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I Introduction :

Le génie chimique étudie les transformations, les transports
et les transferts de matiére, d’émergie et de guantité de
mouvement afin d’établir des lois et des corrélations utilisables
lors de la conception, du dimensionnement et de l’exploitation,
4 1l’echelle industrielle, d’appareillages dans 1lesquels
s’'effectuent les opérations chimiques.

La connaissance et 1l’estimation des données physico-

chimiques s’avérent fondamentales en conception, simulation et
contrble d’équipements ou d’unités de l’industrie chimigque. Il
apparait ainsi comme wune necessité é&conomique croigsante
d’implanter sur ordinateur des systémes de calculs de propriétés
physico-chimiques pour les corps purs et les mélanges.
C’est dans cette perspective que vient g’inserer notre présente
étude. Celle-ci consiste en la mise & la disposition de
1’ingénieur en génie chimique, de moyens efficaces et rapides
d’obtention de mesures de certaines caractéristiques essentielles
et d'information concernant certains corps chimiques de maniére
riemireuse et précise.

Ces moyeﬁs se présentant sous forme de banques de données
associées & des programmes informatiques de détermination de
propriétés chimiques.

Nous projetons de nous interesser au :

- Calcul de la viscosité des corps purs

- Amélioration de l’indice d’octane des carburants auto

- Calcul de la tension de vapeur et de l’enthalpie de
vaporisation des corps purs

- Estimation du coefficient de perte de charge dans les
canalisations cylindriques.



II Apport de 1l’informatique damns le dgggine

scientifique
IT.1 Généralités _

8i 1l’histoire des i;ventions fourmille d'é&vénements, plus
édifiants les uns que les autres, il reste que, sans conteste,
celle qui a permis & l'homme de faire un bond geant dans sa
marche pour la conquéte des connaissances universelles est la
mige au point d’un outil de travail, qg; aujourd’hui, accompagne

. 1’homme tout au long de sa journde de travail et participe

efficacement & toutes ses activités : Il s’agit de l’ordinateur.

L;avancement de la civilisation, dont la vitesse augmente
de plus en plus, réclame l’utilisation d’ocutils soulageant 1le
chercheur des téches répétitives et longues, pour qu’il puisse
se consacrer a la c¢réation.

L’information qui sort de l/ordinateur n’‘est autre que celle
qui a été introduite aprés avoir subi des tris, des classements,
des calculs (la validité des résultats obtenus est directement
liée & celle des données fournies).

.Ceg informations pour gqu’elles buissent @&tre traitées,
doiveant &Lre wists S5Cus ivime de programues.
L’élaboration d‘un programme pasgsse d’abord par une phase
d’analyse du probléme a résoudre, dans lagquelle nous l’exprimons
soﬁs une forme algorithmique, puis par une phase de programmation
proprement dite, qui consiste & décomposer les algorithmes en une
gsuite d’opérations élémentaires exécutables par l’ordinateur et
& coder cette suite dans un langage de programmation . [1]

Parmi les grands types d’applications qui demandent des
systémes informatiques particuliers, nous distinguons : [2]
- Le travail scientifique gqui ndrecaité deg ardivaraura
oyavk:-des pessibilités -de calcul trés perfectionnées.
~ La gestion qui necessite des capacités de stockage et de
traitement d’un trés grand nombre d’informations

structurées en enregistrements.



- La conduite de processus Qui requidrent généralement des
ordinateurs ou des processeurs spécialigés dans
l’acquisition de données et le contrdle en temps réel
d’appareils plus ou moins complexes.

Les systémes informatiques-ne sont pas seulement les ordinateurs.
Ceux c¢i représentent une partie, l’autre partie est 1’ensemble
des logiciels qui permettent le fonctionnement de l‘’ordinateur..

'

IT.2 Notion de logiciel : [1]

Un logiciel est 1l1l’ensemble des programmes destinés a
effectuer un traitement sur un ordinateur.
Un logiciel d’‘application est 1’assemblage de programmes
nécessaires a 1la résolution d‘un probléme donné par un
ordinateur. Ces programmes sont de deux types :
- Les programmes standard (progiciels) : congus pour une
application commune A plugsieurs utilisateurs.
- Les programmes spécifiques : écrits spécialement poui une
application précise.

II.3 Exemples de logiciels :

Il exisber de mulliples logiciels commercialisés qui sont
utilisés dans différents domaines. Nous pouvons citer : MATLAB,
MICROSTAT, UNIFIT qui réalisent des opérations purement
mathématiques, ou encore GRAPHER qui permet le tracé de courbes
- avec une grande précision. D’autres logiciels sont spécifigques
éwaes structures bien définies telque : MAP et SLAM qui réalisent
ées simulations en gestion, SHAZAM qui est wun outil trés

'important de 1l’économétrie qgqui permet la conception de modéles
prévisionnels.

Il en existe d’autres encore, & l’‘image du CODAS pour le
dimensionnement des régulateurs en génie électrique et

= automatigue --ou - bien.:ORCAD--gui «permet--d“obtenir le -tracé des ~%

cartes électivuigques et des circuibs intégrés.

Pour le calcul de structures, les logiciels utilisés sont SAP80Q
et SAPI0. ‘ -
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Dang le domaine de la chimie, les logicilels s’étendent aux
branches, les plus diverses, qui peuvent intéresser les chimistes
physico-chimistes, biochimistes et biophysiciens sans oublier les
ingénieurs en génie chimigue, de méme que beaucoup de physiciens.
Les fonctions de ces logiciels s’étalent de la cristallographie
au génie des procédés, de 1la simulation biomoléculaire i -la
Physique gquantique, de ‘la cinétique chimigue & 1l’étude des
paramétres de processus industriels. [3] :

Pour le génie chimique, il existe !plusieurs logiciels,nous
citerons :
ASPENPLUS, DESIGN II, CHEMCAD, Prosim; etc...

Ces logiciels, en plus des réalisations techniques qu‘ils
permettent, proposent des bases de données trés développées.
Dans ce qui suit, nous décrirons quelques logiciels.

IT.3.1 Désign ITI : [4]

Chemshare est une société dont la fonction est la conception
de logiciels de génie chimique. L’élaboration de ces logiciels
se fait par la collaboration de spécialistes. Chemshare est
spéclalisée dans les opérations de simulatibn et d’optimisation
des procédés de génie chimique.

Les logiciels congus par cette société sont adaptés pour™ -
plusieurs systémes telsque : IBM PC AT/370, Prime, DEC VAX,
Amdahl, Apollo etc..

Bt parmi ces logiciels, nous avons le DESIGN II qui est un
logiciel de simulation. Il fournit des possibilités de
dimensionnement avec un large choix et il utilise une bangque de
données regroupant 1200 composés chimigues.

Les trois grands axes que nous offre le DESIGN II sont :

- Simulation des flowsheet

- Etude des échangeurs de chaleur

- Etude des conduites
., En ..plus . de ce&s_ axes, nOUs.. avons: . des gptiong--telles que : =
 Possibjlités de vajout de programme FORTRAN ou de Subroutine.
Aingl que 1’étude économigque d’une unité.
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Simulation des flowsheet :

Le simulateur peut traiter plus de\ao types d‘équipements,
sans limite de taille pour l‘arrangement. Il permet le calcul des
équilibres binaires, efféctue toutes les opérations unitaires,
prévoit la formation d’hydrate dans les conduites, analyse les
dépressions (pas de limite dans les débits), il permet le calcul
des propriétés physiques de transport, de plus, cette simulation
du flowsheet est suivi de son optimisation. Il est possible aussi

a l’utilisateur d’introduire ses propées programmes mais écrits
en FORTRAN.

L’application de «ces fonctions est retrouvée dans le
dimensionnement et 1l1l‘optimisation des unités ainsi que dans
l’optimisation des énergies utiligées.

Ce type de gimulateur peut &tre utilisé dans différentes
industries telles Qque les industries pétrochimique,
pharmaceutique, agrochimigque et parachimigque. '

Etude des échangeurs de chaleur :

Cette partie du logiciel réalise 1l’étude du régime dans un
échangeur, elle permet de donner toutes les cavactéristiques de
L'échovgsur et une large sélection de wmtéwiaux de coastruction
est offerte. '

Cette étude peut porter sur des échangeurs en série ou en
paralléle, Bt elle nous donne les profils de qQuantité de chaleur
et de température .

Ces possibilités sont appliquées dans 1l’évaluation de 1la

performance d’un échangeur, dans 1l’optimisation du temps de
lavage etc...

‘Etude des_conduites :

#=: §rétude—~est valable pouv-n’/importe quetle canddite;ﬁAnSﬁ
notre flowsheet, 11 suffit de rajouter quelques commandes
supplémentaires pour chagque cas. Les possibilités offertes sont

~ Calcul de pression {pour 2 phases en presence)
- Calcul de modéles intégrés

5
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Calcul de diamétres

Détermination des phases et calcul des propriétés dans
un réseau maillé.

Etude de transfert de chaleur (Environnement -équipement)
Les données de sortie sont tabulées ou sous forme de
graphes. '

Ce type d'étude est nécessaire dans les stations de forage et
dans les stations de distribution du gaz.

Les options que nous offre le DESIGN. IT sont : une certaine
accessaibilité au logiciel par 1la possibilité de rajout de nos
propres programmes (écrits en FORTRAN) qui peuvent &tre des
modifications du logiciels ou des compléments pour certaines
parties et ce en utilisant certains mots clés.

Il permet aussi de faire 1‘étude &conomique d‘une unité, mais pas

de maniére rigoureuse, car il réalige l’optimisation des coiits
seulement.

IT.3.2 UNICHEM : [5]

i ., UNICHEM est un logiciel pour les études et les recherches
en chimie fine; il permet aux chercheurs d’étudier des systémes

chimiques complexes de fagon détaillée. UNICHEM permet. de

modé.l.i.ﬁe:ﬂ QES_ gysatémes moléculaires complexes, tels que molécules
de médicaments, protéines, produits agrochimiques, polyméres,
catalyseurs; substances de technologie de pointe dans les

ity gTa

industries chimique# pétroliére, automobile; électronique et‘

aérospatiale. La premiére é&dition A’'UNICHEM est deatinée aux
calculs de mécanigque quantique moléculaire, qui constituent la
base de toutes les simulations détaillées des sciences des
molécules et des matiéres.

Le logiciel UNICHEM comprend deux composantes essentielleg :

- Une série intégréeAdé programmes de mécanique Quantique
moléculaire de haute performance qui donnent différents

. . - 4 - 1 . . . - -
i e DiVE2UX, G précisiocu chimique .et.sont basés sur des -

- méthudes semi-empiriques, des fonctions de densité et des
méthodes élementaires; '

- Une interface utilisateur graphique perfectionnée-et 2
manipulation directe.



II.3.3 ASPEN-PLUS [6]

ASPEN-PLUS est un outil que les ingénieurs utilisent dans
toute modélisation d’un procédé qui est 1le siége d’une
circulation continue de flux de matiére et d’énergie d’une unité
de développement & une autre .

Les - domaines d'application du 1logiciel s’étendent de 1la 7
pétrochimie & la biotechnologie.

Ce logiciel est exploité par des sociétés d’engineering, il
permet de faire la simulation et l'étude'économique d’un procédé
industriel.

Pour les opérations techniques qu’il réalise, il manipule
une banque de données trés riche et basée sur un systéme de
calcul de propriétés physiques.

Loxs de la création d’une unité, les modéles de flow-sheet qu‘il
propose sont utilisés pendant toutes les étapes du procédé :

- le développenment

- le dimengionnement

- 1l’ordonnancement des opérations.

L'application des moddles necessite la connaissance
d’informations normalisgées du procédé. Et l’aboutissement est une
compléte représentaticn “es performances des installations dans
laquelle figurent les compositions, les flux ek LLs-pmoPpiétés
de tous les produits (finis et intermédiaires).

Pendant le dimensionnement du procédé, le modeéle dA’ASPEN-PLUS
utilisé, peut é&tre adopté si des informations suffisantes sur le
procédé sont obtenues. Ainei une étude économique préliminaire
~est possible et ceci nous permettra de voir 1l‘impact des
changements technologiques du procédé sur le cété économique.

Tandis que pour le dimensionnement du procédé, nous pouvons
utiliser les modéles proposés par ce logiciel pour examiner la
flexibilité des installations en cas de remaniement des stocks
d’alimentation.

;ﬁéféﬁourﬁ%uneﬁﬁunité;;ax;scantegﬁdéﬁé,:"1£shsmodeie3m,d'ASPEN-PLUS

représentent des outils efficaces pour les ingénieur. de L/uniké
dans le perfectionnement des opérations et la réduction des

utilisations en énergie. De plus ils peuvent étre utilisés pour
déterminer :



- les changements, & apporter aux conditions opératoires,
adéquats aux variations subies par les stocks d’alimentation;

- Les changements en besoin de production

- les changements dans les conditions environmmnantes.

II.3.4 ProSim [7]

ProSim est constitué d’'une part d’un programme
conversationnel ProPhy qui permet de calculer les propriétésg
thermodynanmiques des corps purs et deé:mélanges ainsi que leurs
propriétés de transfert et d‘autre part du simulateur ProSim
proprement dit et d’un logiciel Gest 17 qui est utilitaire de
gestion de la base de données privée dont les constituants sont
accessibles & ProPhy et & ProSim.

II.3.4.1 ProPhy :

Le logiciel ProPhy calcule les propriétés thermodynamiques et
les propriétés de transfert des corps purs et des mélanges ainsi
que les équilibres entre phases.

Ii.3.4.1.a Présentation générale de Prophy

... -&.] Modéles thermodynamigues pour le calcul des
équilibres liq-Vap :
L’utilisation de 1l'ordinateur pour la simulation et 1la
conception de procédés chimiques impose d’avoir des expressions
analytiques permettant d‘accéder aux variables d’état
thermodynamiques 1les plus importantes et aux variables de
transfert (viscogsité, conductivité thermique et coefficient de
diffusion). .

Un probléme important en génie chimique réside dans le
calcul des équilibres lig-Vap et des enthalpies pour les systémes
multicongtituants.

- -Un systeme de caleul efficace wn/est capable de donner. des
résultats fisbhles que si des nodéles approprids sonc disponibles.
Ainsi un systéme avancé doit-il pouvoir offrir de nombreuses
méthodes d’estimation , et plus encore &tre & méme d’intégrer
facilement de nouvelles méthodes.




Ces méthodes reposent sur des modéles thermodynamigues dont
le choix doit &tre principalement dicté par le socuci de rigueur,

de fiabilité et de validité pour le nombre maximum de corps purs
et des mélanges. - :

a.1.1 Traitement par équation d’état

Le jeu des éqguations d’état retemues, a savoir, Soave-
Redlich-Kwong, Peng- Robinsson et Lee-Kesler avec les regles de
mélanges de Plocker a été selectiommé selon les critéres
suivantg: fiabilité, efficacité en terme de mise en oeuvre sur
ordinateur, généralisation, validité pour le nombre maximum de
corps purs et de mélanges et facilité d’obtention des différents
paramétres necessaires a leur application tant au niveau des

données relatives aux corps purs que degs paramdtres d’interaction
binaire.

a.l.2 Traitement classique :

Il apparait donc pour le calcul des équilibres liquide-
vapeur deux méthodes distinctes : les expressions amnalytiques
pour détem:.ner les constantes d’équilibre et les entha.lp:.es avec
les modéles d;.sponibles
Le cho:.x du modéle thermodynam:gtw. ie \:ype. 'traﬂ-e_mul’c par
équation d’état montre qu’il est nécessa:l.re de preciser
uniquement 1’équation d‘état applicable dans toute la zone
fluide, soit les options SRR, PR ou LKL (Annexe2). Le choix du
modéle traitement classique quant & lui necessgite de définir au
niveau de chaque Branche (P°,, Y°,, ¢, et FOY,) 1l’option retenue;
l’information étant alors suffisante pour fixer un chemin de
calcul unique.

a.2 Structure générale du systéme
a.2.1 Bibliothéaue thermes |
" cette ‘bibliothdque thermo contienk 1'engefible des sgus-
programmes de calcul des propriétés physico-chimiques et des

égquilibres entre phases et sont écrits en FORTRAN 77 .Ils sont
de Quatre types :




Sous-programmes superviseursg

Sous-programmes de calcul d’une propriété suivant un
modéle donné. ‘

Sous-programmes dfinitialisation
Sous-programmes de méthodes numérigues.

a.2.2 Base de données :

Partie importante du systéme, sert de répertoire de données
des corps purs; chaque corps étant Eapéré par son nom et un
numéro d’identification
Les données peuvent &tre subdivisées en deux catégories :

- Les propriétés fondamentales (poids moléculaire,

coordonnées critiques,...)

- Les paramétres et intervalles de validité des corrélation

de propriétés telles que : Chaleur spécifique, tension de
vapeur, etc...

a.2.3 Fichier de résultats :

. A la demande de l'utilisateur, les résultats d‘un calcul
peuvent &tre stockés dans un fichier. Lorsque 1l‘exécution est
terminée, 17utilisateur meut faire imprimer tous les resultats
des calculs qu‘zl o effeckyés.

IT.3.4.2 ProSim

ProSim est un logiciel de simulation des procédés continus
de 1’industrie chimique et parachimique.
Cet ensemble de programmes effectue le calcul des bilans matidre
et énergie pour des procédés trés variés : il a été congu pour
permettre des extensions importantes sans nuire & sa fac111té
d'utilisation.

ProsSim se caractérise par un langage d’entrée simple
adaptable a l’'utilisateur. dea madnlesg ntiligateurs en FORTRAM

~eercleme @b une Orgenisation antouy de bases dendcandesvigui: aorférent” au, -

systéme une tras grande souplesse.

Outre 1les possibilités offertes par les simulateurs
traditionnels, ProSim permet le traitement simultané desqboucles
de recyclage et des contraintes.

-
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I1.3.4.2.a Architecture du spystéme
Les différents logiciels ProSim utilisent une méme bibliothégque
de sous-programmes écrits en FORTRAN 77, et désignée par
"Bibliothéque ProSim". - '
Les données de base sur les propridétés des corps purs sont
réunies dans un fichier & accés direct.
Ces données peuvent &tre complétées (ou remplacées) pour certains
constituants par les données personnelles de l/utilisateur par
1’intermédiaire d‘un fichier privé de données sur les corps purs.
Pour le simulateur proprement dit, un fichier de données de base
du simulateur, encore appelé "Base Sim" contient en particulier
l’engemble des mots clés et des valeurs par défaut ‘pour le
simulateur, ce fichier est du type "accés direct”.
En cours d’éxecution, une sauvegarde de l’ensemble des
informations est effectuée sur un fichier structuré a accés
direct qui permet d‘échanger les informations nécessaires aux
différentes parties du logiciel ou de redémarrer un calcul en
utilisant les résultats d‘une simulation précédente.

IT.3.4.2.b Les modules du génie chimique.

ProSim. Simule tout procédé faisant appel & un échange
d’énergie ou de \na\:iere., ainsi que. | tous Les appnrul.s c.!.ass.xques
rencontrés dans le domaine du génie-chimique :

- colonne diphasique Lig-Vap
Absorbeur-rebouilleur

Stripper (condenseur partiel et condenseur total)
- Pompe, turbine, réacteur,etc...

Et &4 cOté de ces simulations classiques, il traite les recyclages
et les contraintes :

- Courants standard
- Alimentation

e LGB Comparalson N T VS I T S

Parmi les trois logiciels de simulation précités (DESIGN II,
ASPEN-PLUS et ProSim), ASPEN-PLUS touche a tout type d’industrie
mettant en jeu des transferts de chaleur ou de matidre, ‘allant
de la pétrochimie jusqu’ad l’agroalimentaire, la pharmacologie et
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autres; tandis gque DESIGN II et ProSim ne couvrent que le domaine
du génie-chimique. De 'plus ASPEN-PLUS réalise des é&tudes
économiques rigoureuses par rappori: aux deux autres logiciels qui
n’offrent qu‘un calcul de cofit avec une optimisation de celui-ci.

Pour les langages utilisés par ces logiciels, bien que
différents dans la forme, ils ont été tous congus sur la base de
deux critdres essentiels :

- Simplicité : cette notion détermine la facilité
d’apprentissage )

- Souplesse : renvoie A la notion de généralité qui dépend
étroitement du créneau visé par le 1a1igage. |
ASPEN-PLUS et DESIGN II offrent la possibilité d’extension et ce
en permettant & 1’'utilisateur d’introduire ses propres
subroutines (sous-programmes écrits en FORTRAN) pour compléter
ou modifier certa’ines parties du logiciel. .

De son cdté ProSim permet & l/utilisateur de compléter (ou
de remplacer) 1les données de certains constituants par
l’intermédiaire d‘un fichier privé crée & sa demande.

En ce qui concerne les systémes de calcul, sur lesquels sont

basés ces logiciels, ils reposent sur les mémes modales
thermcdynamiques. '

Toﬁtefois, ASPEN-PLUS offre plus de possibilités de calcui.
Le choix du modéle étant toujours dicté par un souci de rigueur,
de fiabilité et de validité pour un nombre maximum de corps purs
et de mélanges, plus le systéme de calcul est riche en modadles
et plus la base de données est performante et permet ainsi de
réaliser une large gamme d’opérations techniques.

III Les banques de données

III.1 Notion de base de données et de banque de
données : o
‘Une hanque- de donnfes ect un ensemble d’informations,
" généralement structuré en bases de données et recouvrant un
domaine particulier des connaissances.

-

Une base de données est un ensemble d’informations exhaustives

12



nécessaires a une série d’applications automatisées et connues
par un systéme logiciel qui en assure la gestion. [1]

Ainsi uvne banque de données peut &tre considérée comme un
ensemble de bases de données relatives & un domaine définie.
Chague base de données traite de certaines informations de
maniére plus rigoureuse et -approfohdie.

III.2 Producteurs de banques de données :

L’importance du colt de réalisation de banques de données
(ressources humaines et matérielles, cofit d’investissement et de
fonctionnement) exige, de plus en plus frégquemment, un effort
collectif. C’est le cas pour les bangques de données issues
d’organismes qui ont déja cette fonction coopérative : INIS
produite par 1l‘Agence Internationale de l1’Energie Atomique
rassemblant 62 pays. Agris produite par la Food and Agricultural
Organisation (FAO), issue d’une centaine d‘organismes de
recherche agronomique dans le monde.

De méme, dans le cas du développement des bangues de données
issues des laboratoires universitaires, la coproduction est une
condition indispensable & une réelle utilisation des données :
coopération international pour Thermodata, (propriétés
thermodynamiques en chimie minérale). S '
- Méme dans 1le cas de bangques de données sous la
responsabilité d’un seul producteur, la coopération nationale et
internationale est maintenant trés fréquente. Par exemple, la
banque de données PASCAL .de 1l'institut de 1l1l’information
scientifique et technique du CNRS (centre National de Recherche
Scientifique) fait intervenir 37 autres organismes de recherche
(25 Frangais et 12 étrangers) pour la coproduction en particulier
dans les domaines des sciences de la terre, du batiment, des
travaux publics et de l’agronomie, etc [8].

..
Mais ce qui reste dans la possibilité de chacun, c’est la

.. realisetion .de. modestes. bangues =de : donndes -.dont - e domaine

d'utilisation est bien sfr restreint, par exemple un grand nombre
de chimistes organiciens, en particuliers ceux qui s’interessent
"4 la synthése poursuivent la mise & jour de leurs connaigsances
au moyen de- fichiers personnels qui premnent mieux en compte
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leurs préoccupations particuliéres et ce en utilisant un micro-
ordinateur et un logiciel courants ot la saisie des données est
rapide.

Le principe de ce systéme consiste & classer les fiches
concernant les produits et leurs structures, ainsi que les

concepts concernant les méchnismes réactionnels en utilisant des
mots clés . [9]

III.3 Différents types de banques de données [10]
Nous pouvons classer les banques de données d’aprés le type

d’informations qu’elles contiennent; information qui est, ou non
directement exploitable.

I1T.3.a Banques de données bibliographiques :

Elles signalent 1les documents primaires (article de
périodique, brevet, norme, ouvrage, rapport, these, etc...) et
fournissent les références de ces documents accompagnés
d’éléments d‘indexation (descripteurs) et éventuellement
d’analyse (résumé). _ :

Elles. correspondent fréquemment aux grandes bibliographies
scieqtiffques. fnr ce type de banques, il est possible de faire
des  recherches yvétrogpectives d'inFormabion. de  suivee

'l'évbiﬁtidn d'une question au fur et A mesure de la parution de
nouvelles publications s’y rapportant,ou encore de trouver tous
les travaux d’un auteur, postérieurs i l’une de ges publications,
en repérant toutes les publications qui citent ce travail.
Exemples de bangues de données bibliographiques : PASCal
(sciences et techniques), CA SEARCH (chimie)

ITI.3.b Bangques de données texte intégral :
Ces banques de données contiennent le texte complet d‘un
article, d‘un disconra; d/un texte léaislatif. Les canacités

¥ aserglesontes -d-es Watériels modernes ‘entsainent -un’ développement.:

important de ce type de banques surtout dans les domaines
juridiques, politiques et de la presse.
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Exemples de ces banques :
- domaine politique : LOGOS- déclaration
- domaine juridique LEXIS

ITII.3.c Banques de données numériques : .
Les données numériques stockées dans ces banques concernent

souvent des propriétés physiques caractéristiques de matériaux
ou de produits ainsi que des données économiques ou financiéres.

» Propriétés physigues : _
Tl s'agit, par exemple de caractéristiques thermodynamiques ou
spectroscopiques de. composés ou de méianges de composés
chimiques. '
Ces données peuvent &tre directement valorisées grice & des
logiciels de traitement de données permettant par exemple :
- La conception ou la synthése assistée par ordinateur
- La prévision de propriétés chimiques et physiques de
produits nouveaux _
- La Détermination de structures a partir de résultats
- d'expériences
o= Lladde » 1a Adcigion S
Parwi les banques de ce bype, nous pouvons ciker :
- ThermoDATA : Chimie minérale séche (INP, Grencble FRANCE)
- PPDS : Composés pétrochimiques (Institute of Chemical
Engineers, Rugby, GB)
- C13 NMR : spectres RMN (BASF, RFA)

=

e Séries économiques :
L’intérét de ces données numériques se trouve accrue par

l’existence de logiciels de traitement de données, conduisant par
exemple 3 :

- des prévigions ‘

- des ublllsations ek des constrvetions de wodeies

- des calculs de moyennes

- deg lissages de courbes,...
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De trés nombreux exemples de banques, de cette mature, existent
parmi lesquels nous citons :
- EN FRANCE : CHELEM du centre d’Etudes Prospectives et
d’'Informations Internmationales.
- En Europe : l’ensemble des vingt-cing banques CRONOS de
l’office statiatiqué des communautés Européennes.

III.4 Réaligation d’une bangue de données :[10]

'~ La réalisation d’une bangue de donnée ge base sur blusieurs
opérations qui sont nécessaires & 1’intégration des données dans
la banque. ’

Trois étapes successives s’enchainent dans l’ordre suivant
Structuration, saisie et validation des données.

IIT.4.a Structuration des données :

Cette premiére étape est primordiale car elle conditionne
l’ensemble des possibilités et des performances de la bangue de
données. Elle doit &tre adaptée au type de produits et de

services attendus de la banque. ,
 Nous determinons aingi la liste des éléments d’informations que
nous dégirons voir figurer dans la banque de données, leur.

nature , lewr Formulabtiow aingi c}ue Las relations existant entre
ces informations.

IIT.4.b Saisie des données :

La saisie est le moyen de passer de l’information sous sa
forme traditionnelle papier & wune forme assimilable par
l’ordinateur. Différents modes sont possibles.

