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RESUME

Un nouveau code de calcul étendu au transfert diemaaa été développé pour la simulafjon

bY

d'une colonne d’extraction liquide-liquide fonctr@mt & contre-courant. Ce code

P St

caractérisé par le couplage entre une descriptitaillée de I'hydrodynamique et un modgle

de transfert de matiere.
Une nouvelle méthode de résolution de I'équatiobild®m de population nommée Méthg

de décomposition d'Adomian, appliquée a I'hydrodyiqae est également prise en com

He

te,

notamment pour le processus de coalescence, ruptusgoissance des particules. Aussiliine

étude élargie aux domaines de I'hydrodynamique &thsfert de matiere a été élaboréd|par

des simulateurs commerciaux tels que Comsol enElue

Mots clés: Extraction liquide-liquide, Bilan de population




ABSTRACT

A new calculation code for the mass transfer a counter-current extraction process has been
developed. This code is characterized by the combination of two main aspects in separation
processes: hydrodynamics and mass transfer.

A new method of solving the population balance equation named Adomian composition
method, applied to the hydrodynamics is also taken into account, especially for the process of
coalescence, breakage and growth of particles. As expanded study the fields of
hydrodynamics and mass transfer was developed by commercias simulators such as Comsol

and Fluent.

Key words: Liquid-liquid extraction, Population balance.
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NOMENCLATURE

Section de la colonne @n

Constante d’Hamaker (J)

Diameétre réduit (m) 3, /(ry + 1)

Aire interfaciale ()

Constantes de fréquence de collisions
Constantes d’efficacité de coalescence
Coefficient de trainée visqueuse
Constante de turbulence (damping)
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Coefficient de dispersion axial (fs)
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Coefficient de diffusion moléculaire
Diameétre du rotor (m)

Diametre du stator (m)

Diametre de la goutte (m)

Diameétre critique de la goutte pour la rupture (m)
Diametre équivalent (m)

Diameétre de la goutte mére (m)

Diametre de Sauter moyen de la goutte (m)
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F,F,

g(z,d)

h(dy, dz)

hi, hz2,h

P(d)

Din

Faction de la surface libre du plateau

Terme de transfert de masse

Force (N)

Terme de génération

Fréquence de la rupturejs

Accélération de gravité (nfls

Hauteur de la colonne

Constante d'Henry (Pa 3fmole)

Hauteur du compartiment (m)

Fréquence de collision pour un volume unité/em
Epaisseur du film (m)

Taux de dissipation d'énergie turbulenté/&)
Energie cinétique (ffs°) (modéle de

k — € chapitre V)

Coefficient de transfert de masse (m/s)
Coefficient de ralentissement

Masse moluculaire

Taux massique de transfert du gaz au liquide
Vitesse du rotor (§

Nombre de puissance

Fonction de densité en nombre

Fonction de densité de distributionfn
Puissance d’entrée par compartiment (W)
Probabilité de rupture pour une goutte de diangbtre

Distribution de I'alimentation de la phase dispersé



Nomenclature

Rep

I'Oc

Symboles grecques

B(do,d)

)

Flux des phases (its)

Distribution en masse

Nombre de Reynolds du rotor
Diameétre (m)

Masse volumique de la phase contiigél)
Temps (S)

Temps de contact moyen (S)

Temps de coalescence moyen (S)
Volume d’une goutte de diamétre d¥(m
Vitesse de phase (m/s)

Vitesse relative (m/s)

Vitesse terminale (m)s

Nombre de Weber modifié

Nombre de Weber du rotor

Fractions molaires aux alimentations de la phas@race

Nombre moyen des goulttes filles

Fractions molaires aux alimentations de la phasgedsée

Hauteur (m)

Cote, Hauteur (m)

Distribution des tailles des gouttes fillestm

Distribution de Dirac

Taux de rupture



Nomenclature

A(dy, dz)
m
nr
w(dq,dy)
Subscripts
c

crit

€q
max, m
Min

ref

Tension interfaciale (N/m)

Temps de séjour (S)

Différence de masse volumique entre phases g/m
Puissance de dissipation mécanique par unité ds (Ma&g)
Taux de dissipation turbulente (modéle de

k — € chapitre V)

Viscosité dynamique (Pa.s)

Masse volumique (kg/M

Fraction volumique (hold-up) de la phase dispe(s&tention)
Probabilité de coalescence

Viscosité dynamique du liquide (Pas)

Viscosité turbulent¢Pas)

Taux de coalescence {®)

Phase continue
Critique

Phase dispersée
Equivalant
Maximale
Minimale

Référence
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INTRODUCTION GENERALE

INTRODUCTION GENERALE

L'utilisation des contacteurs diphasiques danspiesédés industriels requiert une phase de
dimensionnement. Or, s'’il existe des simulateursneétant de prédire avec une précision suffisante
le fonctionnement en régimes permanent et dynamitpsecolonnes a phase continue, il existe
moins, a I'heure actuelle, d’outil équivalent appk au contacteur a phase dispersée, du fait de la
complexité et de linteraction entre les phénomémés en jeu (hydrodynamique et transfert de

matiere).

L’objectif de ce travail est I'étude du transfee ohatiere dans les procédés de séparation en

utilisant le modéle de bilan de population des tsut

Par conséquent, dans ce travail, les différentapeét principales impliquées dans une
opération de séparation dans les contacteurs diuess comme le transport des gouttes ou des
bulles, leur rupture et coalescence sont considéngeur deux types différents de contacteur: la
colonne RDC et la colonne a bulle. L’objectif dstcalculer la rétention locale et le diametre de

Sauter, parametres essentiels et requis pour éegsas de transfert de masse.

L’approche du modele de bilan de population espaoet incluse dans la modélisation par
le biais d'une équation intégro-différentielle argraetres répartis et régis par une équation aux

dérivées partielles, qui décrivent le comportenspatio-temporel des variables du modéle.

Ce manuscrit comporte cing chapitres. Dans le mreothiapitre, une revue bibliographique
sur I'application de I'approche du modele de I'éipra de bilan de population de gouttes et les

stratégies numériques de résolutions, sont présent

Le deuxieme chapitre présente les équations du lmodeelles-ci résultent dune
discrétisation du contacteur en une succession atepartiments dans lesquels les bilans
volumiques macroscopiques et les bilans matieres sffectués. A une échelle plus locale, la
description des lois décrivant I'nydrodynamique rifupopulation de gouttes dans une colonne

d’extraction liquide-liquide, est aussi donnée.

-1 -



INTRODUCTION GENERALE

Le troisieme chapitre présente la méthode numérieuemue pour résoudre les équations du

modéle, particulierement la méthode de discrétinagt de résolution de ces équations.

Aussi, les résultats issus de la modélisation somparés aux données expérimentales
acquises pour I'hydrodynamique de la colonne RB@tfonnant en régime permanent avec le

systeme toluene/eau.

Le quatrieme chapitre présente les méthodes ddutéso de I'équation de bilan de
population et les résultats obtenus par l'utilisatie la méthode de décomposition d’Adomian dans

les réacteurs continus et discontinus pour différeas.

Le cinquiéme chapitre présente I'ensemble dedtaésule simulation pour les contacteurs
diphasique, ces résultats sont obtenus a l'aidedelex logiciels, Comsol et Fluent pour
I’hydrodynamique et le transfert de matiere dasscldonnes a disque rotatif (RDC) et les colonnes

a bulles.

Enfin, une conclusion générale résume tous ledtaésuimportants obtenus dans le cadre de

ce travail.
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CHAPITRE | REVUE BIBLIOGRPHIQUE

CHAPITRE |

REVUE BIBLIOGRAPHIQUE

1.1. Introduction

Généralement, la modélisation des équipementségaration tels que les contacteurs
liquide-liquide, completement agités et différelgjest basée sur I'approche de bilan de population
des gouttes, qui est surtout utilisée pour dédeireomportement hydrodynamique complexe de la
phase dispersée, de par la nature des interactiacsoscopiques de la phase dispersée, dans un
champ continu d'écoulement, généralement turbufees. interactions macroscopiques sont dues
aux phénomeénes de rupture et de coalescence, gjlterét dans une population distribuée de
gouttes, non seulement dans un domaine spatidgigigement, mais également aléatoirement, en
ce qui concerne l'état des gouttes (propriétés)nuena taille, la concentration et I'age. Dans ce
cadre, il apparait que dans [1, 2], les auteungrédt@armi les premiers a introduire le modele de
'équation de bilan de populations dans la modttisade certains procédés de génie chimique
faisant intervenir une phase dispersée. De telsegBus incluent les opérations unitaires effectuées
dans les réacteurs discontinus et continus agibési, que dans des contacteurs différentiels tel qu
rapporté, par exemple, dans [3-5] pour la crigation et dans [6, 7] pour les colonnes d'extractio
liquide-liquide.

Dans de tels équipements d'opérations unitaieespmportement dynamique des particules
dispersées, telles que des bulles ou des gouttesie@our le cas de ce travail, est assez variable.
Par conséquent, il est nécessaire de considérenag®le mathématique assez détaillé, afin de
pouvoir décrire les événements engendrés parréiction entre la phase continue turbulente et la

phase dispersée (gouttes), incluant les phénontEnespture et de coalescence.
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D’une maniere générale, le terme de rupture censitinteraction d'une simple goutte avec
la phase continue turbulente, ou elle subit lauxgsi I'énergie cinétique turbulente transmisa a |
goutte excede son énergie de surface [8].

D’autre part, la coalescence de gouttes peut dieniren raison de l'interaction entre deux
gouttes et la phase continue turbulente. La coahescentre ces deux gouttes est considérée comme
effective si le film liquide intervenant a suffisamant de temps de contact pour subir un drainage
[9].

Par conséquent, une distribution des tailles destes est générée le long de la coordonnée
spatiale du contacteur liquide-liquide rendantriesdeles inhérents en supposant des distributions
de taille de gouttes uniformes ou basées sur uaicetiaméetre moyen de gouttds, de valeur
pratique assez petite [10, 11].

En conséquence, la modélisation de ces phénomassie sur les bilans de populations des
gouttes, contribue non seulement a la déterminatiohold-up de la phase dispersée (concentration
volumique) mais également toute propriété intégliée a la distribution résultante de particules
(gouttes), comme la taille moyenne des gouttea stifface interfaciale spécifique requise pour le
calcul du transfert de masse et de la chaleur #]2-1

L'approche du bilan de populations a été appliqa@e modéliser le comportement des
dispersions interactives liquide-liquide de deuxniraees différentes, la premiére se basant sur la
notion d’étage et l'autre sur les modéles difféiedat

Dans l'approche d’étage rapportée dans [13, 1h,|A@olonne est assimilée a une série de
réacteurs agités interagissant I'un sur l'autteagersés par des écoulements allant de I'avast ver
I'arriere, pour compenser le comportement non idéathaque réacteur. Des exemples pratiques de
telles colonnes peuvent étre cités tels que lano&operforée, la colonne pulsée, la colonne
Scheible et les cascades de mélangeurs-décanRaus.ce systéeme, une équation de bilan de
population doit étre écrite pour chaque réacteacakes conditions aux limites adéquates.

Dans l'approche basée sur le modele difféerergsl phases sont en contact continu et se
séparent seulement a la sortie du contacteur, cqmoonele cas de la colonne de jet, du contacteur a
disque rotatif (RDC), a plateaux pulsés, Kihni &tcdolonne d'Oldshue-Rushton. Dans tels
équipements, le modéle de bilan de population a&sitirellement formulé comme étant une loi de
conservation en termes de concentrations volumiffie$7-19]. Le modele différentiel résultant
tient compte du transport de gouttes, des ruptetrevalescences des gouttes, avec des conditions
aux limites nécessaires. Cependant ces derniéresnm@as clairement énoncées dans la littérature.
Une revue assez compléte de modélisation mathémeatig@ ces colonnes d'extraction liquide-
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liquide, ainsi que les avantages et inconvéniests rdodeles correspondants, est rapportée dans
[20].

Globalement, I'application de l'approche de bitenpopulations fournit des informations
assez utiles pour toute modélisation incluant leEEnpmenes de rupture et de coalescence ainsi que
les lois de transport de gouttes. Cependant, leldgpement des programmes de recherche visant a
déterminer expérimentalement les cinétiques deurapt de coalescence des gouttes ainsi que le
transport des gouttes uniques ou par groupes, ralgmeent contribué a I'élaboration de modéles
plus réalistes, grace a la disponibilité de cesupatres cinétiques et de lois de transport, comme
démontré dans les travaux présentés dans [14,1123]2

Cependant, le niveau de développement des modebtpsisaa induit des complexités
mathématiques qui exigent ainsi un colt informatiqassez élevé, du fait qu'aucune solution
analytique n'est facile a obtenir pour I'équatienbilan de population générale. En conséquence,
une solution numérique est nécessaire pour undaiondes processus de la phase disperses assez
précise. Depuis deux décennies plusieurs travatiéténpubliés, concernant seulement la solution
numérique de nombreux cas particuliers, commetiugans [12, 17, 18, 29-67]. En dépit de toute
cette recherche intensive, aucune approche nuneégénérale n’existe jusqu’a présent et qui est
applicable systéematiquement a I'équation de bikupapulation quand les distributions a plusieurs
variables tels que la taille, la concentration '@gé des gouttes, connus comme étant des
coordonnées internes, interviennent [1]. Une tdistribution multi-variables dans les dispersions
liquide-liquide, est rapportée dans [68, 69]. Celaen, le probleme devient plus compliqué quand
des coordonnées externes formées par la phasewwsntnterviennent, comme dans le cas des
modeles différentiels de bilan de population. Ceseenble de coordonnées indépendantes est
souvent mentionné dans la littérature de I'équatierbilan de population comme étant I'espace de
phase de gouttes (particules). Une approche asgseante pour réduire la dimension de bilan de
population est de faire la moyenne, par rappoat @brdonnée interne choisie, utilisant la méthode
des moments décrite dans [57, 58, 70] et qui essidérée comme tres attractive et facilement
programmable, particulierement pour le calcul desppétés spécifiques moyennes de la
population. Malheureusement, la méthode des monmeesgs pas exempte de problémes inhérents
dus a la fermeture et a la complexité de reconstruale la distribution [57]. Par conséquent

d’autres méthodes sont nécessaires, comme le nleatsections suivantes.
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1.2. Revue des méthodes numeériques disponibles

Généralement, les méthodes numériques utiliséeslp@olution de I'équation de bilan de
population, sont groupées en trois catégories: oaéth stochastiques, d’ordre élevé et d'ordre zéro,
qui sont décrites comme suit :

1.2.1. Méthodes stochastiques

Les approches stochastiques, a la différence ddBoales des différences finies, sont des
techniques congues pour la simulation du compomérmhe systéme par la génération des nombres
aléatoires utilisés pour l'identification des foaos de probabilité, régissant un tel comportement
[72]. Cette approche stochastique de simulatidavamtage d'étre capable de simuler I'équation de
bilan de population multi-variables, en ce qui @me la coordonnée interne quand les autres
méthodes numériques deviennent extrémement coBteusa présentation d’algorithmes
actuellement utilisés pour la simulation stochastige I'équation de bilan de population dans les
réacteurs continus agités ainsi que de la simuladicecte et les algorithmes d'écoulement de la
masse, sont données dans [67].

