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Sujet : Simulation d'Extraction solide - liquide en reacteur agité.

Reésumé : Vu limportance de l'opération d'extraction solide - liquide et la
difficulte de muitiplier les expériences, nous avons modélisé ce phénomene
sous forme mathematique, qui & partir de-plusieurs hypothése, a conduit & une
equation différentielle aux derivées partielles.

La méthode des differences finies nous permet d'atteindre la concentration du
soluté dans les deux phases solide et liquide en fonction du temps. Par
comparaison les valeurs fournies par le modéle et des valeurs expérimentales
établis par d'autres chercheurs en conclut des rapports avec nos resultats et
aprés un réajustement avec la méthode de Gauss - Newton nous avons
optimiser les paramétres du modéle.

Subject : Simulation solid - liquid extraction by batch.

Abstract : Because of, the importance of the solid - liquid extraction and the
difficulty to find the necessary produits, we present the material diffusion
phenomenon mathematically. throughout this we give many assumptions in
order to obteain a partial differenteal equation. The resolution of this equation
by the finite differences method enable us to know the material concentration in
the liquid and solid according to time. Throughout the comparison of our results
with some researchers studies we conclude relation ship with our resuits and
after the rajuster with Gauss - Newton method we optimise like this parametres
of the model.
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INTRCDUCTION GENERALE

L'extraction solide-liquide est, parmi lss procedes physice-chimique de
separauon do génie chimique, devenue une operaticn tecrnvicg.gue industrelle.
Cependant pour sa mise en Ceyvie L'ngénieur doit encore résoudre quelques
probtémes dalicats concernant la cinetique de i'échange de matiére. peur laguelle
' n axiste pas d equivalent des banques de données thermodynamiques. et surtout
le choix et  extrapolation des contacteurs ainsi que !'optimisation économique des
unités industrielles.

L'etude de faisabilité d'une opération d'extraction solide-liquide passe
généralement par des essais pilotes, souvent colteux, il serait interessant de
disposer d'un outil de simulation afin de réduire le nombre de ces essais ot
d’optimiser ainsi le rendement et la vitesse d'extraction, tout en augmentant leur
représentetivite. Un tel outil peut guider efficacement la recherche de conditions
opératoires satisfaisantes.

Ce travail se situé dans le contexte exposé, et vise dong a l'analyse du
processus d'extraction . Nous avons choisi comme sufet d'étude un
procédé « BATCH » d'extraction, appliqué aux concrétes végétales.

L objectif de notre travail se résume donc en la modélisation du phénomene
de transfert de matiere qui régit 'opération.d'extraction solide-liquide. Ce modéie
sefa donc basé sur la premiére et deuxiéme loi de FICK. Ainsi la résolution de
I'équation différentielle obtenu sera fonction des conditions initiale | aux limites et
de differentes hypothéses. Ce modéle déja établi avait été résolu en considérant
dans un premier temps D et m(coefficient de diffusion et coefficient de partage)
constants et dans un deuxieme temps avec D variable. Pour notre part nous allons
reprendre le méme travail en changeant le modéle de réajustement qui permet de
mieux évaluer ces paramétres, nous avons opté pour la méthode de GAUSS-
NEWTON qui est basée sur la technique de moindres carrés.

Nous avons eégalement décidé de changer |'hypothése tu concernant
l'equilibre a l'interface, au lieu de le supposer linéaire, nous le supposons d'abord
selon une variation quadratique et ensuite une variation du type isotherme de
langmuir.

La résolution est faite & I'aide de méthodes numériques utilisant la méthode
des differences finies. Le résultat de cette simulation permettra d'atteindre les
profils de concentration du soluté dans les deux phases solide et liquide en fonction
du temps.

Pour atteindre notre but nous avons structuré notre travail selon le plan suivant :
Le chapitre I est consacré 4 ia justification du choix du modeéle de transfert. a
travers un bilan bibliographique.
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Au chapitre I nous presentrons d'abord = les equations regissants le
trarsfert et reliants les paramétres du modéle et obtenons apres plusieurs
hypothéses simplificatrices !'équation aux dérivées partielles qui décrit le
phénomeéne. appelee seconde ioi de FICK. ensuite nous passons a la méthede de
résolutions des équations de transfert.

Le chapitre [II est consacré a !'‘élaboration de résoiution dans le cas du
premier modele avec comme hypothése la constance du coefficient de diffusion. Et
afin de réduire i'erreur un algorithme de réajustement est élaboré en paralléle.

La resolution des éguations de transfert dans le cas du deuxieme modéle
avec comme hypothese la variation des coefficients D et m est faite au chapitre (Y

Enfin toutes ces réflexions générales d'extraction solide-liquide seront
appliquées dans ie chapitre V" aux cas de ['extraction des pyréthrines et I'extraction
des concrétes végétale du bois de cédre de I'Atias Algérien par I'héxane dans un
extracteur ferme parfaitement agité et nous presentrons ensuite lq discussion des

e

resu'tats. s



i
=1
-
<
-~

‘EXTRACTION SOLIDE -LIQUIDE /

w uraﬂr* m._

lﬁntrflr..f

. - ;.\’r,.
XN \\..\‘.

.1 ..,...



Chapitre | . Extraction solide-liquide

L1 GENERALITES

o L'axtraction solide - liquide est ie phéncméne d'épuisement des constituants
soiubles a partir d'un solide 3 l'aide d'un solvant. Ce dernier ayant en solution une
Cartaine " tolérance " envers le soluté grace a la smiarité dans Jes
caractéristigues * Simika Simibus Solvuntur {le sembiabie se dissout dans l@
sembiabie j [1]

¢ Clest une opérations trés ancienne, adaptée 3 1a récupération de produit
contenus dans des matiéres premieres tel que les plantes et de certans orgares
animaux des produits alimentarires. pnarmaceutiques, colorants ou odoriférants.
en vue de la production de breuvages, drogues, teinture ou parfums (2]

e Histoniquement, parfums et arémes sont les premiers produits de. ce tupe
d'opération. Aujourd'hui encare, l'intérét commercial de ce marché en croissanca
continue apparait clairement . parallélement, I'émergence de nombre
d'application nouvelles. notamment dans les domaines agro-alimentaire <t
pharmaceutique, justfie les studes de développement de procédds modernes ot
nerformants {3] '

¢ Oans les industnes agro-alimentarres, pharmaceutiques et de la parfumerie de
nombreux exemples d'extraction de produits naturels bar 'eau, les alcccis
{&hanol, méthanol), ou par des solvants organigues tels que fhaxane. i=s
salvants chlorés, le benzéne ou le toluéne (ces deux derniers sont de moirs =r
moins utilsés en raison de fa 1égislation sur les produits toxiques) peuvent elre
cités a titre indicatif
+ s extrails de café et de thé (fabncation das préparations solubles) sont
produits par traitement & t'eau bouillante . 1a caféine est extrate a feau du
cafe et du thé | ie café décaféiné est obtenu par élimination de la caféine
du grain de café vert par un traitement aux soivant chiorés |
« Le sucre (saccharose) est extrait & I'eau chaude des racines de betteraves.
s Las huiles alimentaires {colza. scja. arachide) sont retirées des graines
cleagineuses par pression puis extraction a 'héxane.

Les parfums naturels sont isoiés des plantes (fleurs. racines’ tiges) par ies
alcocls ou les corps gras et donnent des teintures infusions cu pemmades

» Les tanins naturels sont obtenus par traitement a t'eau de !écorce de
certains arbres.
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LES METHODES D'EXTRACTION - SOLIDE - LIQUIDE

._.
3

« L2s operations d'extraction sohde - lauide regroupent piusieurs méthodes
différentes enumeérées ci-aprés.

» Lalipviation ou lessivaqe .

Sont & peu prés des synonymes. s'applique essentizllement 3 tindustre
minérale (hydromeétallurgie). Le solide (minérai). finement divisé. est mis en
contact avec une liqueur d'attaque chaude ou froide. qui solubiise ie
soluté.

s La percolation .

Consiste & laisser couler un solvant généralement chaud sur un it de
solides finement divisés afin de dissoudre les composantd Solubles qui v
sont contenus

La preparation du café reléve de cette opération.