Exemple :
- Saisie en mode différé : L’information est retranscrite
sur des bordereaux ou les données sont strycturées en
s d i f Ebrentedizones. Ces bordereavik soht saigig Surtm
terminal qui génére un support directement lisible par
ordinateur (cartes perforées, bandes magnétiques,...).
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III.4.c- Yalidation des données :

Cette téche conditionne directement la qualité dAu service

offert par la banque de données; nous pouvons distinguer deux
niveaux de validation : -~

. - Avant saigie : la validation effectuée manuellement
'consiste a4 vérifier que les informations entrées dans la banque
sont fiables et cohérents. Cette opération est essentielle pour

les banques de données factuelles et tout particullérement pour
les banques numérigques.

- Aprés saigie : Ces contrdles sont effectuds
automatigquement par 1’ordinateur pour vérifier la forme de
1’information, l’emplacement des données, la longueur des zomnes,
l’appartenance des mots-clés 4 une liste déterminée etc... _
Ce qui interessent 1les ingénieurs et les chercheurs en
géniechimigque , ce sont les banques de données numérigques. Parmi
les branches gqui sont le plus touchées par l’informatique, nous

. avons la thermodynamique. Ainsi nous avons vu naitre beaucoup de
banques de données relatives a cette branche. Dans ce qui suit,
nous décrirons quelques unes de ces banﬁues de donnéez.

III.5 Les banques de _données thermodynamiques : [11]

‘En thermodynamique, les notions de banques et de bases de
données différent de ce que nous avons explicité precédémment
(IIT.1). Ainsi nous trouvons que les bases de données sont les
bﬁnques de références Sibliographiques qui contiennent les
signalements, les indexations et parfois les résumés des articles
‘et des ouvrages publiés.

Tandisque les banques de données sgont des fichiers
constitués de données expérimentales, calculées ou extraites de
publications. Elles pertiettont donc d7ayeia Uw aceds m;ude d un

<>grand nohbre de valeuwrs numwaque.s ou fackuelles ek, grice a~

différents logiciels et méthodes de calcul, de traiter cgs
données.
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La thermodynamique, science des transformations, permet de
décrire ou de prévoir les évolutions d‘une propriété d’une
substance ou d’un ensemble de substances (systéme en équilibre,
mélange, etc,...) en - fonction' des facteurs physiques
(température, pression, etc.) et des proportions des constituants
dans le mélange. ‘

Plutét que d’accumuler des tableaux de valeurs numérigques,
comme on le fait dans les ouvrages encyclopédiques, il eét plus
efficace, dans une banque de données, de stocker une valeur
particuliére (état standard par exemple) d’une fonction
thermodynamique, ainsi que les paramdtres de 1’équation décrivant
les variations de cette fonction.

Il sera ainsi possible de calculer 1la grandeur
thermodynanigue, cou la propriété physico-chimique dans
différentes conditions, voire de reconstituer des tableaux de
valeur, et de l'évaluer dans des conditions difficiles & obtenir
expérimentalement. (L‘existence de relations thermodynamiques
permet de ne stocker que les données essentielles au calcul de
toutes les propriétés). _

Il est également possible de faire des prévisions de
propriétés pour de nouvalles substances, avant méme de les
synthétiser, en réalisant - des...corrélations entpe dnrnses
numériques et structures cﬁimiques de composés voigins, ou bien
en sommant les valeurs des constituante élémentaires (atomes,
liaisons, groupes fonctionnels) et en introduisant des facteurs
de correction pour tenir compte des interactions dans 1la
molécule.

' En principe, toutes les propriétés thermodynamiques peuvent
étre calculées & partir des propriétés moléculaires en utilisant
les méthodes de la thermodynamique statistique ou a partir des
équations d’état, mais en réalité, les ingénieurs utilisent pour
leurs applications des équations semi-empirigques. C’est pourquoi

- une banque de donnses doik-ghie Ossociee & une bibliokhequa de

programaes (logiciels) qui propose, au chdlx'dé.l’utilignrauvg'

diverses méthodes pour calculer chaque propriété ainsi gue pour
déterminer le comportement d‘un mélange & 1l/équilibre a partir
des propriétés thermodynamiques de ses constituants.
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Les bangues de données sont ainsi des outils de plus en plus
utilisés pour prévoir le comportement de systémes complexes a
partir d’extrapolations raisonnables de données fiables, obtenues
pour des substances pures et des systémes simples : mélanges
binaires ou ternaires de substances organiques, alliages,

optimisation de procédés de séparation, prévislion de réactivits,
etc...

III.5 a- Exemples de bases de donnhées bibliographiques

IIT.5.a.1- bases de données spécialisées en
thermodynamique

- Fichier THERMODOC

Cette base de données fait partie du systéme d’information

THERMODATA sur les composés minéraux, particuliérement ceux de
la métallurgie

- Fichier DETHERM-SDR .
Ce fichier est le module bibliographique du systéme DETHERM

' III.5.a.2 Bases de données s:.gglant des travaux en
thermodynemigue

- Base PASCAL

Elle comprend plus de gept millions de références dans toutes les
"digciplines des sciences exactes

" III 5 b Exemples de banques de données factuelles et

numériques
Dans cette catégorie, nous avons plusieurs types de banques de
données. _ -
 Elles &iffér&nb -pav leurs wmEthodes dlaccas, pax le type de
sexrvice qufelles offrent stc...Nous citeironhs ci- dessous quet ques
unes de ces banques de données,
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ITII.5.b.1 Bangues de données accessibles par réseau
télématique

- DIPPR : Cette banque de données contient les propriétés

thermodynamiques des 1000_corps purs les plug importants sur le
plan commercial. Les données proposées ont été extraites de la
littérature puis sélectionnées et évaluées.
En plus des propriétés indépendantes de la température qu’elle
met a notre disposition, des équations, de calcul des propriétés
dépendant de la température, avec léﬁrs paramétres et leurs
domaines de validité, sont incluses dans la bangue.

ITI1.5.b.2 Banques de données associées a des logiciels
d’évaluation des grandeurs thermodynamiques.

Le nombre restreint des substances rassemblées en
collection, pour lesquelles il a été possible de retrouver et
valider les valeurs numériques de la plupart des propriétés
physico-chimiques et thermodymamiques, a conduit les chercheurs
a4 développer des méthodes de calcul et d’évaluation. Ces méthodes
sont mises en oeuvre par des logiciels pour l’exploitation sur

-

Parmi ces banques de données, nous avons :
- ProSim : Ce systéme, développé par 1’Institut de Génie

chimigque (IGC) de Toulouse, comporte :

~ - Une banque de données thermodynamiques de 468 corps purs

‘*._‘— Un ensemble de sous-programmes de calcul des propriétés
des fluides. ,

- Un ensemble de aousépfogrammes de calcul d’équilibres de
pPhases, d’équilibre liquide-vapeur et de systémes

L A T B ;_::.-.-,ll_m_iti_égmpqsaé!ﬁ.ae.-.ﬁe..usias:cémeg.,s;&in-scrifnu&&ns' la-modélisationes: .

- T du campor.\:eme_n.:\:. des Péacteurs chimiques développée par
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' - CALSEP : ¢’est un programme de simulation de procédures

de caractérisation et de modélisation thermodynamigques,
pour les gaz légers et les huiles lourdes, déveldppé par
CALSEP A/S et Technical Universty of Demmark

Le systéme se compose de deux modules :

- SEPSIM : banque de données de 400 composés
pétrochimiques et de programmes, basés sur les méthodes
UNIFAC, UNICA et OILCAl, pour le calcul des grandeurs
dépendant du volume de la pression et de la température.

- STATPACE : programmes de Détermination des
conditions critiques de diverses applications

IV Elements de nomographie
IV.1l But de la nomographie . [12]

Au cours des applications pratiques, il arrive souvent que
nous ayons & résoudre des équations de la forme : F(x,y,z) = 0 ()
La résolution d'un tel probléme est souvent fastidieuse et
compliquée. Le technicien se contente souvent de ‘valeurs
approchées. Les mathématiciens,. pour soulager l’utilisateur de
ces catculs trop lougs, wvaei indigué uie méthode qui donne, certes
avec une precision limitée, mais rapidement 1la solution de
certains problémes. La méthode est graphique, 1la figure
géometrique qui permet de résoudre le problédme, s'appellé : un
nomeogramme (ou abague).

Dans ce qui suit, nous allons étudier deux types de nomogrammes
les abaques & points alignés et les abagues cartésiens.

IV.2 Abaques & points alignés . [12] |

Un abaque & points alignés se compose de troig échelles. Ces
trois échelles sont construites de fag.-m que pour chnc,;ue. ensemble
de:trois valeurs situées sur yne mine dvoibe, g
l’équation (1) est verifiée (Fig. IV.2.1)
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Fig. IVv.2.1 : e a

ints ali 8

IV.2.a Nomogramme de F(x,v,z) = ¢.(z)= ¢ (x).0.(y) = O
Il est considéré comme un nomogramme de multiplication. '
Il est constitué de deux droites rectiligmes et d’une droite

obligque (Fig. IV.2.a.l)

A

Fig. IV.2a.l : Nomogramme de mmltiplication

La similitude des triangleg APQ et BRQ donme :

AP

AB=a

s~ =

f(x) = R{(2)

A'Q" aa gm a-917)

dlod h(z) < £x) . Lg%%ﬂ @
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qﬁi est &érla ﬁéme formie que : I

nous déduisons ainsi :

h(z) = 0,(2) ; g(y) =a . 1

1 + ﬁzzys
£(x) = ¢,(x)

h,g,f representent les égquations des graduations. Ainsi si nous
connaissons la fonction F(x,y,z), mous déduisons ces égquations.

Un nomogramme de multiplication peut devenir un nomogramme
d’addition:

8i nous passons au logarithme :
Log [$,(z)] = Log [¢,(x) . ¢,(¥)]
= Log [¢,(x)] + Log [¢,(v)]

en posant @, = Log ¢, nous aurons : 0,(z) = m(x) + W,(y)

Iv.2.b Nomogramme de F(x,y,z)=0,(z) - ¢,(x) - ¢,(y)=0

C’est un nomogramme d‘addition. Il est constitué de trois

échelles rectiligmes (Fig. IV.2.b.1)
; X

Nz ANy

LI

I\ SRERREREEEEEE | SRR R ®2(y)

Fig. IV.2.b.1 : Nomogramme d’addition
Les triangles PBR et PAQ sont semblables parce Qque leurs cdtés
sont proportionnels d‘od :

f(x) - h(z) _ £(x) - g(y)
n a3 b = h(z) = (1 TB) £(x) -59'(y) (3)

$.(z) = ¢, (x) + ¢?(.v)

0.(x) = (1 - ) £(x); ¢, (y) = Ag{(¥): ¢,(2) = h(z)
avec a/b = A (l<;)
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IV.2.c Nomogramme de ¢,(x) . ¢,(z) + ¢, (y) .o(z) = 1

Ce type d’abaque se rencontre souvent dans les applications
pratiques de la chimie. '
Le nomogramme comporte deéux echellés rectilignes et une echelle
courbe (Fig. IV.2.c.1) -xﬁﬁ , 2 AY

B - - - TR

i Q
@O T e
1< : >
Fig. IV.2.c.1l : N anme de x) .b E: CL-;- L.0{z) = 1

' Supposons que :

€ = h(z) ;\1 = H(z)
La similitude des triangles APQ et BPR nous permet d’écrire :

£(x) - g(y) _ £(x) -N_, £(x) -g(y) _ £(x) - H(z)
a 3 a h(z)

1_ 1 g(y) _ —H(z)
nous pouvons amewi écrire aussi : £{(¥*) . [_a' - h(z)] B :’ T TR
en divisant par : Rz
nous obtenons :

| 1. _ bisz) h(z) _
£l ['E(z) sy Y wEm W
9, = £
b, =g dodg(z) = _L_- _BlD _ a-nz)

‘H;zi a.H(z) a.H(z)

. - e Lot CwE L e e -
[ D PR i A B P PP )
TUeE e - ! ' bt e

Nous pouvons aussi déterminer a partir des équations trouvées le
systéme d’équations paramétriques de 1l‘échelle courbe : -
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= - a w(z)
S N X6

1
0,(z) + w(=z)

n=H(z) =

¢, (x) + ¢,(y)
o, (x} + 0,(¥)

IV.2.d4 Nomogramme de la relation fonctionmelle ¢,(Z) =

Classe de fonctions représentables par desg nomogrammes constituésg
par une echelle rectiligne et deux echelles
courbes. (Fig.Iv.2.4.1) 7-4\ Y

g1(x)

12

§(x) + ¢,(¥)
455(2): - ,m:(x)_'*‘ 0, ()

Fig IV.2.d.1 : Nomogramme de

Reprégentations paramétriques :
€ = £, N = &

8, = fziky = g’z

e

I.-.;:'es triangles QZX et PZY sont semblables ce qui nous permet
d’écrire :

£, (x) - _ £.(y) —g.(z) = £(x) .g.(¥) - £,(¥).g,(x)
o, (x} - 0,(2) a.(¥y) - g,(2) 3 £ (x) - £,(¥)
by ko het it LR G 3 é;fsﬁi_‘;uﬁihs{ﬁ'. . i S P U SN MR - S

b

Wt g, ey e

() _ g(x)

T (y) £ (x)
g,(z) = 1’(— — e (5) .
E A X ¢
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Aingi nous avons :

con G (x) . _ 2,(¥)
9,(x) = -.-fl_(x) : 4, (y) = A2}

®,(x) = —_f_(lm. ;o (y) = T%F)‘
b 4 . 2

g,(2) = ¢,(2)

@ (x) +'0(¥) _ o(x) +o,(z)
IV.2.e Nomogramme de 5.0 + 0,7 9,(x) F0.(2)

Le cas le plus génaral : il ya 3 échelles courbes. (Fig.1IVv.2.e.1)
A z

>

&

0, (x) + @, (¥) _ o(x) ¥u(2)

Fig IV.2.e.l1 : Nomogramme de 3.(3) T 6,(7) = P (x) + ¢,(ET

PA = £,(y) - £,(x)
FB = £,(z) - £,(x)
AQ = g,(¥) - g,(x)
BR = g (z) - g,(x)

La similitude des triangles APQ et BPR rious permet d'écri:_;e

£(¥) - £(x) _ £,(2) - £(x) o e
= 6 d, ] = ~F (x)s - e
-y W’*‘%‘f{fﬁs( z) - glg@;;:jza;;m(u;J ot 033,(25) [ cﬁ’!k%k(f) - gang

o, (y)
w,{(z)

£.(¥); ¢0,(¥) = g,(¥)
£,(2z); ¢,(2) = g,(2)

-
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IV.3 Abaques cartésiens [12,13]

L’abaque cartésien se compose de trois faisceaux de courbes.
A chaque courbe d’un faisceau correspond un nombre. Chaque
faisceau représente les différentés valeursg d‘upe variable.

Lorsque les trois valeurs vérifient l’'égquation (1), les
courbes corresondant & ces valeurs se rencontrent en un méme
point &u plan.

Un inconvenient fréguent des abaques cartésiens provient de
la difficulté de 1’oceil de fixer un certain point, d’autant plus
que des confusions peuvent se produire dans les faisceaux trésg
resserrésg.

D’autre part, les causes d’erreur sont agsez grandes dans
les interpolations & vue, souvent triples (elles se présentent
dans la lecture des valeurs intermediaires).

Pourtant les abagues cartésiens ont un grand avantage : si nous
ne pouvons représenter avec les abagues & points alignés qu‘une
clagsse relativement restreinte de fonctions, mnous pouvons
toujours représenter graphiquement une relation de 1la forme de
1’égquation (1) au moyen d‘un ahsmme nartésien. .

Pour le montrer, donnons a une warlable wne valenr fixe s Za; 2,
Zp. ‘ ,

A toute valeur z,, correspond la fonction F(x,¥,2%) = 0. 8i nous
représentons graphiquement ces fonctions dans umn systéme de
coordonnées rectangulaires ou obligques, nous tragons un faisceau
de courbes : & chagque courbe de ce faisceau correspond une valeur
Zys Z;, — > 2z, . Les deux autres faisceaux sont des droites
paralléles aux axes de coordonnées : (Fig. IV.3.a)

| //'3
o /J /,/" ‘/j )
i
...... ?k
x -

Fig. IV.3.a : Abague cartésien
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IV.3.1 Abaques cartésiens superposés.

Nous donnerons ci-dessous deux exemples d’abaques cartésiens
superposés.

IV.3.1.1 Exemple "d’abaques cartésiens superposés
a trois wvariables -

Nous voulons représenter les deux formules suivantes par un méme
abagque :

3 2
P=&..g.,. a = ¢cste
F

et

.<.=-=1>...“_;1_2 b = cste

et cecli dans les limites : ry<r<r,etd <d«<ada,

Comme les variables d et r se trouvent dans les deux formules,
les axes des coordonnées porteront les echelles d et r,

Un réseau de lignes représentera les valeurs de P et un autre
réseau de lignes représentera les valeurs de £.

d3

- k)
= R » semem

Premier abagque : P
3 Logd=Log r + Log (3) (7)

analogue a4 y = x + ¢ c=cste

L’'abague sera donc construit avec un réseau de &roites
paralléles, & condition que les échelles 4 et r porteront des
graduations logarithmiques.

rz
S -a" - ) . : - )
- Deuxidme ghaque : . L. T en enosmmeTEn
: Log d = 2 Log r ~ Log (.5} (8)

f =' b -

Solt vy =x + ¢
Nous aurons un abaque 3 réseau de droites paralléles si les
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echelles d et r portent des graduations logarithmigques. Or ces
échelles sont déja tracées, il suffit de mettre en place le
réseau de droites representant les diverses valeur de £

(Fig. IV.3.1.1.;1 L s (“gi d'e.:f) ?

i a— .

T =
Ny %é’”
40 15 40 /Bo / r
Fig. Iv.3.1.1.a : Abagues -cartésiens su 8€g A trois variables

IV.3.1.2 Exemple d’abaques cartesiens supe osés a 4

variables

Soit a représenter la relation F = a. P/D.N donnant la waleur
de F en fonction de P,N et D ol a est une constante avec lesg

limites ;
e E, < P <P,
' D, <D< D,
N, <N <N,

L'abague sera construit dans un systéme de coordonnées
logarithmiques, parceque dans ce systéme toutes les courbes
représentant le quotient ou le produit de deux grandeurs sont des
droites.

Un abaque cartésien ne peut se construire qu’avec troig variables
au plugs. Il est donc necessaire de scinder la formule de fagon
& n’avoir pas plus de trois variables. La relation donnée peut
s’écrire E=£._1_ R

e L

Posong % =A dod¥F=(a/D) .a (9)

29



Nous aurons alors deux abagues & tracer représentant

-~ P _ A
respectivement A= jpetf= 52

Dans le premier abaque, les axes de coordonnées porteront les
echelles P et N et le réseau de droites est relatif aux valeurs
de A. '

Dans le deuxiéme, les axes de coordonnées porteront les échelles

D et F et le réseau de droites est relat;f aux valeurs de A.
(Fig. Iv.3.1.2.a)

1%_49 F
D v /"’ pk
ZiiZi p:
NN
1774V
%4 .
N

Fig. Iv.3.1.2.a : Abaques cartésiens superposés a 4 variables
Toutes ces notions de construction des abaques sont valables

dans le cas ol nous avons la fonction F(x,y,z) donc nous avons

la_relation entre les variables x,y et z. Mais dans certains cas,

nous rencontrons des abagques construits et le probléme _Be pose .

dans le fait que nous ne connaissons pas la fonction F(x,y,z)
Pour trouver les équations des graduations sans celle-ci, nous
devons connaitre d’autres notions qui sont relatlves a la
construction des echelles.

IV.4JLes echelles [13]

IVv.4.1 Clagsification des echelles

I1 existe deux catégories d’échelles : les echelles
arithmitiques (appelées encore echelles métriques) et les
echelles non-arithmétiques que nous appelons : echelles
Eonctiohhelles. '

P A o

La construction d'une echelle est basée sur la détermination du
module.

Définition d‘un module : Le module de 1’échelle noté H -est 1le
rapport entre l’abscisse u du point gradué x et la valeur de la

’

30



fonction £ en ce point :

= U
K =) (10)

La connaissance du module | nous permet de graduer toute
l’échelle.

IV.4.1.1 Echelle arithmétique

Dans une telle echelle, les abscisses des points gradués de
l’échelle sont proportionnelles aux valeurs de 1la variable
représentée,

La connaissance de l‘abscisse d’un point et de la graduation de
ce point suffisent pour effectuer la graduation de toute
lréchelle.

Nous appelons le rapport | le module de l’echelle :

W= abgscisse du point gradué x = L; (11)

X

IV.4.1.2 Echelles fonctionnelles
2.1 Echelle logarithmigue : P

C’est 1l’échelle des valeurs de la fonction Log x. Dans cette

echelle leg abscisses des points gradués x sont proport:.ormelles
& Logx.

Le module it 4’une telle echelle est :

_ abscisse du point gradué x _ U
n= = = (12)
Log x Log x

2.2 Echelle d’élevation aux puissances :
C’agt. 1'é0hﬂ1 le dpq valanya A~ Ta fomatdam x te ]qodu'!.e de

B LT e R

oette enha‘”m n.r‘:, !e r'_-:'_*:'-': :n"n~ ~tebscigse du poliat gradué x

et la valeur correspondante de x* : '
abscigge du point gradué x U

p=2222 Polnt g - (1)

xﬂ

-
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2.3 Echelle homographique :

Une fonction homographique est de la forme :

A .f(x) +B

¥-=3 .Z(x) + D)

ol A,B,C,D sont des constantes.
Dans ce cas, 1les abscisses des points gradué_s X sont
proportionnelles & y. Le module de 1'ec_helle est :

abgcigse du point gradué x (14)

H= v
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V Réalisation du logiciel
V.1l Introduction

Des travaux effectués par nos prédécesseurs nous ont
épargnés pendant longtemps -l’utilisation d’équations et 1la
manipulation de calculs fastidieux nécessaires A 1l’obtention de
certains résultats et ce en réalisant des tables, des tableaux,
des diagrammes, des abagues etec...

Mais actuellement, avec 1l1l’outil informatique, il est
possible de transcrire ces abaques, ces équations et autres, en
language évolué sous forme de logiciels opérationnels.

Le logiciel, que nous avons congu, réalise le calcul des
propriétés physiques suivantes :

La viscosité dynamique d’un corps pur
L’indice d’octane d’une fraction pétrolieére
La tension de wvapeur d‘un corps pur

L’enthalpie de vaporigation d’un coprs pur
Le coefficient de perte de charge dans une canalisation.
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V.2 La viscosité

La viscosité joue un réle important dans de nombreux
procédés industriels qui mettent en jeu des écoulements de
fluides ou des transferts de Quantités de mouvement.

V.2.1 Théorie
V.2.1.1 Définition [14]

Deux couches contigues de fluide, en mouvement paralléle,

exercent l’ume gur l’autre, par frottement intérieur, une force
tangentielile. '

La viscosité est la force necessgaire par unité de surface, pour
maintenir entre deux plans paralldles, séparés par l'unité de
distance, un gradient de vitesse égal A un

- 4F 4,
n i (15)

v

ou

Q : la viscosité dynamique

ds : L’élement de surface

oo @B 3 da forsy méedictanta

d, : la distance entre deux couches
dv : La vitesse

Le coefficient de viscosité cinématique est défini comme suit :

p=" (16)

La viscosité dynamique
La viscosité cinématique
: La magse volumique du fluide

~

© =

V. 2.1, 2 Méthodes de dalculde 14 ‘viscogité [151 -
-De nombreuses méthodes pour le calcul de la viscosité pour

les subgtances pures et pour les mélanges a différen;ps
température et préssion ont été suggérées. Pour l’/élaboration de
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ces méthodes, les chercheurs se sont basés sur plusieurs théoriesg
relatives A& la structure des substances ainsi qu’a
l’environnement de celles-ci. De ce fait, nous comprenons
1l’éxistance des marges d’erreurs dans bien des méthodes , car il
n’est pas aisé de décr:.re de mam.ére r:.goureuse un phénoméne
DPhysique.

Dans ce qui suit, nous citerons quelques unes de ces méthodes.

2.a Vigcogité des liquides :
La viscosité des liquides diminue avec la température, mais
cet effet varie suivant les liquides. Pour la pression, bien que

la viscosité croit avec celle-ci, les variations ne sont pas trop
importantes.

L’égquation 4&’ANDRADE,

N =A EXP (B/T) (17)

ol A et B sont des constantes, a &été & la bage de nombreuses
autres formulatioms plus ou moins empirigues pour représenter
1l’évolution de la viscosité avec la température.

Le chercheur, pour mettre au point l'équation (17), s’est basgé
anr des dornées expérimentales, aingi 1° &quation est valable B
un ensemble de composés bien dé&fini.

Les méthodes d’estimation par contribution de groupes sont
souvent utiligées, mais elles peuvent conduire A des erreurs
importantes. Elles reviennent en général A& determiner 1les
Daramétres A et B de 1l’'équation d‘ANDRADE (17) & partir
d’informations sur la structure de la molécule.

Aingi, a basse température, VAN VELZEN et coll. ont suggeré de
modifier l‘équation A’ANDRADE de la fagon suivante :

Lg (M) = B (%, - _“_J (18)

To

avec B et T, qui sont reliés A la structure du liquide.
A haute température, des relations fondéeg sur les états
correspondants ont été proposées. Aingi LETSOU et STIEL ont
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représenté la viscosité en fonction d’un paramétre de réductionz
et du facteur acentrigque w, pour des températures réduites T,
compriges entre 0.76 et 0.98, suivant la relation :

nE=ME,+wmé), (19)
ou § = Tcl/ /M2 PO (19.1)

(n &), =0.015174 - 0.02135 T + 0.0075 ™ (19.2)
(n &), = 0.042552 - 0.07674Tr + 0.03472  (19.3)

T, = T/T, [T et T, en kelvins (K)]
P. en atmosphéres (atm)
v en 10~ Pa.s

2.b Viscosgité des gaz : ,
Le modéle gazeux é&lementaire suppose que toutes les
molécules sont des sphéres rigides sans intéractions, de diamétre

G , de masse m, ge déplagant de fagon aléatoire a la vitesse U.
Dans ce cas, la viscosité est donnée par :

n = 2.669 (MT)V*/g*  (20)

avec |
. N+ (ppPa.s) la viscosité,

M : (g) la masse moléculaire,

T : (K) la température

O : (°A) le diamdtre de sphére dure.
Dans la réalité, les molécules sont soumiges & des forces
intermoléculaires, elles sg’attirent et se repoussent. La
visccogité est alors donnée par la formule de CHAPMAN-ANSKOG

»
-

N =2.669 (MT)/2 /Q o* (21)

Cette équation est identique & 1l’équation (20) & 1’exception de
l1’inclusion d‘une intégrale de collision Q. Ces intégrales de
collision ont été calculées en fonction de 1la température pour
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différents types de potentiels intermoléculaires, par exemple
LENNARD~-JONES ou STOCKMAYER

Par‘suite, la viscosité en fonction de la température est souvent
exprimée en fonction de T'?, ¢’est A dire que nous calculons les
coefficients d’un polynéme F(T) tel que :

1 _ q |
= L (22)

Un lissage en fonction de 1la ‘température réduite T, donne
l’expression suivante : '

Mo =& + BT, + CT* + DI*  (23)
avec A,B,C,D les coefficients relatifs aux composés.
L’égquation (23) est valable pour un ensemble défini de composgés

et pour chaque composé, nous avons un domaine de température (Tc
et T) ou l’éqguation est applicable.

V.2.1.3 Méthodes de lecture de la viscosité : [16]

A cbté de nombreuses équations et correlationg permettant
le calcul de vigcosité, il existe des abaques qui, par lecture,
donnent la valeur de la viscosité. Ces abaques sont nombreux et
diffé:gnta@maig-iljn';y:a.que quelque uns que l’ingénieur utilise
fréquement et cela est df au fait qu’ils soient simples a
manipuler. '

- Les abaques que nous avons considerés dans notre travail sont
données ci-dessous; ils nous donnent la vigscosité a une
température donnée. Les abaques sont valables & une atmosphére.
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Ces abaques sont valables pour un engemble de composés chimiques
qui sont représentés par leurs numéros dans chagque abaques.