1.2.2. Méthodes d’ordre élevé

La plupart des méthodes a ordre élevé essaiepprigimer la fonction de distribution par
un ensemble de fonctions linéairement indépendatitedre plus grand que zéro, par la méthode
d'éléments finis. Dans [30], I'équation de bilanmgulation pour la coalescence de gouttes dans
un réacteur continu agité a été résolue, utili$mamollocation orthogonale en éléments finis avec
des polynémes cubiques, avec une définition ldgaiiue du diamétre de goulttes.

Dans [50], les auteurs ont résolu I'équation darbde population pour le réacteur continu
agité en régime permanent en utilisant le coupéagee les méthodes de Galerkin et de collocation
orthogonales en éléments finis avec des polyndmasques. En dépit de leur exactitude,
I'inconvénient principal de ces méthodes est leutaéxcessif imposé pour I'évaluation des
intégrales doubles. Cette particularité a lieu guims fonctions de rupture et de coalescence sont
dépendantes d’'une certaine propriété de l'intédiake a la population telle que le hold-up de la
phase dispersée qui dépend du temps.

Dans [60], cette question a été abordée, en masddficultés liées aux singularités de la
fonction a intégrer ou des suggestions sont préesmiour lever ces derniéres pour des fréquences
spécifiques de coalescence.

Dans [66], I'équation de bilan de population a golue pour le processus de cristallisation, en
utilisant la méthode de Galerkin en éléments figis, est adaptée pour les tailles des gouttes et

I'ordre élevé.
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L'inconvénient principal de cette méthode estifacdlté pour découpler le temps ou les
fréquences des phénomeénes de coalescence et deerdgpendent des variables elles mémes
dépendantes du temps, et par conséquent le cdétrea de temps de calcul informatique devient
excessivement important, particulierement quand glune coordonnée dans I'équation de bilan de
population est impliquée. Un examen étendu de @&hades a été rapporté dans [71,75].

1.2.3. Méthodes d'ordre zéro

Les méthodes d'ordre zéro comme rapporté dans 4@8{ celles concernées par une
représentation de la distribution de populatiomggamivision de la taille de gouttes en un nombre
fini de classes, par une valeur constante (polyn@orelre zéro) dans chaque classe. De cette facon
I'équation originale intégro-différentielle parteelest transformée en systeme d’équations aux

dérivées ordinaires pour lesquelles la solution éninae est bien établie.
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CHAPITRE Il

MODELISATION D'UN CONTACTEUR D’EXTRACTION
LIQUIDE-LIQUIDE

2.1. Introduction

La séparation des phases, est un probleme maegrplusieurs industries, car la présence
d'une phase dispersée peut produire I'érosion ailédmadation des équipements. Les processus
physiques de la séparation ne sont généralementcqaplétement compris en raison de la
complexité des phénomeénes, différents acteurs qudi, tels que, la coalescence et la rupture de la
phase dispersée, résultant en un systeme compgxeade polydispersée [74].

Généralement, la modélisation des équipementségdaration telle que les contacteurs
liquide-liquide, completement agités et différelgjest basée sur I'approche de bilan de population
des particules qui est surtout utilisée pour déddarcomportement hydrodynamique complexe de la
phase dispersée [75]. Ca complexité due aux phémesrde rupture et de coalescence, qui résultent
dans une population distribuée des particules, @a&nsadre, il apparait que dans [76, 77], les
auteurs étaient parmi les premiers a introduinadeléle de I'équation de bilan de populations dans
la modélisation de certains procedes de génie ghienfiaisant intervenir une phase dispersée de tels
processus incluent les opérations unitaires eféestudans les réacteurs discontinus et continus
agités, ainsi que dans des contacteurs différerteklque rapporté, par exemple, dans [78, 79] pour
la cristallisation et dans [80, 81] pour les colesal'extraction liquide-liquide.

Le fonctionnement des contacteurs diphasiques aeshctérisé par deux aspects
fondamentaux I'hydrodynamique et le transfert deiene [82].
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Dans le cas des opérations liquide-liquide a esoturant, la modélisation de
'hydrodynamique est partie initialement d’'une wisitrés simplifiée, selon laquelle la phase

dispersée était considérée comme une pseudo-pbiaiseue [76, 83, 84].

2.2.Modélisation d’'un contacteur diphasique

2.2.1. Généralités

Le fonctionnement d'une colonne d'extraction ligdiiquide mécaniquement agitée est
principalement caractérisé par I'hydrodynamiqule étansfert de matiére. La figure 2.1 montre une
représentation schématique d'une telle colonndrdtgion. Globalement, celle-ci peut étre divisée
en trois parties bien distinctes : la partie actiudes phases sont mises en contact, et les daes z
de décantation, en haut et en bas de la colonnesqhases se séparent. Le niveau de l'interface a
niveau du décanteur supérieur est maintenu congéargjustement du débit de soutir&gge:

Qt
A

Décanteur supérieu °
* Q° Alimentation de la
o [ - .
A e o | phase continue
__‘_.__.- (CateZ()
Y [ )
leo_o
° .. ®
_._‘ —=oog
| S _._ - _._
e’
Partie active °, % e
et o
o @ o
°® .. [}
Le .._._ _._._
% -9
[ J ° [ ]
Lo -@ ° b
[} .. ° Q . .
e 5 et Allmenta_ttlon dg la
° phase dispersée
Décanteur inférieur Qs (cOtez)
Y <«

Figure 2.1.Schéma général d'une colonne d'extraction liquglgde a contre-courant

La phase Iégére est la phase dispersée, la 9épailas phases s’effectue dans un décanteur
en téte et on suppose que le niveau de l'intedatenaintenu a la hautezipar ajustement du débit
-0-
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de soutirage Q Ce type de fonctionnement est couramment rédhss nombreuses colonnes de
laboratoire et industrielles. L'origine des cobtest @lacée au pied de la colonne et l'axe
correspondant est orienté vers le haut. Ainsi,dmet, dans ce cas, que le débit de phase légére en
téte ne contient aucune trace de la phase lourdec [a modélisation de la colonne est faite en

décrivant son fonctionnement ente les cotes (¥t,z18].
2.2.2. Développement du modele continu

Le caractere polydispersé de I'une des phasespsisenté par une loi de distribution en
volume, notéeP(z,d,t). L'intégration de cette distribution sur lI'ensembkes tailles présentes
conduit a la fraction de volume de colonne occup&ela phase dispersée a une co@ans la

colonne, c'est-a-dire la rétentiap(z, t):

¢(z,6) = [™ P(2,d,1)5d. 2.1)

dmax rEprésentant le diametre de goutte maximum obskame la colonne.

Le développement du modéle est basé sur les égaatigvantes qui résultent d’'un bilan
matiere partiel autour d’'un volume élémentaire darsorps de la colonne et font intervenir quatre
contributions : les entrées, les sorties, les tero transfert et de production et enfin le terme

d’accumulation.

-10 -
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2.2.2.1.Bilan volumique sur la phase dispersée

Le bilan fait intervenir différents termes qui apgiasent sur la figure 2.2

[A' P.éd. vd]z+Az/2

d
[A' Dd'& [P- 6d]]z+Az/2

SortiecOte(z + Az / 2) t l

)
A.0z.[5-P.6d)

A.Az.P,.5d

t ‘ Entréecote(z — Az / 2)

A.P.éd. - 9
[ vd]Z AZ/Z [A-Dd-&[P-ad]]Z—AZ/Z

Figure 2.2.Bilan sur un volume de référenceA&. pour la phase dispersée

Supposant dans ce qui suit une phase disperséedaste (phase légere). Ainsi, pour des
particules de tailled + 6d/2, pour un volume défini entre + Az/2 et z — Az/2 les différents

termes intervenant dans le bilan sont comme suit:
Entrée (E):

d
[AP ad. vd]Z—AZ/Z - [ADdg [P 6d]]Z—AZ/2

Sortie (S):

0
[A-P-6d-vd]z+AZ/2 - [A-Dd-g[P-6d]]Z+Az/2-

Production (G):

A.Az.P,.8d.

-11 -
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Accumulation (A):
0
A.Az. [—P.&l].
ot

En écrivant queE — S + G = A, et par passage a la limit¢z — 0, le bilan volumique

sur la phase dispersée pour des particules dest@it 6d /2 conduit donc a I'équation suivante

0 p(t,2,d) + - (va(t, 2, d, 9)P(t,2,d
5. L tzd) &(”d('z' P)P(t,2,d)

d d Qa
=5 DaxEP(t, z,d) |+ o pin(d)8(z — z4) + P,(t, z,d).

2.2)

Les termes transitoires et convectifs compenseteriee de rétromélange (Back mixing)
caractérisé par le coefficient de dispersion. idehtation en phase dispersée étant alors une source
ponctuelle décrite par la fonction de(i®) de Dirac. Les processus de rupture et de coalesabsc
particules sont pris en considération dans le téymeui est donné par:

dmax

Py(t,z,d) = f B(dy,d) g(t, z,dy).P(t,z,d)dd, — g(t,z,d)P(t,z,d)
0

d
d) (37 P(t,z,d)) P(t,z,dy) [ d\*
+ 22 V2 04 d (—) od
o (dy, dz) V(d) V(dy) \d/ !

dinax—d? P(t,z,d,)

———FF0dd;.
0 V(dl) !

2.3)

-12 -
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2.2.2.2.Bilan volumique sur la phase continue

Les différents termes qui interviennent dans lartalpparaissent sur fgure 2.3.

[A- (1 - ¢) UC]Z+AZ/2

[A' DC'% (1 - ¢)]Z+AZ/2

SortiecOte(z + Az / 2) t ‘

)
A.bz2.[5 (1~ $)]

l Entrée cOtdz — Az / 2)

- —0
[A. DC.—5(1 — ®)]z4az/2 [A4.-De. 5~ (1 = @) l2-1z/2

Figure 2.3.Bilan sur un volume de référenceA&.pour la phase continue

Pour ce systeme, le sens de I'écoulement est opostui de la phase dispersée, et il est
nécessaire de tenir compte de ce facteur poureteses dispersifs. Ainsi, pour un volume défini

entrez + Az/2 etz — Az /2, I'établissement du bilan conduit aux termes suisa
Entrée (E):
—0
[A- (1 - ¢)]Z+AZ/2 - [A- Dc-_Z(]- - ¢)]Z—AZ/2'
Sortie (S):
—0
[A' (1 - ¢)-vc]z—Az/2 - [A-Dc-_Z(]- - ¢)]Z—AZ/2'
Accumulation (A):
d
A.Az. [&(1 - ¢)].

Comme précédemment, par passage a la limite; 0, le bilan volumique sur la phase

continue conduit a I'équation différentielle suitan

-13-
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9 9 9 9 .
11— o)) + &((1 — $(t,2). (¢, z)) = £<Dc(z)£(1 — o(t, z))> + % §(z — z,).

2.4)
2.2.2.3 Bilan matiere sur la phase dispersée
[A.P.5d.vd.x]Z+AZ/2 F]
[A' Dd'& [P' dd. x]]z+AZ/2
Sortie cotgz + Az / 2) t l
A.A g P.&d
Az. [at .0d. x]
A.Az.[Py.8d + N.45d] Entrée cotdz — Az / 2)

i !

[A P.é&d. Vg- x]Z—AZ/Z

0
[A Dd& [P Sd'x]]Z—AZ/Z

Figure 2.4.Bilan matiere sur un volume de référencA.pour la phase dispersée

Pour un volume défini entre+ Az/2 etz — Az/2 les différents termes intervenant dans le

bilan matiére sont comme suit;
Entrée (E):

d
[APSd vd'x]Z—AZ/Z - [A'Dd'g[P'é‘d'x]]Z—AZ/Z'

Sortie (S):

0
[A-P-6d-vd]z+AZ/2 - [A-Dd-g[P-6d]]Z+Az/2-

Production (G):

A.Az.[P,.5d + N.5d.
-14 -
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Accumulation (A):
9]
A.Az. [—P.6d.x].
ot

Le bilan matiére sur la phase dispersée pour deisylas de taillesl + §d/2 conduit donc

a I'’équation suivante:

0 0
T [P(t,z,d).b6d.x(t,z,d)] + EP (vd (t,z,d,@)P(t, z,d).x(t, z, d))

9 2
= (Dd(z)gp(t, z,d).x(t,z,d) ) +N(z,d,t).5d + Py(t, z,d). 5d.

2.3)

2.2.2.4.Bilan matiere sur la phase continue

Les différents termes qui interviennent dans learbilmatiére sur la phase continue

apparaissent sur fagure 2.5.

[A- (1 - ¢) vC'y]Z+AZ/2

—ad
[A- Dc- _Z (1 - ¢) Y]Z+Az/2

Sortie cotdz + Az / 2) t ‘

A Az, [%(1 _ gl)).y]

dmax
—A.Az. f N.éd
0

' l Entrée cOtdz — Az / 2)

[A- (1 - ¢) vC'y]Z—AZ/Z

-0
[A' Dc-g [(1 - ¢)-Y]]Z—Az/2

Figure 2.5.Bilan matiere sur un volume de référencaZ\pour la phase continue

-15 -
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Pour un volume défini entre + Az/2 et z — Az/2, I'établissement du bilan conduit aux

termes suivants :
Entrée (E):

—a
[A- (1 - ¢) vC'y]Z+AZ/2 - [A'Dc-g(l - ¢)'y]Z—AZ/2'

Sortie (S):

—ad
[A- (1 - ¢)-vc-y]z—Az/2 - [A- Dc-g(l - ¢)-Y]Z—Az/2-

Production par transfert (G):
—A. Az [ N. 8d.

Accumulation (A):
0
A.Az. [& 1- qb).y].

Comme précédemment, par passage a la lidite;> 0, le bilan matiere sur la phase

continue conduit a I'équation différentielle suitgn

0 0
5 [(1=0@).y®] +5-((1 - 6@). 7@ ve(t,2,7)

0 0 0.
- £<Dc(z) — (-9, z)y(z))) L RICEES)

(2.6)

2.2.2.5.Les conditions aux limites et initiales

Les équations différentielles établies ci-dessusnptent une description physique du
contacteur. A ces équations différentielles sorstoeiges des conditions aux limites qui sont
définies pour quatre zones particulieres de larowo: les deux étages d’alimentations (pour la
phase continue et la phase dispersée), I'étagéedespl’'étage de téte et qui sont exprimées comme
suit :

- Pour la phase dispersée :

0 0 0 0
EP-}_E(vdP) —E(DdEP)+S (27)

-16 -
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Avec le terme source
S == SF + SB + Sc.

Pour toutt > 0 et d € [0 dgx]
» Condition en pied de la colonne (c6te 0) :
z=0:
vi.P—Dg. 2 =0.
Avec v} = max (v, 0)
» Condition en téte de la colonne (cétg:

z = H

op
d 97 —

0.
* La condition initiale
At=0:

P(0,z,d) = P°(z,d) Pourz € [0H],d € [0dpa]

(2.8a)

(2.8b)

(2.8c)

Dans ce cas nous considérons au départ que laneolom contient que la phase continue

d'ou P°(z,d) =0
» Condition a I'alimentation de la phase dispersée :

Sp(z,d) = %.pp(d)s(z — 7).