¢ L3 decoction I

Est ‘'operation dans laquelle le solide est mis & bouillir dans un fiquide an
vue d'extraire les parties soluble.
we traitement du malt en brasserie utilise cette méthode.

s L'infusion:

Est la mise en suspension d'un solide dans un liguide chaud (ou I'arrosage
du solide par le liquide, afin de dissoudre les constituants utiles. survie du
refroidissement du mélange.

La preparation du thé est 'exemple type de cette opération

e La macération

Est la mise en contact plus ou moins prolongé & froid d'un solide dans un
soivant en vue d'extraire les parties solubles.



Chaptta !t Extraction sgide-iginde

- L2 digestion

25t une macerafion a chaud . Cette opération et @ macéranen Sont
utilisées particuliérement en pharmacie et en parfumerie

s 'élution

Consiste a enlever une soluté fixé 3 ia surface d'un solide par simple
contact avec un solvant . ‘

Elle est fréquemment employée dans les méthodes .

d'analyses (chromatographie).

-3 PROCESSUS DE TRANSFERT DE MATIERE : (4]

L'extraction solide-liquide est une opération de transfert ou d'échange de matiere
entre une phase solide. la matiére a extraire, et une phase liquide. ie solvant
d'extraction. ce dernier dissout un composant critallisé ou liquide. dénammeé
soluté, pour donner une solution ou extrait (solvants + soiuté) et Jaisse un soiide
rappelé résidu, inerte ou insoluble, contenant trés peu ou pas du tout de soluté
La totalite de l'opération se déroule en trois étapes théariques -

Le passage du soluté dans le solvant (dissotution et transfert).

Le lavage du sclide par du soivant frais ou pauvre en soiuté.

La separation meécanique du solide.

Cest trois processus sont réalisés soit dans des appareils distincts, soit dans un
apparell unique. le transfert du soluté dans le liguide est {'extraction solide-licuicle
proprement dite. dans ce cas ie cadre de I'étude est base sur cette étape:

Ce fransfert exige un certain temps pour étre complet. et i| est essentiel de
determiner i3 vitesse globale du phénomeéne (vitesse d'extraction), pour definir un
appareil. d'extraction.

Cette vitesse résultante est régie par trois processus élémentarres de 'echange de
Mafiere.

L]

La dissolution du solutéseris Surpase desparticules par le solvant {due 3 ia destruction
des poches sécrétrices al cours du prétraitement de 1a matiére premiére.
Diffusion du solvant & travers la structure microscopique du solide.

Transfert de 'huile de fintérieur du solide vers Vexténeur Ui méme comprenant
rleux atapes



Chapitre | . Extraction solide-liquide

« Transfert de hulle de intérieur vers la surface externe du sohfe
« Transfert de la solution concentrée adhérente au sclide vers ia masse du
soivant [1]. Siia dissclution est rapide. vu 'affinité des soiutés onvars e
solvant, l'es autres phases de transfert restent assez 'ante  at par
consequeant c'est d'elles que dependra la vitesse finale du procéde (1)

i

-4 FACTEURS INTERVENANT DANS LEXTRACTION / (2}

1) Nature et état du solide et du soluté.

Les solides a traité se presentent sous forme de particules coimpactes ae

diverses grosseurs, grosse graines ou fines particules (dans ie cas de

minerais); et de taille variées, pour les matiére preméres d'orngines végetaies

{grainas, feuilles, racines, . ) le soluté contenu dans ces soiides. soit un

solide, sait un liquide, réparti pius ou moins réguiidrement a des leneurs

variables dans le solide. On distingue deux cas de répartition du soluté dans
le solide !

% Sl le solute est localisé en surface du solide. généralement poreux. sa
mise en solution est rapide et Ia vitesse de transfert est trés dépendante
de la vitesse de chffusion (diffusion surfacique) et peut é&tre accrue nar
'agitation du miieu [21 R

« 31 le soluté est localisé dans les cellules végétales. & parois fres
permeable. c'est le cas typique de I'extraction des graines oléagineuses, fe
cheminement du soluté a travers ces parois peut étre trés lent Le
nrocessus est regl par un pheénomene de diffusion & travers une
membrane ou w’eﬁmeﬁeDans ces conditions. c'est cefte diffusion interne qut
qouverne la vitesse de transfert et I agitation n'a que peu d'influence sur ia
vitesse de transfert.

Z2) Nature du solvant :

Le solvant doit étre sélectif posséder une grande capacité de dissclution
non toxique. imnflammable et non explosif. Un bon solvant. sélectif et volati
fournit des solutions richies en soluté désiré tout en réduisant ies cpérations
d'evaporation et de purification (raffinage)

Les principaux solvants utilisés sont eau les alcools. les Nydrocarhures
(nexane) et les solvants chlorés. qui sont moins sélectifs que les
hydrocarbures. ont des diffusivités plus élevées.
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Y Température du miliey

L'elevation de la température 4 une inflluence tavorgble car =lle gecroit
soUvent (@ solubilite. et 1a facilite de diffusion du soluté el diminue la viscuske
du liquide. tuule fois les hautes fempératures doit &tre éyiter rar duns Ces
"Orl(“l[lUHS il peut y avoir extraction des composés nuisibles et detenoration

4) L'agitation du mitleu "

L'agitation mecanique des particules dans le solvant. qui 4 pour objel e

maintenir le solide en suspension dans le iquide et de faciiter la aifusion du
solute, a un effet toujours favorabie sur l'opération. car c'est un moyen de
reduire 'epalsseur de |a couche liquide autour du solide ¢'est 3 dire dirmnue le
gradlent de concertration d'ol (a vitesse de dlﬁUS!on augmente a fravers ‘e
film de liquide qui I'entoure. :

té
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Chapitre 11 : Transfart de matieres

Il LES EQUATIONS REGISTANT

LE TRANSFERT OE MATIERE

Pour efudier le phenomene de diffusion. qul est 4 migration d'un oy de plusigurs
solute =& trouvdnt dans un solde d'un partt du volume occupe par ce meéldnge vers
une phase liquide,

Il faut écrire dans un premuer temps les equations générales de continuite snsuile
on tralterg des ¢as particullers.

I-3-1 DEFINITIONS DES CONCENTRATIONS VITESSES E7
MASSIQUES [5]

Rour ces définitions on considéra deux constituant A et B se trouvant dans un
systérme binaire et on va les résumer dans des tableaux. qui donneraont en méme
temps la nomenclature af las unités

TABLEAY | - LES CONCENTRATIONS o

Magse molaire de constituant (g de i/ maole)

Magse volumique de la Solution (g / e
¢ l?enaite molaire de 1a solution ¥

MP
P
C

. MASSE MOLES

X

. Concentraticn dssl:?.:t-pét:a:— A a=Cp M

A B
Ca = — (moles de ;‘\/cm-.;' de :‘_,nfutlfu'._)

Vitesse de diffusion de A relative 3
VALY

(g de Acm’ de soiution) ° Mp -
; . ’ xh C’" ' ’
jfﬂﬁsutiun de 'eapdcs A Wa = _ T
F; = X4+ XB {gfcnﬂ) ‘
Totale relalions C =G, & o (moleam)
TABLEAU 2 . VITESSES
MASSE MGLE
1 1
Vilessé moyenne Vize (Ko Va + Xa V) VO =—(CpVa + Cg Vg)
P ' C
Vitease de ['eapéce A reialive 3 des coordonnées stationnaires
i VA
Vitesse de diffusion de A relative 3 V
VA=Y




Chapitre [l Transfart de maiigra

TAELEAY 3 FLUX MASSIQUES ET MOLAIRES DE TRANSFERPT

GRANDEUR PAR RAPCORFA UES | PAR RAPPURT &V PAR RAPPORT &
_AXES FIXES v

| Flux massique de A
g/ cm? s) F. =X, V. o = AL V. - V) )= XL [V L

Flux molaire de A .
ig moie : cm’ s) ‘Na = CiVa oo = CulVi-V) Tas G0V -

TABLEAY 4 . FOR ME.S__E_.Q;U IVALENTES DOF LA PREMIERE LOI DE FICK
- =
FLUX GRADIENT FORME DE PRELIERE LOI DE FICK
A v WA A =-p Dag VWA
A VXs - |JA =CDag VXA
“Fa WA Fa <V, (Fa *Fu= pOmVW
NA Xe Na - XA (Na * N8 =-C Dua ¥ Xa

-a-2 EQUATIONS OE CONTINUITE POUR UN MELANGE BINAIRE [ £

i

Soit un volume élémentaire AX AY AZ fixé dans l'espace. & travers iequei un
melange binaire des especes A et B s'écoule et une réaction chimique ra
{g/cm’ sec) est susceptible de se réaliser.