La littérature nous donne les coordonnées de ces composés qui
nous permettent de les positionner dans un repére.

V.2.2 Présentation du probléme
Dans notre travail, la détermination de la viscosité est
basée sur deux méthodes :
- La méthode de calcul (égquations)
- La méthode de lecture (abaques)

V.2.2.1 Méthodes de calcul :

L’équation utilisée pour le calcul de la vigcosité des
liquides est celle A’ANDRADE. Dans la pratique l’expression de
1’équation comporte la constante des gaz parfaits R :

n = A EXP (B/RT) (24)
R = 8.31441 (J.mole™ K™)

Le choix de cette équation se justifie par le trés grand nombre
-ae  composés pour lesquels les coefficients A et B sont
disponities et donc pour lesqueis 'le caicui est valable.

De plus 1les résultats que nous donne 1l’équation sont
satisfaisants. les valeurs des coefficients A et B sont donnéesg
dang le tableau (V.2.2.1) (en annexe 4)

En ce qui conéerne les gaz, les équations rencontrées, certaines
sont valables pour des composés d’un nombre limité et elles sont
applicables pour des domaines restreints de température (23).
d’autres utiligent beaﬁcoup de paramétres (21) dont les valeurs
ne sont pas disponibles pour un nombre de composés important ce
qui remd leur utilisation pas d’un grand apport.

V.2.2.2 Méthede de lecture .:: . TS om s e am s

Les abaqgues considerées (V.2.1.3) pour la determination de
la viscosité sont des abaques a points alignés. Chaque abaque
comporte deux echelles qui sont paralléles et une echelle qui est
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d’un type particulier car elle est représentée Dar un repere de
coordonnées rectangulaires. Ce repére nous permet de situer les
composés, pour lesquels 1l‘abaque est applicable, en connaissant
leurs coordonnées. Celles-ci-gont extraites de la litterature.
Ces abaques ont été mis sous forme d’équation dans le but de les
manipuler par ordinateur. -

2.a Abaque des gaz :
2.a.1 Echelle : température

C’est une echelle logarithmiqué décrite par l’équation suivante:
¥: = 16 + I, (Lg(temp) - Lg(533)) (25)
ou Y, représente l’ordonnée du point consideré de 1’echelle
temp représente la température lue en ce point
[T représente le module de l‘echelle.
Le module |, est obtenu par la méthode suivante :
nous considérons deux points de 1’echelle, 1l‘un de ces points
sera consideré comme point de réference dans nos calculs.

i

_ T _ 13
he = o 3oy =553y ~ =0 2053
K, = -52.999

I - 1 *

ou 533 est la température en Relvin lue au point de reference.
U est la différence des ordonnées des points considérés.

Les modules des autres échelles sont determinés par la méme
méthode.

2.a.2 EBchelle : Viscosité

C’est une echelle logarithmigue décrite par l'égquation suivante:
v, =ax, +b  (26)

ou

Y, représente l’ordonnée du noint ol la valeur de la viscogité

...e8t lve. . S I s

X, représente l’abscisse de ce point.

a et b sont des paramétres déduits par la résolution du sygstéme
de Cramer suivant : ' )
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1= ax, +b

; = 8%, + b

ou
(x,,y,) représentent les coordoﬁnées de la température de calcul
(x,,y,) représentent les coordonnées du composé congideré.

Les valeurs des coordonnées des composés gazeux sont données dans
le tableau (Vv.2.2.2) (en annexe 4). .

Il

(¥, - ¥)/ (%, - x,)
(27)

= (.xl Y, ¥ %)/ (x, - x,)
La valeur de la viscosité est donnée par l1l’équation :

: R R R RY
neto® 7 (28)

ou
I, représente le module de 1l‘echelle

. I!io xreprésente la viscosité lue au point prie comme point de

LX Il

reicieuce daus 1 ecneile : T = 0.U065 cp

U, = u _ 29
*  Ig(0.043) - Lg(0.0065) 0.8205
B, = 35.342

2.b Abaque des liquides

2.b.1 Echelle : température
C’est une echelle logarithmique décrite par 1’équation :

Yy, =25 + |, [Lg (temp) — Lg(353)] (29)

ou

" ¥, représente 1l’ordonnée du point consideré de 1l’echelle

temp représente la température lue en ce point.
H, représente le module de l’echelle.
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La valeur du module |, est donnée par la relation suivante :

-

W, = U - 4
¥ Tg (373) - Lg(353) 0.0239

Uy = 167.125 ~

ot
U représente la différence des ordonnées des points considerés
de l’echelle.

La wvaleur 353' K représente la température lue au point de
reference de l’echelle.

2.b.2 Echelle : Viscosité

C’est une echelle logarithmique décrite par 1‘équation :
' Y = &ax, + b (30)
ou
Y; représente l’ordonnée du point ol la valeur de la visccosité
est lue.
X, représente l’abscisse de ce point.
a et b sont des paramétres données par la résolution du systéme
de Cramer suivant :

CEL b = ax, + b

‘ {31)
by =2, + b

La valeur de la viscosité est donnée par 1’équation :

.;'E*:c(n.n

n = :Lol {32)

ou

}, représente le module de l’echelle

B représente la viscosité lue au point de reference de
l’echelle : t@ = 0.6¢cp

Le module y, est donné par Lo relation suivante ;
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v _ 10
Ilg -5 - Ilg . 60319§

16.134

Ky =

Ko

2.Cc grincipe de la méthodé

Nous avong établi un repére de coordonnées rectangulaires
(Fig.v.2.2.2.a) et (Fig.v.2.2.2.b) pour chagque abaque. Dans
chaque repére, nous avons consideré cértaines coordonnées
constantes : .

Abaque des gaz : Abaque des liquides

X, = ~8.846 sm. x, = 20.441 om
X, = 19.923 em X, = =9.265 tm

Chaque abaque consgiste & donner la viscosité d‘un composé A une
température donnée. Ainsi cette température doit étre convertie
en une coordonnée pour qu’elle soit utiligsée dans les calculs et

ce & 1l’aide du module |, :

Yy = {y [Lg(Temp) - Lg(T,)]
ol ’
T, représente la température lue au point de reference de
l’echelle.

~ T~représente. la température 3 comvertir.

Apréé le calcul des paramétres a et b, nous calculons Y.
Pour avoir la valeur de la viscosité, nous convertissons Y: par
l’intermediare de 1l'équation suivante :

¥

(
n=10 %

tLog(n, )}

ol
tb représente la viscogité lue au point de réference
U, représente le module de 1l’echelle.

weor - A -
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V.2.3 Programme
Le programme est constitué de deux parties :

- Partie des liquides

- Partie des gaz -
Quelque soit la partie du programme et quelque soit la méthode
choisie, le principe de fonctionnement est identique.
La différence réside dans les équations de calcul de la viscosité
et aussi dans les informations puisées dans les fichiers de
données. :
Pans la partie des liquides; nous avons recours a deux fichiers
de données : celui relatif & la méthode des abaques; les
informations qQue nous y trouvons et qui sont necegsaires au
calcul gont :
Les coordonnéesg (X,Y) du composé, la température d’ébullition et
la température de congelation. Dans le fichier concermant 1la
méthode A’ANDRADE, les informations consistent en : leg
coefficient de l’équation (spécifiques pour chaque composé), la
température d’ébullition et la température de congélation.
Dans la partie des gaz, nous avons recours & un seul fichier de
données qui contient les coordonnées (X,Y) du composé, sa
température d‘/ébullition et sa température de congélaticn.

v.2.3.1 Principe de fonctionnement du programmme
{organigramme voir page suivante)
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L: Viscosité des liquides
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Affichage des méthodes de caléul

]

Entrer choix de la méthode

Affichage des composés pour
les quels le calcul est possible

Entrer numéro du composé

T L

Rewiic: k..t OGiitas
correspondant  la méthode
dans le fichier

‘Conversion 1 de la température

1
- Calcul de la Viscosité
¢ Aloeerfion Tass v b
Conversion 2 de la température
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V.2.3.2 Programme
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necomp:strinoaldsls
¥ov. ten. toong. tortreal;
ends

m.f.g.answe Y= Ta A
urmitetistrinal Z0
TemD. visviida,.b. vE XZ. MU MmOV mot, 5. xIorireals
AMES. K. S, 1.2, UMCS 1RT8gars
DrOCEIUrEe CONVErs10n:
ceanin
cagse J of
torhenin
tempr=temp+l.8iuniteti=" °R’':
ends;
Brunitets= K2
“frribeain
temp:=temp+l.8-439.71unitet:=" *F;

end:

) ‘rbegin e
Dt wetnne i seweitlilteti=" °C 3 T
2nd;

eng:
en;
procadure temperature;
iapel 1
peain
wwi%eln:
Liwritaing’ =i votre tempeérature st en rankine: taper R
WPItElﬁ" =1 £’ est en kelvin: taper K i;
w;l*Elﬂl{ i c "est en Tarennhelte: taower F7)g
writeln o si C’ est en celcius: taper 0717 writeln:
wriltay ' Ys readlncid:
case i of : o
~'stemps=temp/1.08;
‘l‘:temp:=temp;
’ x'f";meméé”( e e _ - .
‘vartempr= -
Bime
begin
writeln(’ vous avez tapé un mauvais caractére’);
. goto 1 -~
end;
end;
ands;
begin
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writeln{-’ # calcul de viscosité dynamique # 3

writeln(’ NN N e I P B I I I B I MU T
wiriteln; ]
wrriteln(’ Four le calcul de viscosite ,nous vous proposons differentes ol
writeln(’ methodes pour des liguides et pour des gaz. T
writeln( —————w—- e o e - - ' —— e T
writelns
repeat
write( ' voulez vous faire un calcul de viscosite 7 (o/n) “)ireadln(answer):
if answer='c’ -
then -
begin )
l:writelin(’ pour consulter la partie des composés liguides: taper L ');
writelns
writeln(’ pour consulter la partie des composés gazeux:taper B°);
write(’ "Yyreadlnirep);

case rep of

"1': begin
writeln (° *%¥¥%%% la partie des ligquides *kkxEkxx ‘Yiwritelng
2: writeln(’ choisissez la methode de calcul: )iwriteln;
writelni’ l:methode des abagues ' )swriteln:
wrritelni’ 2:methode d’ "andrade’)jwriteln;
write(’ "1s readind(k):;
Frif k=1 then
beagin
writeln!’ La liste des composés pour lesguels le calcul est valable.
writeln(’ Identifier votre (vos) compose(s) par son (leurs) numéroi(s):
writelng
s2=03

assign{fZ, ‘ar\coorl.dat 'l
reset (f2); -
repeat -

1=l

repeat

with identif do
begin
P asan T UM, NCoOmp ) §
writeln (num,ncomp)s

LI 1

-ax a3

ia=i+]
end:s
until{ix21)y ,
sr=s+l1lswrite(’ HHHHEH taper return pour avoir la suite... )3
readlng
until(s=147);
repeat
reset (f2)swriteln;
write(’ donner le numéro de votre compose DVireadln(numc) g
i:r=1g
repeat
with identif do
begin
readln (fZ, num,ncomp, x,¥, teb, tcong); .
TR Y B L * RO IETSTETTt e - L e ST
G T e T ! ‘ ’ : - L
begin
writeln;
writel(’' votre composé est:  ,ncomp, 7 (o/n) "lireadln(f)g
if f="p° d
then
begin
YZi=y;j
end

else



writeln;
write( % erreur dans 1 "identification taper return pour revoir la liszte )
reading '
goto I3
end:
end
else
ia=i+1y
end;
until{{identif.num=numc) or (i*1471)});
if i:147 :
then
beain
writeln:s
writeln{'votre composé n’' ‘existe pas dans notre liste’')iwriteln:
4:writeln(’ pour revoir la liste : taper 17);
writeln(’ pour arreter le travail : taper 2');
readln(ans); o
case ans of

l:goto Iy
drgoto 14
elase
begin
writeln{ ' vous avez tapé un mauvais chiffre’')jgoto 4;
end; )
endy end
else
begin
writeln(’ - *#%%%% o calcul ##*%x%'); writelng
repeat
writeln('le calcul est possible dans le domaine suivant de temperature: )g
writeln(" 1 ',identif.tcong:4:1,"” - ‘,identif.tebid4:1,’ [ °c’};
write{ 'donner la température & laquelle vous voulez la viscosité “});
S:readln(temp); :
temperature;
it (temp—-273) ridentif. tcong
then
wegln
if (vtemp-273)<identif.teb
then
begin
H2a=34.75/1.7;
wls=—15.75/1.7%

mat:=4*ln (1 /(In{(I73)-1n(353) )
y1:=25+mat*(1ln{temp)~1n(I53))/1n (10);
ar=(yl-v2)/ (xl1-x2);
br=(uleyl—uleyl) /(1 -x2)
yhr=a*uI+bg
movei=10¥In (1) /(1N (2.3)-1n(0.6) )
muz=exp ((y3~10) /mov#1ln (10 +1n(0.6) ) %
conversion;
writeln('la viscosité & T=',temp14:1, " ‘,unitet.,’ est: ');
writelnimusbé: 2, ” centipoise’)swritelns
Do-c wwed tedndmues de i, Ti0e-dpassl frwrnteling C oL s R
wrlleln a4, 1~ poLussuitle s yRiriteing SR A
writelnimuzd4:, *10e-3 ns/m2 ) swriteln;
writeln(’'le calcul a été fait par la methode des abagques’);
end '
- mlse
begin .
wrriteln('votre composé est gazeux & cette température. ')jwriteln;
“hrwriteln (C*xxkxaxxx pour changement de température taper 1'):iwritelns
writeln (' *&x%%**%% pour consulter la partie des gaz taper 2°');
write(’ 15 readlnie)s
case & of

et
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write’ donner une autre température "igoto S
and;
zigoto 10
else
begin .
writeln(”’ vous avez tapé un mauvais chiffre ' )jgoto &:
ends
end;
end;
end =
else
beqgin . )
writeln(’ votre composé est solide et la viscosité n' ‘a pas de ' )j
writeln(’ signification physique. ');
end;

writeln;
write(’ voulez-vous faire un autre calcul, pour ce compose? (Q/n)  );
readln(f) .
unti! f='n";
end;
write! voulez~vous calculer la viscosité pour un autre compose 7 (o/n) '}
readln{ml;

until m="n";
close(T2);
end
elsg
begin
if k=2
then
begin
writelni{’'La liste des composés pour lesquels le calcul est ');
writeln('possible .Identifier votre composé par son numéro: )i
s =04 ]
assign (f3, "az\andr.dat "}
reset (f3) 3
repeat _
1s=13 _11-}' Tt e T STLE T
reReat J
with identif do
begin
readln(fi,num,ncomp’ ;
writeln (num,ncomp):
i:=3+];
endg
untEl (i=21)
si=5+205write(”’ HEHHEHE taper return pour avoir la suite...');
reaﬁln; :
untdl (s=200) 3
repeat
reset (f3) 3
writelns;

write(” donner le numéro de votre composé )3
readln (numc) ;
a1 R4 L. L ) R T s

[y ',.'G,‘r:.,,"_:-;-':u-‘.-

with identif do

begin
readln (f3, num,ncomp, ¢, vy, teb, tcong) 3
if num=numc -
then
begin
write(”’ votre composé est :’',ncomp, "7 (0/n} direadlni(f)g;
if f="o"
then

beain
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else
begin
writeln;
write( ##% erreur dans 1’ identification taper return pour revoir ia liste °:

-
- -

readlnjgoto 3
end;
end
else -

1s=i+1g

end;
until{{identif.num=numclor(i: "nn))-
if 1x200

then
begin \ .
writeln(’ votire composé n’ ‘existe pas .dans notre liste )jwriteln;
Jiwriteln(’ pour revoir la liste taper 1')3
writeln{’ pour arteter le calcul taper Z°)j

readln{ans) ;
case ans of
l:goto 33
Z2:goto 14
else
begin
wiriteln{'vous aver tapé un mauvais chiffre’')jaonto 7;
end:
armd:
end
else
begin
repeat .
writeln{’ le calcul est possible dans le domaine de temperature suivant: ')
writeln(’ 1 ‘,identif.tcong:4:1," - ’',identif.teb:4:1, [ °c ');

writedl’ donner la temperature & laquelle vous vnuleh la viscosité ")y
B:readln(temp); temperature; e
if  (temp~Z73) ridentif.toang - o v e -
then )
begin

if (temp-273)<identif. teb
then
begin

1=8.51441:

mu-'”h*aﬂp(y_/(r*temp))-converslon.
writeln( Ia v1scos1te a T=",temp:4:1 ,unitet , est:’');
writelnimus&: 3, " 10.e+3 centipoise’);writeln:
writeln(mib:3, - pa.s’)swriteln:
writeln(mu:é&13, * poiseuille’)jwriteln;
wiriteln(muibeI, " Ns/m2°) jwriteln;

whriteln(’'le calcul a éte Tait par la methode d°' "ANDRADE ")

end
else oy
LEgin . R ST B L S
v iCELIV. YeutE ' COMpbusz £81 gazeux. "t rvritginy ! T e
Frwriteln{’ pour un changement de température taper 1705 wr1tein;
writeln(’ pour consulter la partie des gaz taper 2°);
write(” “ryreadln(e)
: case e of *
1 aoto 83
rgoto 1U'
else
begin
writelnd(’ - VDUS avez tapé un mauvais chiffre ' )jgoto 9:

end:
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end;

end
else
beain
writeln(’ votre composé est solide et la viscosite m' - a pas de )g
writeln (' signification physique. ‘);
ends: '
writed(’ voulez—vous faire un

autre calcul pour ce compose? {e/n) "ig
treadln(f) g

until f='n": =

end; .
write('voulez-vous faire un calcul de viscosite pour un autre compose? ) ;
write(’ {(a/n) ‘Y3 readlnim); ot

until m="n "3
close{fi):

end
else ;
begin =
weeiteln(F vous aver tape un mauvais chiffre )j;goto 13
ent;
end;
wiritelns
writeln(’ *#**%% fin de calcul de viscosité pour les liquides *x#%°);
writeln( ——— e —————— - - - e ————— ‘)
ends;
‘o' ibegin
writeln (" **x#%#% partie calcul de viscosité pour les gaz #%*k%x’)g
writelns
writeln(’'la methode de calcul est celle des abagues’):
10rwriteln(’voici la liste des composés pour lesquels ')
writeln(’ le calcul est possible.identifier votre composé: ')
=53 =03
assigni{fl, ‘a:\coarg.dat ');
reset(flr;
repeat -
je=]: - L TS
Fepeay
with identifl do
begin
readln{fl,num,ncomp);
writeln (num,ncomp’:
_ 11=i+1g
&, T end;
i until (ix14);
3 s:=5+14;
write(ﬁg' #HH#HH## taper return pour avoir la page suivante’');
S readln;
until (s=5673
repeat
reset (fl);
write(’ donner le numéro de votre composé “)ireadln{numc);
it=1;
LT d s L FIEDeAt: . 7 ‘ . T R ) T R
T T ikl ddend ] L S -
begin
Creadln(fi,num,ncomp, #,y, teb, tcong, tcr);
if num=numc -
then .
begin
write(’ le compose est ",ncomp, '? (o/n) "Iireadln(f);
if f='0°
then

begin



y2== ;
snd
else
begin
writeln;

3

write{( #* erreur dans l"identification taper return pour revolir la liste”

readlnsgoto 10

o

end H
end
- else
iz=ji+1;
and;
unt11((1dent1f1 num=numc) or. (ix56));
if ix56 _
then
begin .
writeln(’ votre composé n’‘existe’ pas dans notre liste );
writeln;
lizwriteln(’ pour revoir la liste taper 1°);
writeln (- pour arreter le calcul taper 2'):
readln(ans)
case ans of
' l:goto 103
Z:ogoto 14;
else
begin
writeln('vous avez tapé un mauvais chiffre’)i;goto 113
ends;
end;
end
else
beain
repesat
writeln(’'le calcul est possible dans le domaine suivant de temperature’):
writeln (! T O, identitr tebeg4el, - ‘yidentifl, tcr:drl,” [ °c’i;
writel domie la.temnsrature a laguzllc mm ovanlas la viscosite
ietreadlinitemg/
‘ temperatures
if((temp-273) ridentifl. teb)and( (temp-273)<identifi.tcr)
' then
begin

xla==11.5/1.3;
®3:=25.9/1.73%
mot:=13%In (10} /(1n(30T)-1n(533))
yisz=lo+mot*(ln{temp)-In(S533))/1n(10);
ar=({yl=-y2)/(xl1-x2)y
be={xl#y2—u2%yl) /{xl1~u2);
yai=a#xl+b;
movi=29%#In{(10) /{1n{(0.043) ~1n (0. uuéq))~
muz=exp(y3*1In (10) /mov+1ln (0. 0065) ) 3
conversiong
writeln('la viscosité A& T=' . temn:d4:il, unitet . ‘est: ')z

L &JE“Jruwr$teinﬂimu;n;mu:b:ﬁ,' centipouise rjwriceinyg - o - EX

wirsleln( mus " cmuesdsd, "1OE-T Baog ) s Ve lne ..
writeln( mu="',mu: 4.h, 10e-% Poiseuille’ )-wr1te1n,
writeln('mu=",mu:4:2, 10E~T N.s/m2"')swriteln;

writeln(’ le calcul a été fait par la methode des abaques '3
end e
else

begin

if (temp-273)ridentifl. tcong

then
begin

if (temp—-Z73)<didentifl. tew



wileil

begin
writelin(’ votre composé est liquide. '):
1Ztwriteln(’ pour consulter la partie des liguides: taper = )
writeln(’ pour changetr de température: taper 17); '
write(’ “Yireadlnie)
case e of
l:begin
write(’ donner la nouvelle valeur de la temperature )j
goto 12;
end: -
2tgoto 2
else
begin
writeln('vous avez tapé un mauvais chiffre')sjgoto 13
ends
ends;
end .
else e
begin
writelp{"’ vous avez dépassé le point critigue )
writeln(-’ la viscosité ne peut etre calculée’);
end;
end
else
begin
writeln(’ a cette température votre composé est solide g
wrriteln(’ la viscosité n'‘a pas de signification physigue ‘13
end:
end;

write( 'voulez-vous faire un autre calcul pour ce compose? (a/n) ‘);
treadln(fi;
until f="n";3
end;y
write(’'voulez-vous faire un calcul pour un autre composéT (o/n} )
readlni{m);
tn*il m='n"3
S L ek . B IR e L
WIS h LA b e e "Tin de calcul pour 1es gaz —~————m=mm———le——
end
alse
‘begin
writeln(’ vous avez tapé une mauvaise lettre ‘)3
wrrite('* #* # * taper return pour avoir la suite... 'Jjreadln;
goto 1;
end;
end;

.

ends
until answer='n’\
14:writeln(’' - - -~ fin de calgul ——rm—————— oF;
readln:
end.




V.3 L’indice d’octane
V.3.1 Théorie [17, 18]
V.3.1.1 Définition

L'indice d’octane est une mesure de la valeur anti-detonante

du carburant, ou encore de' son aptitude A& supporter la
compression.

Les carburants commerciaux étant composés par un mélange d4‘un
grand nombre d‘hydrocarbures, chacun de ces hydrocarbures
réagissant différemment aux paramétrer infiﬁenqant la détonation
(pregsion, température,...), il ne pouvait é&tre question de
caractériser la valeur anti-detonante par une grandeur absgolue
dependant wunigquement du carburant. Il s’'agit de mesures
comparatives ol le comportement du carburant s ‘exprime par un
nombre sans dimension compris entre 0 et 100 avec une pOSSlblllté
d’extrapolation jusqura 120.

Une echelle de réference est établie a partir de deux
hydrocarbures, l’un propice au cliquetis, l’autre au contraire
trés resistant qui sont respectivement : l’heptane et l’iso-
octane (trimethyl-2,2,4 pentane)

V.3.1.2 Les_ indices a‘occancs "Poas-~roh® et
"Motor"”

Il existe deux procédés normalisés (NFM07-026), la méthode
"Research” ou F, (ASTMD2699) et la méthode "MOTOR" ou
F, (ASTM D2700).
Les indices correspondants sont désignés par les symboles RON
(Research octane Number) et MON(Motor Octane Number) .
Chaque méthode se caractérise par des conditions expérimentales
spécifiques, tandis que 1la technique de détermination,
proprement dite, est rigoureusement la méme dans les deux cas.

V2 B2d.3,  Amdliopation. dee . . dindices..d’octane des

" carburants :

Trois méthodes . sont pratiquement utilisées pour élever
1’indice d’octane des carburants : -
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1- Par traitement en raffinerie en agissant sur la constitution
de maniére que l’'octane soit "bien placé" dans la distillation
du produit final.

2- Par mélange avec des produits d‘additions a forte valeur
antidetonante.

3- Par addition de dopes antidétonants

Jusq‘ud ces dernieres années, l’addition de dopes antidétonants
telsque les Alkyles de plomb sont restés le geul moyen éfficace
et économique_pour élever l1l’indice d’octane et satisfaire les
spécifications. Dés leur découverté. ces additifs ont connu un
trés large essor qui n’a pas été remis en cause par le
developpement, pourtant spéctaculaire, de procédés nouveaux de
raffinage fournissant des essences & haut indice d’octane. En
effet, 1les alkyles de plomb constituent toujours, pour 1le
raffineur, le moyen le plus souple et le plus économique de
produire un carburant conforme aux spécifications et de
caractérigtiques constantes. Ce sont finalement les projets et
réglementations liés a la lutte contre la pollution atmosphérique
qui ont provoqué, & partir de 1975, la décision de certains pays

de supprimer 1’'incorporation d‘akyles de plomb dans 1les
carburants.

V.3.1.3 Les alkyles de plomb :

Ces produits ont été utilsés comme additifs, depuis 1920,
pour accroitre commodément et A un cofit acceptable, les indices
d‘octane des carburants; il s’agit plus precisement de plomb
tetraétyle [Pb (C,H,) ou PTE], ou plomb tetraméthyle [Pb(CH,) ou
PTM] ou des mélanges mixtes renfermant diverses combinaisons
' possibles, de groupements C,H, et CH, : Pb(C;H,), (CH,),

Pb (C,H;},, Pb(C,H,) (CH,),. '

Les produits de base PTE et PTM sont des liquides présentant
- respectivement des ponts d’ébullition de 205°C et 110°C. Les

s - BALELLEB, diaddicifs. utilxsees sont, géneralement . exprimées .en . .- .

gramme de plomb par litre de carburant et correy, Larden. & Ses
concentrations en plomb comprises entre 0.15 et 0.85 g/1.
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l.a Caractérisgtiques génerales et mode d’action :

- Mécanisme 4’inhibition de l’auto-inflammation

Les lakyles de plomb exercent un effet inhibiteur sur les
réactions d’‘oxydation des composés ofganiques et contribuent
ainsi 3 allonger le délai d’auto-inflammation.
Le mode d’action précis des alkyles de Plomb n‘est pas
complétement élucidé, on pense pourtant que la substance active
est l'un des oxydes de plomb (PbO, Pb0O,), (Pb,0,), plus
vraisemblablement PbO, résultant de la décomposition chimique du
composé organo-métallique. PbO provogue la désactivation des
radicaux libres, pr;nczpalemnt,du type OH, qu1 interviennent dans
la propagation et la ramification des chaines lors de 1°* oxydation
précedant l‘auto-inflammation.
Le mécanisme global de désactivation peut &tre résumé par des
réactions du type :

PbO + OH® ——» (PbO - OH)°
(PO - OH®) 4+ OH® ———» PbO, + H,Q

Il convient de noter que divers oxydes de métaux autres que Pb
pourraient exercer globalement le méme type d’inhibition.

