’équation est p = 9 et le signal d’entrée uq(t) nécessite la solution de 'espece A
sortant du premier compartiment (c’est-a-dire y;(t)) et du troisiéme compartiment (c¢’est-a-dire
y15(1))-

IV.4 MODULE 3: Deécoupage en tranches

identiques

Un point clé de la méthode développée dans ces travaux de thése consiste a proposer un
découpage en tranches identiques. Comme nous l'avons vu au paragraphe I11.2.1.1 cette
méthode est tres générale et peut s’appliquer a quasiment toutes les situations possibles. Cette
polyvalence a un colit qui se traduit par une perte de précision dans les cas les moins favorables
au découpage en tranches identiques. Cependant, nous avons vu au paragraphe I11.4, qui traite
d’une situation particulierement défavorable a ce type de découpage, que cette perte de
précision reste acceptable et n’invalide pas 'approche. C’est pourquoi nous avons implémenté
un module qui consiste & faciliter la construction d’un modéle & compartiments en tranches
identiques. L’interface graphique proposée dans le précédent module ne permet pas construire
des modeles de plus d’une demi-centaine de compartiments (pour des raisons techniques
lorsqu’on construit le réseau dans l'interface graphique). Le « module 3 » est destiné a étre

incorporé dans le « module 2 » au niveau de ’étape 1 qui est traitée dans le paragraphe IV.3.1.

IV.4.1 Construction de la structure du modele en tranches identiques

Avec un modele en tranches identiques il suffit de décrire la structure de compartiments dans
une tranche et de répéter cette structure dans toutes les tranches, ce qui permet de construire

des modeéles avec un nombre illimité de compartiments.

Nous invitons le lecteur a prendre connaissance des regles de constructions d’'un modele en

tranches identiques qui ont été détaillées au paragraphe I1.2.1.1. La méthode présentée
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concerne uniquement les Tranches a Géométrie Identique avec un réseau de Compartiments de
géométries Identiques, notées Tgc; que nous avons défini dans la méthode (voir un exemple sur
la Figure I1-2).

La Figure IV-12-A représente un compartiment de forme quelconque, il posseéde huit faces dont
une qui échange avec trois compartiments (la face de droite - fleches en mauve). Remarque : on
peut tout a fait réaliser un découpage en Tgcp avec ce genre de compartiment mais il n’est pas
aisé d’avoir acces a l'ensemble des surfaces et volumes. Notre objectif est de proposer un
modele simple et rapide & mettre en ceuvre afin de donner une premiere base de travail tout en
connaissant les pertes de précision plausible. C’est pourquoi nous allons imposer plusieurs
contraintes techniques permettant de simplifier la structure des tranches, simplifiant par la
méme occasion l'écriture des algorithmes. A partir du compartiment quelconque, les premieres
contraintes que nous avons fixées (« restrictions techniques 1 » sur la Figure IV-12) consistent

a:

1. Ne prendre en compte que des tranches de géométrie identique. Cela signifie que la
structure du réacteur est réguliére dans la direction de tranchage L, (par exemple un
cylindre ou la direction de tranchage serait I'axe de révolution ou le modele décrit dans
le chapitre de la méthode sur la Figure II-2).

2. Fixer le nombre de faces d'un compartiment, a savoir six, et restreindre le nombre de
compartiments d’échange par face, a savoir un seul compartiment d’échange pour

chaque face. La Figure [V-12-B représente un tel compartiment.

Une deuxiéme contrainte que nous avons fixée (« restriction technique 2 » sur la Figure IV-12)

consiste a :

3. Imposer un angle droit (90°) pour chacune des six faces des compartiments ce qui
implique que le compartiment a une forme de parallélépipede rectangle. La Figure

IV-12-C représente un tel compartiment.