Avec  [™* Pp(d)dd = 1
- Pour la phase continue :

Posons :
o(t,z) +60(t,z) =1,

0,9 _0 9o\ 4 Qesr
20+ (v.0) =+ (Dc(z).aze) + %50z - z,).

Les conditions initiales et aux limites sont consué :

t=0 6(0,z) =0°%2) pourz € [0,H]

z=H vCH—DC%=O pourt > 0

z=0 DC%=0pourt>0
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Dans I'équation
d

¢(t,z) = [, P(t,z,d)ad, 2.11a)
va(t,z,d,¢) = v.(1 — ) — % (2.11b)
Avec:
2
c,sup — A-

De plus a la formulation initialement adoptée di@8§, ces équations sont écrites en terme
de bilan volumique, complété par un terme d'alimgon en solvant qui est représenté comme une

source ponctuelle décrite par la fonction del)ade Dirac.

L'alimentation de la phase dispersée se fait avex distribution en taille qui simule

I'existence d'un distributeur.

Chacune de ces équations comprend une contribdigpersive, représentant le mélange
axial et une contribution convective. Pour la phdspersée, cela permet ainsi de tenir compte
explicitement d'une part, du mélange en avant dd difference des vitesses de déplacement des

gouttes de différentes tailles et d’autre partpdlange en retour lié a I'agitation du milieu.

Les phénomenes de rupture et de coalescence dissgeont pris en compte dans le terme

P, appelé terme de génération ou de production débéiehange.

L'établissement des équations du modele mathéneatigtaillé nécessite une discrétisation
spatiale du contacteur diphasique, par rappordéameétres des gouttes et la cote z.
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2.2.3. Modélisation de I'hydrodynamique

Pour la simulation des colonnes d’extraction liguiduide, la modélisation de
I'hydrodynamique est essentielle. Différentes Igkjs ou moins empiriques, qui permettent de
décrire le comportement de chacune des phases, psésentées. Pour la phase continue, la
représentation repose sur I'évaluation du coefiiciele dispersion axiale. Par contre, les

phénomenes relatifs a la phase dispersée soribid llus nombreux et plus complexes.

La prédiction de la distribution des tailles desttes est un élément clé, qui détermine
entierement la rétention (hold-up), le temps deowséjmoyen ainsi que le comportement a
'engorgement. De plus, elle est intimement liéka @escription du transfert de matiere entre les
phases puisqu’elle conditionne l'aire interfaciatgoue donc un réle prépondérant sur la cinétique
de transfert. Inversement, le sens et l'intensitétrdnsfert peuvent affecter considérablement le
comportement de la population de gouttes, ce quit ge traduire par une diminution non

négligeable de I'efficacité globale de la colonié][

2.2.3.1.Les parameétres hydrodynamiques

Vitesse des gouttes : Comme mentionné auparavatablissement de notre modéle fait
intervenir une relation cinématique entre les g#ssabsolues de chaque phase ou apparait un terme
représentant une vitesse de glissement. Celuifcigéséralement dérivé de la vitesse limite
d’ascension d’'une goutte unique dans un miliewirgiagnant. Cette vitesse est fonction de laetaill
des gouttes et des propriétés physicochimiquesystérae. Mais, dans une colonne agitée munie
d’'un garnissage, la trajectoire d’'une goutte njgss$ rectiligne et peut étre affectée par diverses
conditions extérieures (turbulence, recirculationieractions avec les parois, obstacles ou autres

gouttes, etc.).

La vitesse effective résulte alors d’'un modéle ilesge de goutte unique en milieu stagnant
gue I'on corrige pour tenir compte de la présereéahsemble de la phase dispersée, de I'agitation
et de la géométrie de la colonne. La figure 2.6 tn@oévolution de la vitesse d’'une goutte unique

en milieu stagnant en fonction de son diamétre.
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vitesse

Y,
y

taille de goutte

Figure 2.6.Vitesse d’'une goutte unique [74].

Trois différents régimes peuvent étre constatést des limites ne sont pas toujours
clairement définies. Formellement, la vitesse taaie de déplacement est donnée par I'expression

suivante:
1 1
vr =G g.i—‘:.d)f. €2 (2.12)

Cette relation résulte d’'un bilan des forces s’eaet sur la goutte : équilibre entre force de
pesanteur et force de trainée. L’'application detype de relation requiert la connaissance du
coefficient de trainée,, qui est fonction du nombre de Reynolds, ramemégbltte comme montré

par la figure suivante :

A début de la
Cw circulation interne

/

o grand

goultte rigide

début de //'

I'instabilité

»
y

Re

Figure 2.7.Coefficient de trainée d’'une goutte unique [74].
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Pour le premier régime, les gouttes sont assimaédss particules solides sphériques. Cette
situation correspond a de faibles nombres de Rdgn@coulements rampants). Pour des valeurs
supérieures, un mouvement de surface et une ritiaru interne commencent a se développer,
dues aux contraintes visqueuses (régime Il). Léste@xe a I'ascension tend donc a diminuer
puisque la goutte, tout en restant sphérique, rquisiment dans la phase qui I'entoure. C’est au
régime lll que le comportement de la goutte s’é&hrtisquement du modele de la goutte sphérique.
Cette différence intervient d’autant plus tét qaeténsion interfaciale est faible. A cet instaat, |
goutte perd sa stabilité de forme et commence @adiapuis finalement a osciller, du fait que la
tension interfaciale ne compense plus les forcéSriexres auxquelles elle est soumise. La vitesse
d’ascension diminue a cause de la perte de forrfiaiepar atteindre une valeur constante, méme

pour des diameétres croissant jusqu’a ce que laeoasse [74].

La détermination du coefficient de traingg pour les gouttes rigides ne représente pas un
probleme majeur. Par contre, ce n’est plus le cas |gs gouttes avec circulation interne. Dans le
cadre de notre étude, le calcul de la vitesse tamiest basé sur une des corrélations rapportées
dans [88], selon la valeur du nombre adimensiodad\lorton joue un réle prépondérant. Comme
mentionné auparavant, les différents effets quiupeent la montée d’'une goutte isolée, sont surtout
provoqueés par la présence dans la colonne, dusgage, des parois, des autres gouttes ou encore

d’'un systeme d’agitation.

Pour les colonnes pulsées a plateaux perforésgteadémontré expérimentalement dans
[88] que les effets de la pulsation pouvaient direinla vitesse d’'une goutte unique d’environ 10%,
pour les grands diametres. Pour ce type de techieolane autre source de ralentissement est la
présence des plateaux perforés qui représentenbhstacle au passage des gouttes. Ce
ralentissement est notamment lié a l'intensité ithéign et au rapport du diamétre des gouttes par
rapport a celui des perforations. Dans [87], ilt& montré que la diminution engendrée peut

atteindre 20% de la valeur de la vitesse, sansSgage.

Pour les colonnes a disques et couronnes, on abggalement de tels phénomenes, mais
avec une plus grande ampleur, comme rapporté tnde compléte de [86]. Cet auteur a montré
gue la diminution est, dans ce type de géométdautoup plus accentuée puisqu’il n’est pas rare
d’observer des diminutions de I'ordre de 40% a 506 rapport a la vitesse sans garnissage. Ce
dernier empécherait la goutte d’avoir une trajeetaiectiligne (figure 2.8). Globalement, le

ralentissement augmente avec la taille de la getitiéminue avec l'intensité d’agitation.
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Figure 2.8. Exemple de trajectoire simulée (Bardin, 1998) [74].

Dans le cadre de notre modele, tous ces effets re@semblés dans un coefficient de
ralentissementk, qui permet d’intégrer de facon simple I'ensembée abs phénomeénes. Il en

résulte une expression de la vitesse d’'une gounttpia dans une colonne :

vy =k, vr. (2.13)

Pour prendre en considération l'influence de las@née d’autres gouttes, il existe des
corrélations dont une liste est donnée dans [8&hsOe cadre de notre étude, nous avons adopté
'expression rapportée dans [84] qui S'est avérdat & fait satisfaisante pour de nombreux

fonctionnements dans diverses colonnes et quixpsinegee comme suit:

v, = vo(1 — ). (2.14)

Ou v, est une vitesse caractéristique qui dépend deaditmors opératoires, des propriétés
physico-chimiques du systéme et des obstaclesldammdonne. Nous avons identifié cette vitesse a

la vitesse d’ascensiarf définie dans I'équation (2.11), pour retenir I'eesion suivante :

v, = k,.vp(1 — ¢). (2.15)

Le terme(1 — ¢) revient a diminuer I'effet de la poussée d’Archdeequi s’exerce sur la

goutte.

-22 -



CHAPITRE I MODELISATION D'UN CONTACTEUR D’EXTRACTION LIQUIDE-LIQUIDE

Le calcul dek,, (d) dépend aussi du type de colonnes comme suit :

- Pour la colonne RDC, une corrélation tirée ditté@rature et rapportée dans [8@kt proposée et

exprimée comme suit :

d )0'44. (2.16)

Ds—Dpr

ky(d) = 1 1.037 (N*D°)"" — 0.62

Avec N la vitesse du rotof)s et Dy, sont respectivement, les diamétres du staton ebtor.
Le coefficient de dispersion axiale : La notiondispersion axiale prend en considération le fait
gu’un écoulement réel s’écarte de I'écoulemenbpigidéal). Ce phénomene est essentiellement di
a l'agitation meécanique du contacteur. Le coeddfitide dispersion axiale permet de décrire le

rétromélange et pour la phase continue, il estieépcomme suit :

D v ND 13.38 v.D D\"1% /D01
4XC — 0.42 + 0.29. (—d) + c1< R) + 5 ( < Rpc).(—K> (—K) e.
vcH Ve Ve 3.18 + R Ne DR Hc

vC

12)

L'importance du coefficient de dispersion axialaipta phase dispersée est beaucoup plus
limitée, voire quasiment nulle, puisque dans ce cast le mélange en avant, d( a la difféerence des
vitesses d’ascension des gouttes de différentésstaiui joue un rdle prépondérant. Il est exprimé

comme Suit :

D ND
@l _ 0.7 + 0.02.( R).
vaH Ur

(2.18)
Transport des gouttes : les vitesses des deux plase liées au modele des deux couches

qui sont exprimées comme sulit [86]:
va(t,z,d,¢) =v,.(t,z,d, ¢) + v.(t,z,d, p). (2.19)

Avec v, la vitesse de la phase continug la vitesse de la phase dispersée,dfa vitesse
relative d'une goutte de diaméttgoar rapport a la phase continue environnante. éércalculer

vy(t, z,d, ¢), il convient de trouver une expression pour lasgeede la phase continue.
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On décrit 'hydrodynamique de la colonne en utilisi@ modele Piston — diffusion [91].

Le débit de la phase continue a travers une sedtioite de la colonne s’exprime selon

I'expression suivante:

Qe(2) = Av(2)(1 = $(2)) = A.De(2).5- (1 — $(2)). (2.20)
D'ou :
e 1 99(2)
D= aa—e@ P a-e@ oz
(2.21)

2.2.4. Les termes de production d’aire d’échange

Le terme de productioR, qui intervient dans I'équation du bilan volumique k& phase
dispersée et qui est une fonction de la hauteus ttanolonne et de la discrétisation du spectre de
taille de gouttes, représente les effets relatis @upture et a la coalescence des gouttes. Grest
parameétre crucial, car de son estimation déperdegrbduction d’aire d’échange et le mélange en
avant de la phase dispersée.

Comme mentionné auparavant, chaque nombre de galdtes une classe peut augmenter
ou diminuer par rupture et coalescence. En pratigegerme de génération est dissocié en deux
contributions, I'une reflétant les effets de laturp et I'autre ceux de la coalescence, soit :

PV=PRG+PCG' (222)

Chacun de ces deux termes résultent eux-mémesudtecdatributions : chaque classe de
gouttes peut gagner de volume par rupture de godéelus grandes tailles ou par coalescence des
plus petites. Inversement, elle peut perdre demelpar rupture ou par coalescence avec n'importe
quelle autre classe. Globalement, la rupture égrement décrite par un taux de rupture et par une
distribution de gouttes-filles. Ces deux paramesest en général exprimés en fonction d’un
nombre de Weber particulaire qui dépend fortemeriadension interfaciale. La coalescence entre
les gouttes est également décrite par un taux aleseence qui résulte du produit d’'une fréquence
de collision et d'un facteur d’efficacité qui défita probabilité de coalescence entre deux gouttes
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2.2.4.1.Discrétisation par rapport a la taille degouttes

Une simulation impliquant des gouttes dont lesasisont comprises ent,;,, etd, . qui
représentent les limites des gouttes observables ldacolonne, est généralement confrontée au
probleme de la maniere de discrétisation de cetvatlle pour décrire au mieux la population de
goutte. A cet effet, on peut choisir d'utiliser dasites arithmétiques, géométriques etc. Dans ce
travail, 'approche arithmétique a été adoptéeéstégalement, elle donne de bons résultats. A ce
stade, la population de gouttes est entieremermieédt I'étude des mécanismes fondamentaux,

peut étre abordée.
2.2.4.2 .Rupture des gouttes

La rupture d'une goutte se produit lorsque la tmsinterfaciale ne permet plus de
compenser les forces extérieures auxquelles lateg@st soumise. Pour les colonnes a plateaux
perforés, diverses études expérimentales montreatld rupture se produit au voisinage des

plateaux qui constituent un obstacle a I'eécoulenf@2vo4].

De plus, elle differe selon que la goutte arrivepateau au point mort de la pulsation ou a

vitesse de pulsation maximale. Deux mécanismestane peuvent intervenir :

* les tourbillons générés par la pulsation peucgasser les grosses gouttes avant qu’elles ne passen

a travers le plateau ;

* la déformation due a leur passage au traverpelésrations conduit a la rupture.
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Taille de
goutte

B : rupture totale

dstab
A :aucune rupture

Intensité d’agitation

Figure 2.9.Comportement des gouttes au voisinage d’un pld#&gu

Dans [88] une étude des phénoménes de ruptureismage des plateaux a établi que le
comportement des gouttes peut étre entierement gacrun diagramme du type de celui décrit sur

la figure 2.9. On y distingue trois domaines piiacix :
* A aucune rupture des gouttes (gouttes de petitaétres) ;

* B : toutes les gouttes se cassent (grands dianudrgsuttes par rapport au diamétre des

perforations) ;

» C: les gouttes ne traversent pas le plateau ¢aiensité d’agitation, grands diametres

de gouttes par rapport au diametre des perforatsysgemes a haute tension interfaciale).

Dans les domaines intermédiaires, le comportemesitgduttes ne peut étre décrit que par
une probabilité de rupture représentant le nombrgalittes qui se cassent sur le nombre initial de
gouttes. Par ailleurs, ce diagramme fait apparditrex lignes caractéristiques. La premiére, notée
d, o définit le diamétre de goutte au-dela duquel tolgegouttes se cassent, alors dyg, définit

le diametre en dessous duquel aucune rupture prodait.