.=.Les agents de balayage ou scavengers :

Pour éviter que ies oxydes de plomb se déposent sur les
parois de la chambre de combustion et sur divers organes
(soupapes, bougies, pistons), il est necessaire de favoriser leur
évacuation. On incorpore donc, dans le carburant, associés aux
alkyles de plomb, des produits appelés agents de balayage ou
scavengers qui transforment les oxydes et autres composés
refractaires de plomb, en combinaisons plus volatiles évacuées
avec les gaz d’échappement.

1.b Les divers effets du plomb sur les carburants

... U'Occrolssement des indices drectoue on fonckien de '.m,

beneur en plomb depend- de wultipies paranébires : composition du
produit, nature de l’alkyle de plomb, action inhibitrice de
certains composés. On exprime fréguemment 1 &fficacité des
alkyles de plomb par le terme “"susceptibilitér.

47



V.3.1.3.2 Autres additifs :

Il semble trés peu probable que 1’on puisse encore découvrir
puis developper de nouveaux additifs exercant le méme type
d’action que le PTE et PTM. A'l’image de ce que nous connaissons
aux Etats unis, au Canada, au ‘Japon et tout recemment en
Allemagne, les essences sans Plomb presenteront des indices
d’octane plus faibles que ceux des supercarburants actuels. En
effet, l’amélioration des techniques de raffinage et d’adjonction
de composés organiques oxygénés ne permettfont pas de compenser
entiérement les pertes de RON et de MON entrainées par 1la
suppression du plomb

V.3.1.4 Influence de la composition et des
caractéristigques de base :

Lorsque nous examinons l‘influence du plomb-PTE ou PTM sur
les indices d‘octane RON et MON de differentes fractions
petroliéres, nous constatons que les composés paraffiniques
présentent une sugceptibilité é&levée (Fig Vv.3.1.4.a et Fig
V.3.1.4.b); tandisque les produits oléfiniques ou aromatiques
sont au contraire asgsez peu susceptible au plomb (Fig V 3.1.4.c

~et Flg v.3.1.4.4)

be fagon génerale, 1a susceptibilité aiminue lorsque le niveau
d’octane initial croit. En pratique, les effluents de raffinerie
de niveau d’octane élevé sont présque toujours riches en oléfines
et aromatiques.

L’influence de la composition s’ajoute donc & celle du seuil pour
aboutir finalement & une suceptibilité tras modérée.

Nous ..:__citarons ici quelques valeurs repérées sur lesquelles
s'étéﬁli‘t un consensus de l’‘ensemble de la profession
petroliédre :

- Pour le supércarburant (RON = 97), les alkyles de plomb

_ 8PpoTrtemt em moyenne un qain de 3 points avec 0.15 g pb/L et &
" points aven 0.4.g pb/l. -

- Pour l’‘éssence ordinaire ( RON = 90), les accroissements sont
un peu plus importantsg :

4 points avec 0.15 g Pb/1l et 7 points avec 0.4 g pb/1l
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Les valeurs s’appliquent & quelques nuances prés aussi bien au
RON qu’au MON.

51 nous examinons le RON, 1’éfficacité relative des deux alkyles
de plomb, depend des caractéristiques de la base réceptrice.
Généralement, & teneurs en plomb égales, le PTE est Plus efficace
que le PTM dans les essences ﬁaraffiniques ou & teneur modérée
en oléfines et aromatiqueé. Dang des produits trés oléfiniques
ou trés aromatiques (essence de vapocraquage, polmerisat), nous
obtenons des gains plus importants avec le PTM (Fig Vv.3.1.4.e,
Fig Vv.3.1.4.f) et Fig v.3.1.4.g)

V.3.2 Présentation du probléme

A la raffinerie d’Alger, 1’éthylation, qui consiste a
rajouter de petites quantités de PTE, est réalisé sur des
mélanges contenant de l1l’essence legére ou straight-run (SR) qui
provient de 1la distillation atmosphérique du pétrole brut
algérien et du platformat qui proviént du reformage catalytique.
Le but de cette opération est 1l’obtention des carburantas auto
normal et super d‘indice d’octane 90 et 96 respectivement.
Pour arriver & cette opération, le raffineur doit passer par des

— . étapes de calculs. Et pendant ces étapes, il manipule des abaques
e qrud Tui.  perwettenk . d‘obtenir das naramdtreg necessaires a
l’aboutissement des calculs. |

Deux types de situation peuvent se présenter pour le raffineur:

- Iype 1 : Il peut fixer dés le départ, le taux d’éthylation et
le résultat recherché serait les pourcentages en
essence et en platformat & mettre en mélange.

-,gxﬁg__ : L’autxe cas est : que disposant de certaines quantités
d‘essence et de platformat et voulant produire un

type de carburant, il cherche le taux d‘éthylation
necesgaire & l1l’opération.

de l’essence et dw platfor—- est necessaire pour les calcuils.
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principe
nous posons : X + Y =1 (33)
ol X représente le pourcentage en essence
Y représente le pourcentage en platformat.

Pour determiner ces pourcentages, nous devons résoudre 1’équation
suivante :
X(RBN), + Y(RBN), = 1 (RBN), (34)
ol ‘
(RBN), : est un facteur correctif : Research Blending Number
i=1,2,3 : 1 essence '

2 platformat

3 Carburant voulu
Les valeurs du RBN sont tabulés (Tableau V.3.2.1 en annexe 4)
noug pouvons réecrire l’équation (34) de la maniére suivante

X (RBN), + (1 - X) (RBN), = (RBN),
X [(RBN), - (RBN),] = (RBN), - (RBN),

(RBN), - (RBN),

! =
408 X = Tremy, = (REWY,

. u leckure des (RBN), se f.ib .. iz maniére suivante :

Une fois que nous avons determiné le NO ethylé que ce scoit de
l’essence ou du platformat, et connaissant le NO du carburant
voulu, nous posonsg : (NOethylé ou NO du carburant voulu)
NOéthylé = I.J  (36) '

ou

I représente la partie entiére de la valeur du NO ethylé

J représente la partie décimale de la valeur du NO ethylé

Les valeurg du RBN sont disposées dans le tableau (V.3.2.1)
comme suilt :

Jy Tz Fyeveerones N S

T, PEN RBN .. .ol | o L
.« RBN.RBN......coccveoen (R S e Tk
xn - - - - L]

Ainsi connaissant I et J, nous déduisons le RBN correspondant
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V.3.2.3 Mise en équation du principe
Le raffineur, lors de ces calculs, tirait certaines données
des abgues par lecture. Maintenant pour lui éviter ceci, nous

avons mis sous forme d’éguation ces abagques. Et ainsi tout le
principe de calcul est mis en éqgquation.

Pour réaliser les équations des abaques, nous nous sommes basées
sur la technique de construction des echelles (IV.4)

Comme dans la partie de la viscosité (V.2.2.2) nous avons é&tabli
un repére de coordonnées rectangulaires dans chagque abagque pour
situer les echelles. Puis nous avons determiné les modules des
echelles.

Ces modules nous permettent de passer de la valeur de 1la
propriété a l’ordonnée qui lui correspond ou vice-versa.

Dans ce qui suit nous décrirons les équations des echelles de
chaque abaque.

V.3.2.3.1 Abagque de l’esgence SR :

C’est un abaque & points alignés A echelles paralléles
(Fig,v.3.2.2.a)

1 «Oa eChf".‘lle 1 lﬁe_g.sité de 1 'eSSence . . ree m e
C’est une echelle arithmétique, décrite par 1l’équation :
Yl = (dla - dl) -100 (37)

ol

Yy, ordonnée du point considéré de l’échelle
d, densité lue en ce point

d,, densité AQu point prig comme point de reference de 1‘echelle
(d,, =0.831)

1.b echelle : taux d’éthylation (% PTE)

C’est une aechelle homographique reprégsentée par 1'équation

1 % PTE |
Y. = 0 I.E-»%Pmﬂ
ou -

Y: ordonnée du point consideré de 1l’echelle
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%PTE taux d’éthhylation lu en ce point.
U, module de l1l‘echelle, déterminé par la méthode suivante :
Nous considérons deux points de 1l‘echelle :

0 et 0.6 d’ordonnées

' respectivement y, et Y..s» nOus posons l‘équation suivante :

nous trouvons U, = 73.883

d‘ou l’expression de v,

1.c Echelle

= - - 0.6
Yoo 7% 2015 =0, = g5
%PTE
=73,
¥, = 73.883 [WT_ eers| (38

NO éthy

1é de 1’essence (SR)

Cette échelle est plus complexe que les deux précedentes. De ce
fait, nous l’avons divisée en plusieurs régions. Pour chaque
région, nous avons trouvé le module et l’équation qui la décrit:

nous posons

: ¥; comme ordonnée du point considére sur 1/échelle
et NOE comme le NO ethylé lu en ce point.

Dans le tableau (V.3.2.2) sont données les differentes égquations
et les différents domaines d’application ainsi que les modules

respectifs.

St - &y T

Tableau V.3.2.2 : équations du NO ethyle de 1'essénce (SR)

Ly TTELS RIS N

Domaine de y, Module U, Expresgion du NO

2.9 - 7.9 Uy, = 3.137 NOE = [(y.,-2.9)/0,,+V¥3012

7.9 - 10.45 U, = 3.778 NOE = [(¥,-7.9)/0,,+V501%
10.45 - 13.05 | U,, = 2.05.10°° NOE = [(y,-10.45)/0U,,+(60)3]1/
13.05 - 15.70 | O, = 1.563.107" NOE = [(y,-13.05)/0,,+(70)41/¢
15.70 et plus | U,, = 1.772 .10 NOE =

T T AT T T
o

[(¥.-15.70) /U,;+(80)°%]1%/®

T A e SR e
3 -

Y, est une fonction dont les paramétres sont determinés par .la
résolution du systéme de cramer formé par les équations suivantes
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(39)
y,=ax, +b

ou
(%,,v,) représentent les coordonnées de la densité dans le
repére fixé.
(x,,¥,) représentent les coordonnées du taux d’éthylation dans
le repeéere fixé.
Les paramdtres sont a et b et y, est de la forme :
Y, = ax, + b (40)
(x,,¥;) reprégsentent les coordonées du NO ethylé dans le repére
fixé.
Dang notre travail, nous avons considéré, constantes, les
variables sguivantes : x,, x,, x, dont 1les valeurs sont
respectivement 0, 18.60, 4.95 (cm) et ce suivant le repére fixé.
En résolvant le systéme de Cramer (39%) nous trouvons :
a= (y; - vi)/x, (41)
b=y (42)
l’équation (39) devient : y, = (¥; -~ Y1) .X,/%, + ¥, (43)

En connaissant donc les valeurs de vy, et-de. .y, + nous pouvons

determiner celle de y, puis calculer la valeur du NO ethylé
correspondant 3 y,.

V.3.2.3.2 Abague du_platformat :

C’est un abaque & points alignés de multiplication (en forme
de N) (Fig. v.3.2.2.b)

2.a BEchelle : NOclaizj du platformat

C’est une echelle arithmetique décrite par plusieurs équations
selon le domaine du NOclair, '

ez si ANOUBLADOSONS, . 37 KO, o le=NOcdairiduy pl‘atformabaet y, 1 ordonnée S s
‘correspondant a la valeur du NO consideré dans 1° echelle.
Dans le tableau (V.3.2.3) nous dressons les domaines du NOclair,

les modules respectifs ainsl que les expressions respectives des
ordonnées.
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Tableau V.3.2.3 : équations des ordonnées Y

Domaine du NO Module U,, Expresgion de y,
80 - 83 U, = 1.25 "y, = (NO-80) U,,
83 - 88 U, = 1.45 y, = (NO-83)U,, + 3.75
88 - 89 U = 1.7 Y, = (NO-88)U,, + 11
89 - 90 Uy = 1.5 y, = (NO-89)U,, + 12.7
90 - 91 U = 1.9 ¥, = (NO-90)U,, + 14.6
91 - 95 Us = 1.8 y,-'= (NO-91)U,, + 16.1

2.b Echelle : taux d’éthylation (% PTE)

C’est une echelle fonctionnelle (echelle en puissance)
oblique gue nous avons représentée par deux équations et ce
suivant le domaine du taux d’éthylation. Ces équations sont
représentées dans le tableau (V.3.2.4) avec leurs domaines
respectifs, ainsi que leurs modules.

Nous avons congidéré y, comme étant 1‘’ordonnée correspondant au
taux d'éthylations (%PTE) repéré dans 1’échelle.

Tableau V.3.2.4 : équations des ordonnées y,

Domaine Module U, Expression de y , ’
du (%PTE)

0 - 0.2 U, = 11.2442 ¥, = 16.8 - U,, (%PTE)"
0.2 - 0.6 Us; = 39.45 Y; = 12.85 - U;, [(%PTE)°*-(0.2)°1]

2.c Echelle : NO ethylé du platformat

Cette echelle regroupe deux types d’echelleg. 2insi le NO
ethylé est donné par plusieurs é&quations et ce suivant les
valeurs de l’ordonnée qui lui correspond dans 1l’echelle.

Pour des valeurs de l'ordommée y, variant de 25.4 A 19.4 novs

TAVONS" une edhe‘le fenctzonnaile (echelle en pulssan w) ‘at pour

des valeurs variant de 19.4 a4 0 nous avons une echelle
arithmetigue.

Dang le tableau (V.3.2.5) nous donnons l‘ensemble des é&qguations
donnant le NO ethylé avec leurs modules respectifs.
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Tableau V.3.2.5 : équations du NO ethylé du platformat

= = = =

Domaine de y, Module U, . Expression NO ethylé
25.4 - 20.8 Uy, = 6.234.10"7 NOP = [(25.36-y,)/Ug+(86)24]2/4
20.8 - 19.4 U, = 5.789 .10 NOP = [(20.71-y,)/U,, + (89)3°]2/20
19.4 - 10.5 U, = 1.8 NOP = 95-(y,-10.45)/0,,
10.5 - 6.5 U, = 2 NOP = 97-(y,-6.45) /0,
6.5 - 0 U = 2.15 NOP. = 100-y,/U,,

Pour la determination de l‘expression de y,, le principe est toujours
le méme, il consiste en la résolution d’un syst:éme de Cramer. Ce
systéme est formé par les équations suivantes :

Y, = ax, +b

(44)
y,=ax, +b

ol :

(x%,,¥;) représentent les coordonnées du NOclair dans le repére fixé.

(x;,¥,) représentent les coordonnées du taux d’'éthylation dans le repeére

fixé. _

La résolution du systéme (4) novs donnefi-<@e= (y, - y,}/%,(45) -
b=y ('46)

Y,=ax, +b
qui devient :

X,

y, = (y, - v,) =t (47)

ou (x,,y¥,) représente les coordonnées du NOéthylé dans le repére fixé.
Dans nos c¢alculs, nous avons consideré :

- " - Ll R R

_ D EEP L T
x1 - 0 cm P . e e ) 4 e i O VL '_.I“{,d“-, L

%X, = 19.3 cm
et ce suivant le repére é&tabli

>
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Mais x, n’est pas constante, cette variable suit une évolution précise

dans chaque domaine du taux d’éthylation en fonction de y.. Dans le

tableau (V.3.26) nous donnons les équations correspondant a ces

évolutions avec les domaines-du taux d“éthylation.

Tableau V.3.2.6 =‘équatioi:s des abscisses x,

Domaine du (%PTE) ., Expression de x,

0 - 0.1 %, = 95 + (16.8 - y,)/14
0.1 - 0.2 . X, = 9.68+ (14.28-y,)/6
0.2 ~ 0.6 %, = 9.9 + (12.85-y,)/3.5

Ainsi en determinant les valeurs de y,, y, et x, nous déduisons 1la
valeur de y,. Ce qui nous permet de calculer la valeur du NO ethylé
corregspondant. ‘

Le raffineur, disposant de toutes ces éguationg relatives aux abaques,

peut effectuer les calculs necessaires & son travail sans faire de -
lecture sur les abaques.

V.3.3 Programme
. ~Lesprogramme comporte deux fm’l-_j,es H
- Partie effectuant le calcul des proportions en essencce et en
platformat
- Partie effectuant le calcul du taux dréthylation.
Dans les deux parties, nous faisons appel aux mémes procédures et nous
utilisons un méme fichier contemant les valeurs du RBN.

¥.3.3.4 Principe de fonctionnement (organigramme) (voir page suivante)
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~.3.34. W?\Ouﬂ&mti

progtram sidircine{input,outputr:
uses crtj =
label 1,2,3,4,5,6,7,8,9, 103
type raffinerie=record
num: integer;
MOy 81 a 02,103, 144, %5, b, 47, x8, xF1real;
end; '
var ethylation: texts
ethyl:raffinerie; B
a,b.yI,noc,pad,noe,nop,no,d,FTE,re,rp,rc,r,p,e,mud, yl,y2,d10, x20, x30: real;
pp,petreal;
rep, it integer;
f,answerichar;

procedure recherches
label 1;
begin
assign(ethylation, 'a:\rbn.dat ")
reset (ethylation?;
repeat
with ethyl do
begin
readln{ethylation,num, x0, X1, %2, ®3, ¥4, %5, Kb, K7, %8B, ®?) 3
if num=i then
1:if(pad>=0.0) and (pad<=0.03} then
re=x0

else
if (pad>x0.035) and {(pad<=0.1%
re=x1
else
N ifi{pad>0.15) and {(pad<=0.29)
then
pr=nl
else
ifipad>0.25)and (pad«=0.35)
then
trr=ud
else
if(pad:>0.30) and (pad+«<=C.45)
then
re=x4
else
if{pad:0.43)and{pad<=Q.33)
then
s rrEng - - At
glse : T e e
if(pad>0.53) and (pad<=0.465 T
then
rr=ué
else *
ifipad»0.65)and (pad«<=0.75)
then
re=x/
else

if(pad>0,75)and (pad«<=0.8%)
then



Fa — o
else
if(pad>0.8%5) and (pad<=0.99)
then
rr=x9
else
begin
is=i+13
pade=0, Ojq0to 13
end; :
end; -

until(ethyl.num=ij;
close(ethylation);
end;
procedure escence!
begin
0.831; .

A Q
o

[
®
o

e

9
=H
dio—d) *100;
20.153% (1. 6+0.6) /0. b3
=mud#*pte/ (1. 6+pte);
(y2-yl) /x20;
yl;s
=y _‘.C)'l-b H

o
-5
-

" a1 &3 wx

I[ —~ % BN
.b

5

< >
Gl o o B)E s g 1) =
ot O

RO = TR

an ['

1f(yIx=2.9and{(y3=7.9)
then
noe:=sgr{{yi-2.9) /3, 137+sqrt (30))

else
it (y3:7.9Yand (yJl<=10.45)
then
noe:=sqr{({y3—7.9) /3.778+sqrt (50))
else
if(y3:10,.45)and (y3I<=13.05)
then ‘
. noe:=exp (1/3%1ln{{yI-10. 470 /2, 5=~ T+aup (Z*1In{&60))))
else ‘ . . .
iy 13,05 and (yZa=15.7)
then

noe:=exp(1/4%1n((y3-13.058) /1,564Te—-7+exp (4*1n(70)}1))

else
n0e==exp(1/8*1n((y1 15 7Y/ 1.772e-10+exp (B*#1n(BM) ) ) )

is=trunc (noe);
pad:=noe—1i;

end;
procedure platformat;

begin

if (pox=80) and (no<=83) then

: yls=(np—-80)*1.25
else

if (no>=83) and (no+=88)

el w0y e LG FIBR - TpTE R e bR . L e ERS R T L
Tama gl eaeig o . A T T PR O R - -
‘else
if (npo>=88) and {(no«<=89)
then
ylr=11+(no-88)*1.7 -
else
if (nox»=8%9) and (no<=90)
then
yle=12.7+(no-8%9)#1.5
else

if (no»90) and (no«=%1)



yl:=14,4+(no—-90)x1 .9
else
if (no*>=%1) and (no<=95)
then
yl:=14.1+1.8%#(no-91}
if (pte>=0.0 and (ptei=0.1)
then
begin
y2i=l6.8~11,2442# (exp (0. bq*ln(pte)))-
#208=9,.5+(1&. E—y 1/ 145
end
else . ,
if (pte>=0.1)and (pte<=0.2)
then
begin
y2:1=16.8-11.2442% (exp (0. 65*1n{pte) ) );
#20:=9.6B+(14.28~y2) /65 |
end B
else
if (ptex=Q.2)and {(pte<=0.6)
then '
begin
y2i=12.83-39.45% (exp (0. 1*1n(pte) ) —exp (0. 1%1n(0.2)) ) ;
H20:=92.9+(12.85-y2) /3.5
ends;

ar=(y2-yl)/x20Qy
br=ylj;
HI0: =19, 3y
yIr=A*RI0+b g
1T (y2:=0.0) and (y3i=6.45) then
Rop:=100-y3/2.15
else
if (y3:=6.45) and (v3<{=10.45)
then '
nop:s=97-(y3—-6.45) /2
else
if (v33=10.43) and (y3d=17.865)
Tt
nop:=9o-{y>—-10.45)/1.8
else ’
if{y3r=17.6%5) and (y3<=20.71)
then
nop:=exp(l/18%In((20.71-y2) /5. 271e-J4+exp (1B*1n (B2} })
else

nop:=exp (1/14*x1n ((28.36-y3) /6. 234e-27+exp (14%1n(8&)) ) ) ;

ir=trunci{naop):
pad:=nop-—ij
esndls
becin L
(HH¥XFRFpDrOgramme principal*etexse)
clrscr; '
wrriteln:
g mwWititelne - o i s ~E MY LT L LiN——————— oo Y sweritelns
Cweita R e n»oqvamme PEBRSC Lo Sl fie d Talfivialion 20 ses deus g
writeln (' versions#*%*#%’' )1 writeln;
writeln('l: En fixant le taux d’ ‘ethylation , wvous cherchez les “};
writeln('compositions en essence et en platformat de votre carburant )
writeln; -
writeln('2: En fixant & 1’ ’avance la composition du carburant, ‘)3
writeln(’ vous voule:z determiner la quantité de pte necessaire’):
writeln;
repeat
liwriteln(’ pour le calcul des proportions taper 17}
whriteln(’ pour le calcul du taux d’ ‘ethviatinn taner 77 ):



O Shed iz o gt .

case rep of

itbegin

writeln(’ T e - - —-—=
writeln( ***¥calcul des proportions en essence
writeln(’ @ ~—ceeeee -
writeln;

repeat

et en platformatxxss ):

-._,_’):

writeln(’ la densité de 1 ‘essence & 15°C est comprise entre: '):
writeln(’ [ 0.5 - 0.831 1 "y __ -. 1
Zrwrite(’'donner la densite & 15° de 1’ ‘essence Vyreadlnid); writeln:
if ((d<=0.831)and(dr=0,5)) ' '
then
begin
weiteln(’ le taux d’‘ethylation est compris entre HER I
writeln(" [ 0.0 - 0.6 1)
Jrwrite(‘donner le taux d° ‘ethylation dirgadlini{pte);writeln;
if ((pter=0.0)and(pte<=0.56)) .
then
begin
essences
recherche;
res =ry
and
else
begin
writeln({ votre pte ne convient pas aux calculs ' Yiwriteln;
goto 3j
ends
end
alse ]
begin
writeln{'votre valeur de densité ne convient pas aux calculs’ ' )jwriteln:
goto Zj ’
end;
writeln; S .
writeln( ' le NOclair du platformat est compris encies "y
werteln(” [ 80 — 93 17} ‘
4:writeln(’'donner le NO clair du platformat’')sreadlni(no)swriteln:
1f((no<=925)and (no>=80))
then
begin -
platformat;
recherches
rpI =g
writelns
end
else
begin
writeln{'votre valeur de NO ne convient pas aux calculs’);
aoto 43
end;
wrriteln('daonnetr 1’ "indice o’ ‘octane du carburant voulu’'):
readininoe) . weidelng . - L o L B T

P I

U

Lrofran e inuod g

pad: =noc-ij
recherches

roc=rg
pi=A{rc-re)/{rp-rel;
e:r=1-pj;

if (psOyord(p>rl)
then

begin _
writeln{('le calcul ne peut etre fait avec ces données’')s; writeln;g
aoto 9:




[ .
writeln(’ les proportions en éssence et en platformat sont: ") g
writeln (- éssence: ', 100%e:4:2, ' %) iwriteln: '
whriteln(’ platformat: ', 100%p:4:2, " %Z')iwriteln;

writeln{’ le NO ethylé de 1’ ‘'essence est: ‘,noe:d:2, ")y

writeln(’ le REN de 1’ ‘essence est: ' ,re:d:2,’ “)s

writeln(’ le ND ethylé du platformat est: "ynop:d:Z, " )

writeln(’ le REN du platformat est: ",rpt4:2,  Dywriteln:
Prwrite( ' voulez-vous faire un autre calcul de proportions? (o/n) ")
readln{(f)jwriteln;

until f='n"j; -

wrriteln( ' ————-—-fin de calcul des proportions——————-— )3 writeln:
end;

2:begin

writeln{" - - - - - "3
writeln (' #%%#% caleul du pourcentage d-° rethylatinn HHHE ) g
writeln(’ - ——— —_— - - ~="Jswriteln;
repeat .

J:write(’donner le pourcentage en platformat”™ “)jreadln(pp)iwritéln:
if (pp»=0) and (pp<=100)
then
begin
writeln(’ la densité de 1  'essence est comprise entre: °');
writeln(” [ 0.3 - 0,831 1) .

Giwritel( ' donner la densite & 15°c de 1’ 'essence "rireadln(d)swriteln;
if ({dx=0.5)and{(d<=0.831})
then
begin

writeln('le NO clair du platformat est compris entre: ')
writeln(” [ BO - 25 1 ‘)
7iwrite{ 'donner le NO clair du platformat “Jsreadlni(nol jwriteln;
Cif ((no»=B80)and(no<=9%5))
then
begin .
write('donner le NO du carburant voulu "Ysreadln(noc); writelng
writeln( —————-— Patientez svpi:recherche en cours’)iwriteln;
pte:=0.56;3 * '
repeat S Thae. OB Gmeo oo L
essence;
recherche;
P =y
platformat;
recherches
rpI =g
ir=trunglnoc);
pad: =noc—-ij
recherche;rc:=r;
if rp=de
then goto 8
p:={rc—re)/{rp-re);
es=1l-p;
Bi:pte:=pte-0.0134
until ({abs(p*100-pp)<0.1l)or{pte0));
if ptedt ' _
caok s ERen ' P 7 T [ N T

]

- - - eoael 3

veglin ‘ ' o \ .
“writeln(’le probleme d' ‘ethylation ne peut etre resolu avec ces donnees’)j
writelnjgoto 10;
ends; :
writeln(’'le taux d’‘ethylation recherché est: pte=',pte+0.01:4:%2, ' ")
writeln:
writeln(’ le NO ethylé de 1’ ‘essence est ‘,noe:d4:2,° °)
writeln(’ Jle NO ethylé du platformat est ',nmop:4:2,° )
writeln(’ le REN de 1’ 'essence est ‘,re:d:2,’ ‘)j
writeln(’ le RBN du platformat est ‘,rp:4:2,°");
writeln(® 1le NO du carburant est ‘.noc:d4:2. ')z

an A



LR e e -~ IS B S - I B [PV = I N ._.J::T'-J.l-n--‘:'-t;._, Yoy
wr@teln(' le pourcentage en platformat est fde Tap¥100:4:2, 7 )
writeln; :
end
else
begin
writeln('votre valeur de NO ne convient Pas aux calculs’)jwriteln:
goto 73 writeln;
end;
end
aglse
begin
writeln{'votre valeur de la densité ne convient pas auw talculs )
goto 63 writeln;
ends
end
else
begin - .,
writeln(’'votre valeur du pourcentage n’’'a pa& un sens physigue ") 3
goto Siwriteln
end:
10twriteln(‘'voulez-vous faire un autre calcul de pte?® (o/n) ")
readin (f);
until f='n"'; :
writelp( —————ww_—— fin de calcul du pte—-——————- "3
end
else
begin
writeln(’'vous ave:r tapé un mauvais chiffre ' )swriteln;goto 1;
end;
end;
writeln( ' voulez-vous faire un autre calcul * (o/n) ")
readln(answerl ;
until answer='n’j
writeln{(®  =———w FIN DE CALCUL=-——==- )3
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V.4 La tension de vapeur des COrps purs
V.4.1 Théorie

V.4.1.1 Définition [19]

La tension de wvapeur d un corps pur mesure la tendance des
molécules & s’'échapper d’une phase liquide pour engendrer une phase
vapeur en équilibre thermodynamique avec la phase ligquide. -

La tension de vapeur est une fonction crolgssante de la température et
est spécifique 3 chaque corps pur. p

A son point d’ébullition dans l'atmosphéré} la tension de vapeur.d'un
corps pur est égale & la pression atmosphérique.

