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A Introduction

Modélisation de systemes industriels, Pourquoi?

* La conception des procédés:
Support de I'analyse de faisabilité

* L'optimisation des procédés:
Amélioration de leur fiabilité, performance et sécurité

* La mise au point d’une nouvelle technique d’analyse:
Méthode indirecte

* La mise au point d’un nouveau procédé ou produit:
Extrapolation des résultats, stratégie expérimentale, etc.

Améliorer, structurer et quantifier la connaissance des
procédés pour augmenter leur profitabilité
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Modeles et approches

Exemples d’application
 Choix d'un type de modele
 Développement du modele

e Mise en ceuvre du modele

Conclusion
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\ & Modeéles et approches

Qu’est-ce qu’un modele?
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| Modeles et approches
Principe de Prater Principe de Pareto
(Prater's principle of optimum sloppiness)
@ Input Output
5 20%
S 80%
£
& 20%
0 Complexité oo

—> plus fondamental

La complexité du modele ne doit || faut déterminer le(s) phénoméne(s) qui ont
pas étre une finalite le plus d’influence sur les résultats du modeéle

Un bon modele est un modele pertinent, facilement ajustable, précis,
robuste et légerement extrapolable
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Modeles et approches

Exemples d’application
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 Développement du modele

e Mise en ceuvre du modele

Conclusion
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. Exemples d’application

Projet VALORCO : Valorisation thermochimique des gaz sidérurgiques

Reformage | Gazde synthese

CH, M = Fuz “Fcoz o
Fco+Fco2
CH4, COZ, co + 2H2 = CH30H
> N, CO, H,
COZ + 3H2 — CH30H + H20
Récupération H,
H, ! Synthése / |—» Méthanol
*1 purification
sthanol [ Eau
Co,, N, me
> CO,H,

(% Ny + % CH,) < 5%

Séparation co,
co,
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\h, Exemples d’application

Projet VALORCO : Valorisation thermochimique des gaz sidérurgiques

Unités a modéliser

Séparation CO,

Absorption
chimique

Séparation
membranaire

Reformage CH,

Synthese Méthanol

Réacteurs
catalytiques

Récupération H,

PSA

Besoin: estimer la performance de l'ensemble du procédé de
valorisation en faisant une comparaison de technologies en termes
économiques (avec une précision de +/- 30 %) et de bilan carbone.
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_ Exemples d’application

Les processus a une échelle donnée sont reliés a des propriétés et a
un comportement a une échelle supérieure.

|7
i3

Multi-échelle

LTI |

4 . _,‘,\. » ‘,;-' %‘0
e g -
%3 L L= Air Pulvénisation Approvisionnement
nanostructure element Bqrégets equipement unités de
molécules assemblage [~1pm) ~ 1 mm) [~ 1 cm) [~1cm) production {~ 1 cm)
- 7 3, S LN _—
Chimie et physique \ % Génie des procédés AL _/ Systemes écologiques
-~ -~
Génie du systéme de procédés

Génie du produit

Charpentier, 2013
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. Exemple de mise en ceuvre

\ Absorption chimique du CO,

H20

out? Purge
—
To ’.‘ _I
Cooler ~
‘ - A
-lF—{?acycle E-102 gElooster To MEA H:&gh ADH
Pump Pump Surge Makeup .
T
. 120 WPUMP o
Amine Unit RCY-1 re
Dashboard H QCOND écalSd
— — — —I To
r Tank ]
Lean — 7
1 Amine ‘ Sweet T 1 E-100 ?
i as Regen
_I Feed
Bzﬂ M o 1 Regenerator
W-100 I o - ) 1[
Rich To Exch Lean/Rich QREB
Y . o1 Mix3 I Absorber Amine VLV-100 Exchanger
i _—
+— In Regen
W_Comp L I Elggoms
K-100 H2 2
—)
Saturated Steam
3 Steam Reboiler Condensat
Steam J

Difficulté majeure: plusieurs parametres et conditions opératoires a
déterminer sur le modele détaillé proposé sur Aspen Hysys pour
chaque débit ou composition d’entrée a analyser = convergence
difficile et temps de simulation important
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. Exemple de mise en ceuvre