Des mécanismes différents de rupture existentprdent fortement des géométries.
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Par exemple, dans la colonne RDC le procédé deainmse produit seulement prés du
disque du rotor. La probabilité de rupture des @sutest supposée homogene en chaque
compartiment de la colonne et donc une approchedast employée, prouvant que le mécanisme
entier de la probabilité de rupture peut étre démrec un nombre de Weber modifie. Ainsi, le
diameétre de Sauter pour le mécanisme de ruptunemeodécrit ci-dessus, peut étre corrélé avec un

nombre de Weber modifié.

Pour la colonne RDC la prédiction de la probabitig rupture des gouttes( d) et la
fréquenceg(z, d) sont calculées avec les corrélations rapportées [@4, 95] et recommandées par
Modes [29] :

p(d)

— -6 2.88
o = 121070 WeZe, (2.23)

L'idée est de corréler la probabilité de rupturecaun nombre de Weber modifie, qui
représente le rapport de I'énergie fournie a ceMegrieure d'une gouttelette. La fréquence de
rupture dépend alors du temps de séjour des gauttes

p(d)va(z,d)

g(z,d) = i,

(2.24)

Ou le rapportv;(z,d)/H, représente l'inverse du temps de séjour moyen dymsate de
diameétre d dans un compartiment de la colonnemitélipar deux plateaux successifs. Cette
expression revient a moyenner la rupture sur unmelde référence qui est le volume réel d’'un

compartiment de la colonne.

Avec :
_ pg's,u?'de;'G(VTll'g _ V_Vcl%?t
We,, = .
o
(2.25)
w = 27@N.
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Pour le systéme toluene/eau :

Wi = 2m1.148 (”J—D’%) (Di)_o'w. (2.26)

R

La distribution des tailles des gouttes filles @@hnée par une fonction de distribution béta,

basée sur le diameétre de gouttelette migre

d3 (xm_z) dS

B(do,d) = 3%y — 1) (1 - d—g) = (2.27)

Avec x,,, est le nombre moyen des gouttes filles donnés par
1.83
— do \ _
Xy =2 +0.17 ((dcm) 1) . (2.28)
Le diametre critique a partir duquel les gouttesmieencent a se casser est :

drie = 1.23 DpWe;, 075, (2.29)

2.2.4.3.Coalescence des gouttes

La coalescence entre les gouttes est un phénorgimémement complexe et sa
modéelisation complete reste non complétement re@ériPour sa description, nous nous sommes
appuyés sur les travaux de [88]) il est proposé de décomposer le processus desceace en
deux phases successives. Pour ce processus I'lyydmmihue, les propriétés physico-chimiques
des interfaces du systéeme, l'intensité du cho@eaturée de mise en contact sont les parametres
principaux. On a supposé que la coalescence seipopand I'épaisseur du film entre deux gouttes

atteint une valeur critiquke. peut étre exprimé comme suit :

1/3
Ad,
hc=( ‘ q/16m> : (2 .30)
_ 5 didy
deg =230 (2 .31)

Généralement le processus de coalescence est paécti taux de coalescence de gouttes
qui est le produit de la fréquence de collisiofi,, d,), et I'efficacité de coalescencHd,,d,),

entre deux gouttes du diametlg et d,. Cependant, la détermination de ce taux de caalesc
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(paire de goutte) demeure un phénomene extrémecoamplexe et son modélisation n’est pas

entierement maitrisable.

De la littérature [8, 74, 98], des expressionsrpoi,,d,), et A(d,,d,) peuvent étre

dérivées pour la colonne RDC, respectivement, cosuiie

- Pour la fréquencee collision:
h(dy d,) = C,—2(d, + d,)"/? 2.32
1,42) — 1 (1+CV¢) 1 2 . ( . )

- Pour l'efficacité de coalescence:

y'dpcl/ZEZ/Bdeqll/G (d1+d2)1/3
o3/2(1+CyP)herie

Aldy,dy) = exp <—C4 (2.33)

La puissance de dissipation par unité de magst un parametre qui peut étre expliqué par
I'effet de I'agitation externe dans la colonne tigetion liquide-liquide. Elle est exprimée en tesn
comme rapport de la puissance fourpiet de I'agitateur comme suit :

e=P/m="P/pV. =4P/(D>H.p.). (2.34)
Ou P peut étre calculé a partir de I'expression sugzant

P = N,Dg°p,. (2.35)
Avec Np est le nombre de puissance pour la colonne RDCGreosuit [95] :

Np ===+ Co |

o ReR

1000+1.2ReRm2]m3

1000+3.2Rep™2 (2.36)

Avec: Cs = 109.4,C, = 0.74, m, = 0.72, ms = 3,30.

Finalement, dans ce chapitre, les aspects retatifsydrodynamique d’'une colonne liquide-
liquide sont présentés. La phase dispersée esitedé@r un bilan de population de gouttes,

incorporant les phénomeénes fondamentaux de transi@orupture et de coalescence.
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CHAPITRE Il

METHODE DE RESOLUTION NUMERIQUE

3.1. Introduction

Le caractere polydispersé d’une population donnéegduttes turbulentes dans les
équipements des contacteurs liquide-liquide agit¥g] toute modélisation mathématique de ces
systémes assez complexe.

Généralement, cette polydispersion est modélis@ene une population des gouttes
aléatoirement distribuées, en ce qui concerneineggropriétés internes, utilisant I'équation de
bilan de population.

Cependant, la solution de ce modele mathématiqudifésile a obtenir analytiquement,
et par conséquent des méthodes numériques doitrentitdisées. Ceci est surtout di aux non-
linéarités induites dans les termes convectifsi#tisifs ainsi qu'a la présence de plusieurs
intégrales dans le terme source.

Dans ce travail deux méthodes conservatrices dscréfisation pour les variables
internes (état des gouttes) et externe (spatjaes} utilisées pour résoudre I'équation de bilan
de population décrivant I'hydrodynamique des cdatas diphasiques d’extractions liquide-
liquide a contre courant.

Pour la variable interne et contrairement a lanepke de discrétisation utilisée dans
[85] pour la solution de I'équation du bilan de pltion dans une colonne pulsée, la méthode
de Galerkin décrite dans [26], est adoptée poootgacteur a disque rotatif.

Pour la distribution spatiale de la population desittes, le systeme d’équations aux
dérivées partielles résultant dans sa forme coaséest discrétisé spatialement en utilisant une
méthode des volumes finis a pas avancé.

Finalement la discrétisation temporelle est per®ren utilisant une approche implicite
fortement stable qui est formulée en tenant cordetka forte non linéarité des termes convectifs

et de source.
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3.2. Discrétisation du modele

Les équations intégro-differentielles (sont diseéis par rapport aux diamétres des
gouttes (variables internes) en utilisant la méthdd Galerkin et par rapport a la hauteur de la
colonne (variable externe) par la méthode des veturinis. A titre de rappel, elles sont

exprimées comme suit :
da

¢(z,t) = [," P(z,d, t)ad. AB
9 p+ L g pypy =2 (Dd(z) ip) 19 ()82 20 + F(d PRy, R.) + Py (d, P).
ot 0z 0z 0z A
(3.2)
9 Ry + 2 (va(d, $)Ry)
ot 0z
2 9
= —(Da() 5 Ra) + %00 OPin (@3 = 20) + F(d, P, Rg, R + Gus(d, PRy
(3.3)
9 Ret+ L (IR
ot 0z
= (D@ - R+ D1~ )y ) + v ) 82~ 20)
0z 0z 0z A
- f e (P, Ry R,
0
(3.4)

Les processus de rupture et de coalescence ddsgeant pris en considération dans le
termepPy.
v, etv, sont respectivement, les vitesses de la phaseuoerdt la phase dispersée.
D., Dy, etD,, sont respectivement, les coefficients de disperd® la phase continue, la phase
dispersée, et la coefficient de diffusion moléaaai
Q.etQ, sont, respectivement, les flux des phases conéhdespersée.
A est la section de la colonne
§ est la fonction delta de Dirac.
pin €st la distribution de I'alimentation de la phdsspersée.
X, ety sont, respectivement, les fractions molaires dimeatations des phases continue et
dispersée.
F est le terme de transfert de masse entre les desesp.
G est le terme de génération

R, etR, sont, respectivement, distribution en masse desgsh@ontinue et dispersée.
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OUR, = Py.xetR; =1 —¢).y.
Avec les conditions aux limites qui sont aussi d@mdans le chapitre précéedent.

- Rupture et coalescence

Le terme de génération, prend en compte les effetta rupture des gouttes et de la
coalescence. Chaque classe de gouttes peut gagperdre une masse, en raison de la rupture

et la coalescence. Ainsi ce terme peut étre ééniégtion en deux contributiofig;; et G-
Pour quelques gouttes de diamétre compris elhlreazE a hauteur de la colonne a l'instant

t, la perte de masse se produit par la rupture tle geutte et le gain provient de la rupture des
gouttes supérieures. Le terme de génération dacseud'échange par rapport a la rupture est

donc monté de deux contributions:

Gup(d,Rg)8d = Gy ' (d,Ry)6d + Gy~ (d,Ry)6d (3.5)
Le terme correspondant a la perte de masse esté&glar I'expression suivante:
Gus (d,Rq)d = g(d).Ry(d)dd (3.6)

Ou g est le taux de rupture de gouttes.

Le terme correspondant au gain de masse est calaul&xpression suivante :

Gup ™ (d,R)8d = 6d [, ™ B(t,d). g(v). Ry (7). 07 (3.7)
Oup(r,d) est la distribution de gouttes-filles

Globalement, la rupture est entierement décrite yartaux de rupture et par une
distribution de gouttes-filles. Ces deux parames@ast en général exprimés en fonction d’un
nombre de Weber particulaire qui dépend fortemeradension interfaciale.

La coalescence entre les gouttes est égalementedpar un taux de coalescence qui
résulte du produit d’'une fréquence de collisiondain facteur d’efficacité qui définit la
probabilité de coalescence entre deux gouttes.

Comme pour le terme de rupture, le phénoméne ddesumace résultat deux

contributions
Guc(d,P,Ry) = Gyc ™ (d,P,Ry) + Gy (d, P, Ry). (3.8)
La perte de gouttes dues a la coalescence entregierites de diameétre entige + %
avec des gouttes de diametre ediyret % provoque des pertes de masse dans ces deux classes,
le terme correspondant de coalescence est donnée pa

Gue ™ (d,P,R)8d = Ry(d)sd [ ™ w(d, 7). N(£)ar. (3.9)
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Le gain de masse due a le gain de gouttes de tlmerdred + az—d est donnée par :

d 2

1 d
Sac(dpR) =5 | (s, do) Ra(dIN () + Ra(d)N (@) () dy

0

— Ry fooa)(d, T)N(7)dT.
0

(3.10)

w(d, 1) = A(d, 7)h(d, 7). (3.12)

Avec 1 est l'efficacité de collision qui définit la probiéité de coalescence entre deux
gouttes, eh la fréquence de collision.

Les vitesses des deux phases sont reliées paelatiem cinématique
va(d, ¢) = v (d, ¢) +v.(d, §). (3.12)

Ouv,est la vitesse relative d’'une goutte de diamétre. la vitesse de la phase continue
etv, la vitesse de la phase dispersée.

- Transfert de matiere

Le transfert de matiére entre la phase contindesegouttes de diamétre d est décrit par

le termeF. Et fod’"“"F(d, P,R4 R,) dd représente le flux de transfert de matiére emtnghlase

continue vers la phase dispersée.

spd) (y —-m x(d)). (3.13)

F(d, P, RdJRC) = KOC(d) d

3.2.1. Discrétisation par rapport a la variable inerne

Cette partie représente I'application de la méthddeGalerkin pour la simulation de
I'hydrodynamique et le transfert de matiére pols ¢®ntacteurs d’extraction liquide-liquide

agités.

Le premier pas du traitement numeérique de I'égnafi®.2), est la discrétisation par
rapport au diametrd de la goutte. Afin d’obtenir un nombre fini d’équas, la méthode de
Galerkin est utilisée : soifdi|k = 0,...K} les diametres discrets avke=d, < d; < - <
dx = dmax- Une approximation de la distribution des tailldss gouttes par une fonction

constante par morceau est appliquée comme suit:

K
P(t,z,d) ~ Z i, )by ().
k=1

(3.14)
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Avec py(t,z) dépendant de la hauteur de la colonne et du tenps(d) =1 sid
appartient a[d,_,,d;], autremenb,(d) = 0. La fraction volumiquegp, (t,z) des gouttes de

diametre d appartenan{@;_,, d;]est donnée par:

dg
o (t,z) = pi(t,2). (dy — dj—1) = j P(t,z d)dd.

dg-1
(3.15)

En combinant (3.14) et (3.16), on obtient la relatisuivante entre les fonctions

o (t, 2),etp,(t, z) suivante:

@i (t,z) = P(t,z).Ad,,. (3.16)
L’application de la méthode de Galerkin consistéirsertion des relations (3.14) et

(3.16) dans (3.2), la multiplication avec la fonatide basé;(d) et I'intégration de I'équation

qui en résulte sur tout l'intervalle des diaméf®4,,,.]. Ceci donne finalement un systéme de

K équations différentielles pour la fonctigrp (t, z):

) ) 9 ) 04
aﬁok + &(vd,kfpk) = &(Dd,axggok) + 75(2 — Zd,in) + Sk(@1, s Pp)-

(3.17)

Pour plus de précision, le résultat est un systemplé par des équations de convection
et diffusion dans une forme conservative avec umedede source non linéaire. Cette loi
conservative est couplée aveg et le terme de couplag®. Comme résultat, les intégrales dans
les termes de source de I'équation intégro- difféelle (3.2) sont transformées en sommations,

comme suit;
K K K K

Sk(@1, e 1) = Z b @i — bi. o + Z Z Chij- Pi- @ — Z Cri Pi- Pr-
i=k i=1j=1 i=1

(3.18)

Ici b*,b~,c* etc™ sont les intégrales d'interactions, qui ont ésbhées numériquement,

en utilisant la quadrature de Gauss. Les expmsgiour b etc sont données comme suit :
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1 d; di
bi=pr || B9 @d0a,
' d;_; max(d,d;_1)

(3.19a)
d;
: 1
by, = Ad, fgk(d)ad,
di—1
(3.19b)
4 min(dj,3/d3—di3.d/§/§>
k
1 w(dy, dy) d\’
S s R
Crij = Ad;. Ad,; d_[ ,[ V(d).V(d,) (d2> 9d,.V(d)ad,
ke max(dj_1,3’d3,di3>
(3.19¢)
1 el e (ds,d,)
_ wldy, dz
= ————0d,.
i = pd, Ad, f v °*
i-1
(3.19d)

De la méme maniére nous pouvons exprimer le trendée matiere selon le systéme

d'équations suivant

K
Rat,2,d) ~ ) 1ie(t, Dby (@),
k=1
(3.20)
dg
pe(t,2) = 1 (6, 2). (dyg — dyp_y) = j Ry(t 2, d)dd,
dy-1

(3.21)

9 o 9, @

3Pt (Wi(Ppi) = P (Dk Epk) + Sk (p1) s PE),
(3.22)