L’avantage de cette configuration est qu’il est tres aisé de calculer les surfaces et les volumes de
chaque compartiment. Les seules informations nécessaires sont la valeur des débits d’échanges
traversant chaque surface ainsi que leurs dimensions (largeurs et hauteurs des compartiments
et épaisseur des tranches). Ce cadre tres restrictif, qui a été imposé par rapport a notre volonté
de tester le découpage en Tgc; dans un cas le plus défavorable possible, pourra facilement faire
I'objet d’assouplissements lors de travaux futurs. En effet, les étapes 1, 2 et 3 ne sont pas
techniquement insurmontables, dans la mesure ou on prend soin de conserver un agencement
du réseau de compartiments similaire d’une tranche a I'autre. Nous mettons plus de réserve sur
le cas ou les tranches ont un réseau de compartiment variable d’une tranche a 'autre. On peut
se poser la question si un découpage en tranches a encore raison d’avoir lieu dans ce cas et si

procéder a un pré-découpage manuel (voir paragraphe 11.2.1) ne serait pas tout aussi simple.
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Restriction
technique 2

Restrictions
techniques 1

e

77

Figure IV-12 : lllustration des différentes formes de compartiments possible au fur et a mesure qu’on
applique les contraintes techniques imposées dans le cadre du développement de l'algorithme de

remplissage de la « matrice de connectivités des compartiments et des débits d’échange ».

La Figure IV-13 illustre le découpage en tranches identiques que I'algorithme prend en compte.
Pour le développement de l'algorithme de remplissage, nous avons arbitrairement choisi une
origine 0 et une direction des trois axes x,y et z (en rouge). L’utilisateur doit renseigner les

parametres suivants :

e L :lalongueur du systeme
o N : Nombre de compartiments dans la longueur (nombre de tranches)
= L, avec k allant de 1 a Ny, les épaisseurs des tranches
(voir Tableau IV-25).
e [ :lalargeur du systeme
o N; : Nombre de compartiments dans la largeur
= [, avec l allant de 1 a Nj, les largeurs des différents compartiments
(voir le Tableau IV-26)
e H :la hauteur du systeme
o Ny : Nombre de compartiments dans la hauteur
* h,,, avec m allant de 1 & N, les hauteurs des différents compartiments
(voir Tableau IV-27)
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Tableau 1V-25 : Données pour dimensionner le modéle en tranches identiques dans la longueur L
(fournies par l'utilisateur : fond vert)

Ly 7T T T T e,

Tableau IV-26 : Données pour dimensionner le modéle en tranches identiques dans la largeur l (fournies
par l'utilisateur : fond vert)

[—N,

L B | b b

Tableau IV-27 : Données pour dimensionner le modéle en tranches identiques dans la hauteur h
(fournies par l'utilisateur : fond vert)

0 Ly
A h1 r 4
L= \?Z
=
| P
T| h,
h,

-~

l—?'Nl

Figure IV-13 : Données a fournir dans l'interface graphique pour construire un réseau de compartiments
en tranches.
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Ensuite l'utilisateur doit indiquer les entrées et les sorties de fluide. Pour cela, il donne les
coordonnées des compartiments a l'aide des longueurs Lj (avec k correspondant a la position
du compartiment suivant la longueur du réacteur), des largeurs [; (avec [ correspondant a la
position du compartiment suivant la largeur du réacteur) et des hauteurs h, (avec
m correspondant a la position du compartiment suivant la hauteur du réacteur). Un

compartiment j est numéroté de la maniere suivante :

j— klm [IV.7]

Dans l'exemple illustré sur la Figure IV-14, il y a une entrée et une sortie de fluide. Au niveau
de l'interface graphique, 'utilisateur renseigne les informations comme indiqué dans le Tableau
IV-28. Par la suite, 'utilisateur sera amené a préciser les compartiments siéges d’injection et de
détection d’especes. Cette étape sera réalisée dans le « module 2 » comme décrit dans le

paragraphe IV.3.2.

