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MODELISATION PAR ANALYSE DIMENSIONNELLE

Couplage
Thése de L. Violet (2015)

Violet et al (2016), Chem. Eng. Res. Des. 114 39-51
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COUPLAGE

IMODELISATION PAR ANALYSE DIMENSIONNELLE

Etablir des corrélations (ou lois d’échelle ou relations de procédé)
mettant en jeu des nombres sans dimension (nombres ;) décrivant les
relations de causes a effets entre les conditions opératoires imposées
(variables d’entrée) et les variables de sortie (variables cibles ou

d’intérét) du systeme étudié

V;,‘
&

Systeme
ENTREE ,
ETAT INITIAL ‘ Procede

Boite noire

‘ SORTIE
ETAT FINAL
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COUPLAGE

L'’Analyse Dimensionnelle, c’est une « technique
mathématique » pour lister et regrouper les variables
dimensionnelles afin de faire apparaitre des
nombres sans dimension

** Principe d’homogénéité

La formulation mathématique proposée pour décrire un
phénomeéne physique doit étre dimensionnellement
homogene.
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L'Analyse Dimensionnelle, c’est une « technique mathematique »
pour lister et regrouper les variables dimensionnellesa  fin de
faire apparaitre des nombres sans dimensions

+» Théoreme de Vaschy-Buckingham

Toute grandeur physique représentant un phénomene (c’est-a-dire toute variable
cible V,) fonction de m grandeurs physiques indépendantes, V,
mesurées par n, dimensions fondamentales, d,,
peut étre décrit par une fonction implicite entre (m-n,) nombres sans dimension Tt;.

V1: f (Vz,Vg,V4_, ,Vm) ‘ m = F (7'[2,71'3,71'4, ...,Tl'm_nd)

Vi

:

Avec TT;

l / a-
ik
i Hk Vk

Ces dimensions fondamentales doivent étre issues d’un systeme cohérent d’unités.
Ex: Systeme International : [L] m, [M] kg, [T] s, [K] K, [N] mol, [I] A, [I,] cd

AT, 4
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L'Analyse Dimensionnelle, c’est une « technique mathematique »
pour lister et regrouper les variables dimensionnellesa  fin de
faire apparaitre des nombres sans dimensions

* Principe d’homogénéite
 Théoreme de Vaschy-Buckingham

A.D. ne permet pas de déterminer la forme
‘s mathématique de la relation de procédé entre les
& nombres sans dimension

-

Expérimentations sur maquette et/ou numériques
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COUPLAGE

Maitriser les procedés a une échelle donnée

Principalement

Controler les caractéristiques finales d’un produit ou
d’'une phase en maitrisant les conditions opératoires
Imposées

Etablir les performances optimales d'un équipement
parmi I'ensemble des possibilités de réglages,
notamment au regard des contraintes sociétales et
économigues
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i A quelles problématiques répond 'A.D. ? -~ | “srratécie ExpERIMENTALE

- COUPLAGE
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o Maitriser les procédés a une échelle donnée

o Raisonner un scale-up ou un scale-down

Principalement
- Représenter de facon synthétique la connaissance pour
déeterminer et comparer les points de fonctionnement aux 2

échelles

X F

——>

Théorie de similitude

Conservation du point de fonctionnement

10
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Une technique de modéelisation qui reste envisageable quand la

modélisation « théorique » reste défaillante / impossible

* Impossibilité de formaliser et/ou résoudre théoriquement le jeu
d’équations differentielles décrivant le systeme

 Les modeéles numériques a mettre en place pour avoir une
résolution approchée sont
— souvent incomplets
— et/ou insuffisamment précis pour décrire la physique des
phénoménes (e.g. turbulence, transferts couplés,
interactions entre phases, lois de comportement )
B — et/ou souvent trop longs a deévelopper et couteux en
1ol temps de calcul

Analyse dimensionnelle « aveugle »

Vlzf(VZ,Vg,V4,...,Vm) ‘ my = F (RZ!RS;H‘I-J---Jnm—nd)

;’j | Quel que soit le niveau de connaissances physiques sur le procédé dont on dispose

Vil
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Une technique de modélisation qui donne une vision synthéti gue

des mesures du systeme

Exemple:

perte de charge linéique AP, (Pa.m?) lors de I'écoulement d'un fluide
newtonien dans un conduite cylindrique droite et lisse en régime établi

*U‘V“ ~ p¥V-D
. . . Analyse dimensionnelle = 1

4 variables 1 nombre sans
dimensionnelles dimension

SR
Cette transformation s’accompagne d’une réduction du nombre de
mesures responsables de I'évolution du systeme
- vue synthétique des commandes

12
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Une technique de modélisation qui fait apparaitre des nombr es
sans dimension doté dun sens physique classifier les

phénomenes

O. Reynolds (1842-1912) : Etude des écoulements de liquides dans des conduites
Visualisation des régimes d’écoulement via dispersion d ‘un colorant

v
O b — pp )

Régimes laminaire vs turbulent
Re= 2000

,,,,,

_,_Re_p-V'D
~Re="""—"— g

N
V—

S

¥ croissants

r& ARFTRIIT

le niveau de turbulence est d’autant plus élevé
que la valeur de Re est grande, c’est-a-dire que
les forces d’inertie (convection) I’emportent
sur les forces liées aux frottements visqueux.