V.4.1.2 Calcul de la tension de vapeur [20]

2.1 Equation de Clausius - Clapeyron :

Lorsque la phase 1ligquide et la phase vapeur d’un fluide pur sont
en équilibre, 1‘égalité des potentiels chimiques, pression et
température des deux phases, entraine l’équation suivante :

-AH

. - " 1
d(La(P)) e d(7f) (48)

v

ol :

P : tension de vapeur du ligquide ou presgsion du gaz saturé
AHv/AZv : chaleur de vaporisation molaire du liquide.

R constante des gaz parfaits

T : température absolue en Kelvin

L’équation (48) est connue sous le nom de l’équation de Clausius-
Clapeyron.

La plupart des corrélations donnant la tension de vapeur découlent de
l’intégration de cette équation.

Quand ceci est fait, une hypothése doit étre émise concernant la
dépendance de AH, et de AZ, en fonction de la température.

oL s, o bay o plusdsssimple: capproche;; est .de..considerer:. lesrterme AHy /(R AZ Y-
_ cdnstant et inddpradanc i L. czupdiature.

La constante d'intégration étant A, 1l’équation (48) devient :




A -
InpP =A = (49)
oi: B= M 49.1
"7 RAZ, (43.1)

AH, : enthalpie de vaporisation

Az, = 2, - Z, = P/RT (Vg - Vg) (49.2)
Vv ¢ volume de la vapeur saturée

Vg, : volume du liguide saturé j
Cette équation est parfois appelée équation de Clapeyron, c¢’est une
bonne approximation de la tension de vapeur maig dans des intervalles

de températures restreints

2.2 Diagramme de Cox :

L'équation (49) montre que nous pouvons obtenir une représentation
linéaire de la tension de vapeur en utilisant une echelle logarithmique
de pression en ordonnée et une echelle hyperbolique de température en
abscisgse.

En choigisant l’hexane comme hydrocarbure de réference, ilrsuffit de
préparer 1l’échelle logarithmique de pression, puis de tracer sur le
diagramme une droite de ei.. o ifdve correcte, nous utilisons ensuite
les données de tension de waped: o 1 LicXawz golX Eaive correspondre
aux pressions en ordonnée, leg valeurs des températures sur l’axe des
abscisses, ce qui définira l’echelle horizontale.

Le report des données de tension de vapeur des autres hydrocarbures
conduit finalement 4 tracer un réseau de droite conmnu sous le nom de
Cox Chart.

CAL%$GAERT et DAVIS ont montré que l’échelle de température dans 1la
"Cox' Chart" est é&quivalente & la fonction (T + €)%, ol C est
approximativement égale & -43K pour un grand nombre de composés dont
la température d’ébullition est comprise entre 0 et 100°C et ceci
lorsque la substance de référence est 1l’eau.

2.3 L’équation d’Antoine
Anteoine propose une simple modification de l'équation (49) :
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B
T+ C

In Pr=4a -

(50)

- Quand C = 0, nous identifions cette équation & celle de Clapeyron.
- Plusieurs lois et hypothéses ont été émises pour relier la constante
C a4 la température d‘ébullition de plusieurs clagses de composés, mais
ces lois sont restées trés approximatives, et le seul moyen sfir
d’estimer C est de consulter les données éxpérimentales.

Les valeurs de A,B et C sont tabulées pour P, en mmHg et T en KRelvin
{Tableau V.4.1.1 en Annexe 4)

- Bien que précise, l’équation d’Antoine ne peut couvrir qd'un domaine
de pression allant de 10 A gquelgues 1500 mmHg .

Au deld de cet inetrvalle, 1’équation d’Antoine ne doit pas é&tre
utilisée.

2.4 L’'égquation de Pitzer :

Une autre corrélation donnapt des résultats trés satisfaisants et

dans un domaine de température beaucoup plus large, est l’équation de
Pltzer :

1n(Pr), = £9(Tr) + we® (1) (51)

oh : P, et T, : presiion et tempirabure véduites

W : facteur acentrique au corps en' question.

Les fonctions £/ et £ gont données en fonction de la température
réduite, sous formes analytigques par Lee et Kesler :

£™ = 5,92714 - Lﬂ?:‘ﬁ - 1.28862 .1n (Tr) + 0.169347 .Tr*  (51.1)

£

15.2518 - Lﬁ’.ﬁ - 13.4721 .1n (Tz) + 0.43577.Tr (51.2)

Quand l’équation (51) est wutilisée, il est recommandé de calculer le
facteur acentrique w avec l'équation suivante :

L v - Log (?v)\- 1, o (,51.';_‘)”

L'égquation (51) donne la tension de vapeur avec une erreur de 1 a 2%
par rapport & l’expérience pour T < T,
Pour T > T,, l’exrreur peut atteindre quelques unités.
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2.5 Intégration de 1l’équation de Clapeyron.

Les corrélations résultant de 1’intégration de 1l/équation de
Clapeyron ne différent que par leurs termes correctifs introduits par
chaque auteur pour décrire les relations AH, = £(t) et AZ, = £(T) avec
plus de précision. ) | _

AZ, est pris en général 6égal & 1'unité, cependant l’une des
corrélations les plus connues pour l’avoir éstimé avec précision est
due 3 HAGGENMACHER '

!

/3

P
Az, =1 - | = 52
. =l 2

r

Quant & AH,, nous pouvons l‘assimiler & une fonction linéaire de la

température, mais ceci n’est pas valable aux températures trés élevées.
AH, = a + bT (53)

En remplagant AH, par ( a + bT) dans 1‘Gquation de CLAUSIUS-CLAPEYRON

(48) , nous obtenons une nouvelle é&quation attribude a RIRCHOFF et

RANKINE

Ln(pr)=a+.§+c.1n(r) (54)

2.6 La corrélation de Reidel :

Reidel modifie l'équation précedente en 1lui ajoutant un terme en
T, et ceci pour tenir compte du fait que Az, ne peut &tre assimilé a
1l’unité aux températures trés &levées.

LnP,=a-+ ..g +C.Ln (T)+D.T*  (55)
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Pour déterminer les constantes A,B,C et D, Reidel définit un paramétre
o tel que :

d 1ln (Pv,)

w9

RIEDEL et PLANCK ont montré & partir de l’examen des données
expérimentales gque :

a % =0 pour T =1 (57)

drT r I

r

Soit @ = 0. au point critique, en reliant D A o, REIDEL trouve :

Inp, =a - %._ +C .Ln(Tr) + D'.TrS  (58)
ou
A* = -35 Q (58.1)
B* = -36 Q (58.2)
C' =42 Q + ac (58.3)
D* = -Q (58.4)

Q étant donné par l'Squation suivante :

; Q= 0.0838 (3.758 - q.) (58.5)
Connaissant 1les valeurs de «., P, et T,, nous pouvons utiliser
1’équation (58), mais comme il est difficile d’avoir a & partir de
1’équation (56), REIDEL propose de le déterminer avec une équation
tirée A partir de la combinaison des équations (58.4) et (56) pPrises
pour P = 1l atmet T = T, '
nous obtenong alors :

_ 0.315 .y, + Ln (Pc)
° 0.0838.y, - Ln (T,)

ot

(59)

¥, = 35 & ;‘ +42.10(T,) (T, )¢ (54.4)

=' br

P
T, = T"’ (59.2)

-

T : température d’ébullition
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2.7 Corrélation de FROST-KALKWARF et THODOS :

FROST et KALKWARF ont intégré 1’éguation de CLAPEYRON, en prenant

AH, = a + bT et en éstimant AZ, avec 1’ équation d‘’état de VAN DER WAALS,
ils aboutissent a : -

iy D.P
ImP,=a+2.c.mn(m + 27y (60)
T =

ou

p= 217 (60.1)
__b'z—li ) '

C=0.7816. B + 2.67 (60-.2)

En utilisant les données du point critique, lréquation (60) devient :

Ln (P)_ =B (% ~1) +C. Lo(Tr) + %% (%)’ -1 (61)
ol :
(B,); : pression de vapeur réduite
(P)); = P,/P, (61.1)
‘g b (BC) +2.67 .In (T,) +(27/64) . ((1/(Pc.T%.)) - 1) (61?“‘2'";" A
1-1/7,, - 0.7816 Za (T,,) ’

HARLACHER et BRAUN explicitent toutes les constantes apparaissant dans
l’équation (60) et ceci pour chaque corps pur en utilisant sesg donnéesg
expérimentales, ce qui donne des résultats conformes a la réalité.
Quand cette approximation est faite, P est en meHg et T en Relvin.

V.4.2 présentation du probléme

V.4.2.1 ng_lgaralson des correlat:.on [20]
o i S eaadianplupact:. des*corrélationsuﬂonnantwia‘rpnnton*ﬁn Vapeut exigent”
ia connaissance des température et pression critiques (PITZER, FROST-

THODOS, RIEDEL..). Quelques unes necessitent en Plus la connaissance
du point d’ébullition normal (FROST- -THODOS, RIEDEL

-

,oo-)o
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D’autres équations comme celles d’Antoine et Harlacher-Braun emploient
des constantes spécifiques pour chaque corps et sont donc plus lourdes
a manipuler.

Pour ce qui est de la précision, l’égquation d’Antoine est recommandée
lorsque ses constantes A,B,C sont connues, mais elle ne doit pasgs étre
utilisée au deld de son domaine d’application (P < 1500 mmHg).

Pour les autres corrélations, il est difficile de préférer une équation
4 une autre du fait des résultats trds voisins qu’elles fournissent.

Toutes les corrélations cités (v.4.1.2) né demandent que des calculs
trés simples en utilisant un ordinateur; il suffit de réunir toutes leg
données nécessgaires.

Les équations de HARLACHER-BRAUN et FROST-THODOS n’étant pas explicite
en P,, nécessitent des solutions itératives.

V.4.2.2 Recommandations d’utilisation

- P, < 10 mmHg, aucune des corrélations précédentes (V.4.1.2) n’est A
recommander.

- P, < 1500 mmHg, quand ses constantes sont connues, l’équation
d’'Antoine est la plus conseillée.
- 10 < P, < P, (mmHg), si les constantes de Harlacher-Braun (A,B,C,D)
sont connues, cette égquation est recommandée.

<~ = Pour les fluides non-polaires, les équations de PITZEF  RIERDRL GE"
FROST-THODOS donnent toutes de bons résultats, mais exigent 1la

connaissance de P, T, et T,. Pour les ligquides polaires, la précision
est moins bonne.

V.4.2.3 Equations utilisées.

Dans le programme informatique que nous avons réaligé, les
équations utilisées sont les suivantes :

- Bquation d’ANTOINE (50)

- Bquatlion de PITZER (51)
0 e s aa‘agkﬁﬁquauipn de FROST-THODOS . {61} ... - SO A AN
- aydallivii ds x.RDEL {58)

- Equation d’HARLACHER-BRAUN (60)
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Pour le choix de ces équations,nous nous sgommes bagées sur les
résultats qQu‘elles fournissent et avec quelle précision ils sont
donnés. Aussi un autre paramétre important qui nous a aidé dans le
choix est le nombre de composés pour lesquels le calcul est possible.
Ce parametre est bien sfir relatif a 1a disponibilité des données
expérimentales, de ces composés-qui sont essentielles dans les calculs.
Sansg oublier l’étendu du domaine d’application de ces équations.

Les paramétres des équations utilisées ainsi que les données
nécessaires dans les calculs sont tabulés

(Tableau V.5.2.1 en annexe 4)

V.4.3 Programme

Le programme, en plus des différentes méthodes de calcul de la
tengion de vapeur qu’il propose a l’utilisateur, permet i celui-ci de
faire entrer la température de calcul dansg dlfferentes unités. Le
résultat est aussgi donné dans différentes unités.
Les données expérimentales nécessaires dansg 1les équations sont
regroupées dans un fichier que l7utilisateur appelle dans le programme.

V.4.3.1 Principe de fonctionnement du programme
' {organigramme, voir page suivante)
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'V.4.3.2 Programme
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progtram pression ‘input,output);
uses crtgs
label 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10,11,12;
tvpe
identification=record
num: integer:
ncomp:stringl271;
a,byc,ts, tisrealy
end;
resclution=record
fnum: integer;
ncomp:stringf271];
omega, tcr, tcong, teb,pcr:real;
end;
equation=record
rnum: integers;
a,b,c,d, tcong, tcrireal;
ends;
var
fi,f2,fizstext;
identifl:identification;
identifZl: resolutions .
identif3:requation;
unitet:stringl20]1;
Jyanswer, 1, f,k,wichar;
aayba,ca,anh,bh,ch,dh,pvi,pvi,pvi,.pvé,om,tc,tr,pv.p,rh,temp: real;
dz,del tahv,hvi,hv2, r,fr,alpha,q,atr,br,cr,dr, tb,pc,bfl,bf2,bf,cf,rf:reals
i,numc,s, rep,ans,m,n! integery
procedure conversion;
begin
case j of
‘r’ibegin
temp:=temp#1.85/: " +okh- ' eankine’ s
end; SR W Vhead o
‘k'rbegin :
temp:=tempjunitet:=’ kelvin-';
ends
"f'rbegin
tempi=temp*1.8-459.7;unitet:=" farenheite’;
endj
‘€ tbegin’
tempfitemp*273.0;unitet:=‘ degrés celcius '
end;
end; &
endy .. )
procedure temperatures;
label 1:
begin
l:writeln(’si 1’ ‘unite de votre temperature est le rankine taper r');
writeln('si c’'est le farenheit taper ')
wrleEiin {78l e TTese e kBlvin waper kK
ML TRIN DO et B CBheiUm e ©f)r L
readln(j)s;
case j of
‘s tempi=temp/1.8;
‘krtemp:=temps -
“f':temp:i=(temp+459.7) /1.84
‘c’stempictemp+273
else
begin
writeln ('vous avez tape une mauvaise lettre’);
goto 1;

g
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end;

end;

procedure techercheZ;

begin

1:=1s

repeat -

with identif2 do

begin

readln(fZ, num, ncomp, omega, tcr, tcong, teb,pcr);
if num=numc - .
then

beain )
om:=omegas tc:=tcrjtb:=teb;pc:=pcr;
end;

end:

urtil {identif2.num=nume) ;

end:

procedure recherchels i
begin

ig=1s

repeat with identifil do

begin
readln(fl,num,ncomp,a,b,c,ts,tid;
if num=numc

then

begin

aat=ajbhar=bjcar=cy

end;

end;

until (identifl.num=snumc)

encd;

begin
clrscr;
(*kx¥¥F¥¥pProgramme prifncipalxtrerrs)

peiteing
10t

writeln ('*%ce. piograane ~alenle . la Tension de Vapeur des

cerps fiourant®# )

b cwerane {7 MERGANS 18 138U dlise wdb (ST o covialpive de #50);
writeln(’ **¥Vaporisation a la pression atmosphériques* ‘)
writelns; '
repeat }
write{'voulez vous faire un calcul 7 (o/n) "lireadln(answer) ;.
if answer='g"’
then - :
begin
writeln{’ ) pour un calecul de tension de vapeur : taper 1'):

writeln(’ pout un calcul d’ “enthalpie de vaporisation :taper 27);
write(” ‘13 readln(rep);
case rep of !

l:begin o
writeln('partie calcul de la tension de vapeur )

l:writeln{’la liste des composes pour lesquels le calcul est possible.’
(ou leurs) numerots) )

writeln('Identifier le (ou les) compose(s) par son

Sl pAD e BR WG L T - P ) -
- cass g ifisan antedat ) reset(fl) g
repeat
iz=1g
repeat -
- with identifl do )
begin
readln{(fi,num,ncomp):
writeln{(num,ncomp);
ir=i+1;
end;
until (i=21);

L3 e =4t

M-
H



sr=5+203 readln;
until (s=120);

Ziwrite(’donner le numerc de votre compose ‘)j
assign(fl,

cieg=1g

- — E ] LR Ry } e =y

close(fl);

readln (numc? 3
‘arNant.dat ")ireset(fl);

repeat with identifl do

begin

readin(fl,num,ncomp,a,b,c,ts,ti};

if num=numc

then

begin

write( 'Erreur

write{'votre compose est le :

‘yncomp, ‘Y{o/n) ‘)
readln{f);

if f='n
then
begin .y
dans 1’ "identification.Taper return pour revoir la liste’):

readlnjgoto 1

end

end;

else ir=i+ij

end;

until ({identifl.num=numclor(i>120));

close(fl);

if ix120

then
begin

writeln{ ‘'votre composé n’
Stwriteln(”
writeln(’'si vous connaisse:z
writeln(‘pour arreter le travail
~case ans of

begin

wr1te1n( vaus ave:z

ends;
ends
end
else -
begin

Gruwriteln (’ #*ees

writeln(
writeln(”
writeln(’
writeln(’
writeln(’
write(’

case 1 of
& tbeyln

exsign TF1, A
rechercne.;

repeat

‘existe pas dans notre liste’);
pour revoir la liste ztaper 1°);
deja le numero d’ ‘un autre compose

:taper ') jreadln(ans);

ttaper 27

tapé un mauvais chiffre’')jgoto 3;

choisissez la methode de tcalcul HEHNE ) ]

writeln;

‘equation d° "ANTOINE taper a’)jwriteln;

equation de FITZER taper p’'liwriteln;
equation de HARLACHER-BRAUN taper h’');iwritelns
equation de REIDEL taper r’)jwriteln;
equation de FROST-THODOS taper f°);
V3 readln{l);

B I SR - P R U BRI oY [ i
T I AR

writeln('Le domaine d"éppl;catxon de cette torrélation est: ")

~writeln(’L
wrrite (‘donner la temperature a laquelle vous voulez la TV

‘Jidentifl.ts:4:1, ‘yidentifl.tizg4:1, 1 k7 )s -

Yy

readln (temp) ;
temperature;

if(temp:=
then
begin

identifl.ti)and (temp<=identifl.ts)



Dt e U amaid e nd

pviz =pv/760,

pvar=pv¥*14.6F6/7460;

pvii=pv#1.03 2/760,

pvéd:=pv*1, 0191/760'cunverslon'

writeln(’la Tension de Vapeur & t=',temp:é: 1, unitet,’ est: )

writeln{"® . pv=,pvleb:Z, " atm’ )-
writeln(’ pv=’,pviib12, " psi’
writelnd’ pvs',pviibsl, ’ kg/cma‘);
wrriteln(”’ pv=’,pvldi b2, ' bhars’);
writeln(’ pv=",pviéi2,. mmhg')j.

writeln(’'le calcul a été fait par la methode d° "ANTOINE )5 writelns
end :

else
begin
writeln{'cette temperature est hors du domaine d’‘application de’);
writeln(’'l’ ‘equation d’' 'ANTOINE ‘)
writeln;
end;
writeln{ 'voulez—vous faire un autre calcul pour ce compose avec i
writeln('cette meme correlation o/n?’);
readln(fl;
until f='n"j
close(fl);
ends;
p’: begin
assign (f2Z, "az\pitz.dat »;
reset (f2);

f

1l

recherchel;

repeat .

writeln(’'Le domaine d°"application de cette corrélation est: ’);
writeln(’ [',identif2.tcong:4:1, " ‘yidentifZ. tor:dsl, " 1 k)
write('donner la temperature & laquelle vous voulez la TV )3

readln(temp) ; temperature;

if (tempir=identifl2.tcongland{temp<=identifZ.tcr)

then

begin _

tri=temp/tc; . ‘ S S T P
wrantes i 2t Gl Y SAB/Er— 1. 2BBEZHIR (tr A0, TADTE S Re s Ll i e ) sy,
Pv2i=13.2518-15.6875/t1r-13.4721#1n (tr) +0, 43577 #%exp (b*1n{tr) ) ;
pvi=pc*exp{pvit+om*(pvZ) )3 conversion; '
writeln('la Tension de Vapeur & t=',temp:é&:i, unitet,’ est: ')
“writeln(” pv=',pviébr,’ atm’);s
pvle=pv*760;
pvai=pv#14. 69463
pv’*‘pv*l..u ¢,
pvd:=pv*1.013
writeln(’ . pvsET.pvlebrZ, 0 mmho )
writeln(’ pv=",pv2:b6:2, ' psi’}
writeln{’ pv=',pv3:6:2, kg/cmz’ )3
writeln (' pv=',pv4:6:2, " bars’);
writeln(’'le calcul a été fait par la methode de FITZER )jwriteln;
end

else -

il

‘
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then

begin

writeln(’ votre composé est Solide )

writeln(’'la Tension de Vapeur ne peut etre calculée’)jwritelnsy
end

else

begin

writeln( vous avez dépassé le Foint Critigque’);

writeln('la Tension de Vapeur ne peut etre calculée’); writeln;
end;



writeln( voulez-vous faire un autre calcul pour ce composé avec g
write(’' la meme corrélation T (o/n) "Yyreadln(f);
until f='n"j
close(f2);
end;j;
‘htbegin
assign{(f3, "a:\har.dat ')
reset (f3);
it=1;
repeat with identifZ do -
begin
readin(fi,npum,a,b,c,d, tcona,tcr}-
if num=numc

then

begin

ah:=asbh:=bjch:=c;dh:=d;

end Y

else ir=i+1; i

end;

until{identifI.num=numc) ;
repeat
writeln('Le domaine d“app11cat1on de cette corrélation est: ')
writeln(’ [',identifZ.tcong:4:1, ‘yidentif3. teridl, '] kg

writeln(’'donner la temperature & laguelle vous voulez la TV
readln (temp);
temperature;
if (temp#=1dent1f-.tcnng)and(temp =jidentif3. tcr)
" then
begin
pi=760.0; ‘
repeat
pv:*eyp(ah+bh/temp+ch*1n(temp)+dh*p/sqr(temp))-
rhi:=abs (p-pvdj

)3

P:=pVv;

until rh<0.0013 conversions

writeln(’'la Tension de Vapeur a *%',Lﬂﬁﬂ-é 1, wunitet.’” est ):
writeln(’ pv=",pvibe2,  mmhg ') :

Bvis =i /o

pvai=pv#14, 4946/760;
pvIii=pv#1,0332/760;%
pva:i=pv*1.0133/760;

writeln(’ pv—‘,pvl:é:z,' atm’};
wrriteln(’ pv=’,pvirbi2, " psi‘);
writeln (-’ pv=’,pv3ihr 2, kg/cm2°);
writeln(’ pve',pvé4rée:2, " bars’‘); .

writeln('le calcul a été fait par la methode de HARLACHEE*BRAUN Yswritelny
end

else

begin

if (temp*1dent1f3.tcung)

then

begin

writeln(’'a cette temperature votre compose est Solide’);
wrdtein ("la. Teasitn de Vapeur Hﬁﬁpdui,eﬂrr‘udlduiéeﬂﬁiwriialyi e
[ctatar ' R B L AU SR o ZCI I S
else

begin

writeln(’ vous avez dépasseé le Foint Critique’ )

-wWriteln(’'la Tension de Vapeur ne peut etre calculée’)jwriteln; <

end;

end;

wiriteln('voulez~vous faire un autre calcul pour ce composé aver ‘)3

write(’ la meme ccrrélatlcn 7 {o/n) )3 readln(f);

until f=

close fZ),



P'ﬁbegin
assign{fZ, ‘ar\pitz.dat ) jreset(f2);

recherche?;

repeat

writelnp(’ Le domaine d’ 'application de cette corrélation est: ’
writeln(' [',identifZ.tcong:4:1, " "yidentif2.tcr:4:t, '] K );
write( 'donner la temperature & laquelle vous vouler la TV i

readln (temp) ; temperature;
if (temp}=identif2.tcong)and(temp<=identif2.t:r)
then

begin

t+:=temp/tcs -

fre=—35+36% (tc/th)+42%1n (tb/tc) -ekp (&*1ln(tbh/tec) ) :

alpha:=(0.313%fr+ln(pc))/ (0. 0838*fr-1n(tb/tec) )y

Q:=0.0B38% (5.738-alpha);

ar:=-I5%qg;

br:=-3&6%q;

cr:=42xg+alphas

dr:=-q;
pv:=pc*eap(ar*bP/tr+cr*1n(tr)+dr*eyp(b*1n(tr)})-conversxon,
writeln('la Tension de Vapeur a4 t=",temp:6:1, unitet, " est’);
writeln(’ pv=".pvibil,’ atm');

pvii=pv*760;

pv2i=pv¥*14,£94;

pv3i=pv#]l . 03323

pvd:i=pv*l.0133;

writeln(’ pv=',pvlibdtd, " mmhg )

writeln(’ pv=’',pvZ2:é:2, ' psi‘);

writeln(’ pv»' pvi: 6.-,’ kg/cm2 ) g

writeln(’ pPv='ypvé4:b6:2,’ bars’);

writeln(’'le calcul a eté fait par la methode de REIDEL ‘) jwriteln;
end

else

begin

if temp<identif2. tcong

then

begin RO _

Wnl Tl 0 b e VIERPY TlapsUee ool mmlids g

wrriteln(’la Tension de Vapeur ne peut etre calculée’)swritelns
end

else

begin

writeln(’'vous avez dépassé le Foint Critigue’)y

writeln('la Tension de Vapeur ne peut etre calculée’)jwritelny
end;

end;

writeln(’'voulez-vous faire un autre calcul pour ce composé avec ')
writeln('la meme correlation * {(o/n) ")

readln (f)

until f='n"j

close{f2);

-

end;
‘f'.begin

R ST G P I WA O A = R R LYt - S L AR .,_ N
reotgErRaD C e R T
repeat

writeln (' Le domaine d’ application de cette corrélation est: ');
writeln(' [ ',identif2, tcong:4:1, " "sidentif2.tcr:d4:1,°7 k’);
writeln{'donner la temperature’); -
readln(temp);

temperature;