K

o @ 9/ 0 9 . .

oRe+ = (0e(DR) = 5 (Do~ Re + D1 = ) =07 ) - ;(Sech ~ S + Spo,
(3.23)
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3.2.2. Discrétisation par rapport a la variable extrne
Afin de discrétiser I'équation de transport (3.1@)colonne est décomposée en L cellules

qui correspondent a des volumes finis de longdeur H/L chacune. Le point du milieux de la
M cellule de contréle est défini par= (I —1/2).Az (pourl = 1,....,L). Ces cellules de

ifsme

contrbles sont localisées pat; ,. En se référant a la figure 3.1, l'intégrationravers la

cellule et l'intervalle de temgs,,, t,;1] donne I'expression suivante:

tn+1 P
g0n+1_g0n _l_if (v(p) 3
kl kl Az kVk/ |z 1
tn
1 tnt1 p P tn+1
Pr Pr fﬂ l+‘
=— D -D —_— dt + Spdzdt.
Az (daz Cl—(pkaz 7L f f Kt
tn tn Zl——
(3.24)
A
Z
ZI +1 g
ZI +1/2
A
Az 4 ¢
v
Zl -1/2
Z, s

Figure 3.1.Volume de contréle pour la méthode des volumes fini

Chaque terme de I'équation de transport est disérémme suit:
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3.2.2.1.Discrétisation des flux dispersif et desrnmes de sources

Flux dispersif:

th+1
agok 1
f (Dd E) Zl+% dt = At.Dd (Zl+%> E((pﬁ-{il - (pg’-{l .
tn
(3.25)
th+1 1 n n 1
Pk ) ( ) ( Pkl Pki+1 > _— ntl
D dtzAtD Z l « + —_— (pk,l _(pkl .
t{ (Cl— 2142 ‘) 2\1 -l  1—¢l, ) Az " '
(3.26)
Termes de sources:
tntt Q4
f %.d(z — Zg,in) P rdzdt = {Atj'(p”‘ stz € [Zl—%’ Zl+%] :
tn 0 sinon
(3.27)
th+1 ZH'%
J‘ f (SB,k + Sc’k)dZdt
tn Zl—%
K K K k
~ AtAz z Seki- Pl — Sek- Pk + Z z SCrijPH- 05— P Z Scki i
i=k i=1j=1 j=1
(3.28)
3.2.2.2 Discrétisation du flux convectif
vk(pkle_% = Vi1 Pit + Vi Pri1-
Ou: vy, = max(vy, 0), v, = min(vy, 0) et vy 5, = vy (2, @)).
Donc
Z”% + n+1 + - \,.n - n+1
Vr®Px z, 1 X —VUp1-1Pki-1 T (vk,l - vk,l)¢k,l — Uk 1-1Pk,i+1-
2
(3.29)
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3.2.3. Ecriture matricielle du systéme linéaire

Apres tout réarrangement, I'écriture matriciellévante est obtenue:

11 12 K1 r
m, m, m, O n+1 r
k2 2
0 m, my my, O
0 0 ’ ’
m_y,
0 - v el m,_; m,, a1
K "

Figure 3.2.Systeme linéaire a matrice dominante

Avec les termes du systéme a résoudre qui s’édroenme suit :

my =145 (vt —ve) + 23 (Dd’l_% + Dd’l%) + At(Sz i + 25 Soije ), (3.30)
Myper = — AAZ—Z Dyt %v,;,ﬂ, (3.31)
my—1 = — %-Dd,l_% + gv;l—p (3.32)
n = g+ 5 DUFf™) + At (S(0™ + S8 (o™ (3.33)

Avec Diff™ le terme de dispersion qui est explicit et nogdine.

Les distributions initiales de la phase disperdée diamétre de Sauter sont données en
annexe let 2 respectivement.

3.3. Algorithme de calcul

L’écriture matricielle donne une matrice a diagenalominante et pour cela nous
utilisons la méthode d’élimination de Gauss quvéta tres efficace pour ce genre de systeme.
L ‘algorithme de calcul est donné comme suit:
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Lecteur des données du model

11%

A 4
Lecteur des parameétres du modéle

A\ 4
Evaluation des constantes du modeéle

A\ 4
Détermination des conditions initiales de la conr

Calcul de tous les termes de Sourte

Résolution des systémes d’équations
avec la méthode d’élimination

Etat

. . t+ At
stationnair

Impression des résultats

Figure 3.3.0rganigramme de I'algorithme de calcul
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3.4. Résultats de la modélisation des colonnes di&ction liquide-liquide

Cette partie traite la validation du modéle de rabpbilité de rupture en comparant les
résultats issus du couplage entre la méthode deri@alet des volumes finis, avec les valeurs
expérimentales et ce a différentes vitesses déaotdu rotor et différents taux de solvant dans
la colonne RDC [23].

Ce travail considere la simulation de I'hnydrodynqua et le transfert de matiere. Les
propriétés physiques de l'eau, et du toluéne sombéks dans le tableau 3.2 avec I'eau comme
phase continue et le toluene comme phase dispdregeconditions de fonctionnement et les
dimensions de la colonne sont présentées ddabkleau 3.1.

Le procédé de validation a été suivi par I'étude I'oifluence des conditions de
fonctionnement telles que le taux de solvant auelisité de l'agitation sur les paramétres
hydrodynamiques et le transfert de matiere telslgeld-up et le diamétre de Sauter.

Tableau 3.1.Caractéristiques de la colonne RDC et conditigpéatoires

Diameétre de la colonne, mm 150
Hauteur des compartiments, mm 30
Partie active, mm 1740
Diametre de la turbine, mm 90
Vitesse du rotor tr/min 300
Energie de dissipation, W/kg 0.0788

Tableau 3.2.Propriétés physiques de I'eau et du toluene

Htoluene (MPa) 0.59
leau (MPa) 1.00
Proluene (Kg M%) 865.6
Peau (kg M) 997.7
omN m’ 36.1
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3.4.1. Simulation en régime permanent

3.4.1.1. Etude sans transfert

L'objet de ce paragraphe est avant tout de détemmitinfluence des conditions

opératoires (débits d’alimentation, intensité diaigon) sur I'hnydrodynamique. Nous avons donc
procédé a la simulation du fonctionnement d’'unemoé mettant en contact une phase aqueuse

lourde (composée d’eau pure) et une phase disperséigosée de toluéne pur. On examine dans

ce paragraphe l'influence du taux de solvant diinkensité d’agitation.

A. Influence du taux de solvant

Dans les figures 3.4 et 3.5, les résultats dertaulgition et les données expérimentales
pour la colonne RDC sont présentés La premiéree sdaé simulations montre qu’une
augmentation du taux de solvant a des répercussign#icatives sur la rétention de la phase
dispersée (figure 3.4), tandis que les variatiamdesprofil de diametre de Sauter sont beaucoup

plus limitées (figure 3.5).

0.25 T

0.z

0.15

Hold-up

0.1

0.05

[}

0.2

03 04

1
0.5
zH

o 07

ns 0% 1

Figure 3.4.Comparaison dans la colonne RDC des hold-up cal@yéc les valeurs
expérimentales. Influence de I'effet de solvaB@Q tr/mn), Qc = 100 [/h,Qd =
112 l/h)-0- Sim. -»- Exp., @.=100 I/h,Q;=56 I/h) *- Sim. -4- Exp)
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I:|5 T 1 1 1 1 1 1 1 T

0.45

e}
I
T

0.35

=)
g
T

diamétre de Sauter (cm)

0.25

|
0.1 0.2 03 04 e 0B 07 os 089 1

Dz 1 1 1 1
1]
zMH

Figure 3.5.Comparaison dans la colonne RDC des diamétresuterSzalculés avec les
valeurs expérimentales. Influence de I'effet dévaat. (300 tr/mn)(Q. =100 I/h
Q4=112 1/h) ©- Sim. -»- Exp., @.=100 I/h Q;=56 I/h) *- Sim. -4- Exp)

Sur les figures 3.4 et 3.5, on peut voir qu'unenargation ;=56 I/h,Q,;=112 |/h) du
taux de solvant a également des effets significatif la rétention et les profils de diamétre de
Sauter. Plus le taux de solvant de la phase dspensgmente, et plus les rétentions et les
diamétres de Sauter sont plus élevés.

B. Influence de l'intensité d’agitation

La seconde série de simulations met en exergugukimce de l'intensité d’agitation sur
I'hydrodynamique de la colonne. L'intensificatior dfagitation a pour effet d’augmenter la
rupture et de réduire fortement la coalescence éegrgouttes.

Il en résulte une diminution de la taille moyennes djouttes, par conséquent une

rétention considérable et des faibles diameétreSaarer
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025
02k
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Pl -_
= :
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I
0.os | .
]
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0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
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Figure 3.6.Comparaison dans la colonne RDC des hold-up cal@yéc les valeurs
expérimentales. Influence de I'effet de I'agitati@h.=100 I/h Q;,=112 1/h),(250 tr/mn*- Sim. -
» - Exp.), (tr/mn. ©- Sim.-«- Exp.)(350 tr/mn.+- Sim.)
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0
£
T

0.35

=]
L
T
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1
o 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
zH

Figure 3.7.Comparaison dans la colonne RDC des diameétresuterSalculés avec les valeurs
expérimentales. Influence de I'effet de I'agitati@=100 I/h,Q,=112 1/h), (250 tr/mn*- Sim.
-p- Exp.), (300 tr/mn.e- Sim.-«4- Exp.)(350 tr/mn. +- Sim. x- Exp.)
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D’apreés les figures 3.4, 3.5, 3.6 et 3.7, on peuiclure que les résultats prévus pour la
rétention et le diameétre de Sauter sont dans uneoctance tout a fait acceptable avec les
valeurs expérimentales.
3.4.1.2. Etude du transfert de matiere de la phase disperséers la phase continue

On examine ici I'influence de l'intensité d’agitati pour le systeme ternaire eau-acétone-
toluéne.

A. Influence de l'intensité d’agitation
Comme dans le cas sans transfert, I'effet princgdahe augmentation de I'intensité
d’agitation est d’augmenter la rupture et de réatortement l'influence de la coalescence entre

les gouttes.
Pour ce sens de transfert, c'est la phase corginyeu le role d'extractant.

La diminution de la taille moyenne des gouttes aergpe le temps de séjour moyen de la
phase dispersée dans la colonne, et 'augmentdgaia rétention qui en résulte impliqgue que

I'aire interfaciale augmente fortement.

Influence de l'intesité de 'agitation
‘x:l 1 1 1 1

-"-N=200trfmn
-%-M=300 tr/mn

-o-N=400 tr/mn

Qdie=1.2

e

a e am 150 200 250
H (cm)

Figure 3.8.Influence de l'intensité I'agitation sur le trangfde matiere dans la colonne RDC
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CHAPITRE IV

MODELE DE BILAN DE POPULATION

4.1. Introduction

Ce chapitre porte sur la modélisation par modé&ebitan de population des particules
(PBM) des réacteurs discontinus et continus. Dampramier temps, I'équation générale de bilan
de population sera présentée et différentes méhalde résolution de cette équation seront
mentionnées en donnant plus d’attention a la méthibéidomian qui fera I'objet principale de ce
présent chapitre. Finalement, les distributionstaile des particules obtenues avec la méthode

d’Adomian seront comparées aux solutions analyigligponibles dans la littérature [98].
4.2. Modélisation par modeéle de bilan de population

La modélisation des procédés industrielle est djtand intérét industriel. Elle permet de
prédire la qualité des produits obtenus par différerocessus dans différentes condition
opératoires, a priori sans avoir besoin de constdes unités expérimentales. Cela est d’autast plu
intéressant lorsqu’il s'agit de produits dangereuxradioactifs. Par exemple la prédiction de la
distribution de taille de particules (PSD) est uénient clé pour le contrble de la qualité des
produits. Sa modélisation nécessite I'introductilenl’équation de bilan de population au systeme
d’équations. Il existe différentes méthodes posouélre I'équation de bilan de population, les plus
couramment utilisées sont: la méthode des classefiethode des moments et la méthode de
guadrature des moments, entre autres. Elles seééantes dans la section suivante en donnant une

attention toute particuliere a la méthode d’Adomidihisée notamment dans ce travail.
4.2.1. Equation de bilan de population

L’équation du bilan de population a été utiliséeipla modélisation de variétés de systemes

particulaires. Un bilan de population (BP) est oreniere de décrire I'évolution au cours du temps
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et dans l'espace d’'une population d’entités dénalribs qui posseédent un certain nombre de
propriétés. Il existe différents modéles de bilanpbpulation mais ils sont tous appropriés pour
décrire les processus de transport et de cinéti@aetionnelle des systemes de phase dispersée.
L’équation du bilan de population (EBP) fait aloes lien entre la cinétique réactionnelle,
I’hydrodynamique du réacteur et la propriété desiq@des. La distribution continue des particules
dans un réacteur bien agité est généralement el@aitune fonction de densité en nomib(e, t),

qgui posséde de nombreuses définitions suivant egriptés étudiées de la population. Ainsi, a
chaque particule correspondent des coordonnéesaeur propriét& (x4, ..., x,) qui caractérisent
son état interne (longueur, surface, densité) ooatfon densité en nombre est alors définie comme

une fonction de la vectrice propriété:

n(4y, 8oy e, G, £)dly, Ao, .. Ay = n({, £)dL. (4.1)

Dans notre caga représente le nombre de particules dans une tilleolume différentiel

par unité de volume de réacteur a l'instgrau{ représente le volume de particule.

Le taux de variation du nombre de densité deticpbes est décrit par une équation de
bilan de population intégro-différentielle qui &'i:

an(t' v) a[Gn(v’ t)] — 1 source _
5 T gy g (W) —n.0) + ¢, 0).

(4.2)

Ici, il est supposé que, a tout instant, le nontdeeparticulesi(v,t) ne dépend que du
temps et d'une coordonnée interne le volume decpbas. La vitesse dans cette coordonnée interne
est alors une vitesse de croissance des partiGuiieee a la variation de pression, le transfert de
masse, etc. Le flux global d'entrée détermine tepte de séjouf de la dispersion. Ainsi, en
supposant une agitation parfaite, ou la distributies volumes des particules a la sortie est togijou

identique a la distribution a l'intérieur du réacteLes taux de distributions des rétentions des

particules entrantes et sortantes qui en résultEviennent, respectivemené—,ns"””e(v, t)

et %n(v, t)

Le terme ¢(v,t) représente la contribution @ (v,t) par la variation du nombre des

particules a cause de la rupture et de la coalesad#s particules.
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dp(,t) = -T(Wn(v,t)
— f w@W—=v,v)Inv,Onw, t)dv’
0

0

+ fooﬁ(v,v')l“(v')n(v/, t)dv' + lf w@—v,v)n(v,t)nlv—v,t)dv.
0 2 Jo

(4.3)

Ou:I'(v) etw (v,v) sont les fréquences de rupture et de coalesceFgpectivement, et
B (v,v)dv est le nombre de gouttelettes filles ayant un velaians la gamme deav + dv formé

lors de la rupture de la gouttelette mere de volume

[l
T

TR R R

H

il

1)

il -

v t) v+ Al vt + Aty v+ At + At} i

¥

Figure 4.1.Bilan de population

4.2.1.1. Méthodes de résolution de I'équation de bilan de guulation

La résolution de I'équation de bilan de populatish complexe. Plusieurs méthodes ont été

proposées pour résoudre cette équation. Parnpliessutilisées, on peut citer la méthode des
moments, la méthode des classesmithode de Monte Carlo et la méthode de quadratese

moments. Dans les sections suivantes, une bréveriptiesn de ces méthodes est faite. Une

attention spéciale sera apportée a la méthotliéomian, qui a été retenue dans ces travaux pour la

résolution numérique.