Z
+ ~
DG 0
> E& LAZ
"" _’ .......... X+Ax
_ Y+AY )
— A —> Z+AZ
(X Y. 2




Chapitre IT . Transfert de matieve

On applique [a Joi de congervation de masse d'une espece A surle Volume
elementaire et en - préSentant ~les différentes cortributions au bilan de matiere
sont. -
- Le fux massique du composé A dans ies rois faces en entrant pdf Eona:
[FM‘ BY BZ+Fpy | AXAZ4Fpy . AY AX]
X ' Y \2
ol

Fax sigrifie le flus massique d1ravers fa direction X

» Le flux massique du composé A dans les trois faces 3 1a sortie par le point S esl

F : i AYAZ +F oo AXAZ4 Faz S AY AX
L A X 4 bt Y Y8y 2 A2
+ Le dépit d'acecumutation de A dans I'elément de volurne est S
DX AX AY AZ
ot

er Sil'espéce A estgénare par une réactiofi chifmigue dont la vitesse est
'a rmasse / (volume  temps)
le débit de production de A est rA Ax Ay Az

Cn a e hifan de matiore de conservation qui parmet d'derire. que -

Ax sertant - flux enfrant + flux d'accumulation = flux de production

Et en divisant par \x Ay Az cette égalité on obtient  aprés avair fait la limite quant
les traws digtance (cote de cette dlément de volume) tend vers zéra

DX "® Fax  BFay  BFap’
— A+ e+ = A (-1
‘ot DX <oy o2

+ Cette gquation nous decrit la variation de |3 concentration massique de A en
furrction AU femps dans un point de l'espace ;| Cetté variation étant due au
migration de A d'un point du volume occupé & un autre sans [‘aide de tacteur
therrmigue ou mécamique ni dune force extérieur mais uniguement sous
finfluence d'une différence de concentration de A |

{C
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Chapira T Transfart d=2 matigra

ce qui fait que l'espece A dun mélange binaire se déplace dans un milieu dun
point @ vers un point bparceque

Xy «conceniration e a
X3 >Xb
Xh : concentration en b

ef suss) cefte variation die 3 1a réaction chimigque qui produit lespéce A

Fax  Fay et Faz sontles composants rectangulaires du vecteur flux massique
F. = Xp Va de l'espéce A
F- = Xp Vg de fespéce B

Fa+ Fg = X5 Va + Xp Vg ot 4 partir de 'expression de ¥ dans le tableau 2 on
obtient..

td
X1

FA*FB: P.V (”,'2)
la notation vectortelie de 'éguation (i1 - 1) s'écrt .

O Xa

+ (¥Fa) = 4l 3
ot

de meme pour espace B

D Xs

+(V Fey = rm (I1.4)
ot '

i
~— 4 (T(p.¥)= 0
ot
La scmime de ces geux éguations donne |

C'est 'éguation de confinuite paur te mélange Dans cefte équation, on a ufilisé la
falt que fa + =0 d'aprées laloi de conserystion de masse,
Pour une masse voumigue constante 'équation { IT - 5 ) devient

(V.Vy=Q (11-8)
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Chapitr2 Il Transfar g2 mab2ra’
En terme de Jux melaire et par analogle avec P'équation cn a

ACh

+ (V. Np) =Ry (h-7)
ot ,

Avec R est la vitesse de production molaire de A par unité de volumié et ie tembs

Ce méme pour B . 0 C_B

¢ (7 Ng)=Rg  (u-g
2t | |

En additionnant ces deux équations, ona -

@C '
+ (VCV )=Ry + Rz LH—S)
fa t Pl b
avec Np + Ng = CV et pour <C la densité molaire de la solution est constants
i'équa‘ion devient. v :
! 1 '
- (V V' )=~ (Ra+Rg) (11-10)
C

* Les équations { (I - 3 ) et { -7 ) ne sont pas ullisables directement pour
anfenir les profils de concentration. , S

« Pour obtenir ies équaticns générales décrivant la diffusion dans un maélangs
binaire on a

Fa = Xa Vp
'aprés le tableau (4) la forme de la premiére loi de FICK
Fa-Wa (Fa+Fpl= -pOpg YWy

Fo =Wu{Fa+Fs) - pDag Vs

Quant on subs'rjiue cefte expression dans [I'équation (11-3) et I'expression
NA = XA (Na+ N:)-C Das ¥ Xa dans 'équation (11- 7). ‘



Chapitre [T . Transiart de matiera

on obtient les equations de diffusion binaire

© Xa

+(UXAV)=VDA@ VXA+FA ([[-'H}
at
7 Cy .
wemeee + (VCa V") = VO Dag. VXa + Rz (I1-12)
ot

Chacune de ces equations peut décrire le profil de concentration dans un systéme
diffusant a deux constituants.

A I"exception de I'absence de diffusion de température, de pression ou forcée ies
équations (11-11) et (I -12) sont valables pour des systémes a densité
variable { molaire au massique ) et a coefficient de diffusion D., variable.

ih MODELISATION

~ L -b-1) Introduction e

- L'ohjet de la démarche que nous ailons présenter ici est d'étabiir un moadele
de representation des phénoménes de transfert lors d'un contact batch {3.6.7] et Ia
rmodelisation de l'extraction solide liquide ce présente mieus dans ie cas de
I'extraction des concrétes végétales..

- D'autres part tous les modéles utilisés pour interpréter le transfert d'un
soiute d'une phase vers une autre, admettent que i'équiiibre thermodynamique est
atteint & linterface [3.1.8] : celui-ci en effet s'établit quasi instantanément en
l'absence de réaction chimique et si des substances tensioactives absorbées 3
linterface ne viennent pas apporter une résistance supplémentaire (8],

Les travaux d'ANGELIDIS [6.7] ont montrés gue la diffusion de I'huile &
rintérieur des pores pouvait, suivant la dimension des pores étre :

- Convective ( pour des pores assez larges, de |'ordre du micrométre et plus)

Libre (lorsque la dimension des capillaires n'empéche pas Ia diffusion moléculaire
dans ies pores)

- Bt empéchée (si la dimension de la molécule diffusante et du capillaire se
rapprochent) Cette etape est généralement Iente

A3
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En effet. la diffusion dans les milieux poreux peut se produire sous effet e oo ¢
mecanismes

diffusion moléculaire

diffusion de KNUDSEN {9]
a) - La diffusion dans les solides poreux est affectée par la taille et ja forme «=s
pores. Quand 'a dimension des pores est important (plusieurs fois le ihre parcours
moyen) et quand la concentration moléculaire est éievée le nombre de chocs entre
molécules est trés superieur au nombhre de chocs molécule - parol
Dans ces conditions, la diffusion est du type moléculaire.

B} - Quand la probabilité de choc entre molécules - paroi est supérieure 3 la
probabilité de chaoc entre molécules{cas des faibles concentrations moléculaire) ia
diffusion est du type KNUDSEN.

Et pour faire la différence entre ces deux mécanismes on introduit fe nombre de
KNUDBSEN Nk qui compare le libre parcours des molécules au diamétres moyen

des pores A
Ny = weaen -
dp )
3, - -
N, =40 N =10

Diffusion molécutaire  ©  Regime Diffusion de KNUDSEN
(iqurde a concentration - de ~ {liquide a faible concentration
maoléculaire élavée) transiton meleculaire)

S3'ou
N.. Le nombre de KNUDSEN
i_ 1 Libre parcours moyen
dp . Diamétre moyen des pores

Pour des faibles valeurs du nombre de KNUDSEN (55 ) le mécanisme de
transfert est régi par la diffusion molécuiaire.