“if (temD}=1dent1f~.tcong)and(temp{=1dent1f;.tcr
then

begin

tr:=temp/tc;
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bfZ:= 1—(tc/tb)-0 7816*1n(tb/tc),

bfs=bfl/bf2;

ctr=0.7B1b6xbf+2.67;

p:=1.0;

repeat

pvi=pc¥*exp (bf*(1/tr—1)+cf*in(tr)+27%x(p/ (pcesqr (tr))-1)/64);
rfr=abs (p-pv);

p:=pv;

wuntil +f<0.0013conversions

writeln{’'la Tension de Vapeur A f£=',temp:é6:1l, unitet,’ est: ")

writeln(’ pv=",pv:biZ, "’ atm’);
pvli=pv*7560;
pvRi=pv#14. 6963
pvii=pv*l1,03332;
pv4r=pv*1,0133;
writeln(’ pv=",pvl:é6:2, ' mmhg’');
writeln(’ pv=',pv2iétld,’ psi’); .
writeln{’ pv—',pvu.6.~,‘ kg/cm2’);
writeln(’ pv=",pv4rb:2, ' bars’);

writeln('le calcul a été fait par la methode de FROST "Yswritelng
end
else
begin
it {temp<identifl,tcong)
then
begin
writeln(’ votre compose est Solide’);
writeln(’la Tension de Vapeur ne peut etre calculée’)jwriteln;
end
else
begin
writeln(’ vous avez dépassé le Foint Critique’); :
writeln(’'la Tension de Vapeur ne peut etre calculée’);writeln;
end; ‘
end;
wirit@ln ("voulez-vous faire un autre calcul pour ce composé avec ")
writeln (' is wewe ou ~élarion 2 (o/n) ") - .
ns..u&i—.b--\l),
until f="n"g
close(fl);
end
else
begin
wr1teln( ‘vous avez tapé une mauvaise lettre’); writeln;
goto 4- -
ends
end- :
wrxteln(‘ pour changer de correlation : taper 1)
writelnR(’ pour changer de compose @: taper 2
wrriteln(’ poutr arreter le calcul @ taper I°);
readln (ans) ;
case ans of
l:goto 4;
coRsbreg i . Lo o . e ) ) N - C e e el e
Livrat@1lnl poyroreveir da licts deogs aopmporese Hawer o Y
writetnt si vous connaissez geja le numero de votre composé : taper n’);
readln(w);
case w of
tgoto 1y : -
tpoto 2
else
begin
writeln(’'vous avez tapé une mauvaise lettre’); writeln;
goto b3
ends;



end;

J:rgoto 7

else
begin

writeln{ 'vous avez tapé un mauvais chiffre’);goto Sjwriteln;

end;j -
end;
end;

7: writeln{’ —————- fin de calcul de la tension de vapeur

.

writeln;

end;

I

Z2:begin .
writeln ( &&%%48 calcul de 1’ 'enthalpie de vaporisation &&&%%°)

repeat

B:writeln( 'voici

writelny

s: =03

assign{(fZ, ‘at\pitz.dat ' );
reset (f2;
repeat

ir=1jy

repeat with identif?® do
begin

readl

n{fZ,num,ncomp) j

wrriteln (num,ncomp);
ir=i+1y

end;
until

i=21;

writeln (' **¥x*xx%taper return pour avoir la suite‘):s
S:=5+203

readl
until

nj
s=1203

close{(f2);

ey

te( 'donner le numero de votre composé i

T Te oty !

assign(f2, "as\pitz.dat ' )jreset (f2);

ig=1j;

repeat with identif2 do

begin

read

In{(f2, num, ncomp, omega, tcr, tcong, teb, pcr);

if num=numc

then

begin _
wrrite{’'votre composé est ‘',ncomp, "7 (o/n) ")
readln(f);
if f='n"’
then goto 8
else
begin
om: =omega; tcr=tcr;tbi=tebspc:=pcr;

s, engy ‘ . - o -

e :-\F.?FTGE - e e

eise
iz=i+13
end;
until ((identifZ.num=numc)or(i>120 )sclose(f2);
if ix120
then
beain
writeln( 'votre composé ne figure pas sur la liste');

writeln (' ***Taper return pour revoir la liste’)ireadln;
goto 8j

e L)

.
L]

. . L] .
la liste des composes ainsi gue leurs numeéros’);



else

begin

10:writeln ("*#*CHOIX DE LA METHODE DE CALCUL#**%‘)swriteln:
writeln(’ equation de FITZER taper p’l)jwriteln;

writeln(’ equation de LEE-KESLER taper 1 ')swriteln:
writeln(’ equation de REIDEL taper r’)jwriteln;
wirriteln(’ equation de FROST taper f')swriteln;

readln (k) ;
case k of

=

p’ :begin .
assign(f2, ‘ar\pitz.dat’ )-reset(fg)'

rechercheZs

repeat

writeln(’ Le domaine d’ 'application de cette corrélation est: ‘)i
writeln(® [ ",identif2. teb:4:l,’ ‘sidentif2.tcrrdsl, 0 1 k')
write(’ donner la temperature ") '

'

readlmn(temp?; temperature; ;
if (tempiidentifZ.tcr) and (temp:r=identif2.teb)
then
begin
re=1.987;
=temp/tc;
hvie=7.08#%exp(0.254%In{l-tr) ) ;
hv2e=10.95%om*exp (0. 456%In(1-tr) )

deltahvi={(hvi1+hvZ) #r#tc; conversion;
writeln('l’ 'Enthalpie de Vaporisation & t=',temp:ési, unitet,’ est:’):
writeln(’ : deltahv=",deltahvib:2, " cal/gmol )
hvl:=deltahv+*4,184; _
writeln(”’ ' deltahv=",hviiés2,’ j/gmol’)
writeln(’'le calcul a été fait par la methode de PITZER )j;writeln;
end
else
begin
if (abs{temp-tc)<0.5)
then . .
begin - ' : CImETE e L Lo
GoLlEand cewnEhEs aw Point Critique’)y . _
writeln(’'l’ 'Enthalpie de Vaporisation est nulle’);writeln;
end )
else
begin
if temp<=identifZ.tcong
then. '
begin M
writeln(’ votre composé est Solide’);
writekn(® 1° Enthalple de Vaporisation ne peut etre calculée Y3
end
else
begin

writeln( ' cette temperature est hors du dommaine d ‘application’);
writeln(’'de 1’ 'equation de FITZER')jwriteln;

end;
andg;

po- . e L [ PR =

- .__‘endﬁ e e S ‘ = — T e
Witlbe it ¢ veuieZ—-VOUS faire un autre calcul pour ce cnmpcgé avec )3
write(’ la meme corrélation 7 (a/n) ")
readln(f); g
until f="n"'; -
close(t2): )
end;

1 :begin

assign(f2, ‘a:\pitz.dat’)jreset(f2);
recherchel;
repeat



writeln(’ 3‘,identif2.tcong:4:1,' ‘,identifZ.tcr*D.?S:d:i,‘"]-'k ‘g

write(’' donner la temperature “Jireadln(temp); temperature;
if (temp>=identif2.tcongland((temp/identif2. tcr) <=0.95)

then .

begin

tr1=1,987;
tri=temp/tcy
dz:=sqgrt(1-1/(pcr*exp (T*1lni{tr))));
hvl:=6.09648-1.28862% (t1r)+1.016%axp (7#1n(tr) ) ;
hvZ2:=15.6875-13.4721% (tr) +2, 615%exp (7*1n(tr) ) ;
deltahv:=(hvli+om*hvZ2) #r*tcedz;  conversion;
writeln(’ deltahv="',deltahvib:2,’ cal/amol’);
hvl:=deltahv*4,184; b '
writeln¢’ deltahv=",hvizbz2, " j/gmol )
writeln(’le calcul a été fait par la methode de LEE-KESLER');
end
. elses
begin
if tempiidentif2, tcong
then -
begin
writeln(’ votre composé est Solide )
writeln(’']l’ 'Enthalpie de Vaporisation ne peut etre calculée )y
end
else
begin
if (abs{(temp—-tc)<0.5)
then
begin
writeln(’ vous etes au Foint Critigue’);
writeln(’'l’ "Enthalpie de Vaporisation est nulle’);writelns
end
else
begin :
writeln('cette temperature est hors du domaine d’' ‘application’);
writeln(’'de 1’ 'equation de LEE-¥FSLEF'); writelns

~

e n.a, . R - -
- sty .
end;
writeln(’ voulez~vous faira un autre calcul pour ce composé °);
write(’ la meme corrélation ¥ (ao/n) i

readln(f):
until f="n";
close(f2);
end; °
‘r‘ibegin
assigni{fZ, ‘az\pitz.dat ' )sreset(f2);

rechercthel;

repeat

writeln(’  Le domaine d’ "application de cette corrélation est: ')
writeln(’'1’,identif2.tcong:s4:tl,”  ‘,identifZ.tcr*0.95:4:1,°1 k)3

writeln( 'donner la temperature’)ireadln(temp);temperature;
if (tempr=identifl.tcongland((temp/identifl.tcr) 1=0.95)
L, .

- .

&

Tat

b § T - - : . : . T el egagEe o a - E1o- S -
. re=1.987;
- trr=temp/tc;
si=sgqrt (l—1/ (pockexp (3*1n(tr))));
fre=-I3+36%tc/th+42%in (th/ tc) ~exp (6*In(th/tc) ) ; -
alpha:=(0.Z153%fr+lnipc)) /(0. 0B838*fr=1n(tb/tc) )
g:=0.0838%* (%, 738-alpha);
br:=-3&4%qg;
crer=42%q+alphaj
drz=-q3
deltahvi=(br+cr* (tr)+bedrexp (7Hln{tr) ) ) #dz+r*tc: conversions



t

writeln(”’ deltahv— ,deltahv:b:z,'cal/gmal');
hvlie:=deltahv*4.184;
writeln(’ deltahv=',hvi:6:2, " j/gmol’);
writeln(’'le calcul a été fait par la methode de REIDEL ") swriteln;
end
else
begin
f (temp<identif.tcong)
then
begin - ‘ .
writeln(” votre compose est Solide’)s
writeln('l’ 'Enthalpie de Vaporisation ne peut etre calculée )jwriteln;
end : ' :
else
begin
if (abs(temp—tc) < 0.5
then
begin ‘?
writeln(’ vous etes au Foint Critigque’);
writeln(’1’ "Enthalpie de Vaporisation est nulle’)iwritelmn:
end ’
else
begin
write('cetfe temperature est hors du domaine d’ "application’):
writeln(’de 1’ ‘eguation de REIDEL'); writeln;
end;
end;
end;
wrriteln(’'voulez-vous faire un autre calcul pour ce composé’);
write(’ la meme corrélation ? (o/n) I
raeadln(f)gs
until f='n";
close(£2)

ernds;
f ' :begin
assign(fZ, ‘az\pitz.dat ) sre=ol 1700,
A ebut T DN T -
repeat
wiriteln(’'Le domaine d'’application de cette corrélation est: ');
writeln(’ 1 ’",identif2.tcong:4:1, "’ "yidentifZ.tcr*0.95:4:1,° 1 kK )
write( 'donner la temperature “)3

readln(temp); temperature;
if (Yempr=identif. tcongl)and((temp/identif2. tcr)<0.95)

then

begin

re=1,987;

tr:=temp/tcy

zi=sqrt (l1-1/ (po*exp (3xln(tr)) )}
bfle=ln(pc)+2.67%#ln(tb/tc);
bfZ2i=1-1/(tb/tc)-0. 781b*ln(tb/tc),
bf:=bfl/bf2;
Cfi=0.7816%bf+2. 67

hii:"‘bficfsitmk'ﬁ?’ipcxtaﬁﬁblg
RVvRr T eRT S lhAxLeugr flor ) S T g,
“deltanv.—rmd;nuudnvl/hvz;cnnversion;

writeln(’'l’'Enthalpie de Vaporisation & t=',tempi&:l,unitet, ’ est: "Jj

writeln(’ deltahv=",deltahvié&r 2, ' cal/amol ")
hvi:=del tahv#*4,184; -
writeln(’ deltahv=",hvlzé:2, j/gmal )

writeln(’'le calcul a été fait par la methode de FROST')j;writelns
end
else
begin

if (temp<iidentif2. tcong)



begin
writeln({’ votre compose est Solide’

writeln('l’ 'Enthalpie de Vaporisation ne peut etre calculée’ )'wrzteln,
end

else
begin
if (abs(temp-tc)<0.5)
then
begin
writeln(’ vous etes au Foint Critique’ )
writeln('l  "Enthalpie de Vaporisation est nulle’)swriteln;
end '
else
begin
writeln(‘cette temperature est hors du domaine d’‘application ):
writeln(”’ . de la corrélation de FROST ); writeln;
end;
end; fﬁ
aends;
writeln(’ - voulez-vous faire un autre calcul pour ce composé avec ")
write(” la meme caorréliation 7 (o/n)’ 1
readln(f)
until f='n"‘;
close{(f<);
end
else
begin
writeln(’'vous avez tapé une mauvaise lettre )jwriteln:
goto 10;
end; :

end;
ends

11ewr1teln( pour changer de correlation taper 1°);
ST MR Leehe DL or e civsnger Ae composé taper 23

CURTEAG L i RMCCETLY LB mmiies L0800 L . CaBlindm)g

case m of

lzgoto 103

2:begin

wrriteln(‘pour reveoir la liste taper 4°);

writeln('si vous avez deja le numero de votre composé taper 5°);
readlnin);

case n of
4:goto O;
S:goto 93
ends;
ends;
Ttgoto 123
else
begin
writeln(’ vous avez tapé un mauvais chiffre ‘)jgotoc lljwriteln;
@rdg . L

. P o - B e g
sl Co . . - . . -
EARE R, T et

write( ' voulez-vous #¥ire ui auure cascul o Enthalpie de Vaporisation®):
write(” (o/n) ‘s readln{f);
until f='n"': )
~1Z2zwriteln( ————-fin de calcul de 1’ ‘Enthalpie de Vaporisation—=——-');
writeln;
end;
ends;
endsj
until answer='n’:
reads;



V.5 L’enthalpie de vaporisation
V.5.1 Théorie [20]
Vv.5.1.1 Définition :
“Appelée aussi chaleur latente dé vaporisation, l’‘enthalpie de

vaporisation est la gquantité de chaleur fournie a 1l’unité de poids pour
la transformer en vapeur.

Dang le cas des corps purs, cette opération s’effectue a pregsion et
température constantes.

?

L’enthalpie de vaporisation est la différence des enthalpies du liquide
saturé et de la vapeur saturée & la méme température.

V.5.1.2 Estimation et calcul de 1’enthalpie de vaporisation
2.1 Equation réduite de_ CLAUSIUS-CLAPEYRON :
L’enthalpie de vaporigation AH, est reliée & la température et la -

pression. Plusieurs corrélations donnant AH, découlent directement de
1’équation CLANSIUS- CLAPEYRON réduite (62) :

d In (pv)r=$£_.a (%) . (62)

e v

L’enthalpie de vaporisation réduite -AH,/RT, est une fonction de

d_;'?_iéiﬂ:’;_' et de Az,

AZ, est relié & P, et T, et peut &tre déterminé avec une éguation
drétat (VIRIEL, VAN DER WAALS...)

2.2 Corrélation de REIDEL :

RIEDEL donne AH,/RTc comme une fonction de T, et de o, o, étant
Adétwrmand avec Lleguation (59).. - . B T e W
La corrélation de R1EDEL fournit des résultats exacts pour les liguides

non polaires.

RIEDEL a estimé l’enthalpie de vaporisation de 33 ¢orps orgamiques a

478 températures différentes avec sa corrélation, et l’erreur moyenne '
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n‘a pas dépassé 1,.8%.

Agm

.4 =

+ + + + 7
_——_RT‘,.AZ, B +C'Tr+6D". Tr (63)

B*, C' et D' sont données par les équations

(58.2') (58.3) (58.4) respectivement

2.3 Corrélation de PITZER :

PITZER relie l’enthalpie de vaporisation AHv & la température
absolue T, température réduite Tr et au facteur acentrique w.

A,_f' =AS® e . ASY  (6a)

As,'” et AS,™ ont 1‘unité d‘une entropie soit cal/gmol.K, et sont
fonction de Tr.

Multipliée par Tr/R, 1l’équation (64) devient :

AE, o7 (0) (1
E “ "R (A3;” + wAs)"') (65)

AH,/RT, est donc une fonction de T, et de w seulement.

Une expression analytique de l’équation précedente a &té trouvée par
PITZER, dans un domaine de température réduite compris entre 0.6 et 1.

v

=7.08 (1 -~ T,}%%¢ +10.95 . w (1 - Tr)°-45¢
R7T,

(6s)

». 2.4 Autres corrélations :

Les équations P, - T citées dans la partie tension de vapeur (V.4)
.peuvenk &tze. st sont ukilisecs: pour ~de-dakgudk de 1’enthalpie - de
vanorigation. ' )

Soit le paramétre adimensionnequ :

Pour chaque équation P, - T déja vue, nous pouvons obtenir une * °
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_ Ar_ =:~dnn(2w£_
RT,. AZ, d (/1)

L

expression de 7
- Equation LEE-KESLER (ou PITZER modifiée) :

¥ =6.09648 - 1.28862 . T, + 1.016 .T]
+w (15.6875 - 13.4721 .Tr + 2.615 .Tr7) (67)

- Equation d’ANTOINE :

_ B . Y}
IF—E.[!'Z—_@ (68)

B,C sont les constantes d‘Antoine.
- Equation de RIEDEL :

y=8B"+C".Tr + 6.D° .T27 (69)

B*, C*, D' : paramétres définies par RIFDEL (v.4.1.2.6)
- Equation de FROST-THODOS :

-B + C.T, - (27/32) (Pr/Tr)

¥ = 1 - 27/64 . (Pr/tz?)

(70)

B,C : paramétres des équations (61.2) et (60.2)

V.5.2 Présentation du probléme
V.5.2.1 Comparaison des corrélations [20]

Dans toutes les éguations (sauf celle de PITZER), il est
recommandé de calculer AZ, avant 1l’obtention de AH,.

AL wetk.gire gslaadsfopartle. dupe Sguacion. diétat: BoV.T Queliconque.-

{(VIkigi, VAN LDER WAALS,...) ' ‘ i
Les équations de LEE-KESLER, RIEDEL ou FROST-THODOS sont faciles a
résoudre dés que AZ, est calculé, elles fournissent de bons zésultats

dans un vaste domaine de température. Toute fois 1la précision est
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moindre autour du point de congélation et. du point critique;
La corrélation de PITZER reéste la meilleure et beaucoup d’auteurs 1‘ont
recommandée, mais elle ne peut &tre utilisée sans la connaissance du
facteur acentrique w et de la-température critique T..
L’équation d’Antoine fournit également des résultats satisfaisants
quand elle est employée dans son domaine d’application (P <« 1500 mnHg) .
Pinalement.itoutﬁs ces corrélations sont des fonctions explicites en
AH,, ce qui leur référe une grande facilité dans la résolution
D’'un dutre cbté, 1a plupart "des corrélations n’ exigent que la
connaissance des valeurs des coordonnées du point critique (P., T.) qui
sont disponibles pour un grand nombre de corps chimiques.
V.5.2.2 Equations utilisées :

Dans 1le pfogéﬁ@ée. iqfo;@ggiquei que . noug avons établi, ,les
équations utilisées sont les suivantes : .

Equation de LEE-KESLER  (67)
Bgquation,de PITZER - (66)
Equation de FROST-THODOS (70)
Equation de RIEDEL -{69)

-hLas;fggitéxéb.idgﬁgchoix -sont touzioivs ~AR“Emald da resultat ‘hx
disponibilité des paramétres des é&quations, 1° étendu des domaines
a’ application de ces équations et le nombre de composés chimiques pour
1esquels elles sont valables.1

Les paramétres des équations utilisées gont tabulég
(Tableau v.5.2.1 Annexe 4)

V.5.3 Programme :

Le programme é&tabli, 'boq: le calcul de 1l’enthalpie de
vaporisation, est inclus dans celui de la tension de vapeur. Car les
deux programmes utilisent les mémes données expérzmentales alnsi ils

srusernanécessitent wlavmanipulat o A uhtmaientleh iy ~“dardénndessTettceth ‘Yﬁ$"
 Quelques &gquations.- - ‘ ' ‘ -

ak
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l’écoulement et de la rugosité des parois de la canalisation :
A = £(R,, rugorigté)
le nombre de R, donnée par la formule :

R,=u.d

5 (72)

représénte le rapport des forces d’'inertie et de turbulence aux forces
de vigcosité.

A = viscosité cinsmatique du fluide.

V.6.1.3 Forme de la fonction A = f(R, rugosité) :

Les études modernes ont eu pour objet de préciser la forme de la
fonction A = f(R,, rugosité).
On donne de cette fonction, une représentation classique en portant en
ordonnée, le coefficient de résistance A et en abscisse le nombre de
Reynolds R,.
En raison de la grande amplitude de variation de R, on utilise
généralement des graduations logarithmiques sur les deux axes.
On définit ainsi le diagramme universel A = £(R,) ( Fig,v.6.1.2.1).
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~

Fig.n:-g-d-.i.d_: Y8255t — Diagramme universel A = f((R)
(N,),{N;), (V,) ... Courbes (Harpe) de Nikuradse
(€3}, (C4),(Cy) ... Courbes de Colebrook

(N) Courbe de Nikuradse {D/k est lu sur 'échelle
supérieure horizontale)
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3.1 Régime laminaire

En régime laminaire, la relation A = f(R,) est de La forme )\ =
A/R, représentée par une droite (P) dans le diagramme universel.
En effet, en régime lamihaire 1la perte de pression Ap est

proportionnelle a la vitesse moyenne U, donc la perte de charge
unitaire :

J=-AL-—--—; (73)

est de 1a forme |i . -ﬁ—z=a .U
D" 2g
d'od
- 22 .9g.D _2a.9gD0* _A
2 u R.v R (74)
. . A u?
En portant cette valeur dans l’expression générale J = D" ?;,'
-nm;'abteums=l=%.‘l......('75}

appelée formule de Hagen-Poigeuille

Le régime laminaire n’est stable que jusqu‘d une valeur du nombre de
Reynolds de l’ordre de 2300.

3.2 Régime turbulent :

Nous distinguons le cas des tuyaux lisses de celui des tuyaux
rugueux.

'3.2.1 Cas des. tuyanx'-lissesirégime turbulent lisse
3.2.1.a_Formule de PRANDTL-VON KARMAN.

Pour décrire ce régime, on adopte généralement la formule
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1 ,
= =2LogR .J/X-0.80 (76)
VA
- qui vérifie bien les résultats expérimentaux et qui peut s’écrire
également :

roey _2:51
= —2 Log.____
R.VA

1
— 77
Vi

connue sous le nom de formule de PRANDTL-VON KARMAN, traduite par la
courbe (VK) sur le diagramme universel.

3.2.1.b Formule du type A/R"® :

A n’étant pas explicite dans la formule précédente, celle-ci est
d’un usage difficile et ne peut étre résolue que par voie graphigque ou
ittérative. Aussi lui préfére-t-on des formules Plus simples de la
forme A = A/R" A
représentée par une droite dans le diagramme universel A = £(R).
L’allemand BLASIUS a ainsi proposé en 1913 la formule :

_ 0.3164
RD.:S

(78)

représentée'par la droite (B) sur le diagramme universel.

Cette "droite de BLASIUS" se confond pratiquement avec la courbe VON
KARMAN pour R < 10°.

A cette catégorie générale A = A/R® appartiennent également les
formules empiriques :

g=_K__ _“5’. (79)

REYNOLDS :
LT Sy =—':,;-- A W%A = -24-1!.-':8—&.. S W - Hm 1-82 ( g ( 2 TR ':"""_':' N R
S = < ‘ .
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FLAMANT : J=K. S5 (80
gL T
J = K I'FS;_'- (81)
MOUGNE :
avec 6§20 < X.10°¢2.000
1.75<n< 2
2
BETZ : J=r A 0.3164 u (82)

B 20D

1.1 < k< 1.5

3.2.1.c Formule du type A = a + B/R"
L’approximation des formules précédentes du type A = A/R® n’est
satisfaisante que pour des valeurs de R inférieures a 105.

Au dela de cette limite, l’expression s’en écarte progressivement, et
il faut alors recourir & des formules du type bindme

A-a + B
Rﬂ

A ce groupe, se rattachent les formules de :

Lang : A =8 g(a + _E_) (83)
R
Lees : A = 0.00714 + l;i: (84)
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SCHILLER et HERMANN ;

A =0.0054 + 9:396 (85)
d-s
NIKURADSEIv
A =0.0032 + 0:221 (86)

ﬂ-a:ﬁ

LAZARD: A = 0.00372 + %‘-:51 (87

Ces derniéres formules et surtout celle de NIKURADSE se confondent
sensiblement avec la formule théorique de PRANDTL-VON KARMAN pour des
valeurs de R, allant jusqu’a 3.10° .

Plus récemment (1954-58) FILONENKO et ALTSCHOUL ont proposé la formule
suivante, explicite en A donc d’un enploi plus commode que celle de
PRANDTL-VON KARMAN et dont les résultats ne différent de cette derniére
que de 2 a 3% au maximum

A = (1.8 LogR, - 1.64)" (88)

3.2.2 Cas des tuyaux rugueux :

3.2.2.a Notion de rugosité :

Contrairiment & ce u. se pacse dans le cas de surféces-lisses,
une surface rugueuse implique un état de surface tel que ses
irrégularités ont une action directe sur les forces de frottement,
~c'est & dire qu'au deld d’'un certain degré de rugosité, 1la
configuration mécanique de la surface exerce une influence bien

déterminée sur ce qu‘on appelle "l’intensité de l’agitation de
turbulence"

~ Une surface rugueuse peut &tre considérée comme étant constituée par
une série de protubérances &lémentaires, caractérisées par une hauteur
K, quoique trés petite, quelquefois de l’ordre d’une fraction de-
millimédtre, c’est cette hauteur qui constitue le premier paramétre
caractéristique.

" Le point suivent Conreiste & évaluerx larugositépar-rapport ag diamitie’
de la conduite.

Par exemple dans un tuyau, il est logique de comparer K au d%amétre D
{(ou au rayon r). On introduit ainsi la notion de rugosité relative K/D .
(ou K/r) et de poli relatif D/K (ou r/K).
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3.2.2.b.Régime. de. faible. turbulence dans les conduites

Iugueuses

Lorsque R, est inférieur a 2300, les tuyaux Irugueux se comportent
comme les tuyaux ligses. - -
Lorsque le nombre de Reynolds augmente, . l'épaisseur de la couche limite
diminue et les aspérités commencent & réagir sur 1’écoulement, le point
figuratif du diagramme universel A = £(R) quitte la courbe de VON-
KARMAN et aborde une zo&je de'traﬁsi‘ytion-:lugdﬁ'é ce Qque, le nombre de
Reynolds continuant de croitre, la couche limite soit complétement
arrachée, 1‘'écoulement présentant alors le caractére de pleine
turbulence. ' o ' ' :
La transition est esdéntiellémént caractérisée par le fait que, la
hduteur des aspérités~étant de 17ordfe de grandeur de 1l’épaisseur de
la couche-limite laminaire, on voit intervenir simultanément 1les
caractéristiques.géométiiqiies de la Figosité et le nombre dé 'Reynolds
La zone de transition est limitée dans le diagramme universel par :
- La courbe .de VON KARMAN d’équation

1., 51
i mz./x

e ::..m;Lquﬁext;rémi-téé- Ass. 1g. 000,y des.droiten de NIKURADSE dont.le lieu est

une .courbe (M), dite courbe .de,K MOODY, du nom de l’expérimentateur
américain qui, en 1944, en a é;gblié l1’équation :

1. kK 39)
v 260 ' D (89)

Cette zone de trangition est t:és_simportante car trég frégquemment
utilisée en pratique. K T

En 1938-39, l1l’Anglais ColebrooK présenta le premier une formule rendant
compte de 1‘écoulement dans cette zone :

-
EXRN
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ENTRER Re |

Re <= 2300

Pertes de charge

Régime laminaire
calcul de A

v

J W
Régime turbulent lisse ' |

Calcul de A

‘Entrer:

Diameétre de la conduite (D)
Valeur de la rugosité (K)

Y

calcul de K/D

e e

N 560 D/K <Re Rugosité importante
~ calcul de A impossible
Changer K, D
Régime turbulent rugueux Régime transitoire
calcul de A calcul de A
' |



V.6.3.2 Programme
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program reynolds (input output);

uses crt;
label 1,2:
var

r,x,»i,k,d,re,lamda,delta,alpha, lamdal:real:
rep,ans:char;

procedure coolbrock;

begin

lamda:=54_.0e-4+0 395%exp(0.3%1ln(re));

x:=1/sqrt(lamda};

repeat

X1:=-2¥1In(k/(d*3.71)+2.51*x/re)/In(10);
delta:=({-2*In(k/(d*3.71)+2.51*x1/re)/In(10)-x1)/(x1-x);
alpha:=1/(1-delta);

r:=abs(xl-x);

o -\1+a1pha*( 2¥1ln(k/7(d*3.71)+2. 51*x1/re)/ln(1®) -x1);
until r<=2._e-3;

lamda::l/sqr(xJ; : ¥

end; . T :

(¥¥kX*kprogramme principal*¥¥¥x)
begin

clrscr;

writeln;

writeln{"$$ ce programme calcule le cocefficient de perte de

charge $%$7);

writeln(” $% lineaire pour les conduites lisses et rugueuses

3 7))

writeln(” - %% pour diverse regimes d° “ecoulement $$ " );

writeln;
repeat

writef{ “voulez-vous faire un calcul du cecefficient de perte de

T i e

charge 7 7);
writeln( .. {o/n) .~);ireadln(ans);
if ans="0° .
then
begin

-

write( “donner la valeur du nombre de reynolds

“Jireadln(re);writeln;
i1f re<=2300
then

begin .
writeln(” Le regime est laminaire”);

writeln(“le coefficient lamda peut etre calculé

1’ eguation’);

writeln( "de HAGEN- POISEUILLE );

lamda:=64,/re; _

writeln(~ lamda=" ,lamda:5:3,“);writeln;

end

else

begin

write( “est-ce que votre conduite est rugueusge ?
“};readln(rep): :

if rep=“o° '
then
begin

avec

{o/n)

l:write{(” donner la wvaleur du ccefficient de rugosité en mm

“Y;readln(k);

—_— ————— e —— .



writeln(’ lamda=",lamdal:5:3.~
k:=0.0:
coolbrock:

“Y:

writeln( 1  “equation de COOLBROCK donne :71};

writeln(” lamda=",lamda:4:2,""
end;

end:

end:

until ans="n";

writeln( -——-—-——~—-—— fin de calcul
readln;

end.

