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Intensification des procédés
- Couplage de plusieurs fonctions unitaires

Développement des échangeurs/réacteurs milli-structureés :

- Intensification des transferts thermiques

- Temps de séjour critique
- Ecoulements de Dean (structuration 2D du canal réactionnel)

Plaque utilité = chauffage ou refroidissement

Plaque procédé = réaction
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Intensification des procédés
- Couplage de plusieurs fonctions unitaires

Développement des échangeurs/réacteurs milli-structureés :
- Intensification des transferts thermiques
- Temps de séjour critique
- Ecoulements de Dean (structuration 2D du canal réactionnel)

Polyvalence de ces
technologies ?

i Mise a I’échelle ? J '
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>> L’¢échangeur/réacteur milli-structure

>> Systeéme diphasique

>> Régimes d’écoulement et transfert massique

>> Modeélisation numerique (thermique + massique)

>> Conclusions / Perspectives
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a=b (mm) | R, (mm)
2 1,5
3 2,25
b) 4 3
'. Entrée de la L=7mm ; 0=90°

\ phase dispersée
: Entrée de la
phase

) continue
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SYSTEME DIPHASIQUE

- Visualisation des écoulements

—> Caractérisation du transfert de matiere
liquide/liquide

Eau / Rhodamine B / Octan-1-ol

soluté A

Séparation en sortie de maquette
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Analyse spectophotometre UV-Visible
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VISUALISATIONS DES ECOULEMENTS A

TOULOUSE = UMR 5503

Quatre régimes d’écoulements observes:

1. Annulaire/Bouchons 2. Annulaire

Phase organique = phase continue
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CARTOGRAPHIE D’ECOULEMENT OFMIOUE
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v~ Méme forme de corrélation quel que soit le régime

v Données de différentes tailles de canaux
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Géométrie du canal en zigzag + Fluides + Conditions d’entrée

Cartographie d’écoulement

Régimes d'écoulement

Corrélations par regimes

Annulaire Annulaire/Bouchons Annulaire/Dispersé

Modéle numérique pour prédire les performances du
réacteur a des conditions opératoires données !
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Modéele d’échangeurs/réacteurs a plaques pour:
« Simulation rapide de cas d’étude
» Prédiction des performances lors de la mise a I'échelle industrielle

Modeles 3D CFD : Modeles 1D :

l

Flux de chaleur:

v" entre fluides « procédé »
et « utilité »

X entre canaux adjacents

Simulations longues et complexes (géomeétries des canaux avec L/d, élevé)
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MODELISATION CHIMIQUE

Compromis entre
les modeles 1D

Approche numérique 1D/3D ‘classiques’
< et 3D CFD
%O/
Couplage :

* modele 1D pour le canal zigzag
 modele 3D pour le solide environnant

Modéle 1D:

» Variables physiques moyennées sur les sections transversales du canal
Eviter le maillage 3D complexe de la section du canal

« Corrélations intégrées
Prédire les performances de I'échangeur/réacteur
Transfert thermique + massique + pertes de charge
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AU DESCRIPTION DU MODELE CHiMIQUE

TOULOUSE = UMR 5503

Canal en zigzag 3D ——| Fil 1D « C » (axe du canal 3D)

Materiau solide ' \atrice solide « S » + Solide fictif « S2 »
du dispositif

« Géomeétrie du solide réel
 Conditions aux limites réalistes
dans « S » (flux de chaleur)

+ Conductivité thermique de « S2 »
radialement infinie (10° W-m™-K-)

« Transmission de la
température de « C » au
voisinage des parois de
« S2 » dans chaque section

Géométrie simulée avec l'approche 1D/3D.
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VALIDATION DU MODELE CHIMIQUE
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Comparaison aux résultats CFD 3D

80 = = =3DCFD -24kgh™ —1D/3D - 2.4 kg'h™
= ANSYS Fluent R — -3D CFD 4k .1—1 — e R |
@ gh 1D/3D-4l~.gh
_ > _ & - = -3DCFD-55kgh? =———1D/3D-55kgh™
II\?AO(ileb?gg ,Eu;%%lgnce SST k-0 70 - = -3DCFD-69kgh? =———1D/3D-6.9kg'h™
- e de a
65
& 60
=
55
Erreur relative maximale < 2% | so
Trés bon accord 45
40

0 0,02 0,04 0,06 0,08 0,1
Longueur du canal(m)

6 millions de mailles (3D CFD)

vs 77 240 mailles (1D/3D)
S Reéduction sgmﬂcgtlve du temps

BaviATAS £ de calcul (4h a 5min)