[ -b -2) Modéle diffusionnel pour I'extraction dans un réacteur aqgité

Dans le cas de l'extraction solide-liquide des concrétes végétales on peut
faire les simplifications suivantes : [3.1]

- La température de 'opération maintenue constante

- Pas de réaction chimique (r'a = 0)

- Masse volumique (p) constante

- Epaisseur du solide uniforme
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Chagiira 1 Transfart de matigre
L'équation (U - 11
D Xp,

ot

*XA(TV) + (VVUXg) =(V Da VXp)

ou Vv =0etavecp =constante et

V = 0 pour un transfert avec diffusion libre (sans convection) devient
3 Xq
—— =(V Dy VX.) (11-13)
o1

Qui est appelée seccnde loi de FICK (avec coéficient de diffusion variable)

Hypothéses et équations

g

Afin de décrire le transfert de matiére des concrétes végétales vers le
solvant, considérons le cas ou on a des particules sphériques (ou qui sont assez
petiteg pour étre considérées comme des sphéres) . (voir agnexe A pour d'auires
formes géomaétriques) et userons de plusieurs hypotheses simplificatrices - [3]

-»

(1) ° Les particules solides de rayon constant R

(2) T Etant donné que les propriétés moyennes des concrétes varient peu. ia
concrete sera considerées comme un soluté umigue ayant des proprietés
aiffusionneilles moyennes [10). c'est-a-dire qu'on va considérer que le soluté hien
quil soit compose d'un melange trés varié de constituants & la méme propriété pour
fous ie melange (le méme D)

{(3) " La concentration en soluté dans une particule. X (r). ne dépend gue de
‘a position radiale, ceci découle de la symétrie sphérique du probléme et on suppose
Yue ia repartition initiale est homogéne ; pour un milieu fortement agité.

Alors X {r.0)=X{(Q)=X; = constante
(4) " Le sclvant est une phase parfaitement mélangée de concentration Y.
Cec traduit 'e fait que le Coéfficient de transfert de matiére soit trés élévée et par

consequence la résistance au transfert dans la phase liquide est négligeable.

{3) * Le transfert du soluté dans les particules est un phénoméne purement
ciffusionnel.



Chapitre [ Transfert de matiare

8) " Alinterface, un suppose équilibie Y (B =m x(th)

-

Pour un transfert unidirectionnel dans une particule selon le rayen de \a
sphere leguation (Il - 13 ) devient en coordonnées spherique

X 4 2 - IX
—— e e [ RD - —— ir-14)
ot o or of

ol t est lavariakle temporelle.

* Les conditions aux limites sont

SII'on désigne par :

X . La concentration dans !a phase solide
Y . La concentration dans la phase liquide

té

X (rt)] =0
soit — ¥t (i-15)
2r Fr=:

»

- Au centre d'une particule, la concentration est maximale. de par ia symatne
au probleme au centre d'une particule.
- A la périphérie, équilibre des concentrations .

-
-

X(Rty=(1/m). y($ (1-18)
- A linterface, égalité des flux de sotuté

« Le flux entrant dans le liquide peut s'écrire

ou (V- estle volume de solvant libre )

= Le flux sortant du solide est donné par la premiére ioi de FICK.

Ag.
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Chagirz 0. Transrart de matiare
X (r,t)
F=-Da} —— (-8
o r-R

L'aire de contact. a . dans le cas des particules sphengues est calcule oar

= NP,-‘!,H.R’
Qu Np est le nombre de particules que I'on peut estimer par .

Np = Viumde / [(4/3 ). TT R

Avec "‘hm“jerep resentant le volurd@ des particules imbihées
Or, =1 ¥ est le volume total de solvant contacté. et V.. le valume de =olide =sec.

Vhumide = Vg + Vg -V

LY

Ce qui méne a 'expression de I'air de contact
a=3.{%-V+VYs) /R (I1-193

uwrma‘ sant la masse vnlur’nque du sclide sec, g qui est déterminge par une
métttode simple qui consiste a prendre un volume blen déterminé V| des particules
solides V de masse M a mesurer le volume V: de solvant nécessalre pour remplir |d
capdacité qui contlent M, ce qui nous donne la masse velumique du sclide par

PA =M /(\!{ ;Vl)

On déterrmne V: @ partir de 1a masse du solide sec {ms) |

"._I'S = r‘.ﬂ# Pd
L'égalité des flux ( équation (L1 - 17 },( 1t - 18 ) s’écrit dene .
dy 3 Vit Ve Yyl dx(rt)

o [ R i'1.".1 or I=R.

+ Les conditions initiales sont .
¢ Pour la phase continue.

Y{Q)Y=Yy=0 { cas ol le solvant est pur )



Chapti= T ransiert de matéio

+ Pour ie2s parlicules solides

X{r.Q0)=Xo VrzR
et 1
X(R O)= —-.YO
m

Les équations (11 - 14 ) et (11 - 20 ) sefont résolues ay chapitre [ Par des
methodes numeriques dont rious exposerons le principe cl-dessus.

-c-RESOLUTION NUMERIQUE DES EQUATIONS DE TRANSFERT DE
MATIERE

if-c-1-infroduction [11]

La plupart des problémes scientifiques sont exprimés en termes qu'un
ardinateur ne paut accepter directement © intégrales. équations différentielics
nartielles operateurs mathematiques ete . .

. " faut donc trouver une methode- fraduisant ces fonctions continues en
fanctions anthmetiques = méthodes aux différences finies, séries infinies, fonctions
continues  processus itératif etc. et un algorithme de résolution du probléme
arithmatique.

Notre madéle ast décrit par une équations sux dérivées partielles dé& type

parabaolique qui peut &tre résolue par I'un des méthodes précidantes
Lare de cette &tude nous avons opté pour la méthode des différances finies

it-¢-2-La méthode des différences finias [12]

Nous avons choisi d'utiliser 1a méthode des différances finies pour =a
simplicité at sa souplesse lors de la programmation numénque. Oe plus elle ast
caractérisée par une rapidité d'éxécution ce qui est trés important si on veut
reajuster certaines parameétres accessibles difficiement par d'autres méthode ‘
Le principe de la resolution consiste & exprimer les dérivées successives d'une
fonction F£{x. t) & I'aide des développemants en série de TAYLOR [12]

Rour résaudra de telles dquations | il axiste essentisliement la méthode sxplicita

Voici dans ce qui 8 uit la méthode explicite que nous aveons ufilisée at qui convient
tien aux conditions initiales et aux limites de notre probiéme.

18-



Chapitre [T Transfert de matiera

i-c-3-Méthode explicite [12]

Catte méthede consiste a transformer les équations aux dérvées partielles
en equations aigeébrigues a partir de la descritisation des fonction continues et de
leurs derivees. |l s'agit en fait de diviser le domaine de variation ce X ( vanaole
d'expace) en differences finies AX ou h, et de méme pour le domaine de
variation de t ( variaible temporeile ). en différences finies At et d'exprimer ia

fonction £{x t)ouses dérivées en fonction de h et At.

Soit a résoudre I'équation parabolique de forme générale suivante -

DF (X FZf (X DF XY

flx=a,t)=fa(Y)
Jlx=h. 1)=/fpl) ' (- 22)
U t=00=fe(x)

Supposons connue ; (x.f) en tout point X. (’a< x <b ) a linstant t on peut alors
calcuter  &f (xf) et &f (xt)) et onpeut écnire.

ox Oxd
Pt =gxy (-23)
JOE=0)= fo(x) ou g (x.t) estconnue

Oe fagon plus précise. si l'indice | repére la variable x et lindice | repére Ia
varable ¢t ,

‘equation (1 - 21 ) discrétisee peut s'écrire, en utilisant les différences centrées sur
X elles différences a droite sur t

19
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« e differsnees cenyraas sdr X

Erposdant

] i of
f(!,t’) ='ﬁ"j }C( K‘Ax,ﬂ = ﬁ.,*ﬂ Tf,:,_-f -
1 ax
PFE
ﬂx*’axrt):]ii,':r‘ {(x'{-wvt)=ﬁ+2n§ ﬁ:'j. s —
_ _ 2x2

Pour caleuler f1 on considére les deux développements des fonctions en série oo

TAYLOR ai'ordra i en h ou AX

FOx +AX t)= Fxt) +aX £ (x t)
Fx -AXE) = F(xt)-AX f(xt)

Puis on calcule ;
JOrE ) - fx-AXE) = 28K £ (xh)

d'au
Fle+aXt)- FX-AXL)
. f‘(x,t)= — .
2 AX '
ﬁ%r;&'_ﬁ~i,j
i Pt
24X

Pour e caloul de £

. on fait pour cela les deux développement de TAYLOR &
- i
ordre 2enh ou AX

fOxsaX )= F{xt) +AX f1{x )+ 2% " (x})
' 24
FlOx -AXt)= Flxt)-aX f )+ AR £ (%)
' 2l
Puis on calcul . '