Tableau IV-28 : Coordonnées des compartiments d’entrée/sortie de fluides et d’injection/détection
d’espéces (fournies par l'utilisateur : fond vert)

Compartiment d’entrée de fluide
k=1 | 1=2 m=1
Compartiment de sortie de fluide
k=5 | 1=1 m=1

Outlet X

AN\

/
—

h, =
A

h; //L%

h, L,

Figure IV-14 : Données a fournir au niveau de l'interface graphique pour indiquer la localisation des
entrée(s) et sortie(s) de fluide.
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Les échanges entre les compartiments ne sont pas indiqués manuellement comme dans le
« module 2 » au paragraphe IV.3.1.3. Ici il est nécessaire de donner les débits d’échange plan
par plan dans un ordre bien défini que nous avons fixé. La Figure IV-15 illustre les différents
plans existants, et ordre dans lequel ils doivent étre lus. On commence par les plans dans la
largeur c’est-a-dire les plans de normale e, dans le sens croissant de l'axe y (1 et 2 en vert)
puis dans la longueur (les plans de normale ey), dans le sens croissant de 'axe x (3 & 7 en
jaune) et pour finir dans la hauteur (les plans de normale e,) dans le sens croissant de l'axe z
(8 & 10 en bleu). Pour chaque plan on renseigne les débits convectifs et turbulents (facultatif).

Pour les plans :

e de normale e, (en vert), on traite les surfaces de coordonnée x croissante, puis de
coordonnées z croissante (voir Figure IV-16 en haut).

e de normale e, (en jaune), on traite les surfaces de coordonnée y croissante, puis de
coordonnées z croissante (voir Figure IV-16 au milieu).

e de normale e, (en bleu), on traite les surfaces de coordonnée x croissante, puis de

coordonnées y croissante (voir Figure IV-16 en bas).

En pratique l'utilisateur doit fournir les débits volumiques (exprimés en pourcentage du débit

total d’entrée) sous forme de deux colonnes. Dans la premieére colonne sont indiqués, dans

Pordre explicité, les débits volumiques convectifs Q5™ et dans la seconde colonne les débits

turb
v .

volumiques turbulents

PLANS DANS LA HAUTEUR

T
////
x// //4 /// )
0 y d / 0 7y
2 // 8Y:
A 9
10

Figure IV-15 : [llustration des plans d’échange dans la largeur, longueur et hauteur. La numérotation
correspond a l'ordre dans lequel on renseigne les débits d’échanges de chaque plan.

251



L3

X\
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3
. "?/ 10 | 17] 18
1 9 16 /‘/24
8 25/
z 15/
7 14 | 22 |
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20 |~
19/
0 WV
17 2] 3
Z
4
7 8| 9
! [
10 | 11| 12

0o 6 12
3 PLANS e ——
l 8 59 10 5 11—

Figure IV-16 : Illustration d’un plan générique dans la largeur (de normale ey ), longueur (de normale
ey) et hauteur (de normale e,). La numérotation correspond d 'ordre dans lequel on renseigne les débits
d’échanges.

IV.4.2 Algorithme de construction de la « matrice de connectivités

des compartiments et des débits d’échange »

Les algorithmes développés dans ce troisiéme module ont été intégrés dans le « module 2 » au
niveau de ’étape 1 : Construction de la . Les étapes 2, 3 et 4 restent inchangées. Le but des
algorithmes développés consiste donc a construire automatiquement la  « matrice
de connectivités des compartiments et des débits d’échange » a partir des informations données

par l'utilisateur dans l'interface graphique au paragraphe précédent.
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A partir du nombre de compartiments dans la longueur, la largeur et la hauteur, I’algorithme

calcule le nombre total de compartiments :

J =Ny XNy X Ny [TV.8]

On a également acces au nombre de plans de normale e, :

Np, = (N —1) X Ny X Ny [TV.9]

Au nombre de plans de normale e,, :

Npp = Np X (N; = 1) X Np, [TV.10]
Au nombre de plans de normale e, :

Npn = Ny X Ny X (N, — 1) [IV.11]

Le nombre de plans total vaut :

NpTT = NpL + Npl + Nph [I