D
KK

W AVA D
a) b) Ahi’ﬂk‘

Maillages utilisés dans les simulations a) CFD 3D et b) 1D/3D.
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VALIDATION DU MODELE

Comparaison aux résultats expérimentaux
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75 B exp-24kgh™
¢ exp-4kgh
A exp-55kgh™
65 ® exp-6.9kgh™
——1D/3D - 24 kg'h™
. ——1D/3D - 4 kg'h™
22 ——1D/3D - 55 kg'h™
g ——1D/3D - 6.9 kg'h™
B 45
35 Bon accord
Erreur relative maximale
en température < 4%
25
15
0 0,25 0,5 0,75 1 1,25
Longueur du canal(m)
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VALIDATION DU MODELE R

Implémentation réaction exothermique : 2Na,S,0; + 4H,0, — Na,S;0, + Na,S0, + 4H,0

N° Exp. | Tpoutexp (°C) | Tpoutsimu (°C) E;‘g:i:‘““&’g:r Conversion (simu)—‘
1 43,9 40,6 60 59 73
2 41,4 40,2 82 94 92
3 43 4 40,7 88 91 86
4 51,0 50,3 93 100 96
s 1. 92 | 598 95 100 | 99

Différence relative en température < 8%

Modele 1D/3D validé
en monophasique
(avec et sans réaction)

\ 4

Différence relative en conversion (réacteur) < 12%
Différence relative en conversion (Dewar) < 5%

SFT, 26 Janv., Paris | ANXIONNAZ-MINVIELLE Zoé | 16



« ®
L
0.7
*° LABORATOIRE

AU DESCRIPTION ET EQUATIONS DU MODELE CHMIQUE

Ceatech

— o —
TOULOUSE = UMR 5503

Modélisation diphasique

-
P .

Ou le fil « C » = canal procede de section S,

!

Appliquer a « C » deux physiques 1D (deux
liquides) : (section §; = a;-S, avec i=aq et org)

.' EEENR .‘
: kea
Flux transféré: |F < —==:{m"caq — Corg)
Uorg

Dans le modéle:

- Corrélations de k; a selon le régime d’écoulement
- Conditions opératoires des expériences
- Calcul des fractions volumiques d’aprés modeéle de glissement

» Comparaison des concentrations en sortie du réacteur (simulées vs expérimentales)
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VALIDATION DU MODELE EE@'@E
d, =2 mm Qg (kg"h") | Qurg (KG*h) [ Corgoxp (MILY) | Corgamu (MG-L) |
1 2 2,67 2,91
1,5 3 3,78 3,81
2 4 5,23 4,7
Erreur relative < 15% 1 1 4,36 4,72
(en moyenne < 7%) 2 2 5,82 6,69
3 3 8,06 8,75
1 0,5 5,80 5,37
2 1 8,73 8,48
3 15 | 11,79 11,75 /
- - +0,3 mg.L"
10
S 2 .
g ® X EXpé.
g ° ~ & |
, . é @ ® Simu.
.
0
0 2 4 6 8 10

Expérience #
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AU VALIDATION DU MODELE

Ceatech

d, =3 mm

Erreur relative < 17%
(en moyenne < 8%)

d, =4 mm

Erreur relative <13%
(en moyenne < 10%)

6 X
. @
£ )
~— 3 .
g X
2 &
1
0
0 2 4 6 8 10
Expérience #
X
D
® 4
X
]
X
X Expé.
5 @ Simu.
3 4 5 6 7 8

Expérience #

Xt
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X Expé.

@ Simu.
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<+ Caractérisations expérimentales d’'un échangeur/réacteur a milli-canal
(d,=2; 3 et 4mm)
« Cartographie d’écoulements
« Transfert de matiére liquide/liquide
« Corrélations pour le transfert de matiére

L)

“» Nouvelle approche de modélisation 1D/3D

+ Représentation fine des phénomeénes avec moins de ressources

- Transfert de chaleur avec et sans réaction (monophasique)

«  Temps de calcul de 4h (CFD 3D) a 5min

* Lois de frottement, corrélations de transferts thermique et massique
« Modeéle validé a partir de résultats expérimentaux (diphasique)
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PERSPECTIVES ‘DEGENIE

“* Plusieurs systemes de fluides ayant différentes propriétés physico-
chimiques

< Ecoulement de type agité

*» Modélisation (EES) du glissement

< Canaux « utilité » présents géométriguement et représentés par des
modeles 1D

* Modélisation dynamique
* Evaluation des effets de déviation des conditions opératoires

*» Simulation d’une réaction diphasique, rapide et exothermique avec le
modele 1D/3D

« Validation du modele complet (transferts thermique et massique)
- Etude de l'effet du régime d’écoulement sur les taux de conversion
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