Flx +AXE) + £ (- MK )= 2 (%, ) + AXE £ (x 1)

20



Chapilre 12 Transfert de mafidre
d'ol :

JOu+ AXE) =27 () + F(X=-AK1)
(= ——

On fire :

Mi

Jisai—2f st fi-q

Yy

AXF

Les differances & droite sur t

#  Pour caiculer f{ . on daveloppe f (Xt + Af) en sérle de TAYLOR & l'ordre 1

Fgt+at)y=f(nt)+atf (xt)

d'ol
Tt +AtY -7 (21}
Jr{t)y=
: At
Gn tire ¢
Jiie1=Fi;
i 5=
At

Lo Fiirt=Fi ) AT i0=2F i Fiet i) JBU G ien = Fi-1,5) g CIF i 4 D
At AW 2A%

Ce qul donnie :
Alal  BiAt 2 A A AlAt  BiAt

Jigsi= | = = e | fiagt e ek CIAL | fi | = e fiony + DI (]I _24)
AXE 2AX 2AK? AXE 2A% _

2n obtient fi & l'instant j + 1 comme combinaison de ﬁ_dr,fg@tf;d a l'instant)
la cellule de base est représentés dans la figure I - 1 ,

21
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71 =
7 x
T-1 e S S — Solutton connue

Tusqu'a instant g

Fig tT - 1 cellules representant les varlations de /-

La résolution de I'égquation (11 - 24) fait progresser celte cellule Vars
typ+1,t7+2. .. etc . .
Lincorivénient prircipal de 1a methode explicite est qu'elle nécessite de chuisir At
ﬁuﬁiaqmment petit wiron la solution de 'equation ( [1- 24 ) de‘w#eﬁt insfabie

~ En fait Il faut que le coefficient de _rl,'; soit positif [ 12. 12, 14|

c'est & dire
2 Al
_— =G At <1
AX

Cette condition nous impose un choix nan arbifraire du pas de discrétisation sur le
temps et 'espace de telle maniére 3 ce que |a solution devienne stable

27



CHAPITRE 1II

DANS LE CAS OU LE COEFFICIENT DE | Y
' DIFFUSION EST CONSTANT /

RESOLUTION DES EQUATIONS DE TRAN%L’E




Chapiire il Kesoiution numenque imodéie 1) P’.

HIE -1 - Discrétzsatiﬂ-n et résolutian

Nous avons a résoudre l'équation aux dérivées partiglles. décrivant (&
fransport d'un soluté dans une particule, elle est décrite par la 2% |oi de FICK, 2n
coordennees sphériques elie s'écrit . '

?PX(rt) 1 3 DX (rt)y

. e S (10-1)

ot ¢ or or

On désigne par

1
[F}

t :la variable temporelle

I la vanable spatiale
avec les conditions aux limites et initiales déja citées, et pour réscudre ceortte
équation. nous allons |'écrire avec des variables adimensionneiles.

-

{L- 1 - a Normalisation : (3]

Afin de s'affranchir d'éventuels prohlémes numeériques lors de l'dentification
des parametres m et D de ce modéle. nous avens traité les 2quations du transport
sous une forme adimensionnelle.

On defint les grandeurs suivantes .

X Y r
~J ~t
x 2 omme , Y s ]'] = e
Xa , Xo R

Ainsi qu'un nombre de fourier relatif au temps de contact final t. et le temps réduit Y
D1 t

FO = wiem :  —
R? 1



Chapitre IT . Résoiution numerique (modéie 1)

Dans le cas d'une diffusion avec D constant les concentption en Sciité dans

les deux phases seront décrites comme suit ;

oX(r.ty 1 FX 1 eX (1. t)
—_— = (D) + - (D27 ).
ot r2 3rr r ar
X (r;t) DPX 2D eX(r.t) [ #x 2 8X(r . t)
—— = — - —_— = D —— i
at orr ot ar Lo rer
oY 3 | vi+vs BX (T, t)
——= a0 — | — -1 ——
3% R Vi ar 4 r=R

th
o

On décrit alors les concentration en soluté par

(-2-a)
& n? N én .

oY Vi + Vs aX
== 3P | e - ]| —  (W-2-b)
B VL ond n=1

el

n
avec les conditions ; Y{0)=Y0/ X0
X(n,0)=1

‘24»_
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Chapitre IIT : Résolution numérique (modéle 1)

IIT -1 -b Discrétisation

Une particule de solide est partagée concentriguement en sphéres de rayons
multipies de Al

r=20 AT 9 AY (i-1)ar R=(n-1)uar
! i . +- | interface
{ centre)
1 2 i-1 -
n=90 B 4
n-1 n-f n-1
i= 1 2 3 ' i n

La concentration en soluté d'une particuie solide est donc décrite par n fonctions
notées .
N -1 . ,
X(t)y =X (n=-—- Y ief1,n]
n-1

i
i

Nous avons choisi d'approximer les dérivées spatiales premiére et seconde de
ces fonctions continues par discrétisation -en utilisant les différences centrées

pour*i € {2,n-1]

5"5(/‘ X.1- % 1
cemt T e (MI-3-a)
on 24An .
~ ~ v ~
FEX Xo1-2X+X .1
= (IM-3-b)

en? An?

Ces expressions proviennent de i'écriture du développement aux ordres 1 et 2 des
fonctions. .

Rappelons que si f ( X ) est une fonction dérivale en X, que I'on note fi la
valeur f(x+iaX) ; on peut approcher f;,qet f;_4 par:

fiei= fi+ AXF : ('\" ordre)
et .
fia=fi-Axf



Chapitre {1 | Résoiution numérique (mogéie 1)

ou ‘ (Qx)f" (2° ordre )
f[isA = it AX [+ e
2!
et
(2x)? f
f :fl‘AXf| + e —
' 2
d'oui I'on tire

frE(fien-fon)f2ax
Fo= e -2 f f(ax)

Pour notre cas, f représente la concentration normalisée et AX est équivalent
a An

La validité de ces expressions sur un maillage pour lequel “i " est compris entre 1 et
n est restreinte a t'intervalle i ¢ { 2, n - 1 ] ; par confre ; aux points extrémes, nous
avons utilié une différence non centrée 0

\* i =N 4alapériphérie :
§
:fnJ:fn'Axf'n ’ g
d'ou
Ja =(fn-fa 1} /AKX
(Axy?
etau2® ordre fn .= fn - AX flo ¥ = s
2

fr2=fo - 28X fin + 2(AX)? . f'h
d'ou

Jo = Un 272 Fa o1+ fo) XY

et a parfir de 'nypothése 7 du chapitre (II), qui suppose l'existense d'un équilibre &
i'interface, et qui néglige toute résistance au transfert & l'interface. ona :

1.

~ “~

X (RT)=—=Y (Y) (IH-?)

m

26
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Chapitre [II . Résolution numéngue (modele 1)

et les dérivées s'égrivent donce .

™ oX.
~ s
= (Xa-Xo ) [ A (I-5)
én
2~
ke o
——— = ( Xn.2 - 2Xn.1 + Xn ) / (AT}Z)
an?

= | =1 (centre de la particule } :

(AX)2 f s
fo=f +AX flad e
21

H
7

f3 = fr + 2AX F'y+ 2(AX)? f
On apar hypotheése f's = 0 o
dol fi"=2(fs - f2 )/3 {AX)?

l.es dérivées s'écrivent dong ;

— —emg

.:&1 =90 “La concentration est maximale
— au centre de ia particule "
.. én [n=0
—_— ~ ) ~
i & 2 X3-X2
-— T (II1-6)
_on® jn=0 3 An?

La distribution de soluté dans les particuies et leur transfert vers le solvant sont
decrits de maniére discréte par les équations

-~ -~ -
5EX1 szi 2 6x|
S o [ R —
~
ot on? én i e[1,n]




Chapife T . Résaiution numéflgue (madele 1)

~J -~

dy V. * V. #Xn

—z 23F0 | - 1| — (1I-7)
dt vl en 0=

Mous avons donc un systéme de (n + 1) équations 3 résoudre
- Notons que |

=Y., X ;Représentant ies concentrations a l'instant t dans les deux phases liquide.
solide respectivement. _

=Y, .1 . X ;. représentant les concentrations & l'instant t + At

et les derivees s'ecrivent .