) writeln;



Conclusion

Notre travail qui a abouti & 1‘’élaboration d’un logiciel touchant
4 des aspects variés mais restreints du génie chimiques, se veut &étre
un moyen d’enrichir le potentiel gcientifique de notre département
surtout en matiére de conception de bangues de données et de calcul des
propriétés des corps purs.
Le logiciel comporte quatre programme permettant les réalisations
suivantes :
~ Calcul de la viscosité dynamique d‘un ébrps pnr par deux méthodes
differentes (Methode des abaques et methode d’ANDRADE pour les composés
liquides; methode des abaques pour les composés gazeux. )
- Amélioration de 1l’indice d’octane de carburant auto, par addition
d’alkyle de plomb (pte). Ce programme offre deux possibilités de
calcul : |

- Détermination des pourcentages en essencce et en platformat

ldrsque le taux d’éthylation est fixé.
- Calcul de la quantité de plomb & injecter lorsque la composition
du carburant est connue. o

- Calcul de la tension de vapeur et de l’enthalpie de vaporisation
pour des corps purs avec plusieurs méthodes, choisies sur les critéres
de rigueur, de souplesse et de disponibilité de. donhée expérimentale
povy Un grand .o . bre de corps purs. I -
- Calcul du coefficient de perte de charge pour divers types
d’écoulements dans des conduites lisse et rugueuse.
Etant un premier pas, ce travail peut &tre amélioré tant au niveau
de l’enrichissement des banques de domnnées qu’au niveau du nombre de
propﬁigtés ou des méthodes de déterminétion de ces propriétés.
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Annexe 2 : Modéles de calcul des propriétés physiques des
logiciels ASPEN.PLUS et ProSim

EBquations d’états

- 1967 ASME correlation : Tables de correlation de la vapeur
- BWR-Lee-Starling

- -Hayden-0O’connell (avec association de la phase vapeur)
- Gaz idéal

*- Lee-Kesler

- Nothnagel (avec association e la phase vapeur)

*- Peng-Robingon (Rau-Hydrocarbure)

- Peng- Robingon [PR]

~ Pertubed-Hard-Chain (non-polaire)

- Perturbed-Hard-Chain (polaire)

*- Redlich-Rwong

- Redlich-Rwong-Aspen

*- Redlich-Rwong-Socave [SRK]

- Redlich-Rwong-UNIFAE

Correlations du coefficient de fugacité

*- Chao-Seader

- Chao-Seader/Pransnitz-Shair
*- Grayson-Streed
- Table de données d’entrée

* A partir des lois de tension de vapeur

Pression de wvapeur

*~ antoine Solid * Harlacher-Braun
- Cavett liguide ' * Lee-Kesgler
- Extended Antoine liquid * Riedel-Planck-miller

Polynome modifié
Table de donnéeg d’entrée

Complex solids density

- Generalized Density Model * Racket
- IGT Dry solids Model * Gunn-Yamada
* Peng-Robinson
* Lee-Resler-Plocker



Conductivité thermique

- Chung-lee-starling liguid and vapor
- IAPS liquid and vVapor for water

- Polynomial solid

- Sato-Riedel liguid

- Stiel-Thodos (High Pressure Vapor)

- Tabular Data Entry

- Trapp liquid and Vapor

-~ Wassiljewa-Mason-Saxena Low (Pressure vapor)
* Modeéle de Ely-Hanly

Viscosité

- Chapman-Engskog-Brokaw (Low Pressure Vapor)
-~ Chung-Lee-Starling (liquid and Vapor)

- Dean-Stiel (High pressure Vapor)

~ IAPS liquid and vapor for water

- Letsou-stiel (high température liquid)

= Lucasg vapor

- Modified Andrade liquid

*-~ Tabular Data Entry

*— TRAPP liquid and Vapor

* méthode de Ely-Hanly

Enthalpie, energie libre, Entropie :

- Cavett liquide saturé

- Cavett/Steam table liquid

- Criss-Cobble liquid Enthalpy for Electrolytes
- DIPPR liquid Heat capacity

- Generalized solid gublimation

- Modified Wastsan équation, Vaporization Enthalpy
Polynomial solid

Polynomial solid sublimation

-~ Tableau data Entry (Table de données d’entrée)
Yen-Alexander liquid and Vapor
Yen-Alexander/Steam table Vapor
Clausius-Clapeyron

*

»




Vapor liquid Equilibrium Ratio
API-SOUR

KENT-Eisenberg for Amines
Modified Polynomial

Tabular Data Entry

Complex solids Enthalpy
- Boie correlation
- Chang-Jirapongphan-Boston Correlation
- Cubic température Equation
- - Dulong correlation
- Généralized Enthalpy Model
- Grummel and Davis correlation
-~ Heat-of-Combustion-Based correlation
- Kirov corrélation

Coefficients d’activité

*- Extended scatchard-Hildebrand
- ligquide ideal

- local composition Electrolyte
- MSA Electrolyte T

-*- NRTL - * Marguleg -
- 1’éléctrolyte de Pitzer * Unigquac modifié
- VAN LAAR -
*~ Wilson
- UNIFAC
*- UNIQUAC S -

——s

- Yolume molaire i

- API liquid volume for Petroleum fractions

- Brelvi-O’‘Connell Partial molar liquid

- Campbell-Thodos Saturated liquid (liquid saturé)
- Cavett Saturated liquid

- Chuch-Pransuitz/Rackett ligquide comprimé

- Clarck liquid volume for electrolytes

- COSTALD liqguide comprimé et saturé

- Debye-Huckel liquid volume for electrolytes

- Polynomial solid




*- Rachett liquide saturé
- Table de données d’entrée
* Grun-Yamada (1971).

Constantes d‘’Henry
- Modified Polynomial

- Table de données d’entrée

Surface-tension

- API for Petroleum fractions
- Hakim-steinberg-Stiel

- IAPS for water

- Tabular Data Entry

Diffusion Coefficient

- Chapman-Enskog/Wilke-Lee (Low Pressure Vapor)

Dawson-Khoury-Kobayashi (High Pressure Vapor)
Tabular Data Entry

Wilke-Chang liquid

:_moéles ProSim

*

: Modéles Aspen-Plus




Annexe 3 : Les exemples de simulation
1- Exemple sur DESIGN IT :

Nous voulons simuler et optimiser un débutanigseur : maximiser

1l’économie en fuel. fzg

J_j 9,

Données d‘entrée : T = 80°F ; M = 136

°API = 7 Toaw = 350
Feed Flow (lbmol/h)
C, 4 2000
IC, 5 400
nc, 6 600
ic. 7 150.3
nc; 8 200

ce 10 50.8
¢, 100 250

Ces données seront introduit dans l’ordinateur par
1’intermediaire 4’un programme.

Ce programme est un ensemble d’instructions que l'utilisateur
doit suivre pour introduire ses données.

Le programme egt le suivant. :

Account Number AB 123

Title Command Debutanizer Design
HEA EXC 1 = OVHD, 4,1,-6,-2
TEMP APP = 10

Equipement HEA EXC 2 = BOTS, 5,2,-7,-3
TEMP APP = 20

Module SH3 = DEC 4,3,-4,-5
PRETCOP = 200




Commandes REC TOP6 = .98, RECBOT7 = .95

PAR
GEN COM = 4,5,6,7,8,10,100
APT 100 = 40
AMB 100 = 350
AMW 100 = 136
General NAM 100 = C,,

Commands TEPl = 80,210

FLO1 2000,400,600,150.3,50.8,250
CHECk input, PENGH, PENDG, PENGK
FND command
END.

Le résultat sera sous forme de plusgsieurs tableaux suivant 1le
nombre de composé, dommant les caractéristiques telles que :

.

enthalpie, débit, composition...a chaque étape du procédé.

2- Exemples sur ProSim : Exemple de simulation

Atim T= - ’oo°c; I- %a'i'm
£
A5t oy
i
0.3 qi'm. l_)

Un mélange d’'hydrocarbures (courant alimantation) est
refroidi jusqu’a 15°C, puis melangé au courant de recyclage. Il
est ensuite détendu de 0.3 atm dans une vanne avant d’étre envoyé
dans un ballon de séparation de phases.

La phase vapeur sortant du ballon de séparation est dirigée vers
un condenseur ou elle est refroidie jusqu’a -60°C et détendue
jusgu’a 25 atm.

Les condensats sont repris par une pompe gui les porte a4 75 atm
pour les recycler a la sortie du premier échangeur. Les produits

sont la phase liquide du ballon et la phase non-condensée dans
le condenseur.



Débit

(X)

100 kmoles/h

Température : 45°C
Pression : 75 atm
Compogition molaire : Azote 9%, methane 41.7%, Ethane 11.2%

Propane 6.2%, butane 5.4%, Pentane 3%
Hexane 8.1%, Heptane 13.3%, Octane 2.1%

Language d’entrée

Titre exemple de simulation simple
. CONSTituants

) 29 61 100 132 181 223 271 308 354
!'N2 C1I c¢2 3 c4 C5 6 C7 cC8

_ UNITés
* Donnéeg ¢

! la température est donnée en celsgius

! elle sera exprimée en Kevin dans les sorties
THERmodynamigue

—* SRK

e ——

! équation d’état de Soave-Redlich-Kwong

“Modules .
* TCONS E, EN = ALIM - 50=C,
PAR : T = 15 ! température fixée a 15°¢C
* Mel M, EN = C; recycle 50 = C,
* Flash VvV, BN = C, _ 50 = C, LOURDS

PAR : TYPE = QP ! flash adiabatique

—— AP = 0.3 ! la vanne est simulée avec le ballon

. ¥ FLASH V¥ EN = ¢C3 50 = LEGERS C4
PAR : TYPE TP ! flagh isotherme

T = -60°C ! Température fixée a -60°C

P = 25 ! Pregsion fixée a 25 atm
* pompe POMPE EN C4 50 = RECYCLE

PAR : P = 75 atm ! pressicn fixée a 75 atm
COUrants
ALIM TEMP = 40°‘C P = 75’ atm

DPM = 3.0 41.7 11.2 6.2 5.4 3.0 8.1 13.3 2.1



IMPreggions
* Données sans : MODUTHER
* Courants ALPHA IMP3 : RECYCLE

FIN

Les résultats sont données sous forme de tableaux suivants les
composég. -

Exemple :

numéro 29

masse mol (G) 28.0130
Temp fusion (K) 63.30
TEB (1 atm) (K) 77 .40
TC 126.2
PC 33.50
vC 89.50
zc 0.2900

Facteur acentrique 0.400F - 01

(dengité & Tref, moment aipolaire, 1les coefficients de 1la
capacité calorifique,...) -

Les—Caractéristigques des courants fluidés & chaque branche du
procédé sont données aussi

Les résultats comportent aussi les caractéristiques de la pompe
Rendement volumétrique = 0.6500

Rendement mécanique = 1.0000

Pression de refoulement = 75.000 atm

Puissance calculée = 278. 133 Kcal/HR

Hauteur théorique de refoulement = 949.478 (M)



Annexe 4 : Tableaux

Tableau des coordonnéesgs des composés gazeux

Tableau des coordonnées des composés liquides

Tableau des coefficients de 1'équation d’'ANDRADE
Tableau des valeurs du RBN

Tableau des paramétres des équations

ANTOINE

PITZER
FROST-THODOS
RIEDEL
HARLACHER-BRAUN
LEE-EESLER



Tableau V.2.2.%.1: coordonnées des composés gazeux

Nc¢ Gaz X Y N Gag b4 Y

1 Acetic acid 7.7 14.3 29 | Freon-113 11.3 14.0
2 Acetone 8.9 13.0 30 | Helium 10.9 20.5
3 Acetylene 9.8 14.9 31 | Hexane 8.6 11.8
4 Air 11.0 20.0 32 | Hydrogen 11.2 12.4
5 Ammonia 8.4 16.0 | 33 | 3H, + 1N, 11.2 17.2
6 Argon 10.5 22.4 34 | Hydrogen bromide 8.8 20.9
7 Benzene 8.5 13.2 35 | Hydrogen Chloride 8.8 18.7
8 Bromine 8.9 19.2 36 | Hydrogen cyanide 9.8 14.9
9 Butane 9.2 13.7 37 | Bydrogen iodide 9.0 21.3
10 Butylene 8.9 13.0 38 | Hydrogen sulphide 8.6 18.0
11 Carbon dioxyde 9.5 18.7 39 | Iodine 9.0 18.4
12 Carbon disulfide 8.0 16.0 40 | Mercury 5.3 22.9
13 Carbon monoxide 11.0 20.0 41 | Methane 9.9 15.5
14 Chlorine 9.0 18.4 42 | Methyl alcohol 8.5 15.6
15 Chloroform 8.9 15.7 43 | Nitric oxide 10.9 20.5
16 Cyanogen 9.2 15.2 44 | Nitrogen 10.6 20.0
17 Cyclohexane 9.2 12.0 45 | Nitrosyl chloride 8.0 17.6
18 Ethane 9.1 14.5 46 | Nitroug oxide 8.8 19.0
19 Ethyl acetate 8.5 13.2 47 | Oxygen 11.90 21.3
20 Ethyl alcohol 9.2 14.2 48 | Pentane 7.0 - 12.8
21 Ethyl chloride 8.5 15.6 49 | Propane 9.7 12.9
22 Ethyl ether 8.9 13.0 50 | Propyl alcochol 8.4 13.4
23 Ethylene 9.5 15.1 51 | Propyléne 9.0 13.8
24 Fluorine 7.3 23.8 52 | Sulphur dioxide 9.6 17.0
25 Freon-11 10.6 15.1 53 | Toluene 8.6 i2.4
26 Freon-12 11.1 16.0 54 { 2,3,3- Trimethylbutane 9.5 10.5
27 Freon-21 10.8 15.3 55 | Water 8.0 16.0
28 Freon-22 10.1 17.0 56 | Xenon 9.3 23.0




Tableomn T.2.2.2.2: CDOV'AQ”SV\-ef:s 'CL!-&- DOW\?oSe'.s. L\‘G\,uk‘J-(.s.

T me—t

Ligquid Y Ligquid X
Acetaldehyde 15.2 4.8 Freon-113 12.5 11.4
Acetic acid,100% 12.1 14.2 Glycerol, 100% 2.0 30.0
Acetic acid,70% 9.5 17.0 Glycérol, 50% 6.9 1%.6
Acetic anhydride 12.7 12.8 Heptane 14.1 8.4
Acetone, 35% 14.5 7.2 Hexane 14.7 7.0
Acetone, 35% 7.9 15.0 Hydrochloric acid, 31.5% 13.0 16.6
Acetonitrile 14.4 7.4 Lodobenséne 12.8 15.9
Acrylic acid 12.3 13.9 Isobutyl alcohol 7.1 18.0
Allyl alcochol 10.2 14.3 Isobutyric acid 12.2 14.4
Allyl bromide 14.4 9.6 Isopropyl alcohol 8.2 16.0
Allyl iodide 14.0 11.7 Isopropyl bromide 14.1 9.2
Ammonia, 100% 12.6 2.0 Isopropyl chloride 13.9 7.1
Ammonia, 26% 10.1 13.9 Isopropyl iodide 13.7 11.2
Amyl acétate 11.8 12.5 Rerogéne 10.2 16.9
Amyl alcochol 7.5 18.4 Linseed oil, raw 7.5 27.2
Anigole 8.1 18.7 Mercury i8.4 16.4
Arsenic trichloride 12.3 13.5 Methanol, 100% 12.4 10.5
Benséne 13.9 14.5 Methanol, 90% 12.3 11.8
Bride, CaCl,, 25% 12.5 10.9 | Methanol, 40% 7.8 15.5
Bride, NaCl, 25% 6.6 | 15.9 Methyl acetate 4.2 8.2
Bromine 10.2 16.6 Methyl acrylate 13.0 9.5
Bromotoluéne 14.2 13.2 Methyl i1-butyarte 12.3 9.7
Butyl acétate 20.0 15.9 Methyl n-butyarte 13.2 10.3
Butyl acrylate 12.3 11.0 Methyl chloride 15.0 3.8
Buty alcohol 11.5 12.6 Methyl ethyl ketone 13.9 8.6
Butyric acid 8.6 17.2 Methyl formate 14.2 7.5
Carbon dioxyde 12.1 15.3 Methyl iodide 14.3 9.3
Carbon disulfide 11.6 0.3 Methyl propionate 13.5 9.0
Carbon tetrachloride 16.1 7.5 Methyl propyl ketone 14.3 9.5
Clorobenzéne 12.7 13.1 Methyl sulfide 15.3 6.4
Chloroform 12.3 10.2 Naphtaléne 7.9 18.1

|




Liguiad ; X Y Liquid X Y
Chlorosulfonic anid 11..2 18. 4 Nitric acid 95% 12.8 13.8
Chlorotoluéne, or:he 13.0 13.3 Nitric acid 60% 10.8 17.0
Chlorotoluéne,méia 13.3 12.3 Nitrobensene 10.6 16.2
Chlorotoluéme, para 13.3 - 12.5 Nitrogen dioxide 12.9 8.6
Crésol,méta | b 20.5 Octane 11.0 17.0
Cychexanol 2.9 v 24.: | Octyl alcohol 13.7 10.0
Cyclohexane 9.8 ! 12.: Pentachloroethene 6.6 21.1
Dibromomethane 12.7 15.% Pentane 10.9 17.3
Dichloroethane ' 13.2 12.% Phenol 14.9 5.2
Dichloromethane ' 14.6 8.8 Phosphorus tribromide 6.9 20.8
Diethyl ketone 13.5 . 19.2 Phosphorus trichloride | 13.8 16.7
Diethyl oxalate 11.0 16.% | Propionic acid | 16.2 10.9
Diethyl glycol 5.0 24.% ‘ Propyl acetate 12.8 13.8
Diethyl : 12.0 18.7% Propyl alcohol 13.1 10.3
Diethylene ether 13.2 8.6 Propyl bromide 9.1 16.5
Diethyl oxalate 10.3 17.” Propyl chloride 14.1 9.6
Ethyl acetate 13.7 9.1 Propyl formate 14.4 7.5
Ethyl acrylate 12.7 10. i Propyl iodide 13.1 9.7
Ethyl alcohol 100% 10.5 13.8° Sodium 14.1 ] 11.6
Ethyl alcohol 95% : 9.8 14.5 Sodium hydroxude 50% l16.4 . 13.9
Ethyl alcohol 45% ; 6.5 16.6 Stannic chloride 3.2 25.8
Ethyl bensene 13.2 11.5 Succinonitrile 10.1 . 12.8
Ethyl bromide 14.5 8.1 Sulfur dioxide 15.2 20.8
2 Ethyl butyl acrylate 11.2 14.0 Sulfure acid 110% 7.2 7.1
Ethyl chloride 14.8 6.0 Sulfure acid 100% 8.0 ' {1 27.4
Ethyl ether 14.5 5.3 Sulfure acid 98% 7.0 25.1
2 Ethyl hexyl acryl:ate 14.2 8.4 Sulfure acid 60% - 1-10.2 24.8
Ethyl iocdide 9.0 15.0 Sulfuryl chloride 115.2 21.3
Ethyl propionate .- 14.7 10.3 ‘ Tetrachlorcethane 11.9 12.4
Ethyl propyl ethe: : 13.2 9.9 Thiophene 13.2 15.7
Ethyl sulfide 14.0 7.0- ' Titanium tetrachloride | 14.4 11.0
Ethylene bromide i 13.8 8.9 Toluene 13.7 12.3
Ethylene chloride : 11.9 15.7 Trichloroethylene 14.8 10.4
Ethylene glyocl 12.7 12.2 Triethylene glycol 4.7 10.5
Ethylene chloride 6.0 23.6 Turpentine 11.5 24.8
Fuorobensene 14.1 8.7 Vinyl acetate 14.0 14.9 I
Formic acid 13.7 10.4 Vinyl toluene 13.4 8.8
il Freon-11 . 10.7 15.8 Water 10.2 12.0
Freon-12 14.4 9.¢ Xylene, ortho 13.5 13.0
Freon-21 16.8 5.¢ Xylene, meta : 13.9 12.1
Freon-22 o 15.7 7.5 = Xylene, para 13.9 10.6
| 17.2 4.7 H_

| ————————



. Tableau V.2.2.1 : Les coefficients A et B de l’équation

d’ ANDRADE
N°© Nom A B
1 Acétal dehyde 1.247. 107 7028.02
2 Acétamide 4.198.10°° 18080.9
3 Acétate den-amyle 2.873.10°¢ 14908.2
4 Acetate de 1.068.10°° 10280.7
n-butyle
5 Acétate d’éthyle 1.330.10°° 8591.32
Acetate 1.072.10° 10203.8
d’isobutyle
7 Acetate de 1.621.10°% 7867
methyle
8 Acetate de 1.330.10°° 9216.75
propyle
S Acetate de vinyle- 1.588,10°° 8766.25
10 Acetone 1.582.10°° 7344.9
11 Acetonitrile 2.573.10° 6397.4
L 12 Acide acétique 1.408.10°% 10796.8
13 Acide acrylique 4.107.10°° 14033.1
14 Acide benzoique 3.819.107%° 50116.6
o 15 Aciden-butyrique 1.104.10° 12109.3
16 Acide maganique 3.269.10°7 22491.2
17 Acide formique 1.958.10°° 18805.3
18 Acide heptanoique 1.958.10°° 18805.3
19 Acide - 1.286.10° 11260.0
_ isobutyrique
— 20 _ Acide nitrique 1.861.10° 16144.6
o 2i7 Acide propionique 1.630.10°% 10263.0
22° Acide sulfurigque 1.459.10°¢ 23645.9




—-_—l_—__-—-—_—.——___—_“—""——-—___,____

N¢ Nom A B

23 Acrylate d’éthyle 1.67.10°" 8386.2

24 Acrylonitrile 2.336.10°° 6572.6

25 Alcool allylique 2.671.0°¢ 15156.7

26 Alcool amylique 2.371.1077 23898.8

27 Alcool benzylique 1.036.10°° 21039.1

28 Alcool 1.158.10°¢ 19092.5
n-butylique .

29 Alcool éthylique 5.703.10°° 13009.8

30 Alcool heptylique 8.823.10°° 27501.9

31 Alcool hexylique 4.754.1077 22579.9

32 Alcool 1.074.10°7 25747.2
i-amylique

33 Alcool 3.227.107 22974.5
i-butyrique

34 Alcool 3.169 .10~ 21724
i-Propylique

35 Alcool méthyligue 6.602.10°° 10950.1

36 Alcool 1.427.1077 26896.7
n-octylique

37 Alcocl 1.221.104‘ 18265.5
n- propylique

38 Aldéhyde 9.473.10°° 9042.3
n-butvligque

39 Aldéhyde formigque 1.36.10°° 6123.0

40 Aldehique i~ 1.480.10°° 8884.6
butyrque

41 Aldehyde 1.717.10°% 6575.2
propionique

42 Ammoniadque 7.180.10°¢ 7351.1

43 Anhydride 1.928.10°° 9422.7
acétique

44 Anhydride 2.49.10°° 18234.8

maléique




NO

Nom

A B
45 Aniline 1.071.10°¢ 20436.4
46 anigole 6.347.10°° 7472.2
47 Anthracéne 5.472.10°° 9858.3
48 Argon 1.52.10°® 2064.7
49 Azote 1.030.10°° 1773.4
50 Benzéne 8.783.10°° 10446
51 Benzoate de 3.03.10°° 16892.2
butyle
52 Benzoate d’éthyle 6.03.10°°¢ 14329.4
53 Benzcate de 4.904.10°°¢ 14695.4
méthyle
54 Benzo nitrile 7.796.10°¢ 12527.1
55 Benzylaniline 1.323.10°* 6315.9
56 Bismuth 4.275.10°* 6392.6
57 Brome 4.835.10°° 7377.8
58 Bromobenzéne 2.287.10°° 9520.67
59 Bromoforme 3.171.10°° 10111.1
60 Bromure d’allyile 2650.10°° 7181.83
61 Bromure de 2361.10°° 8004.7
nbutyle
62 Bromure 1.945.10°3 8519.4
d’i-butyie
63 Bromure d’éthyle 2.11.10°° 7079.7
64 Bromure 1.85.10°° 11087.3
d’éthyléne
65 Bromure de 3.872.10°° 5707.9
méthyle
66 Bromure de 3.54.10°° 8211.2
méthyléne
67 1,3-Butadiéne 1.436.10°° 5754.7




Nom

A B
68 n-butane 1.695.10°° 5586.26
69 n-butylamine 1.225.10°° 9039
70 n-butylbenzéne 1.245.1°° 10794
71 n-butyrate 1.431.10°° 9346.8
d’éthyle
72 n-butyrate de 1.474.10°° 8955.2
méthyle
73 n-butyronitrile 1.928.10°° 8441.7
74 Caprate d’éthyle 2.881.10°°¢ 16325.6
75 Caproate d’'éthyle 9.692.10°¢ 11327
76 Caprylate 8.108.10°¢ 12837.7
d’éthyle
77 Chlore 7.581.10°° 3700.7
78 chlorobenzene 2.015.10°® 8994.5
79 Chloroforme 3.367.10°° 6860.7
80 o-chlorophenol 3.655.1077 23116.3
81 m-chlorophenol 7.647.10° 35270.2
82 p-c¢hlorophénol 3.341.10°° 32010.6
83 o-chlorotoluéne 4.405.10°° 7567.9
84 p-chlorotoluéne 2,044.10°° 9201.6
85 chlorure d‘allyle 1.976.10°° 6882.7
86 chlorure de 1.099.10° 11782.8
benzvie
87 chlorure d’'éthyle 2.081.10°° 6144.3
88 chlorure 1.307.10°¢ 1961.7
d'hydrogéne
89 chlorure 1.653.10°° 8111.9
d’i-butyle
g0 chlorure 3.605.10°° 5863.5
d’i-propyle
51 chlorure de 7.184.10°° 3088.5

méthyle




%

N©o

Nom

a B
92 chlorure de 2.706.10° 10190
méthyléne
93 chlorure de 1.892.10°° 7097.9
Propyle
94 chlorure de 2.199.10°® 5301.2
vinyle
95 o-crésol 8.056.10°° 28617.1
96 m-crésol 1.307.10° 34613
- 97 p-crésol 1.95.10°° 33516.6
98 cuivre 1.294.10° 10784.8
99 cyanure 4.659.10°° 3695.9
d'hydrogéne
100 cyclohéxane 6.058.10°° 12360.9
101 cyclohexanol 1.593.10°° 42890.8
102 cyclohexanone 4.57.10°¢ 15074.2
103 cyclohexéne 1.256.10°° 9647.8
i 104 cyclopentane 1.81.10°% 7734.3
105 cyclopentanol 5.389.10° 29883.9
106 n-décane 1.157.10°° 10692.5
) 107 Di~n-amylether 7.077.10°¢ 12274.1
108 Di-n-butylether 1.113.10° 10059.3
109 Dibutylamine 9.351.10° 11131.3
) 110 o-dichlorobenzéne 1.829.10° 10613.6
111 m-dichlorobenzéne 4.606.10°° 7700
L 112 p-dichlorobenzéne 2.815.10°° 9262.5
T i113 1.2 1.972.10° 9073.8
_ dichloroéthane
- 114 diéthylamine 8.573.10° 9072.9