Absorption chimique du CO,

Estimation de
parametres de

_ design
Variables —| Modele »  Modele [— Variables
d’entrée — statistique » détaillé |— de sortie
Yeo, out
= 327 . +
Q G Qsolvant * QG * XyEA 3 "f'?**' & = ;7_ yCOz
in =l e f g ° Qsolvant
VP e - A D
. = | Abs
Dgeg = 160 * Qso1vant

DReg
GPSA Engineering databook, 2004
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. Exemple de mise en ceuvre

Séparation membranaire

(o] (o] 0o
. o) o o (o] ° (o] ,
COG a haute  |alimentation J zb > 5 ol e RetBntar Off-gas
. » embrane oe > .
pression a\\m\) < ).:Q:SS =5 (Combustible)
" ‘ o0 ® ® °5 QO 0‘090.
e 00 e 'og’% 800 o
O~ o
OeO0
Permeéat
4

H, récupéré

Difficulté majeure: Opération non incluse dans le simulateur utilisé ou
le modele proposé est tres simplifié
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Exemple de mise en ceuvre

Séparation membranaire

- MEMSIC: Logiciel pour la modelisation de la séparation membranaire

MEMSIC

INPUT DATA
Feed stream

Fo TPy,

Downstream pressure
Membrane parameters:
- Membrane thickness
- Membrane surface area
- Permeability coefficients
- Module geometry

FLOW MODE

[ Cross flow

[ Co-current flow
Counter-current flow
(J Perfectly-mixed

PRESSURE DROP
(0 User defined
Prediction

Membrane
parameters

THERMAL EFFECTS

@ Yes (ONo

PERMEATION MODELS

(J Constant permeability
(J Dual-mode

(J Henry

(J EnSic

Flory-Huggins

OUTPUT DATA

. Retentate
Fr 2 Tr ! Pr 4 yr

Opnons

OUTPUT DATA
Permeate Stream

Fp Tp Pp Y

Bounaceur, Favre et al., 2016
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Représentation
procéde

fidele du

Application du standard CAPE-
OPEN, ce qui permet d'intéegrer
le module codé sur Fortran dans
les differents logiciels de
simulation
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fgb Exemple de choix d’un type de

Le PSA (Pressure Swing Adsorption)

Lits d’adsorption

. . =
Lit A: Adsorption
Lit B: Désorption Off-gas

Pression Adsorption (COmbUStlble)
------ , Désorption T -
Temps
COGahaute ____ ¢
pression

Difficulté majeure: Opération dynamique et cycligue qgu’il faut
intégrer dans un procédé global en régime permanent
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’L Exemple de choix d’un type de modele

: Le PSA (Pressure Swing Adsorption)

Modeéle détaillée Scale-up

Modele simplifiée

* Représentation fidele |+ Représentation fidele |+ Représentation approximative
* Inclusion possible de
parametres d’efficacité -

ajustement du modele.

» Reésolution d'un|e Résolution d'un]e Résolution dun systéme
systeme d’'EDP systeme  déquations| d’équations algébriques
algébriques non-linaires non-linaire  (approche a
I'équilibre)
« Temps de simulation|* Temps de simulation] . Temps de simulation
important court court

Construction d’'un banc

d’essai e

Construction d’'un banc

d’essai Q
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r&bExemple de choix d’un type de modele

Boucle de synthese de méthanol

g ) Séparateur
Compresseur L X

Echangeur
. Gaz Y
d’alimentation \_. Purge
Réacteur
Compresseur
Flash [
L. B
Echangeur

L Méthanol brut

a train de distillation

Difficulté majeure: Réacteur catalytique avec transfert de matiere et
de chaleur
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‘Boucle de synthése de méthanol

Modele hétérogene

Bilan de matiere phase fluide

d(uCY) PCI\  kuiagg,
_ S Pl B f_ s
( 02 " 022 3 (G- G)
Bilan de matiére phase solide
8(1) S aois)dx—l—z:u FpdVE = 0
o effi~x or - ijTiP -