A. Méthodedesclasses (MDC)

La discrétisation de I'’équation de bilan depylation (DPB) ou méthode des classes est

'une des méthodes les plus utilisées enegéte la précipitation et de la cristallisaticcar

elle permet de simuler la distribution dell¢aides particules dans son ensemble. Cette

meéthode consiste a représenter la distributiontailke de particules en nombre. Cette méthode

donne la PSD directement, néanmoins son utilis&strtonditionnée a connaitre a priori la gamme
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de taille des particules et il est possible qu'@mbre important de classes soit nécessaire. Pour
inclure I'équation de bilan de population dansslenulation, I'équation est écrite en fonctide
la fraction volumique de la taille des partes,a; de la iéme fraction, dont le volume se trouve

entrevi et'UH_l.
a; = Nivi i = 0,1,..,N - 1, (44)

a; =N = [, t)dv. (4.5)

Vi
v; est le volume qu’occupent les particules de tajlle
B. Méthode desmoments (MDM)

La méthode standard des moments a été meppar Randolph et Larson (1971).
Elle consiste a transformer I'équation de bila gbpulation en un ensemble d’équations de
transport des moments de la distribution. Le morétrek est défini par rapport a la coordonné

interne (La taille de particule) a partir de I'équation :

my = f n(L)L¥ k=0,1,..,N—1.
0

4.8)

A partir des moments, des parametres qui décriesnpropriétés du bilan de population
sont obtenus. Ces propriétés sont le nombre, ukur, I'aire et le volume total des particules par

unité de volume.

Cette méthode est utilisée pour réduire la comyderu probléeme et la résolution est

relativement simple pour des moments de fadodre
C. Méthode de quadrature desmoments (MDQM)

La méthode de quadrature des moments adétéloppée par McGraw (1997), pour
décrire I'évolution des aérosols. Gélicourt a sélicette méthode pour modéliser par CFD la
précipitation turbulente. Plus tard, Marchisi@ Eox (2005) ont complété la méthode de
guadratures des moments pour I'application del$ifiuides et I'ont appelé la méthode directe de
guadrature des moments. Elle avait été postérmme utilisée en Fan et al. (2004) pour
modéliser I'agglomération et la brisure d'uslymere dans un lit fluidisé Gaz-Solide. Cette
meéthode offre une alternative attractive a la maé¢hdes classes, quant il est plus intéressant

d’étudier I'évolution des agglomérats a la placd'ebeacte.
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Ng

my, = f n(L)LkdL = Z w;L;*.
0 i=1

¥ty
Avec L; etw; sont les tailles et leur poids respectivementadguadrature exprimes a partir
des premiers moments de la distribution. L'idée MeGraw est de construire une matrice

jacobéenne tridiagonallx,t) a partir d&2N, moments, puis de l'inverser afin d’obtenir ledlési et

leur poids.
D. Méthode de Monte Carlo (MDMC)

La méthode de Monte Carlo est 'une des méthodeples utilisées pour modéliser la
distribution de taille de particules, elle a étdisée par (Zhao et Zheng, 2006), (Briesen, 2006),
(Hollander et al. 2001) entre autres. Le loiet cette méthode est de suivre [|'évolution de
'ensemble des particules discrétisées en rédliséeatoirement la sélection d’évenements
probables. Dans la méthode courante de Montdo,Cd faut d’abord choisir lintervalle de

temps et un élément de volume.

E. Méthode d’Adomain

La méthode décompositionnelle d’Adomian permeté&mudre des problemes fonctionnels
de différents types: équations algébriques, difféeles, intégrales, intégro-différentielles, aux

dérivées partielles (EDP).

La méthode s’adapte aussi bien aux problémes tag@gu’aux problémes non linéaires. Il

suffit qu’on puisse écrire I'équation sous la forme
u—Nu=f.

Qui est appelée forme canonique d’Adomian. Le ppmade la méthode est le suivant

considérons I'équation fonctionnelle (sous la folwaaonique) :
u—Nu=f. (4.8)
OuN est un opérateur différentiel non linéairegf etne fonction connue.

La méthode d’Adomian consiste a rechercher la moligous forme d’'une série:
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co
Z un.

n=0
4.9
Et a décomposer le terme non linéane sous forme d’une série:
Nu = Z Uy
n=0
1@)

Les termesgl, sont appelés polyndmes d’Adomian et sont obtemasega la relation
suivantg99, 100, 101, 102] :

1)
OuA est un parametre réel introduit par convenancererplacant les relations (4.9) et
(4.10) dans (4.8), on obtient

n=0 n=0
12)
Ce qui entraine par identification :
([ ug = f(t)
u1 = Al
.
\Un+1 = An+1
@)1

Il est a noter que cette identification n'est pasgque mais c’est la seule qui permet de
définir explicitement lest,,. La relation (2.13) permet de calculer tous lemés de la série sans

ambiguité car led,, ne dépendent que dg, uy,..., U,.

En pratique, il est presque toujours impossiblecaleuler la somme de la séxE_,u,,

(sauf cas trés particulier ). Aussi se contente-gg@néralement d’'une solution approchgesous la
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forme de série tronquée :

(4.14)

En résumé, apres la détermination @&s),,-, une sommation donne la solution approchée
de I'équation. Cependant la question qu'on peute$ @t déja se poser, c’est comment déterminer

les(A,)ns0 €t & quelles conditions converge la méthode

- Polynébmes d’Adomian

Les polynémes d’Adomian sont définis par la foreaul
Ao (uo) = N(up)
ar | (<,
A, (ug, Uy, oy Uy) = —\a N 2/1 u; )
k i=0 =0
18)

La formule proposée par G. Adomian pour le calad dolynédmes d’Adomia4,,) s, est

la suivante [100] :

Ao(ug) = N(up),

d
A(ug,ug) = uy a N (uy),

2

0
Ay (ug, ug, up) = uy aN(uo) + N (uy),

2
Z!u1 du?

1 2 3
Az (U, Uq, Up, U3) = Uz EN(U'O) + ?uﬂiz WN(U'O) + yuf ﬁN(uo),

Cette formule s’écrit sous la forme :

n
Ay = (0N (ug),n 2 1.
v=0

16)
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Ouc(v,n) représente la somme de tous les produits (divisges!) desv termesu; dont
la somme des indicasest égales a, m étant le nombre de répétitions des mémes termesldan
produit. La relation (4.16) permet de trouver lesypdmesA,,, mais en pratique, il est difficile de
les déterminer quana devient granch > 5. Par la suite d’autres formules ont été proposeéss
elles s’averent inefficaces en pratique vu leur glexité d’'une part et I'absence de justification de

I'écriture de ces formules d’autre part.

C’est dans les années 1994 que K. Abbaoui propbséraontre une formule récurrente
pratiqgue de calcul de4, [99]. La formule d’Abbaoui est déduite de la relationl®).donnée dans

la définition des polynémes d’Adomian.

4.3.Résolution de I'équation de bilan de population pata méthode d’Adomian

Pour illustrer la méthode de décomposition d’Adamieus comparons les solutions des
modeles de différents mécanismes de I'équationilde de population, ou les solutions analytiques
sont disponibles dans la littérature, avec lestgwls de la présente méthode, et ceci pour les

réacteurs discontinu (batch) et continu.

4.3.1. Résolution en processus discontinu
4.3.1.1. Présence seulement du terme de rupture
A. Rupture avec distribution uniforme des particules flles et I'(v) = v et la condition
initiale ny(v,t) = ve™

Considérons le probleme suivant:

on(v,t) f‘”
= | Bwv)r@)H)n@, t)ydv' —rw)n,t).
ot v
(4.17)
Intégrons I'équatio@.17) par rapport § nous obtenons
n(v,t) =n(v,0) — J-t<foo,8(v,v’) rvHn@',t)ydv' — rw)n(v, t)> dt.
(4.18)

Supposons que la solution de I'équation (4.18) éenpar la méthode de décomposition

d’Adomian est :
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o)

n(y,t) = Z Ny, (v, t).

m=0

18)

Avec les termes de la série sont déterminés algolithme récursif d’Adomian

ny(v,t) = n(v,0) =ve™™, (4.20)

ny(v,t) = ft (fooﬁ(v, v )n,(v', t)dv' — T(v)ny (v, t)) dt = te™V(2 + 2v — v?).
0 v

(4.21)
Et de la méme maniére nous calculons les terp@st), n;(v,t), ... ,n, (v, t)

1 11 1 5
n,(v,t) = e Vt? (E_Tv —sz +§v3 —120v* + v5>,
5 1 203 49 1 7 1
— ,— V43— _ a2 _ - .3 P a5 _ - .6 7
nsy(v, t) =e t( 3+3v+84v +168v +4v +168v 48017 +v>,

en générah,, (v, t) est la solution :

ny,(v,t) = ft <]OO,B(U, VT )N, (v, t)dv' —T(W)n,,_,(v, t)> dt.

Enfin nous calculons le terme génétgl(v, t) comme suit :

(-nm

m!

n,(v,t) = t™le Py™(1 + t)(—m — mt + 2t?). (4.22)

D’ou la solution finale est :

[ee)

n(y,t) = z N, (v, t)

= Z <ﬂt"“1vm(—m —mt + 2t2)> e

m!
m=0

= e~ W+ (1 1 )2t + v + tv).

(4.23)
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B. Rupture avec distribution uniforme des particules flles etT'(v) = v?

Dans ce cas, le taux de rupture des particuleprepbrtionnel au carré de son volume.
Les premiers termes sont calculés avec le mémenrasnent que précédemment et I'algorithme

reprend avec la condition initiale suivante :
ny(v,t) = n(v,0) =ve™™, (4.24)

n,t) =te V(4 + 4v + 2v* —v3). (4.25)

D’ou le terme générale qui s’écrit ainsi

=nm

n,(v,t) = _'tvam(4t + v + 4tv + 2tv?)e ",

(4.26)
Et par conséquent
n(y,t) = Z n,(,t) = Z —ltmvzm(4t + v+ 4tv + 2tv?)e?
m=0 m=o\
= e v+ (y 4 4ty + 4t + 2tV2).

(4.27)

Qui converge vers solution exacte (tableau 4.1).

La figure 4.2 présente la comparaison de la digiobs de densité en nombre au temps
t = 0.05 pour les taux de rupture linéaifév) = v et paraboliqud'(v) = v2. Cette comparaison
montre clairement que le taux parabolique proteducoup de particules que pour le taux de
rupture linéaire, et ceci démontre la significatincette fonction dans I'équation de rupture.
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densité en nombre

05

04 tauz de rupture parabolique

5 tauzx de rupture néaire

0.2

0.1

| A Rl +rolume de particule
0 o 4 & 8

Figure 4.2.Comparaison entre les densités en nombre payr= v etI'(v) = v?2

4.3.1.2. Présence des termes de coalescence et de croissanc

Dans ce cas I'équation de bilan de population &’6ous la forme suivante:

on(v,t) 9(G(w)n(v,t))
o av

1 14
= E,[ ww—v)n(w—-v't)nlv —-v't)n(v't)dv’

—n(v,t) foow(v,v’)n(v’,t)dv'.
(4.28)

A. Casw(v,v') =1 avec la condition initiale ny(v,t) = e™” et le taux de croissance
Gv)=v

Les termes de la série sont déterminés par I'ekgoe récursif d’Adomian
1
n (v, t) = Ee"’t(—4 +3v),
1
n,(v,t) = ge_”t2(18 — 34 v+ 9v?),
1
ns(v, t) = Ee‘”t3(—92 +320v — 198 v? + 27v3),

1
n,(v, t) = @e"’t4(536 — 2960 v + 3168 v2 — 972 v3 + 81 v?).

Les figures 4.3 et 4.4 représentent les résultatenas par la méthode d’Adomian.
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n(v)
8,d0 " T

____ solution analytique

6078 |

4.0 1

240" |

@b
I-::':

20 40 &0

Figure 4.3.Comparaison entre les solutions numeériques etildiao analytique de I'’équation de
bilan de population dans le casw(v, v') = 1 avec la condition initiale,(v,t) = e~ et le taux

de croissancé(v) = v

Cette figure représente la comparaison entre ldsti@as numériques tronquées et la

solution analytique.

La troncature utilisée pour la solution est de em& ordre, a cet ordre nous remarquons que

les deux solutions sont identiques comme le mdatfigure 4.4.

(v} . . B
0.00004 L solution numerique
solution analytique
i
0.00003
0.00002
0.00001 ‘1
-tl.
1“"\
=g 44 60 80 100 v

Figure 4.4.Comparaison entre les deux solutions analytiqurigtérique de I'équation de bilan de
populationdans le cas ow(v,v") = 1 avec la condition initiale,(v,t) = e? et le taux de

croissancér (v) = v
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B. Casw(v,v') =v+v',ny(v,t) = eV et le taux de croissanc€(v) = v

Dans ce cas, les termes(v, t),n,(v,t),n;(v,t) etn,(v,t) de la série d’Adomian sont

donnés par:
1
n(y,t) = Ee‘”t(—Z +v)2 +v),
1
n,(v,t) = Ee‘”t2(18 +6v—24v%+ v,
1
ny(v,t) = me"’t3(—72 — 168 v + 528 v% + 36v3 — 72v* + v°),

e Ut*(240 + 3120 v + 11460 v2 — 3120 v3 + 4120 v* + 120v° — 160v° + v?).

Tl4(17, t) = 2880

La figure4.5représente la solution numérique obtenue par laodétd’Adomian.

n(v)

0.008 —  solution numeérique

0.004

v
20 40 &0 80 100

Figure 4.5.Solutions numérique de I'équation de bilan de patoh dans le cas ou(v,v') = v +

v, nyg(v,t) = eV et le taux de croissanGdv) = v

C. Casw(v,v') =1, ny(v,t) = ve™? et le taux de croissanc&(v) = v
Dans ce cas nous résolvons I'équation de bilarogalation par la méthode d’Adomian et
nous comparons la solution obtenue avec la solatiahytique.

Les premiers termes de la série sont déterminé&pgorithme d’Adomian suivant
1
n,(v,t) = Ee"’t(—36 +12v + v?),
1
n,(v,t) = @e_”tz(ZZSO — 1680 v + 20 v2 + 40 v3 + v%),
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e Vt3(—215040 + 258720 v — 28560 v? — 13440v3 + 1008v* + 84 v° + v°).

ns(v,) = 75330

D’ou la solution tronqué a I'ordre 9.