Nom

A B
115 diéthylcétone 1.866.10°° 7833.6
116 diméthylamine 5.639.10° 8661.6
117 dioxyde de carbone 3.763.10°° 7390.8
118 dioxyde de soufre 3.483.10°° 5496.9
119 diphenile 1.034.10°F 14049.6
120 disulfure de carbone 4.277.10-5 5247.1
121 n-dodécane 1.044.10° 12092.6
122 n-Eicosane -9.553.10°° 15532.4
123 éthane 2.074.10°° 3145.4
124 ether ethylique 5.223.10° 13145.4
125 Ethylamine 1.403.10°° 6760
126 Ethylbénzéne 1.7.10°° 6519.7
127 Ethylcyclohexane 1.69.10°° 8988
128 Ethyléne 1.571.10°F 9695.4
129 Ethyléneglycol 1.657.10° 3226.2
130 n-engénol — ] 4.069.107 26189.2

=131 fluor 4.763.10° 35415.8
132 fluorobenzéne 1.929.10°° 1598.2
133 Formamide 2.958.10"° 17494.1
134 formiate d’éthyle 1.732.10°5 7659
135 formiate de méthyle 2.086.10°° 6860.2
136 formiate de vinyle 1.243.10°5 7458
137 furfural 9.173.107° 24444.2
138 glycerine 2.472.10°% 10506.3
139 n-heptane 1.324.10°° 8361.0




No Nom A B
140 1-heptanol 2.774.1077 24639.2
141 l-heptene 1.904.10° 7058.4
142 n-hexane 1.771.10°° 6945.7
143 l-hexéne 1.822.10°° 6592.1
144 Hydrogéne 3.122.10°¢ 246.733
145 Iode 8.454.10°° 10696.1
146 Iodobénzéne 2.148.10°° 10630.1
147 Iodure d’éthyle 3.54.10°° 6861.7
148 . Iodure de méthyle 4.138.10°° 6064.1
149 Isobutane 1.099.10°° 6668.6
150 Isoheptane 1.75.10°° 7525.7
151 Igchexane 1.748.10° 6970.1
152 Isopentane 1.408.10°° 6733.9
153 Isopréne 8.29.10°° 59857.6
154 mercure 5.571.10™ 2499.5
155 méthane 1.032.10° 2244
156 méthanol 7.404.10°° 10681
157 méthylamine 1.704.10°° 5969.3
158 oxygeéne 2.083.10°° 1671.6
159 n-pentane 1.91.10°F 6004.9
160 l-penténe 1.789.10°° 5843.9
i61 phénol 1.3.107 27499
162 phosphore 4.427.10°° 9675.5
163 plomb 4.05.10 9672.6
164 propane 2.0.10° 4339.6
165 styrene 1.229.10°° 10120.8




A B

166 sulfure d’'hydrogéne 7.048.10°° 3181.5
167 2-methyl heptane 3.311.10°° 12321.7
168 2-methyl hexane 1.408.10°° 7982.0
169 3-methyl pentane 1.864.10°° 6882.6
170 naphtaléne 3.294.10°° 16770.3
171 néon 6.125.10°° 683.0

172 nitrobenzene 4719.10°° 14779.7
173 nitrométhane 1.881.10°5 8637.8
174 o-nitrotoluéne 9.173.10°° 13574.9
175 m- nitrotoluéne 1.562.10°° 17736.6
176 P- nitrotoluéne 1.014.10°° 13231.4
177 n-nonane 8.249.10°° 107%8.2
178 octadécane 9667.10"° 14846

179 octane 1.312.10°° 9068.9
180 l-octanol 2.841.107 25119.6
181 oxyde de carbone 1.193.10°3 1800.6
182 oxyde d’éthyléne 1.775.10°° 6505.1
183 pyridine 9.04.10°°¢ 11430.4
184 tétraline 8.006.10°°¢ 12886.3
185 thiophéne 1.416.10°° 9379.7
186 toluéne 1.476.10° 8946.9
187 o- toluidine 9.019.10°7 20760.8
188 m-toluidine 2.3315.10°° 17841.6
189 p-toluidine 8.455.10°° 14155.5




190

n-tridécane

—— e IR————.
e e ——— =)

1.001.10°° 12714.1
191 trimethylanique 2.295.10°° 6748.2
192 u-undécane 1.035.10°° 11592.2
193 o-xyléne 1.471.10°° 9776.3
194 m-xyléne 1.706.10°° 8753.3
195 pP-xyléne 1.612.107° 8992
196 o-fluorotoluéne 1.633.10° 9088.9
197 m-fluorotoluéne 1.997.10°° 8310.6
198 benzoate 6.032.10°° 14329.4

L d’éthyle
199 acide laurique 4.125.10°° 19869.5
200 acide 7.898.10°°¢ 14171.5
salycilique




Tebleow X2 2.4 \es valeuvs c;b\ BN

=
N.O.R M RESEARCH BLENDING NUMBER NO.RM
X0 X1 x2 X3 X4 X5 X6 X7 x8 X9
61 62 52,2 52,2 | 52,2 | 52,2 | 52,3 52,3 52,3 | 52,3 52,4 52,4 61
63 52.4 52.4 | 52.4 | 52.5 | 52.5 52.5 52.5 | 52.6 52.6 52.6 62
64 52.6 52.7 | 52.7 | 52.7 | 52.7 52.8 52.8 | 52.8 52.8 52.9 63
52.9 52.9 | 52.9 52.9 | 53.0 | s3.0 53.0 | 52.0 53.1 53.1 64
65 53.1 53.1 | 53.1 | 53.2 | s3.2 53.2 53,2 | 53.3 53.3 53.3 65
66 53.3 53.4 | 53.4 | 53.4 | 53.4 53.5 53.5 | 53.5 53.6 53.6 66
67 53.6 53.6 | 53.7 | 53.7 | 53.7 53.7 53.8 | 53.8 53.8 53.8 67
68 53.9 53.9 | 53.9 | 53.9 54 54 54 54 54.1 54.1 68
69 54,1 54.1 | 54.2 | 54.2 | 54.2 54.2 54.3 | 54.3 54.3 54.3 69
| 70 54.4 54.4 | 54.4 | 54.4 | 54.4 54.5 54.5 | 54.6 54.6 54.6 70
71 54.7 54.7 | 54.7 | 54.8 | s54.8 54.8 54.8 | 54.9 54.9 54.9 71
72 55.0 55.0 | 55.0 | 55.0 | 55.1 54.1 55.1 | 55.1 55.2 55.2 72
73 55.2 55.3 | 55.3 | 55.3 | 55.3 55.4 55.4 | 55.4 55.5 55.5 73
74 55.5 55.6 | 55.6 | 55.6 | 55.7 55.7 55.7 | 55.8 55.8 55.8 74
" 75 55.9 55.9 | 55.9 | 55.9 | 56.0 56.0 56.0 | 56.1 | 's6.1 56.1 75
76 56.1 56.2 | 56.2 | 56.2 | 56.3 56.3 56.3 | 56.4 56.4 56.5 76
77 56.5 56.5 | 56.6 | 56.2 | 56.6 56.7 56.7 | 56.7 56.8 56.8 77
78 56.8 56.9 | 56.9 | 56.9 | 57.0 57.0 57.0 | 57.1 57.1 57.1 78
79 56.2 57.2 | 57.2 | 57.3 | 57.3 57._? 57.4 | 57.4 57.5 57.5 79
80 57.5 57.6 | 57.6 | 57.6 | 57.7 57.7 57.8 | 57.8 57.8 57.9 80
81 57.9 57.9 | s8.0 | s8.0 | s8.1 58.1 58,1 | 58.2 58.2 58.3 81




82 58.3 58.3 58.4 58.4 58.5 58.5 58.86 58.6 58.6 58.7 82
83 58.7 58.7 8.8 58.8 58.9 58.9 59.0 59.0 59.0 59.1 83
84 59.1 59.2 59.2 59.3 59.3 59.4 59.4 59.5 59.5 59.5 84
" 85 59.6 59.6 59.7 59.7 59.8 59.8 59.9% 59.9 60.0 60.0 85
86 60 60.1 60.1 60.2 €0.2 60.3 60.3 60.4 60.4 60.5 86
87 60.5 60.5 60.6 60.7 60.7 60.8 60.8 60.9 61 61 87
88 61 61 61.1 61.2 61.2 61.3 61.3 61.4 61.5 61.5 88
89 61.5 61.5 61.6 61.7 61.7 61.8 61.9 61.9 62.0 62.0 89
90 62.1 62.1 62.2 62.2 62.3 62.4 62.4 62.5 62.5 62.6 90
91 62.7 62.7 62.8 62.8 62.9 63.0 63.0 63.1 63.1 63.2 91
92 63.3 63.3 63.4 63.5 63.5 63.6 63.7 63.7 63.9 63.9 92
93 63.9 64 64.1 64.2 64.3 64.3 64.4 64.5 64.6 64.6 93
| 94 64.7 64.8 64.9 65.0 65.0 65.0 65.2 65.3 65.4 65.5 94
95 65.5 65.6 65.7 65.7 65.8 65.9 66.0 66.1 66.2 66.3 95
96 66.4 66.5 66.6 66.7 66.8 66.9 67.0 67.1 67.2 67.3 96
97 67.4 67.5 67.6 67.7 67.8 67.9 68.0 68.1 68.3 68.3 97
98 68.4 68.5 68.6 68.7 68.8 68.9 69.0 69.1 69.3 69.3 98
9% 69.5 69.6 69.7 69.8 69.9 70.0 70.1 70.4 70.5 70.5 99
100 70.6 70.7 70.8 71.0 71.1 71.2 71.3 71.4 71.5 71.7 100 -.




101 71.8 | 71.9 | 72.0 | 72.1 | 72.3 | 72.4 | 72.5 | 72.7 | 72.8 | 72.9 101
102 73.1 | 73.2 | 73.3 | 73.4 { 73.6 | 73.8 | 74.0 | 74.1 | 74.3 | 74.4 102
103 74.6 | 74.8 | 74.9 | 75.1 | 75.3 | 75.5 | 75.6 | 75.8 | 76.0 [ 76.2 103
104 76.4 | 76.6 | 76.8 | 77.0 | 77.2 | 77.5 | 77.7 | 77.9 | 78.2 | 78.4 104
105 78.7 | 79.0 | 79.2 | 79.5 | 79.8 | 80.1 | 80.4 | 80.8 | 81.1 | 81.5 105
106 81.8 | 82.2 | 82.6 | 83 | 83.4 | 83.9 | 84.3 | 84.8 | 85.5 | 86.0 106
|| 107 86.6 | 87.3 | 87.9 107




AA, BA, CA : constantes

Tableau : V.5.2.1 Les paramdtres des équations utilisées
l/égquation d'Antoine, Ts, TI
AH, BH, CH, DH : constantes de l’'équation d’ Harlacher-Braun

limites d utilisation de cette équation

Num | Nom du composé AA BA ca TSk TI, AH BH CH DH
1 Argon 15.233 700.51 -5.84 94 81 31.173 ~1039.64 | -2.832 0.264

2 chlorure de nitrosyle 16.9505 2520.7 ~-23.46 285 210 36.38 -3748.6 -2.8189 1.2

3 chlore 15.961 1978.32 | -27.01 264 172 42.217 -3412.28 | -3.894 1.27

4 fluorx 15.67 714.1 -6 91 59 30.772 -1040.27 | -2.683 | 0.21
I 5 trifluorure d’azote 15.6107 | 1155.69 | -15.37 155 103 39.218 -1970.37 -3.81 | 0.679
6 bromure 4d’'hydrogéne 14.4687 1242.53 -47.86 221 184 28.102 -2394.35 ~1.843 | 0.871
7 chlorure 4 'hydrogéne 16.504 1714.25 | -14.45 200 137 38.614 -2626.67 | ~3.443 | 0.717

k 8 fluorure 4’hydrogéne 17.6958 | 3404.49 15.06 313 206 ' 26.16 -3496.5 -1.338 | 1.84
9 iodure 4'hydrogéne 12.9149 957.96 -85.06 256 215 33.884 -3013.08 | -2.673 | 1.23
10 hydrogéne 13.633 164.9 ’ 3.19 25 14 12.05 -114.95 0.048 | 0.048
11 eau 18.3036 3814.4 i—46.13 441 284, 55.336 -6869.5 1.05 1.05
12 sulfure d’'hydrogéne 16.104 1768%69 -26.06 :_ 230 190, 42.687 3132.3 " 0.871 | 0.871

i 13 ammoniac ‘16.9481 2132.5 ~-32.98 261 179} 51.947 ~4104.67 0.82 0.82




Num Nom du composé AA BA ca TS, TI, AH BH CH DH
14 Rrypton 15.2677 958.75 -8.71 125 113 30,717 -1408.8 -2.57%9 0.448
15 oxyde d’azote 20.1314 | 1572.52 -4.88 140 95 61.514 -2465.78 -7.211 0.279
1le dioxyde drazote 20.5324 | 4141.29 3.65 320 230 61.862 -6073.34 -6.094 1.04
17 azote 14.9542 588.72 -6.56 90 54 31.927 -924.86 -3.075 0.264 |
18 oxyde nitreux 16.1271 | 1506.49 -25.99 200 144 46.444 -2867.98 -4.655 0.743
19 néon 14.0099 180.47 ~261 29. 24 26,181 -295.44 -2.645 0.041ﬁ
20 oxygene 15.4075 734.55 -6.45 160 63 31.041 -1082.52 -2.761 0.265
21 dioxyde de soufre 16.768 2302.35 -35.97 28 195 55.502 -455.5 -5.666 1.32
22 trioxyde de soufre 20.8403 3995.7 ~-36.66 332 290 139.56 -10420.1 ~-17.38 1.6 ﬁ
23 tetrachlorure de 15.8742 2808.2 -45.99 374 253 51.009 -5386.5 -4.953 3.82
carbone J _
24 monoxyde de carbone 14.3686 530.22 -12.15 108 63 32.881 -997.2 -3.216 0.284
25 disulfure de carbone 15.9844 | 2690.85 -31.62I 342 228 37.401 -4255.99 -3.027 2,21
26 Fréon 22 15.5602 1704.8 -41.3 240 225 52.663 52.663 -3768.03 -5.47
27 dioxyde de carbone 22.5898 | 3103.39 -0.16 204 154 52.703 -3146.6 -5.572 0.705
28 chloroforme 15.9732 2696.8 -4!.6.16l 370 260 52.872 -5359.5 -5.2 2.96
29 cyanure d‘'hydrogéne 16.5138 2585.8 -37.15 339 234 37.742 -4183.37 -3.004 2.18




" Num Nom du composé AA BA CA TS, TI, AH BH CH DH
30 dichlorométhane 16.3029 2622.44 -41.7 a3z 229 53.767 -5110.2 ~5.364 2.41
31 formaldehyde 16.4775 2204.13 -30.15 271 185 45.118 -3873.26 -4.2 3.41
" 32 bromure de méthyle 16.0252 2077.97 -29.55 266 180 55,295 -4467.46 -5.788 2.35
" 33 chlorure de méthyle 16.3428 1704.41 -19.27 209 141 43.66 ~3642.21 -4.064 1.46
" 34 fluorure de méthyle 16.0905 2639.55 ~-36.5 325 260 43.063 -2890.54 -4.102 0.906
35 icdure de méthyle 16.1052 2271.71 -34.38 326 215 47.781 -4686.9 -4.577 2.94
36 nitrométhane 16.2193 2972.64 -64.15 409 278 50.133 -5996.3 -4.641 3.08
37 méthane 15.2243 597.84 -7.16 120 93 30.715 -1300.61 -2.641 0.442
38 méthanol 19.5875 3626.55 -34.29 364 257 72.268 ~-7064.2 ~-7.68 186
39 nméthylamine 17.2622 2484.83 -32.92 311 212 62.306 -4954.32 -6.642 1.4
40 Fréon 113 15.8424 2532.61 -45.67 360 250 57.097 -5249.75 -5.913 3.91
41 Acétyléne 16.3481 1637.14 -19.77 202 194 46.122 -2891.04 -4.612 0.863
42 Chlorure de vinyle 14.9601 1803.84 -43.15 290 185 48.672 -3955.89 -4.823 1.85
43 Xénon 15.2958 1303.92 -14.5 178 158 31.429 -1951.76 -2.544 0.804
44 acétonltrile 16.2874 2945.47 -49.15 3%0 260 47.394 -5392.43 -4.357 3.49
45 Ethyléne 15.5368 1347.01 -18.15 182 120 38.961 -2282,37 -3.678 0.881
46 acide acétique 156.808 3405.57 ~56.37 430 290 57.834 -6841,.98 -5.647 3.44
47 formiate de méthyle 16.5104 2590.87 -42.6 324 225 57.84 ~5258.9 -5.939 2.23




" Num | Nom du composé AA BA CA TS, TI, AH BH CH DH
" 48 Bromure d’éthyle 15,9338 | 2511.68 | -41.44 333 226 37.985 -4246.3 -3.09 2.29
49 chlorure d4’éthyle 15.98 2332.01 | -36.48 310 200 48.665 ; -4364.03 -4.733 2.26
II 50 éthane 15.6637 | 1511.42 | -17.16 199 130 38.759 | -2460.42 -3.601 1.073
" 51 diméthylether 16.8467 | 2361.44 -17.1 265 179 48.857 -3840.2 -4.856 1.71
" 52 ethanol 18.9119 | 3803.98 | -41.68 369 270 83.3189 -7994.9 -9.201 2.35
53 éthylamine 17.0073 | 2618.73 -37.3 316 215 64.056 -5352 -6.875 2.08
54 diméthylamine 16.2653 | 2358.77 | -35.15 310 218 67.611 -5350.4 -7.435 2.03
55 propionitrile 15.9571 | 2940.86 | -55.15 405 270 53.398 -5935.4 -5.2 4.28
" 56 propyléne 15.7027 | 1807.53 -26.15 240 160 44.792 -3260.3 ~4.379 1.63
57 acide propionique 17.3789 | 3723.42 | -64.48 450 315 76.49 -8619.5 -8.139 3.93
58 formiate d’éthyle 16.1611 2603.3 -54.15 360 240 60.604 | -5724.26 -6.305 3.07
59 acétate de méthyle 16.1295 | 2601.92 | -56.15 360 245 61.268 | -5840.56 -6.374 3.08
60 propane 15.726 1872.46 | -25.16 249 164 43.492 ~3266.9 ~4.179 1.81
I 61 l-propanol 17.5439 | 3166.38 | -80.15 400 285 101.82 | -9416.25 -11.79 3.13
" 62 méthyl ethylether 13.5435 | 1161.63 | -112.4 310 205 74.838 -5631.8 -8.549 2.45
" 63 triméthylamine 16.0499 | 2230.51 | -39.15 305 215 50.869 -4261.5 -5.127 2.59
" 64 butynonitrile 16.2092 | 3202.21 | -56.16 433 307 56.805 ~-6476.7 -5.599 5.03
“ 65 Isobuténe 15.7528 | 2125.75 | -33.15 290 190 50.832 | -4104.56 ~5.157 2.46
66 méthyléthylcétone 16.5986 | 3150.42 | ~36.65 376 257 47.683 -5328.2 -4.426 3.88




Num Nom du composé AA BA CA TS, TI, AH BH CH DH
67 acide n-butyrique 17.924 | 4130.93 | -70.55 470 335 73.806 ~9015.33 | -7.651 4.22
68 acetate d’ethyle 16.1516 2790.5 -57.15 385 260 65.669 | -6394.77 | -6.965 4.01
69 acide isobutyrique 16.7792 | 3385.49 | -94.15 465 330 82.657 ~-9222.72 | -8.986 5.15
70 propionate de 16.1693 | 2804.06 | -85.92 385 260 65.367 -6419.79 | -6.915 3.98
n-methyle
71 formiate de n-propyl 15.7671 | 2593.95 [ -69.69 360 280 63.318 -6292.56 | -6.635 4.01 |
72 n-butane 15.6782 2154.9 -34.42 290 195 48.334 -4065.57 | -4.781 2.68
" 73 isobutane 15.5381 | 2032.73 | -33.15 280 187 46.141 -3771.21 | -4.509 2.57
74 ethylether 16.0828 | 2511.29 -41.85 340 225 57.26 ~-5105.9 -5.945 3.4
75 diethylamine 16.0545 | 2595.01 | -53.15 350 242 64.89 -5912.65 | -6.955 3.73
76 l-penténe 15.7646 | 2405.96 | -39.63 325 220 51.816 -4694.26 | -5.202 3.42
77 diéthylcétone 16.8138 | 3410.51 | -40.15 400 275 111.2 -9773.63 | -13.26 4.73
78 formiate d’i-butyle 16.2292 | 2980.47 | ,-64.15 410 280 58;42 -6314.51 | -5.879 4.41
79 acétate de propyle 16.2291 | 2980,47 !—64.16 396 276 69.656 -7028.88 | -7.475 5.1
80 propionate d’éthyle 16.162 293511 ;39.94 330 220 67.631 | ~6869.83 | -7.193 4.98
81 n-pentane 15.8333 | 2977.07 -40.05 322 216 52.682 -4827.08 | -5.313 3.68
82 2-methylbutane 15.6338 | 2348.67 | -62.28 360 246 50.428 | -4565.64 | -5.021 3.55
83 ethyl propyl ether 15.4539 | 2423.41 | -62.28 360 246 58.911 -4213.21 | -4.9%77 3.31
84 Bromobenzene 15.7972 3313.0 -67.71 450 320 56.566 | -7005.23 | -5.548 5.59
[ 85 chlorobenzéne 16.0676 | 3295.12 -55.6 420 320 57i2%1 '-6684.47 | -5.686 4.98
86 fluorobenzéne 16.5487 | 3181.78 | -37.59 370 250 " 48.338 | -3996.8 | -4.788 2.46

|



"E“ Nom du compogé AA BA CA TS, TI, AH BH CH pE |
" 87 | 1-buténe 15.7564 | 2132.42 | -33.15 295 190 48.333 | -3996.8 | -4.788 2.46
" 88 | iodobenzéne 15.1454 | 3776.53 | -64.38 470 290 57.691 | -7589.5 | -5.646 6.46
" 89 | benzéne 15.9008 | 2788.51 | -52.36 377 280 52.1 -5557.61 | -5.072 3.61
" 90 | phénol 16.4279 | 3490.89 | -98.59 481 345 72.558 | -9072.6 | -7.516 4.42
" 91 | aniline 16.6748 | 3857.52 | -73.15 500 340 65.881 | -8442.37 | -6.661 5.18
92 [ cyclohéxane 15.7525 | 2766.63 | -50.5 380 280 53.451 | -5562.12 | -5.303 4.22
" 93 | 1-hexéne 15.8089 | 2654.81 | -47.3 360 240 55.909 | -5423.07 | -5.705 4.57
94 | Toluéne 16.0137 | 3096.52 | -53.67 410 280 56.785 | -6283.5 | -5.681 4.84
95 | n-Hexane 15.8366 | 2697.55 | -48.78 370 245 57.279 | -5587.42 | -5.885 | 4.778
96 | 2-méthylpentane 15.7476 | 2614.38 | -46.58 370 240 55.352 | -5301.22 | -5.65 4.911
| 87 | 3-methyipentane 15.7701 | 2653.43 | -46.02 365 240 54.479 | -5323.33 | -5.509 | 4.379
98 | p-crésol 16.1989 | 3479.39 | -111.3 480 370 64.083 | -8825.19 | -6.316 5.42
99 | o-crésol 15.915 | 3305.4 -108 480 370 75.616 | -9341.6 | -7.959 5.47
‘ 100 | m-crésol 17.2878 | 4274.4 | -74.09 480 370 79.796 | -9855.8 | -8.509 6.14
101 | methyleyclohexane 15.705 | 2926.04 | -51.75 400 270 52.902 | -5797.19 | -5.199 5.23
| 102 | 1-hepténe 15.8894 | 2895.51 | -53.97 400 265 60.035 | -6147.41 | -6.211 5.70
" 103 | n-heptane 15.8737 | 2911.32 | -56.51 400 270 61.276 | -6303.87 | -6,373 6.00
" 104 | 3-methyl hexane 15.8133 | 2855.66 | -53.93 390 265 59.325 | -6059.25 | -6.123 5.72




Num Nom du composé AA BA CA TS, TT, AH BH cH DH
105 | o-xyléne 16.1156 | 3395.57 | ~59.46 | 445 305 61.763 | -7149.21 | -6.302 6.11
106 | m-xyléne 16.139 | 3366.99 | -58.04 440 300 55.493 | -6666.23 | -5.436 6.08
107 | p-xyléne 16.0963 | 3346.65 | -57.84 | 440 300 56.175 | -6673.7 -5.543 6.19
108 | Ethyl benzéne 16.0195 | 3279.47 | -59.95 | 450 300 58.10 | -6792.54 | -5.802 5.75
109 | 1-octéne 15.963 | 3116.52 | -60.39 | 420 289 64.487 | -6883.34 | -6.765 6.98
110 | n-octane 15.9426 | 3120.29 | -63.63 | 425 292 66.639 | -7100.69 | -7.053 7.31
111 [ 2-methylheptane 15.9278 | 3079.63 | -59.46 | 417 285 65.685 | -6865.4 -6.957 7.12
112 | 3-methylheptane 15.8865 | 3065.96 | -60.74 | 418 286 64.371 | -6817.44 | -6.763 7.02
113 | 4-methylheptane 15.8893 | 3057.05 | -60.59 417 285 64.394 | -6799.54 | -6.769 6.86
114 | isopropylbenzéne 15.9722 | 3363.6 | -63.37 | 454 311 46.941 | -6285.25 | -4.227 6.98
115 | i1-nonéne 16.0118 | 3305.03 | -67.61 | 448 308 69.085 | -7626.91 | -7.339 8.38
116 | n-nonane 15.9671 | 3291.45 | -71.33 | 452 312 73.938 | -7969.42 -7.89 8.69
117 | 1-decene 16.0129 | 3448.18 | -76.09 | 460 352 75.475 | -8380.48 -7.95 9.9
118 | n-décane 16.0114 | 3456.8 | -78.67 | 476 330 105.9 | -8563.64 | -8.149 10.2
119 | 1-hexadecene 16.2203 | 4245.00 | -115.2 | 592 420 95.68 | -13117.0 | -11.99 | 21.68
120 | n-hexadécane 16.1841 | 4214.91 | -118.7 594 423 52.902 | -12411.3 | -10.58 | 20.27




	