13
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Un formalisme qui permet de réduire le nombre d'expériences
pour identifier rapidement la relation entre conditions op ératoires
et variables cibles

Exemple: perte de charge linéique AP, (Pa.m?) lors de I'écoulement d'un fluide
newtonien dans un conduite cylindrique droite et lisse en régime établi

1000 e =

® Expérience

100 I 8 : — Equation 2.79 |

4 variables dimensionnelles 0.1 \ | -
. 0,1 1 10 100 1000
6 valeurs / variables Re
/ 9 64 essais = 1296 essais
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Une techniqgue permettant de batir des modeles génériques
utilisables a d’autres echelles

Ex: Ecoulement d’un fluide newtonien dans un conduite cylindrique droite lisse

=

e Re =idem

- méme régime d’écoulement

« Re #idem - rien de garantit que les phénomenes liés a I'écoulement
(e.g. perte de charge) seront identiques aux 2 echelles

v,.D,.p - v,.D,.p,

-”1 i,
% =10% x 30 = 30.10° m 2.5

Fact ]
2 Conduite industrielle i = .
) D;=0,3m g Conduite de laboratoire
= Débit volumique V, = 30 m3.h* = D;=0,01m
L vy =—1 =0,118 m.s* i Voo
| 'g ! mD% 1 . E vy =7
4 _4“'
= eau 3 20°C D,
o Fo=— =30
D,
_py.Dp 1000x0.118 x0.3 Méme fluide = modifier la vitesse
Re; = P - 107 =35400 2 maquette pour Re, = Re,
turbulent _
! Changer de fluide si on garde la méme vitesse Se— 1_.? = & =F
v, D )

v, =0,118 X30 =3,54m.s™!

Théorie de similitude
compleéte vs. partielle

Notions de configuration du
systeme et de point de
fonctionnement

15
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Procédés de mélange en cuve agitée
« Puissance consommée —
« Temps de mélange | =il ]}
e Agitation planétaire

Temps de rehydratation et mélange de poudres ‘

Foisonnement par battage
Broyage de la pate de surimi

Encrassement d’'un échangeur a plaques par une solution protéique
laitiere

Mise en suspension de microporteurs en réacteurs a agitation orbitale
[ Olmos et al (2015). Chem. Eng. Sci. 122: 545-554 ]

16
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Extension de la méthode en présence d’'une
propriété physique non constante

Exemples
Fluides non newtoniens
Dépendance de propriétés a la température
Etc.

Notion de fonction matériau

b‘ Puissance par un systeme d’agitation a rubans hélicoidaux en présence
@? de fluides pseudoplastiques
Transfert de matiére gaz-liquide en cuvée agitée en présence de fluides

non newtoniens
Chauffage ohmique

17
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Issanchou et al (2003), Chem. Eng. Sci. 58 1805-1813
Issanchou et al (2005), AICHE J. 51 1773-1781

Violet et al (2016), Chem. Eng. Res. Des. 114 39-51

These de S. Issanchou (2002) - Solvay, Thése de L. Violet (2015) - Sanofi

18
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Contexte e

e Concevoir les experiences permettant

d’identifier au mieux les parametres d’'un modele
de discriminer des modeles

- ANALYSE DIMENSIONNELLE

STRATEGIE EXPERIMENTALE

" COUPLAGE

T
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e Concevoir les experiences permettant

- d’identifier au mieux les parametres d’'un modele

- de discriminer des modeles

1,2 1 @ m,

0,8 -

| [B]
%4 D (molL)

E . 0 - | ‘ |
0 10 20 30

Time (min)

A A

ﬁ/ ' :ll:"":'.
7, Vi .
/) . : .

f

i} /// /
| /7

| s / .
#;

_ ANALYSE DIMEN§IQNNELLE

STRATEGIE EXPERIMENTALE

COUPLAGE

365 50%

¥ 345 . 40% x
£ 30w | ISOTHERME
B 325 =z
§ 20% §
o
€ 305 0%
r—_—
285 - L 0%
0 0.5 1
z(m)
365 50%
NON-ISOTHERME

< 40%
= ES
= 30% @
8 2
v - 20% 3
E =
2 @

10%

0% ——Température
=== Sélectivité
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COUPLAGE

Diametre 1 mm
i | T Measurements:

Epaisseur 0,3 mm il

Syringe A, P1, P2

. pumps N
Longueur Variable \l
TRy PFA o target product
/\ Pl + C Quenchin
g
A+ B N
P,+C

o ArH = —290 kJ. mol ~2
e Objectifs ' -mo

,_ — ldentifier les parametres cinétiques de 2 réactions
B
@

— Vérifier si le microréacteur a un comportement isotherme

> Discriminer le comportement thermique (isotherme ou non), en utilisant juste
- des mesures de concentrations A, P, and P, concentrations (sans mesure de T)
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Stratégie itérative

Programming, mathematical tools

ANALYSE DIMENSIONNELLE
STRATEGIE EXPERIMENTALE

COUPLAGE

Experimental expertise
knowledge and know-how in
chemistry

Preliminary
*~ | experiments

22
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01 ¢ 1 ¢
/‘P1+C - Exp. 1 . Exp. 2
<008 4 Z 008 - -
° [ ] 3 L]
A +B \‘ E‘o.osf o 'E'o.oe— '
PZ + C EUO“ . go.m
E 0.02 4 o % 0.02 - 8
" i A A é A A A
[A]o [B]o To max om A . £ 4 .‘ om : * ® .
mol.LY | mol.L! (9] (s) ° S/i ' ’ fli '
Exp 1 293 (20°C) e Exp. 3 ey —
303 (30°C) L e e .
0,1 0,2 45 € o5 | Lo "
313 (400 e
323 (50°C) Bo| 4, 4 a4 4 affoe| * ° ° S
T, = inlet temperature 8 s - %
* Tnax = Maximumi residence time i L

;000808 00
@09 ® o 8 v
/00088 8¢

200008
) 00000 0 ¢
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Experimental expertise
knowledge and know-how in
chemistry

-~ | experiments

________& _________

Model
propositions

Expertise in chemistry and @
kinetics —

I
I
|
I
|
I
I
I
I
I
|
I
|
I Preliminary
I
I
I
I
|
I
|
I
|
Programming, mathematical tools I
I
I
I
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 Modeles .
—> Réacteur piston
—> Transfert thermique :
- H1:lsothermal

D
- H2:Isoperibolic
S E
a.
C_CU 1 = kOL exp <— RTl> [A][B] s
8 _:'333
=] d[A] d[B] d[C] 1 §313 353 -
g dZ ¥ dz T dZ - __Z(rl + rZ) 5293 %333
g2hesss s ik g
CEU ,:1:15' 273 . . . ‘;1313
ptn e U z(m) © 203
e 273 :
\, 1 dT 0 zor_:,‘ 1
4 isotherme —>| — =0 T
dz
Y isopéribolique dz Pys [Z(A H; x17) — hy(T — Tpl)(4/D)}

..........
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Formalisme basé sur des nombres sans dimension

— Réduction du nombre de variables

— Extrapolation

— Sens physique
A Cp
T )\p Ea Ar
FF a, A
P AH p Ad
KO e, NUT;
D

Frequency
factor number

Arrhenius
number

Adiabatic
number

Heat NTU

Material
number

F, Fr=TXKOCpof™ !
ar o)
r r=exp|—
RTref
A HC
pCpTref
h, 4
NTUl Nth T X p—cp X B
1
. =
o P Ae
P 1+ KDP Nui

26
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Stratégie itérative

Valid

—— models?

\

Model
Model
parameter
assessments . .
estimation

+ Model accuracy = G

* Parameter nrecision

ANALYSE DIMENSIONNELLE
STRATEGIE EXPERIMENTALE

COUPLAGE

Experimental expertise
knowledge and know-how in
chemistry

Preliminary
experiments

Model
propositions

Programming, mathematical tools

Expertise in chemistry and @
kinetics

27
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TOULOUSE + UMR

i 1° estimation des parametres. .

COUPLAGE
Modéle ISOTHERME A+B->P +C Modeéele ISOPERIBOLIQUE
A+B->P,+C
kO, (L.mol-1.s1) 7,54.103 kO, (L.mol-1.s1) 5,36.103
k2, (L.mol-1.s1) 3,99.10° " k2, (L.mol-1.51) 1,50.10°
X nm-np,95% = 50,0
Ea, (kl.mol?) 23,2 Ea, (kl.mol?) 22,5
Ea, (kl.mol?) 60,8 RSS = 18,6 | RSS = 18,2 Ea, (kl.mol?) 58,8

== Points expérimentaux sont décrits avec les 2 modéles

Exp. 2 0.2 Exp.1| 02 Exp. 2
0.15 | 0.15
= =
3 01 ¥ 3 01
£ : : £
0.05 0.05 #
0 NN 0

0O 02 04 06 08 1 0 02040608 1 0 02040608 1
z/L z/L z/L

I

1 T

Exp.3] 02 Exp. 4 ——P1 Exp. 4

»