Xy KXo - X
= (11- 8 )
T 4t
d Y.r-—- -Y;
— = (11 -§)
it AF

En utllisant les differences finles développéés qui sont valables pour 1€ [2 . n 1]
(IT-3a, I-3-b)dansiéquation (TIl-2-a )-on ohtient .

~ ~ ~ w— v 4 -~/
s Rror+t X Rotg-2Xe+ Xelqwt 2 Xovg-XKo1g
e ———— 2 'FD ______ —
At An? n 2An
2F Aty 1 = Faat 1 1
X =| 1-- Xjt|Fodt(— + ———) Kots#| — (—- —} X,
an? A mian | A7 An? nan

Aprés factorisation on trouve ;

X1 2 A Xir+A(2) Xieg 1+ A(3) Xt (I1-10)
ou

A1) =1-2F, At(n-17

A(2) =Fast(n-1).1/(i-1)

A@)y=FRoaf(n-11 . (i-2)f(i-1)
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Chapiite [T Résalition numaéngie (madéle 1

Sachantque
4
Ar. = ———
n-1i
i1
et rli = —_

rl-—1

Oans le cas ol 1 = 1 clest & dire au centre de la particule spherique en ulilisant leg
equations (11-2-3 -6 [1-8)

an oblisnt

Xage ~ e < Xyg-Xgp
- =Fy. — )
At 3 b
~ - Z Fa A‘%‘ ~ o _:'3
x"llj'-ﬂ = xd.}"" (""_""'— } ( X-!',J‘.e. XZI)
3 An? ,
U P e Y
Apres'lacionsation on trouve . *
Kaggi = Xagt Al4) (Xop=Xop) (HII-11)
QU
2 »
A4 = . Fo (a-1)2
]

Laqualion (1T - 11 ) dacnt I'evolution de la concentration du cenbte de ld pdrticule
2ri forction du temps.

e 377 cas 3 trater est quand | = i done n = 1 C'est & dire & la périphene. &t 3

aartir de lequation { {11 - 4)

On ohtlent Rng= — Y5 (e
m

g% ]

3
t



Chanilre I Heésolution numeanyua vnodsfo |

FPour le calcul  de coricentration YJ,,. dans |a phase hquudea Finstant ( F+ 1 )
utilise ‘équation (L. 2 b, M-S 111 -9 1 onobtient,

YoV Vet Vs Wan Ron
=-3Fo. -1

N vt Y

N L 3 AT [TV

Ya“ﬂ = \ﬁ_, -1 ( XHJ" Xn _1'3}
' an Vi
{'ou
[a ™) ) ~ ) ~ - .
YJ-%'S=YJ,+A(S)(X,,J*XH-1;J’ ([H:IJ),
Jdveg
, Vi +V -
A(5)=-3 F. ( (=
vl

Par {4 figure ( III - 1) nous montrons [a progresslon du calcul des concentrations -
P'aide des equations, - )

(NE-10 0011 [f-12 HE-13) [14]

Maillage représentatif de la méthode des différents finies (mathade axplicite)

-2

S+

(+1,4

J-1

1= 2 3 Tl 7 T el n 'ﬂ

F:%ura 4
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Chapitre [{[  Résoiution numangue (modéfe 1)

Pour simplifier lzs calcuis et afin de imeux structurer notre pragramme on pose -

A7) = Alg} (n~1)
A(6) = Fo At (n-1)

Les coefficients A(1). A(2). A(3). A (4): A(5). Peuvent atre exprimés en fonction de
A(S) et A(7Y on obtient

A(2) = A(7) . -eemems
i-1
i-2
A3y = A(7) | -
i-1
2
A4y = - AT
3 B
Vit Vg
A(5) = - 3A(B) ( - 1)
v, ‘
| %
I~ 1 -c Stabilité 112,13 14) S

La stabilité est une notion trés importante liée & la fois & la méthode et a
I'equation aux dérivées partielles.

Linstabilité se manifeste par une amplification des erreurs d'arrondi et de

troncature. Elle est due au fait qu'on remplace I'équation aux dénvées partielies par
une équation auyx différences finis.

La methode explicite nécessite de choisir A\t suffisamment petit singn 1a
solution de ['équation devient instable En comparant I'équation (11~ 10 ) avec
(1l - 22 ) 1a condition de stabilité ( [I - 23 ) devient -

A1 20

Soit I
1-2FoAt(n-1)220

si on divise le temps final t en (Nj - 1 )pas , on aura

T= A (N1



Chapiire i Kesoluten numendgus (modéle 1

~ Ot
Puiso[ue A —
T
o Lo
At—: —

Ny

onpose n=Ni

2Fo
La condition devient Tem——{Ni=1)" 20

N‘ri

Niet 2 FO {N:=1¥30

N o1+ 2F (Ng=1)2 (11-14)

e

On doit 4 chague fois ventier cette condition. en donnant une valeur 3 { N3} =t en
catculant la valeur entiére de { Ny ). teile gue I'équation { [II- 14 ) soif srgemen
respectee donc loin de 1a imite de stabilité.

T

~r

.
~

L -2 Aigonthme de résolufion :

Etape 1 . Lire les paramétres du probléme

™~ e o~ ~
"(1\3’1-! SX R AV X X))
e
Elape 4  Calcul de X,

~ ~ ~
)(.'FT'1 = A{l ) X{ﬂ"" .—1«(2) x,‘T”T* A(:ﬁ}x;_;]a’

-

. SIiS NI-A metre i =1 + 1 retour 4 I'étape 4 sinon étape 5

o

Etape

Etaped calcul de Yy,

(ad

Yore = YPHAS) (K - gr\r:—#,ﬁ
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Chapitre {11 - R_és::ln.itidn aumeérque (modéle 1)

Efape 7: Calcylde X NI Tt
1.

XN iJo = YJ‘F'
m

Elape & SiJ< NI meftre § = J# 1 retour 3 '8tape 2 sinon &lape 9

Etape 9 . Imprimer "Y_':)i,‘_g( J=1Np =1 N

4

33
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{11 - 3 Qrganigramme .

/ Lire N, N R. Ty D. m, V, Vi, ¥ X, ¥, /

; Fo=D. The R?

Al=17(N;.1)

A(G)=Fo. At (N;.)

A(7) = A(B) - (N1.1) Y(1)=Yo

A()=1-2.A(7) E—k‘I=I+l

2 XM11=Xo ou
Ald)y = e AT L
3 NON
Vi+ Vs Y(1)
A(B) = -3 A(B)  covmemem -1 XINL1)= e
V. m
|
y ¥ N
X1J+D=X1D+ AOHXKIT- X(2.D)
: I T
[=2
"

A=A I/I-1)
A3 =AT.(I-2)/(1-1)

XMLI+ D =AD . X(LH+ A2)X(T+ 1.0+ A(3). X(I- LD

oul
I=1+1 -

NON

Y(J+1) = Y(J) + A($) (XINLY) - X(NI - 1,,3))

:

XINLJ+ D=Yt(J+ D/m

out :
I=3+1 ¢

NGN

— 1= ,NI
Imprimer Y(J), X(LJ)
I=Ni




chapilie il | Résclution numérigus (imedaiz 1)

11 - 4 LE I\EAhIUSTi‘“‘\‘FtNT

-4 -1 intreduction :

L& aétermination objective de fa cenvenance d'un preduit a la diffusion se
réaiise de prime abord rar fanzlyse de son cu ses coefficienis de diffusion dong
Fimportance de ia connaissance du coefficient de diffusion d'un soluté donné est

La déduction gue ! on peut tirer ne sufiit cependant pas pour prédire {'allure
e l'extraction car le facteur " texture “ joue également un réle non négligeable dans
ie renouvellement des phases pratiguement, la valeur du coefiicient de diffusion
permet de dégider sl une mauvaise exiraction a pour cause ie produit ou une
conduite mal adaeptee du systéme, dans quel cas le parameétre " texture " seul peut
en étrs la raison [1]

Afin de surmonter les difficultés rencontrées dans la détermination des
paramétres du modéle D el m correspondants aux expériences & simuler, on a
commence par fanaiyse des facteurs qui conduisent a I'écart entre les valeurs
expérimentaies ef les valeurs théorigues fournies par notie modeaie { Yo el Yy) .

