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Introduction

Equation de Boltzmann (1872): la théorie cinétique de I'évolution
d'un gaz hors d'équilibre (permet d'exprimer les éguations de
Navier-Stokes) est le premier bilan de population :
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Variation Variation Force sur Collision, interaction
dansle temps spatiale la particule entre molécules

f : nombre de particules

m : masse de la particule
F(z t) : force externe

Z . position

p : quantité de mouvement



Introduction

Les systemes dispersés

= Solide - liquide : cristallisation, polymérisation, procédé microbien
» Gaz - liquide : fermentation, mousses

= Gaz - solide : réactions catalytiques

ide - liquide : ex. seéparation par extraction

istribution de masses molaires d’un polymere

Domaines d’application
Chimie
Alimentaire
Biophysique

Physique
Méecanigue



Formulation du bilan

Coordonneés :
= Ladensité f: en nombre n, en volume (ou en masse)
= /Internes x : taille (diamétre, volume), concentration, température

= Externesz: position fﬂ

Sources de variation de la distribution :

v

Maissance / Disparition: Agregation / Brisure, Nucléation X
Croissance / Dissolution / Gonflement
Convection

Cas spatialement uniforme :

of (t,x) 0xf(t, x)
ot + Ox = :Rcoag (t,x) + Rpr(t, X) + Rpyuc 6 (X — Xpic)
| | | | |
Variation Croissance, Coagulation  Brisure Nucleation
dans le Dissolution,

temps Murissement



3 Formulation du bilan: Brisure
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Brisure binaire égale Brisure binaire inégale Brisure multiple




Formulation du bilan: Coagulation
Rcoag(t: X)

Aggrega’uon Coalescence
(si surface moblle)

Aggregation J i _,
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Formulation du bilan: Croissance
ax f (t,x)
0x

Croissance / Gonflement
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mulation du bilan: Murissement
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Cas spatialement non-uniforme
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Energie dissipée non-uniforme

J_y (DVF) = V(Bf) + R
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Diffusion Convection Source




Formulation du bilan

Coagulation: binaire

:Rcoag (t,x) = Bcoag - Dcoag
Dioag(t,x) = n(t, x)f B(x,e)n(t, e)de
1" i
Bioag(t,x) = 5_[ B, x —e)n(t,x — e)n(t, e)de
N
Brisure: noyau de coagulation
Rpr(t,x) = Bpy — Dpyr

Dy, (t,x) = S()n(t, x)

oo

By, (t, x) :fo ‘b(x, e)S(t,e)n(t, e)de

Distribution de tallles filles Frequence de brisure
(souvent supposeée binaire)



Noyaux de coagulation

= En genéral
L@, r") = h(r,v") A(r,7")

/ N

Fréguence de collision Efficacité de coagulation

r, r' :rayons



B(r,r") = h(r,r") A(r,r")

Noyaux de coagulation :

Brownien, péri-cinétique

Brownien / Diffusion (Smoluchowski, 1917)

N — kBT (1, 1
,B(r,r)—47r(r+r)§7w(r+r,)

-

D

L’efficacité de coagulation est supposée A(r,r') =1

Brownien DLVO (Deryaguin-Landau-Verwey-Overbeek 1948)

)= L2y gy (24 1)
B = 2B 1) (G4 5

Pour des objets ou r < 1 ym (ex. particules de latex)

Pt D: Coefficient de diffusion mutual
ol \- u: viscosité dynamique
y./ kg: Constante de Boltzmann

RN W: Stabilité



B(r,r") = h(r,r") A(r,r")

Noyaux de coagulation :

Ortho-cinétique

= Laminaire (Smoluchowski 1917)
p(r,r') = V(r +7')°

= Turbulent (Saffman & Turner, 1956)

B(r,r") F[(r+r')3

y: taux de cisalllement
€. énergie dissipee
V. viscosité cinematique



B(r,r") = h(r,r") A(r,r")

Noyaux de coagulation :

Combinee: Ortho- et péri-cinétique

= Additive (Melis et al. 1999)

/ 1 4kgT / - 0.86
BT = 41 (S +5) + Gy

7

ﬁ conv
.BBrownlen

=  Multiplicative (Blackley 1997)

12
BTy = 37+ 1)

,Bortho

C,: parametre



B(r,r") = h(r,r") A(r,r")

Noyaux de coagulation

» Coulaloglou & Tavlarides (1977)
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contact

s 1/2
h(r, ") = Cie'/3 Z 7 (r2/3 + r’2/3)

0O =
-
/ ( o: tension de surface
@ ¢: fraction de phase dispersee
U Viscosité dynamique de la phase continue

p. . densité de la phase continue
C,; & C,: parametres



Noyaux de brisure

Formulation de Coulaloglou

= Coulaloglou & Tavlarides (1977) : &, = e O

e . cl/3 C, o
(d) = 1_d2/3 exp _pd62/3d5/3
fréquence ~ probabilité ]

oulaloglou and Tavlarides (1977) : effet de la fraction
et/3 1 Cy o (1+ ¢)?
exp |—
(1 + Qb) d?/3 pd62/3d5/3

S(d) = ¢,

= Vankova et al. (2010) : effet de la viscosite de la phase dispersee

5/3
3 £1/3 53/5 uy el /3d1/3
S(d) =(C; 7373 €XP —C, p3/562/5d 1+ C; =
d

d: diametre
U4 Viscosité de la phase dispersee
pq. densité de la phase dispersée



Distribution de tallles filles

U-shape Bell-shape M-shape

_______

-----




Noyaux de brisure
Becker et al. (2012)

1 Amax
S(d, f13d) = j j P(d, fY3d))w(A, d)dAdf
0

Amin

ey = eq t+ ey

/ | .
Energie Energie de Energie
disponible surface Visqueuse
(turbulence) (déformation)

e, + e
P(d, f1/3da) = exp <— ? : “)
A
e, (d) = nd>t,

i /'DC u
Ty = Ha Pd'{;f‘ -_. Elongation (vitesse de tourbillon)
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Méthodes de résolution

®» Solution analytique
» NMéthode des moments

= Réduire le temps de calcul

= Ne donne que quelques propriétés intégrale de PSD
» Meéthodes stochastiques

= Ex. Monte Carlo

» Méthode de discrétisation:

= EX. Eléments finis, volumes finis, pivot fixe
= Donne toute la distribution

= Augmente le temps de calcul