9

n(v,t) = Z n; (v, t).

i=0
Les figures suivantes représentent le résultathobpeur ce cas

n(v) |

0.0012
solution analvtique

0.001 |
0.0008
0.0006

0.0004

0.0002

40 ad 80 100 ¥

Figure 4.6.Comparaison entre les solutions numériques etlldign analytique de
I'équation de bilan de population dans le casvgu, v') = 1, ny(v,t) = ve ™’ et le

taux de croissanag(v) = v

D'apres la figure 4.7 en peut conclure qu’une tature a I'ordre 9 est suffisante.
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n(v}
0.007 | . .
1 — solution muumérique
0.006 | — sohrtion analytique

0.005 | |

0.004 | \

100 V

[5:]
{ e il

40 &0

Fud
[}

Figure 4.7.Comparaison entre les deux solutions analytiqurigterique de I'équation
de bilan de population dans le caswo, v') = 1 ,ny(v,t) = ve Vet le taux de
croissancé (v) = v
4.3.2. Résolution en processus continu
4.3.2.1. Absence du terme de croissance dans I'’équation dédm de population
A. Condition initiale et terme de source sous forme @onentielle
Nous considérons le modéle suivant:

on(v,t) « , , . )
Fram a n°vree (v) + f B, v)Ir(v)n(@', t)dv' —n,t)(I'(v) + a).
’ (4.29)
Donc:
t [ee)
n(v,t) = a nS°%ce(v) + j (j B, v )T wIn(', t)dv' —n(v, t)(I'(v) + a)> dt.
R (4.30)
Les étapes de la méthode d’Adomian sont:
ny(v,t) = ate™,
t o]
N1 (0, 1) = f (f L, v )T WIn, (', t)dv' —n, v, )W) + a)> dt ,m=0,1,2, ..
0 v
(4.31)

-59-



CHAPITRE IV MODELE DE BILAN DE POPULATION

Le second terme est :
1
n,(v,t) = Eae"’tz(—Z +a+v).

Le terme général est :

tm+1 m—
N (—1)mmae‘”(a+v) z(m— (a+u))2 —m).
Donc:
® m+1
nv,t) = ;0(— )m( n 1)| e ’(a+v)"?%((m— (a+u)?—m)

_ v (1/a)?*+ (1/a+ 1+ (1/a)v)? (1= -Carra)

(1/a+1+(1/a)v)3

—(at+tv+v)
—m< (1 +%> + t2>.

B. Terme de source sous forme de distribution de Dirac

Le terme de source est donné par:
nsource (U) — 5(17 _ Uf).

La solution de I'équation de bilan de populatioh:es
an(v’ t) ~ nsource (U)
ot

J- L, v T (w)n@',t)dv' —n(v,t) (F(v)+ )

Dans ce cas l'opératelir= % etL;1(.)dt

L'application de I'opérateur inverse donne:

nSOUT’C@( )

n(v,t) = — fot (f:oﬁ(v, v I @W)n@', t)dv' —n(v, t) (F(v) + %)) dt

La solution donnée par la méthode de décomposgitiddomian est:

ny(v, t) = M,
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t [e9) . 1
N1 (v, t) = f (f B, v T (v)n,w, t)dv' —n,(v,t) <F(v) + ;)) dtm =0,1,2, ..
0 v

(4.37)
De ce cas nous calculons les termes de la solution:
t2 ((1 +w)8(v — vf)) — 2tHeavyside(v — vy)
nl (U, t) = ZTZ )
. (=1)mgmti | 4 To)m-2 (1+w)?6(v —vs) — (2mt— 2I"m(m — 1))

(¥, 8) = (m+ 1)! tm+1 A+w xHeavyside(T — v) '
(4.38)

Donc :

n(,t) =ny(v,t) +ny (v, t)

(—1)mgmtl (14 twym-2 1+ ™)26(v — vf) — (2mt — 22m(m — 1))
' (m + 1) tm+1 xHeavyside(t — v) '
m=
(4.39)
Donc la solution exacte est :
n(v,t)
t(1+1v) _tasw) | _tsw)
" 2 . 2t(1+21)+e T t4(—2+v)(1+TV)“—e T
3 1 (1 e ) 1+w)sv—-2)+ ( 2t(1427) (4T-2t(1+TV) )
(1 +w)° xHeavyside(t — v)
(4.40)
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Les solutions analytiques disponibles pour cesoas présentées dans le tableau suivant:

Tableau 4.1.Solutions analytiques disponibles dans le casgedsencees termes de coalescence et

de croissance

N

N

Cas| w(v,v') n(v,0) | Solution analytiquen(v, t) Références
2 \2 5 Ramabhadrat
(z52) L), etal
1 1 e’V t e ¢
e (1976)
Ramabhadrat
t al.
oo o o | el A .
v+v e 2 +tt . e (m) (1976)
e
( 2 )2 1 , 5 Ramabhadrar
3 |1 v € 2
ve 1-(z5%) (1976)




CHAPITRE V




CHAPITRE V SIMULATION A L’AIDE DES SIMULATEURS FL  UENT ET COMSOL

CHAPITRE V

SIMULATION A L’AIDE DES SIMULATEURS FLUENT ET
COMSOL

5.1.Introduction

Ce chapitre présente lI'ensemble des résultats dwilation pour les contacteurs

diphasique. Ces résultats sont obtenus a I'aidkede logiciels: Fluent et Comsol.

Le simulateur Fluent, est un code de calcul CFDroercial édité par la société ANSYS
Le terme CFD désigne le calcul numérique appliguéda mécanique des fluides, il est
couramment nommé par l'acronyme CFD provendet I'anglais « Computational Fluid
Dynamics». Cette technique consiste a résoudre wlagkomaine les équations fondamentales de
la mécanique des fluides couplées éventuellementéguations de transfert de matiere, et de
chaleur de maniére a caractériser les écoulemearganéthodes de discrétisation les plus souvent
utilisées en CFD sont: les méthodes des différeficies, les méthodes des différences finies, les
meéthodes des volumes finies et les éléments fdass le cas de logiciel commercial Fluent, la

meéthode des volumes finis est utilisée.

Fluent est un solveur qui supporte tous les régith@soulements, Eulérien ou visqueux,
stationnaire ou non. Initialement, la CFD a trowés applications en génie mécanique.
Aujourd’hui, la CFD est de plus en plus utiliséasldifférentes industries comme I'aéronautique,

'automobile, I'électrique et le génie des proceadss.

Le simulateur Comsol, anciennement appelé FEMLsibawant tout un outil de résolution
d’équations aux dérivées partielles par éléments.fiC’'est un logiciel de simulation pour
différentes applications de physique et d'ingéaiesia particularité est de disposer d’'une base de
données d’équations permettant de modéliser difterephénoménes physiques, comme

I'électrostatique, I'écoulement des fluides ou @rda déformation des matériaux.
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Sa spécificité est également de permettre de codjférentes EDP, de maniere a décrire

des phénomeénes multiphysiques.

5.2.Résultats et discussion
Les résultats obtenus par le biais de la simulasiomt présentés et discutés selon deux

parties. La premiere partie concerne I'étude dgdrbdynamique de la colonne, et la seconde
concerne I'étude du transfert de matiére.
5.2.1. Etude de I'hydrodynamique de la colonne a disque tatif

Nous divisons cette section en deux parties.
5.2.1.1. Ecoulement monophasique

Dans cette partie nous présentons les résultaenabta partir de la simulation de
I'hydrodynamique en utilisant les deux simulateCiosnsol et Fluent.
A. Simulation utilisant le simulateur Comsol

Nous commencgons par la création de la géométria delonne RDC, la figure suivante
représente le maillage de la colonne RDC par lelsit|mur Comsol.

15 —

10

-10 -5 0 5 10

Figure 5.1.Maillage du réacteur RDC par Comsol
Dans le cas ou une seule phase (phase agueusi@)ulation du champ de vitesse pour
la phase continue est représentée sur les figu2est 5.3 Ces résultats sont obtenus pour un
deébit volumique de 200 /&t la vitesse de rotation des disques est 150 timsimulation est

faite pour t= 20s.
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Surface: Vitesse du liquide [ms] Maxi: 0.149

5 Fleche: Yitesse du liquide
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Figure 5.2.Vitesse de la phase continue

Pour une vue plus mieux on ajoute la figure 5.3rgprésente une partie de la colonne
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Surface: witesse du liquide [m/s] Maxi: 0.149
Fleche; Vitesse du liguide

0.14
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13
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Mini: O

Figure 5.3.Vitesse de la phase continue dans une sectionatdédane RDC

Dans ce cas le modele de turbulence utilisé estddele ke, la vitesse est maximale
au niveau des limites des stators et disquesifeptagéci peut étre bien expliqué, car ces limites
sont des obstacles au mouvement de la phase. @mgter aussi que la vitesse pres du mur est
insignifiante et la vitesse dans les coins estquesulle, ce qui est évident car il n'y pas de

mouvement de la phase (eau) dans ces zones.

La figure 5.3 donne un intervalle de vitesse quiievade 0 m/s a 0.149n/s, par
comparaison de ces vitesses avec la vitesse @&d'a¢ la colonne (vitesse initiale égale

0.0032m/s), on peut dire que le résultat est dabép

Cette figure montre aussi que la circulation déssges forme des anneaux qui sont situés
dans la zone comprise entre deux disques rotatifslenx stators. Les fleches représentent le

champ de vitesses de la phase continue et indidggisens de celle-ci.
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B. Simulation utilisant le simulateur Fluent

Dans cette partie, nous présentons les résultatsnidation de I'hydrodynamique pour
I'écoulement monophasique a l'aide de Fluent.

Méme chose pour le cas précédent nous commencote @&ation de la géométrie de la
colonne a l'aide du préprocesseur Gambit. La figbwe représente la géométrie ainsi que le

maillage de la colonne RDC.

Erid (Time=1_.0000e-+00]) Qi gz, 2011
FLUENT 6.3 (20, pons, ske, unsieady)

Figure 5.4.Maillage de la colonne RDC par Gambit

La figure5.4 montre le champ de vitesses de la phase centijuil est dans ce cas l'eau,
issu de la simulation en utilisant la CFD a I'adielogiciel Fluent et ceci pour un écoulement de
deébit de 200 I/h a I'entrée de la colonne pour vitesse de rotation des disques de 150 tours/min.

La figure 5.4 montre le contour des vitesses dans la colonne RIECmodele de
turbulence utilisé est le modeleclet les calculs ont été exécutés aves un maillagergndans la

figure 5.5 pour un temps de simulation éga0a.
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SO0
475
I 4 S0
4 250

Corfours of Velocky Magniude (Mis) (Time=20000e+1) et 05, 2011
FLUENT 6.3 (20, piores, Ske, Unsheady)

Figure 5.5.Vitesse de la phase continue par Fluent

Pour chaque compartiment de la colonne avec destéaistiques mentionnées au tableau
3.1, on remarque deux grands vortex, un entre éex dtators consécutifs, et l'autre entre les

disques tournants.

Les résultats de la simulation donnent aussi desirsde vitesses pour la phase aqueuse
comprises entre 0 et 0.5 m/s, lorsque nous compdaovaleur (0.5 mjsavec la valeur initiale de
la vitesse, (0.0032 m/shous déduisons que ces deux valeurs sont problms avons pu
constater que la vitesse prés du mur est faidleitésse dans les coins formeés par les stators est

presque nulle, et ceci est justifié par la nongmés du mouvement de I'eau dans ces lieux.

A partir de cette figure nous constatons que lenghedes vitesses en bas de la colonne est

faible et ceci peut expliquer que I'entrée deHage aqueuse est située au sommet de la colonne.

C. Comparaison des résultats
Les figures précédentes présentent les résulbdénas par les deux logiciels Comsol et
Fluent. Nous remarquons que ces deux codes delsalcumnent des résultats proches et

satisfaisants pour ce genre d’écoulement.
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5.2.1.2. Ecoulement a deux phases (diphasique)

Comme pour le cas précédent les deux simulatearss@! et Fluent sont utilisés
A. Simulation utilisant le simulateur Comsol

Pour ce deuxieme cas, la phase continue est l&#tant avec un débit de 100 I/h et la
phase organique est le toluene, entrant avec uhaB00 I/het une vitesse de rotation constante
de 150 tr/mn.

Les propriétés physiques de I'eau et du toluénedsomées dans le tableau 3.2 :

La figure 5.6 représente la vitesse de la phasewusg dans une colonne RDC a instant
t=20s.

Surface: Vitesse du liquide [m/s] Max: DE51
Fléche: \itesse du liquide

r o4

r 103

M5 0.3 1 25 2 25 3 B35 4 45 0
Mini: O

Figure 5.6.Champ de vitesse de la phase continue dans léaasutement & deux phases a
l'instant t = 20s
D’aprés la figure 5.6, nous remarquons clairemensdns de I'écoulement de la phase
agueuse dans la colonne entre les stators & lthicchamp de vitesses qui est représenté par des

vecteurs suivants des lignes courbés. La vitessenagsimale aux bouts des disques avec un
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intervalle de vitesse de 0 a 651 m/s. Par consredeteurs vitesse sont nuls aux coins et ceci peut

étre expliqué par I'absence totale du mouvemetieda dans ce lieu.

18

16

14

10

(58]

Surface: Fraction volumigue duliquide
Isovalewr: Vitesse du liquide [mys]

'
[3%]

Maxi: 1.00

098

0.96

092

By

0.88

086

0.84

Max:

0524
0524

0.407

0.291

008

Mini: 0,838 Mini: 0.0552

Figure 5.7.Fraction volumique de la phase aqueuse et lesdigaeourants

La figure 5.7 représente la fraction volumique @@hase aqueuse et les lignes de courants

(vitesse du liquide). Grace a cette figure, nousvpas déduire que l'eau occupe presque toute la

colonne. La fraction volumique de I'eau sous lejdes est insignifiante et la vitesse est faible a

méme endroit.

Nous remarquons aussi que dans chaque endroit datne disques la présence de

différents boucles de vecteurs de vitesse, etamenime le montre la figure 5.8.
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Witesse du liguide [m/fs]
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Figure 5.8.Profil de vitesse de la phase continue en fona®fa hauteur au
niveau de la limite droite
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Figure 5.9.Profil de vitesse de la phase continue a la sddik colonne

Dans les figures 5.8 et 5.9 nous avons présentdeles profils de vitesse I'une entre deux

disques et l'autre au sommet de la colonne. La igrenfigure montre la présence de boucles

circonscrites et la deuxieme figure montre le pifa sortie de la colonne.

Ce cas ou la frontiére est située au sommet deldamme, et il n'y a aucune boucle dans le

méme lieu, donc il y'a un seul intervalle de vilgssomme le montre dans la figure précédente.
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B. Simulation utilisant le simulateur Fluent

Dans ce cas, on utilise I'eau comme phase contatue,toluéne comme phase dispersée.

Confours of VilooRy Magniude (phase-1) (mis) (Time=200002+01) Ot 06, 2011
FLUENT 6.3 {20, piores, eulerian, sk, ursteady)

Figure 5.10.Vitesse de la phase continue dans le cas d'écoutatighasique par Fluent

Cette figure représente le résultat de simulatienl’dcoulement diphasique a l'aide
de Fluent.