Bilan de chaleur 5
md, N,U (T T = Qa—(ZuC}f CW-T) +Q
AN

* Représentation fidele

 Reésolution d’un systeme
d’EDP

« Temps
important

de simulation

%,
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\_ Exemple de choix d’un type de

Modele simplifié

« Réacteur catalytique
réacteur a
thermodynamique

M catalyseur — VVH

VVH:
Horaire

Vitesse

* Représentation tres
approximative

9

I'équilibre

Q massique

Volumique

e Modeéele inclus dans le

simulateur

« Temps de simulat
court

17

ion

(%

Modele pseudo-
homogene

Bilan de matiere
OF),
0z

oo
= 0 25 Vgt

Bilan de chaleur

T .
aoT Wdlf[/"r(Tpai“oi - T) o Idf Zj AHr-jrj

83 Zi F?'Cp.i

» Représentation approximative

« Parameéetres d’efficacité ->
ajustement du modéle

* Modele inclus dans
simulateur

« Temps de simulation court ‘/

L

le
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’LExemple de choix d’un type de modele

Boucle de synthese de méthanol

40
___CE.
T:I' 3['] L= ,“(a)
= .
., 20
W
5 10
=
o
0 — — _
1 1.5 2 2.5 3 3.5
G = H2/co2
o N
o 270 NN
E -
3 — -
2 IDd, =6 T
- - - p = mm
E 260 —— hétérogeéne dp =6 mm
---1Ddp=1mm
— hétérogéne d, = 1 mm
250 - -
0 1 2 3 4 5! 6 T
Position axiale z (m)
S. Arab, 2014

Modéele hétérogéene
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Charge F; (mol/s)

Température (°C)

30
20

10

Modele pseudo-homogene

L5 2 2,5 3 3,5
G = H2/cO2

e ———a

TJ—=— vy %

. .4__5&5%
270,0 iy

2650

¢ Ty

ITE
ey

2500

T
1000 2,000 3,000 4,000 5,000 6,000

Position axiale z (m)
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’L, Exemple de développement

Vaporeformage du CH,

feedstock
purification
vesse

Steam
Methane
Reforming

flue gas

R

P s

|
g steam
|
steam syn-gas
- -]
hydrocarbon
gas feed STEAM METHANE
REFORMING PLANT
steam
generator

Difficulté majeure: Réacteur catalytique avec transfert de matiere et
de chaleur (four)
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\ ,
. Exemple de développement

Vaporeformage du CH,

* Analogie du réacteur de synthese de méthanol

Bilan de matiere Bilan de chaleur
i
8F@ 7Td2 T WdtU(Tpami - T) - ng Zj AI_]r,jc'nj
Dy 4t Vigli 0z 1 > FCy,
four

* Phénomeéne limitant? = Transfert de chaleur

S AH, T g: flux de chaleur par unité de surface
_ & Pyt

N —
tubes q*+D*L
Rase, 1977 L: longueur tube

D: diametre tube

* La composition a la sortie du réacteur est obtenue en utilisant un réacteur a
I’équilibre thermodynamique
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P&, Conclusion

Gaz de synthese
Reformage
coG —
CH,
Synthése / |—» Méthanol
COz, Nz \ 4 g oo .
— ’ *| purification
CO, H, . > Eau
méthanol
Absorption co,
BFG —| oo
chimique

 La modélisation de chaque unité puis la simulation de I'ensemble du
procédé a permis d’établir le meilleur schéma selon l'analyse de
faisabilité (technico-économique et bilan carbone)

 Lapproche phénoménologique fine (et coliteuse) n’est pas toujours
nécessaire. Il faut mieux commencer par le modele le plus simple, puis
augmenter la complexité seulement si nécessaire. L'approche optimal
doit souvent marier I'approche analytique et I'approche empirique
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P&., Merci

Merci de votre attention...

Cin,

VALORCO
...et merci a mes collegues et encadrants pour leurs %
contributions : ArcalorMital .
Jean-Francois PORTHA, Laurent Falk, Diego-Javier GOMEZ OCHOA, Cristian-
Camilo RUIZ, Laura-Patricia ARENAS-NAVAS, Alvaro-Andres RAMIREZ, AIR LIQUIDE
Sofiane ARAB. L p
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