Css écarts seraient dues essentisllement 3 deux causes principales :
- Causes liées & lexpérience elle méme: donc & lerreur

- Caux es lices a la résolution numérigue . celles-¢i sont divisés en

carts duss & ia mathoede numérique ulilisée ef au calculateur ( erreur
de froncature et d'arrondi ). vial qui son*_ minimes lorsqu'on prend les précautions
nécessaires de converg eracf-s et de stabilité

Les écaris o Les a i'estimation des paramétrea gu systéme.

Cetta demniére est a notre avis la plus imporiante vu gle ces parameétres
interviennent directerent dans I'algoriihme de résolution.

- Deux solutions sont envisageables ;

- Soit on fait un résj! t de nos paramélres afin ques le modéle
numérique soi re;:.esentt:‘ de Yexpérience dans le cas ol les hypothéses sont
correctes,
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chapitre it Résciution numérigue ( modéle 1)
- Soit au'll faut critiquer les hypotheses liées & ces paramétres.

Cetle solution serz traitée dans le chapilre IV

tu programme, la recherche des
ntre les Va!eurs théoriques et

mn

: itafe
parametres T et m, gui diminuent f'écart
expérimentalss. - :
Le modéle cbienu par la méthode de différences finis permet de fournir 2 un
module ’ft,ﬂntiﬁca"[ion =cs valelrs modélisdes des concenirations dans la
pnase Bquide (Y (1)) qul sont comparées avec les valeurs expérimentales issues
des essais BATCH !.e !’F“:Uﬁ‘a' de cetle comparaison de réajuster I et m, afin de
proposer les va!eurs qui traduisent au misux e phénomeéne physigue observa {31,

a méthode préconisé par BOLJV.&H:“”:‘\T et GOURDIN {111, pour I'approximation
de dennées numérigues par des fonctions analytiques présente mieux notre but.

Rappeions que la distance entre la fonction réelle Y et son modsaie Y* neuvent étre
il H i
mesurées paf la norme 1]

Z=UY-Y"1I,
Les hormes ies plus couranies sont :

L1 Lanorme de la place

i3

Y -Y*lly =21Y - Y*i

—

[
Lo La norme euciidienne :

Y-y i, =5 (Y -y

[E N

L 3 :La nerme du minimax de la place -Tchebychev :

Y -Yl =max iY -Y"I
fe 1

Far définition |, 1z meilleure approximation Y” de Y ay sens de la méthode des
moindres carrés sera celle qui minimisera i 3



chapitre HH : Resclution numérique ( modale 1}

Certaines valeurs psuvent tre pius précises que dautres ( condition de mesures

différentes ...) et il faut &tre sar que 'approximation Y* scra davantage influencée

par les valeurs précises que par les autres { en tenant cemp‘e par exemnie dela

vatianie de Pérreur de mesure sur'y, )

Ces raisons nous conduisent souvent 2 associer a chague mesura i un poids w,
Lz norme des mondres carrés devient :

. V_] L
Y -Yollaw  =2(Y -Y* P w
<4
(1} - Principe .
la méihode de GAUSS-NEWTON est une meéthode itérative de
moindres carrés, qui est la plus rigoureuse, nécessite la connaissance de

fonction analytigue et donc de ses dérivées premiéres en fonction des parameétres
& déterminer.

glte méthode consiste & ia résclution direct de probléme :

min[Zl= (). w.e. (UI-15)
ol
e=Y-f{x,c)

il s'agit en fail, dapnroximer un ensemble de données par uns fonction
- 1 H ¥

M A o t
Soit un estimé € proche du vecteur C minimisant Z=¢".w . e
Les composantes du vecteur résidu R ¢efini par !

zCJ-CJ J=1.m

RN

Si f est continue el continiment différentiable en terme des C; , on exprime la
fonction approximativement a Faide de développement en série de TAYLOR.
Ona:

m
Y4o= f{x,C)= F(x,CY+ 5 Vfi,r] (I0-16)
J=1
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chapitre 11t : Résolution numériqus {modéle 1 )

i
ou |
2F(x.Ci i=1,2...0
Vf;l?l— = memmcsscaoces ! i=1 }2 m
°C  Txux
intreduisons dans i'équation (I - 15} la définition
e=Y; -Y, i=1,...n
On obtient : m
Y}‘_f“(Xi,C)' : foa—rz—(ﬂ l=1,ﬂ

J=1i
ou sous forme vectorielle :
- Y-7(X,C)-VF.R=C
Le probléeme (Il - 15) d'approximation par une forme non linéaire . revient
connaissant un estimé proche C de C .a résoudre . -

t

min (ZY= &' .w. e QLI '
y-fix.c)- V.fR=e (11 -18)

Le probiéme (I -17) et (10 - 18 ) sont appelges " sous -problémes linéaires 7,
donc, on a linéarisé (ponctuellement) le probleme d'approximation non. linéaire
autour de I'estimé C pour se ramener a la résolution d'un probléme lineaire.

En effet, le systéme (T - 18 ) est une forme lindaire des résidus inconnus V; de n
&quations et m inconnues .

R=<ir1‘r2‘r3_. ........ .rm} )

Cnr peut résoudre le * scus-probleme finéaire " par la méthede des moeindres carrés

qui estimera R.
Dont le principe est de proposé un modéie linéaire -

Y*=F.C (M-19)
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chapitre 11l | Résclution numeérigue { modéle 1)

O peut définir le vecteur d'erreur
].J

cm Y.y (11-20)
ou Y=[Yy Yy, . Ys)

En combinant fes relations (- 18 ot (1 - 20) , on obtient

e=Y-F.C (-21)

LY

C'est un systéme de n éguation a (n+ m ) inconnues 1 (e ,C)
On choisit fe vecteur solution € minimisant Ia forme quadratique :

Z=¢" W.e, (11-22)

ol V=4 W, | est définie postive ou nulle
Une condition nécessairs pour que Z soit minimale dans lespace

VE=0
O
Ve estle gradient défini par :
1
VL = P —
[ oGy 8Cy Cm
- —
Dérivons la relation (11 - 22)
VZ=e. w Ve'+Ve we+te e Vw
ol Vi = 0
donc Vi=e. Ve w.e=2 ¢ w Ve (Il -23)
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chapitre Il | Résoiution numeériaue ( rnodéia 1)

Ve=-F
En remplagant dans la relation (M- 23) set Ve

onal

VZ=-2F w(Y-F.C)=0
Dol Yon tire 2 systéme d'éqguations normales
W FLC . =E WY, (111 -24)
Notons :
A=F W F b=F WY
Le sysieme (10-24) devient:

A.C=b

cu, sous forme développée
e -1 = ] |-' —
814 diz S1m C by
21 d22 @ Co b
....... —— —— R — =] ——
| @m1 Am2 Gmm J L CnJ L by

On peut faire un rapprochement entre les problémes :
-17y (BI-18) et (OI-21) (Hi-22)

min (Z)=¢" . w.e. min (
Y-F. C=¢ Y. ro



chapitre 1l @ Reésolution numériqgue { modale 1)

el par analogie :

Y
F ] VF
C

g'ol Pexpression (1 - 24 ) devient
(Viw VY R=V/w (Y- f(X,C))
Utilisons ta méthode de CRAMER dont la solution est R. N
Sachant que R n'est qu'une estimation dg Perreur commise en approximant C
par C, on devrait cbtenir un metileur extimé 63 parC=C+R
et e procedé deit élre répété lusqu'a ce aue
Z=6c.W . e

" Ne change gue faiblement

{Z) - Le réajustement :

En premier lieu, il faut saveoir gu'on a une infinité de poinis dans ie plan
centenant D et m (voir figure I - 2 ) ef qu'un seul point { D* | m* ) vérifie notre
xpérience.