La vitesse de la phase continue a I'entrée deltne est de 200 I/h, la vitesse d’entée de
la phase dispersé est de 100 I/h.

L'intervalle de vitesse est de [0, 0.651] m/s, led&le utilisé est lanodeéle Eulérien
et le modele de turbulence est le modéte k-

Apres une comparaison entre I'écoulement monophasi diphasique on remarque que
la vitesse est atténuée, et le champ de vitessa please continue est sous forme de boucles, a

I'extrémité des disques.
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C. Comparaison des résultats

La comparaison entre les résultats obtenus paldaez logiciels Comsol et Fluent nous
montre que les deux approches numériques de dsstiéns telles-qu’éléments finis pour Comsol
ou volumes finis pour Fluent donne des résultaés froches et ceci est confirmé par les

différentes résultats obtenus dans ce chapitre.

5.2.2 Etude du transfert de matiére

Dans cette partie nous utilisons, seulement lecielgComsol pour faire la simulation du
transfert de matiére dans les deux colonnes, arsdaaolonne a bulles et la colonne a disque
rotatif (RDC).
5.2.2.1. Colonne a bulles

Cette partie illustre la simulation d’écoulemenptdisique dans une colonne a bulles. Le
réacteur est rempli avec de l'eau et de bulles ae (fair) qui sont injectées par le bas.

En raison de la flottabilité, la montée des builekiisant un mouvement de circulation du
liquide. En outre, comme la montée des bulles dlang, le gaz se dissout de la phase dispersée

(bulles) dans le liquide.

Dans cet exemple, nous commencgons d'abord parimmgaton en fonction du temps
sans turbulence et sans tenir compte de la dissoldiu gaz. Ensuite nous considérons la
turbulence, a fin d'obtenir le champ de vitesseanag temporelle et les fractions volumiques,
avec et sans l'introduction de la turbulence.

Il faut noter que la solution laminaire est uneineation initiale pour le probleme
turbulent, il est beaucoup plus facile pour le salvde converger dans ce cas.

Enfin nous allons faire la simulation du transtégtmatiére avec l'utilisation de modele
de bilan de population.

Toutes ces étapes est une validation que le ldgimensol peut faire la simulation de
I'écoulement a bulles.

La figure 5.11 représente le maillage de la colanbelles.
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0.5

0.2
0.1

Figure 5.11.Maillage de la colonne a bulles
La figure 5.12 montre la simulation transitosans transfert de masse du gaz au

liquide et sans turbulence, at=>5s, et 10s.
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Time=5 Maxi: 0.0258
Surface: Fraction wolumique du gaz

Fléche: Witesse du liguide 0.075

0.0z

r  0.015

r |o0.01
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-0.4 -0.25 -0.1 005 0.2 035 0.5 0
Mini: -3.155e-5

Figure 5.12.Fraction volumique du gaz at = 5s

Time=10 Maxi: 00257
Surface: Fraction wvolumique du gaz
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Figure 5.13.Fraction volumique du gaz at = 10s

D’aprés la comparaison entre les deux figures 8t12.13, nous remarquons dans la
figure 5.12 que la fraction volumique du gaz augimesn fonction du temps et qu’elle est
maximale au centre de la colonne. Ceci, car lorsguaéébut du processus nous avons injecté le

gaz du bas de la colonne, et cette quantité deaggmente progressivement le longue de la
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colonne. Pour la figure 5.13, la fraction volunggesst maximale au bas de la colonne, Parce
gue c'est le lieu ou le gaz est introduit. Et Digneste de la colonne, les valeurs de la fraction
volumigue du gaz sont trés proches, Parce qu'avgrassage du temps I'écoulement sera
homogene (laminaire).

En utilisant un modele de turbulence, il est pdesile calculer la moyenne temporelle
de la vitesse. Le modele de turbulence &andard pour I'écoulement monophasique peut
également étre utilisé pour les écoulements m@tmlues. Dans ce cas, nous pouvons alors
négliger le fait que les bulles créent la turbuketars de leur remontée a travers le liquide. Le
modele de turbulence &kpeut également étre modifié de sorte qu'il corfiptiet de turbulence
causée par les bulles. Les figures 5.14, 5.15, & 8617 montrent les résultats obtenus pour la
viscosité turbulente, la fraction volumique du gaza vitesse du liquide, en utilisant le modéle
de turbulence k-avec et sans turbulence causée par les bullegstasité turbulente differe
de maniére significative pour les deux modelessrigdebit par rapport a la vitesse du liquide

et la concentration de gaz est similaire pour &s<das.

surface: Viscosité turbulente [Pa-s] Maxi: 2.605

2.5

[ERNE ]
SR P

=

0.1 0.5

-0.8 -0.6 -0.4 -0.2 v] 0.2 0.4 0.6 0.8
Mini: 9.061e-

Figure 5.14.Viscosité turbulente sans I'effet de la turbulenaasée par les bulles
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Surface: Viscositd turbulente [Pa-s] Maxi: 2.605
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Figure 5.15.Viscosité turbulente quand la turbulence est irdpér les bulles

D’apres cette figure, nous remarquons que la viscagbulente est tres faible, est
logique car le gaz occuppe la colonne.
Les figures 5.16 et 5.17 représentent la fractmomique du gaz (surface de colonne)

et la vitesse du liquide (fleche) dans les deux cas
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Surface: Fraction volumigue du gaz Maxi: 0.0200
Fléche: Witesse du liquide 0.03
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Figure 5.16.Fraction volumique du gaz et vitesse du liquidesdaaifet de la turbulence

causée par les bulles

Surface: Fraction volumigue du gaz Maxi: 0.02300
Fléche: Vitesse du liguide 0.02
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Figure 5.17.Fraction volumique du gaz et vitesse du liquidenglia turbulence est induite

par les bulles
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Si le gaz se dissout dans le liquide, la fractiolumique du gaz diminue, qui figures
5.18 et 5.19 montrent clairement. Enfin, les figuBd 8, 5.19 et 5.20 montrent des instantanés
de la concentration de gaz dissous a l'instantl@ s et 20 s. Parce que le liquide circule dans

le réacteur, les especes dissoutes sont distradmidement dans I'ensemble du réacteur.

Surface: Fracton volurmique du gaz Plasd . 0.0300
2.1 0,03

0.025

1 - qo.o1s

0.3 0,005

-0.1 O
06 =04 02 Q Q2 0.4 0.5 Mimic -1 .00e-3

Figure 5.18.Fraction volumique du gaz a l'instant t =10s

Time=20 Masi: 0.0300
Surface: Fraction wvolumigue du gaz 0.03
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Figure 5.19.Fraction volumique du gaz a l'instant t = 20s
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D’apreés les figures 5.18 et 5.19, nous remarquaedajfraction volumique du gaz

décroit et ceci peut s'expliquer par la dissolutlargaz dans le liquide.

Time=5 Maxi: 0.816
Surface: Concent-aton, [mol,’r‘?]
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Figure 5.20.Concentration du gaz dans la colonne a bullesstdint t = 5s
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Figure 5.21.Concentration du gaz dans la colonne a bullessadht t = 10s
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Time=20 Maxi: 0516
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Figure 5.22.Concentration du gaz dans la colonne a bullesstdint t = 20s

Donc cette partie est une validation, d'une panty pe modele d’écoulement des bulles,
d’autre part pour la simulation de transfert de iemat Nous utilisons la notion d’aire
intefaciale, qui est définit en fonction de (densité en nombre de bulles), et donc nous
introduisons I'équation de bilan de population.

Si on utilise le modéle de bilan de population dansréacteur a bulles, nous pouvons
utiliser la théorie de double film pour expliguardissolutiorde la phase dispersée. L'application

du modeéle calcule le taux de transfert de madea:se

SVCEL BRI
(5.1)
a = (4nm)'/3(3¢,)"/3
(5.2)

L’aire interraciale dépend de la fraction de voludeela phase dispersée mais également
du nombre de gouttes ou bulles par volum@ /m?3). Si nous choisissons le modele du double
film suggéré par Lewis et Whitman, le mode d'agtian résout automatiguement et également
pourn. Par conséquent, nous devons introduire le matieldlan de population, dans le cas d’'un
réacteur a bulles, nous avons lié entre les modEIeE, écoulement avec bulles et convection et

diffusion). Le résultat est présenté dans la figugs.
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Figure 5.23.Vitesse de la phase liquide avec I'utilisation dod&le de bilan de population

D’apreés la figure 5.23, on constate que la vitelsta phase continue est maximale dans le
coté gauche pré du mur ou on remarque la circuladi® cette phase, en paralléle et entre ce
dernier et 'axe de symétrie la vitesse est mogestrdans le coté droit est faible.

5.2.2.2. Colonne RDC

Pour ce cas nous ajoutons le modele de transfeniadse a I'écoulement diphasique a fin
d’obtenir la simulation pour le transfert de magiér

La figure 5.24 présente la concentration de la wagpii est dissoute dans la phase

continue.
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Time=5 Maxi; 95.148
Surface: Concentration, ¢ [mol/m3]
Fleche: Vitesse du liguide
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Figure 5.24.Concentration en toluene dans la phase aqueuse
D’aprés la figure 5.24, nous remarquons que la eatnation en toluene dans la phase
agueuse est croissante du bas vers le haut.
Pour l'introduction du modeéle de bilan de populaties gouttes, on a fait le couplage
entre les cas ou I'’écoulement est diphasiqueésjubition de bilan de population
Dans ce travail, nous choisissons le cas d'un cteua discontinu, avec les conditions
B(v,v") =2/v', ['(V) = v etla condition initialen,(v,t) = e™".

La figure suivante représente la vitesse de lagbastinue aprés le couplage.
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Surface: Vitesse du liquide [mfs] Flache: Vitesse du liquide Maxi: 0,651

0.5

10.4

103

01

5 0 5 10 a
Miri: 0

Figure 5.25.Champ de vitesse de la phase continue en préseragbase dispersée
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Au terme de ce travail, on peut dire que I'objemtifial, qui était de développer un nouveau
code de calcul étendu au transfert de matiére lgosimulation d’un contacteur diphasique a été
atteint.

Sur le plan de la modélisation de I'hydrodynamictele transfert de matiére dans le
contacteur diphasique RDC, I'accent a été mis '&arilure d’'un modele capable de prendre en
compte I'ensemble des phénomenes physiques. Aéineipdele intégre un bilan de population de
gouttes. Cette modélisation a besoin de la cormraissde la dispersion axiale, de la vitesse de
glissement des phases pour une certaine géordétdelonne et des phénomenes d'interactions des

gouttes, qui est la rupture et la coalescence.

Sur le plan numérique, cette recherche a permippdi@er une solution numérique au
probleme posé par la résolution des équationsriovgiferentielles correspondant au modele. Les
résultats de simulation déterminent l'influence desditions opératoires (débits d’alimentation,

intensité d’agitation) sur I'hydrodynamique etdartsfert de matiere.

Sur le méme plan, la méthode de décomposition dWido est utilisée pour résoudre
'équation de bilan de population incorporant laissance, la rupture et la coalescence dans les

réacteurs discontinu (batch) et continu.

Sur le plan de l'utilisation des logiciels, deumslateurs Comsol et Fluent sont utilisés pour
faire la simulation des contacteurs diphasique deis la colonne a disque rotatif (RDC) et la

colonne a bulles.

Actuellement, ces outils pour la simulation perewtt une interprétation et une
compréhension des divers phénoménes implicites @anspérations des colonnes d'extractions
liquide-liquide et des colonnes a bulles esseptigdint pour le calcul de dimensionnements de ces

appareils.
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Dans l'avenir, outre les aspects relatifs a ladalon de notre modele, on peut désormais

envisager d'y apporter des améliorations:

- sur le plan de la modélisation, il est nécessdiiclure la possibilité de transfert de

matiere multi constituants et de réactions chinsgerre constituants.

- sur le plan numérique, il est indispensable daeted’autres méthodes de résolution
numérique dont le but principale sera porté sufidhilisation de la convergence et sur la

diminution du temps calcul.
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ANNEXE [l

TRAITEMENT STATISTIQUE DESPOPULATIONSDES
GOUTTES

Nous avons utilisé, pour décrire les populationgalgttes, la variabl(z, d) définie

comme la densité de probabilité qu’un point au aixede la colonne appartienne a une goutte
de diamétrel, P*(z,d) = %’Zd)) est alors la densité de probabilité qu’un pointadghase
dispersée, au niveade la colonne, appartienne a une goutte de diamietr

P(z,d)dd est donc la fraction de volume occupée par lestge de diametre , au
niveauz de la colonne.

On peut également caractériser une populatiorade&ples par une distribution
en nombre, soit(z, d), la densité de probabilité en nombre des gougediametrel, au
niveauz .

A partir de la variablen(z, d) on peut proposer la définition des diametres mgyen
suivants :

[4max qpn(z, d)dd

0

[ime* dan(z, d)d

pq

; ) (1
Nous retiendrons pour notre étude, le diametreasiitly, définis par :
d 3 P(z,d)
; [ din(z, dyod S @ yigy0d
3277 =4, P(zd)
fo d*n(z,d)dd fo dzwad
2)

d;, est appelé diameétre de SAUTER ; c’est le diamétheme — surface qui apparait dans le
calcul de l'aire d’échange.
Soit :

K
P(z,d) = ) P(D)bi(d)
= )3
Avec

i (2) = Pr(2)Ady
) (4
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ANNEXE 11 TRAITEMENT STATISTIQUE DESPOPULATIONS DE PARTICULES

L’insertion de (3) et (4) dans 2 donnes :

dg

K K K
6~ 6 6
> A@ [ b@od= Y A@s [ bod =23 0@
k=1 0 k=1 k-1 k=1

)5
ZPR(z) f ~b(d)dd = ZP"(Z) f —bk@ad— Z”k(z)l"(dk 1)

(6)
Et enfin :
dy, = Zﬁﬂpk(z)

Tk 1(%? n(dk 1)
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Résumé

Un nouveau code de calcul étendu au transfert demaa été développé pour la simulation
d'une colonne d’extraction liquide-liquide fonctiamt a contre-courant. Ce code est
caractérisé par le couplage entre une descriptétailiée de I’hydrodynamique et un modeéle

de transfert de matiére.

Une nouvelle méthode de résolution de I'équatiobild@ de population nommeée Méthode de
décomposition d'Adomian, appliguée a I'hydrodynamicest €également prise en compte,
notamment pour le processus de coalescence, ruptuoissance des particules. Aussi une
étude élargie aux domaines de I'hydrodynamique thhsfert de matiere a été élaborée par

des simulateurs commerciaux tels que Comsol enElue
Mots clés: Extraction liquide-liquide, Bilan de population
Abstract

A new calculation code for the mass transfer a t@mwcurrent extraction process has been
developed. This code is characterized by the coatioim of two main aspects in separation

processes: hydrodynamics and mass transfer.

A new method of solving the population balance @#qnanamed Adomian composition
method, applied to the hydrodynamics is also taknaccount, especially for the process of
coalescence, breakage and growth of particles. Apareled study the fields of
hydrodynamics and mass transfer was developed ioynescials simulators such as Comsol

and Fluent.

Key words: Liquid-liquid extraction, Population balance.
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