0 0204 0608 1 X P2exp 0 02040608 1 0 02040608 1
_ T , z/L I z/L z/L
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Optimal
Y experimental
: Best model : design
l found i / | * For model discrimination
—————— — -7 * For parameter precision
Valid
—— models?
Model
Model
parameter
assessments . .
estimation
| + Model accuracy = G
* Parameter precision

ANALYSE DIMENSIONNELLE
STRATEGIE EXPERIMENTALE

COUPLAGE

Experimental expertise
knowledge and know-how in
chemistry

Experiment

Preliminary
experiments

_________‘b _________

Model
> propositions

Programming, mathematical tools

Expertise in chemistry and @
kinetics
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Design
Ilm
[A]o (mol.L2) 0,05 0,5

[B]o (mol.L%) 0,05 0,5 0,5

Ty (°C) 20 50 50
Tmax () 20 600 600

-----

COUPLAGE

—

Données expérimentales et
Prédictions des modeles

0.6 g™
05 % —A
r’f i = Therm
0.4 e P
e mmmmmm—— e —— - -
03 JF’ 3
4 % % S
[ - o X % A
0.2 - e
________________ ——c F isoth
0.1
--r
0 —_—— — =.#= B2
0 0.2 0.4 2L 0.6 0.8 1

AT A+B->P +C

P e A s ae e 8w

.........

Vo A+B->P,+C

» condition pour une forte augmentation de température

. différentes activations de la reaction selon T
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Optimal
[FCTTTTTT experimental
: Best model : design
l found | / | * For model discrimination
- —————— -’ * For parameter precision
Valid
—— models?

\

Model
Model
parameter
assessments . .
estimation

| + Model accuracy = G

* Parameter precision

ANALYSE DIMENSIONNELLE
STRATEGIE EXPERIMENTALE

COUPLAGE

Experimental expertise
knowledge and know-how in
chemistry

Experiment

Preliminary
experiments

Model

Programming, mathematical tools

> propositions

Expertise in chemistry and @
kinetics
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—

Modéle ISOTHERME

After Exp. N°4 After Exp. n°5
S mzes | e | S Changement dans la
KO, (Lmol-Ls?)  3,99.109 : kO, (Lmolts7) 4,13.10'%  valeur des parameétres
Ea, (k1.mol) 23,2 Ea, (k.mol) 22,5
Ea, (k.mol) 60,8 Ea, (k.mol) 114

RSS = 18,6 RSS = 343,0

Modéle ISOPERIBOLIQUE

After Exp N°4 After Exp. n°5
kol (L.mol-1.s1) 5,36103 kol (L.mol-1.s1) 6,92103 .
Parametres
kO, (Lmol-1s1) 1,50.10° KO, (L.mol-1.5) 1,67.10° sensiblement
% constants
| Ea;(wmory 22,5 Ea, (k.mol) 23,1

58,8 Ea2 (kJ.mol) 59,0

/ ‘ Eaz(kJ.mol'l)
> - 18,2 RSS = 26,5




<+ LABORATOIR
DE GENIE
CHIMIQUE

— — —
‘TOULOUSE + UMR 5503

: Adéquation du modele

Modéle ISOTHERME

ANALYSE DIMENSIONNELLE

-

¥ . L ;’,’«”
STRATEGIE E_XPERIMENTALE

COUPLAGE

T ——

Modele ISOPERIBOLIQUE

0 02 04 06 08 1

modele : X

z/L

modele : Vv

RSS = 343,0 2 = 65,6
= , X Nm—"p,95% ’ RSS = 26,5
0.2 Exp.1| 02 Exp. 2 0.2 0.2 Exp. 2
0.15 A 0.15 0.15
= o~ =
3 0.1 =— S0.1 30.1
£ B g g
0.05 —p1 0.05 0.05
0 } ' 0 T —P2 0 T 0 T
0 0204 0608 1 0 02 04 06 08 1 C 0 02 04 06 08 1 0 0.2 04 06 08 1
z/L z/L z/L z/L
0.2 Exp.3| 02 Exp. 4 e 0.2 Exp.3| 02 Exp. 4
0.15 0.15 % Plexp
-
0.1 So1l % Fop
- £ *® x *® x
0.05 0.05
% x x x
0 ¥ 0 T : T
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* Analyse dimensionnelle

e Stratégie expérimentale — Conception optimale d’expériences

Des outils de I'ingénieur au service du travail de modélisation

Des outils qui répondent a la complexité des systemes multiphysiques.

Une maniere d’intégrer et de consolider 'apport de savoir et du savoir-faire
de l'expert.

Une maniere de répondre a 'exigence de modeles plus précis pour concevoir
des procédés plus propres, plus économes, plus sQrs.
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