Four cela, on utiiise la méthede itérative de GAUSS-NEWTON mais le
probiéme gui se pose a nous est fa connaissance de la fontion analyiique d'ol la
difficulté & determiner ses dérivées premiéres en fonction des parametres a
déterminer.

af b1
_— et _—
50 &m
Nous p: ,r. ns alors le calcul par approximation a2 lsaveir qu'on posera pour

chague temps donné
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chapitre lil : Reésoiution numérique { modéle 1)

8f  Af
D AD
et
of Af
am  Am
T ar(y.0)
50 a
dou Vf= g
f (4., m)
| am & 4 b
m _
| 1
‘: - \
: - D) - -
0 »

Fig. Il - 2 D
puis on a procédé comme suit :

A
Nous avons estimé au départ D° et m° de (D . r)r\\ ), ensuite on a calculé les
concentrations puis les comparer avec les concentration expérimentales et I'erreur
relative qui représente la somme des écarts relatifs entre les valeurs
expérimentales et théoriques pour le point ( D° 7° ) sera divisé par le nombre de
valeurs expérimentales.



Qhapitra 1 - Réso Wion n'umén‘que Lmode’le 1 )

Si V'erreur relative est supérieur a2 EPSILON que l'on aura defini au depart. on a
hesoin d'abord de faire le méme travaii pour calculer t'erreur aux point ( D;, m; ; qui
sont aussi estimé, ensuite on calcule les résidus Ry et R,.

Par ia méthode de moindre carré de GAUSS-NEWTON on résclve I'expression
( I - 24} par ia meéthode de CRAMER dont |a solution est Ry et R; on procédera
donc par #ération '

Dic = D15+ R, o Mg S Mg+ Rz

jusqu'a ce que I'erreur relative soit inférieur a épsiion.

i
!

43



chapitre I - Résolution numérique ( modele 1 )

III - 4 - 4 Algorithme de réajustement :

posons

Ye (J): la valeur expérimentale de ia concentration dans la phase liquide a I'instant J
Y1(J): la valeur théorique.

Epsilon, I'erreur d'approximation a ne pas dépasser

Wi =1
Choix d'un estimé Dy, my ° A A
et .} deD et m
Do.Mmo.

Etape 1 : Lire (Do, my ) et (Dy, my ), les valeurs expérimen'taléﬁs?Y'E et leurs
nombre N_ :

Etape 2 : Mettre D, et m, et calculer les profils de concentration 2 I'aide du
programme précédent. | ..

Etape 3 : Identification des valeurs théoriques correspondants aux méme temps
que les valeurs expérimentales, et calcul de I'erreur moyenne par: k=0

»

Exk= | 2 (Yg-Yr)/Ys
N|_ i =1

Etape 4 : Tester si Ek < épsilon aller & I'étape (8_) sinon étape (5)

Etape 5 : Mettre D1 ; m1 et calculer les profils de concentration a I'aide du
programme précédent |

Etape 6 : Résolution du sous-probléme, ¢'est-a-dire résolution la matrice.

13

aKJC]=bk k=1!m
J=1.m

g
I
=y



chapitre Ill - Résciution numérique { modéle 1)

Dont la solution est R, et R»

N¢

ag= ~ Fr(t) Fe. (). Wi
i=1
Ny

bk = E W,Yng(tl)
i=1

Etape 7 : On procédera par itération k= k + 1

Dw=Dug.-n-R,
mettre

Mgy = M. 1) - Rog

et aller a I'étape 2

LFQ e 8 Pourla valeur (D;, m) calculer les concentratlon§ a I'alde du
programme précédent.

Py
-~

Etape 9 : Imprimer m,D , X (i, D), Y(J) I=1,N,
. J='1,NJ

Etape 10 : Stop

L



CHAPITRE IV

RESOLUTION DES EQUATIONS DE T’RAN@L 24
DANS LE CAS OU LE COEFFICIENT DE / - {
DIFFUSION EST VARIABLE




chapitre iV Résoiution numéngue | rocse 7 | 46

IV -1 : Introduction :

. Dans ce chapitre nous avons proposé de critiquer [hypothése du
premer modele a savoir la constance des coefficients de diffusion et de par‘ta”e
et de les remplacer par I'hypothése que D et m sont variables.

- La variation de coefficients de diffusion rend I'équation aux dérivées
partle!!es non linéaire, ainst que la variation de coefficient de partage rend
I'équilibre entre phase non linéaire.

- Le cas le plus intéressant, c'est celui du coefficient de diffusion qui
depend seulement de la concentration de la substance diffusée. il existe des
formules traitent les types les plus particuliers teis que la dépendance
lineaire ou exponentielles, et afin de conserver le caractére parabolique des -
coefficients de transfert; nous avons supposé une variation exponentielle de D
en fonction de la concentration.

T

On peut utifisé la formule proposée par [18] est:

' C
§_ D =D0D; exp.k 6; L |

-~

L'hypothéses du modéle donc :
Le coefficient de diffusions D est variable en fonction de la concentration.
. On a vu la méthode de résolution dans le cas ou le coefficient de

diffusion est constant, cette méthode mathématique peut étre utilisee pour le
cas ou D est variable, dans ce cas la 2éme loi de Fick s'écrit:

(IV-1)

Supposons une variation exponentielle du coefficient de d|ffusmn avec la
concentration de la forme,

r
D=D, - Exp{k— =g(X) (V-2



chapitre IV * Résolution numénque ( modele 2 ) : L7
ou

D, : Coefficient de diffusion initial
k : constante tel qu’a a l'instant initial on a:

D=Dg ek

En combinant entre (IV-1) et (IV - 2), on obtient :

ox(r,t) l_@_r ox(r,t) |
a “ral BT

ox(r, t) _l_l— aX(I‘ t) rag(x) ax(r, t) &X(r’ t)ﬂ
ot r* Lz g(X) or i_ o or + g(x)- a1 JJ
@ 2 ox  Jg(x) Ox 6’x
\ ot r g(x) + o or + g(x)
) & [2 . og(x -| 6x é‘lx
ER P ga(r )J 2 e (V-3)
sachant que :
X
g(x) = Dq. Exp ( K.:{— ) (IV-4)
~d'ou : |
dg(x) _ £ ‘{ _}_{_]
o x, .D,.Exp k - (IV-5)

En introduisant les équations (IV-5) et (IV-2) dans (IV - 3), on obtient :



chapitre IV - Résolution numérique ( modéle 2 )

x 2 p( x.] k. p( XJ 1 ax E{ .\‘}rf-'.'
atmtr.Do.EX kXO +X”.D;.AEX k.‘i:, JET“+DE\ RT,J (T'[‘i

=

ox x )2 kYex &xl
— =D .Ex;{k ——J. [— + —].—-—- + o (Iv-8
ot > X, /\r X, Jaor ér (V-6)
. En ce qui concerne la variation de coefﬁcieht de partage. I'hypothése du modéle
est (en plus des hypothéses du 1er modéle) :
L'équilibre a l'interface est non linéaire (c’est-a-dire que m est variable).

En effet, pour cela nous avons supposé deux types d' équations :

. La premiére de forme quadratique est :

Y(t) = m. x*(R, t)

. La deuxieme forme est présente par la formule proposé par LANGMUIR
147 '

m. X(R. t)
1 + m' x(R, 1)

Y(t) =
oum'=m-1

* Les conditions aux limites sont :

- Au centre d'une particule soit ; N

[6x(r, t))' _ o t
r=0 ’

or

- & la périphérie, équilibre des concentrations :

. Premiére forme :



chapitre IV . Résolution numérique ( modele 2 )

X(R,t) = %

. Deuxiéme forme :

Y(t)
m(l - Y(t)) + Y(t)

X(r, t) =

* Les conditions initiales sont :

- pour la phase continue :

Y(0) =Y =0

J f‘
!

- pour ia particule solide :

X (r0)=Xg ' vrzR
x(R,0) = EQ
et A m
| RO) = Y,
X(R0) = m(l - Y,) + Y,

V- 2 NORMALISATION :

Passons maintenant a la normalisation des équations de transfert sous une
forme dimensionnelle.

~ - Y
X:i’Yz— ‘|’l=

r ~ 1t
=, t=-
Xy X R T

L'équation (IV-6) devient :
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chapitre [V : Résolution numerique ( modele 2)

x, 0X ~r[2 ijo X x, %I
Ta—fDoExp(k.x).t R_n+x_o' Ron TR &an
X D (kx)r[g+k.R)§+alil V-7
Eiai Tt AR | Py e ol B

D'autre part, nous avons I'équation qui décrit la concentration du soluté dans la
phase liquide 'solvant’ soit ,

T

*

d¥ 3t (V. +V, X
e ) ) BT R

=l

o+

En introduisant la vateur de D = g{x) dans {'équation (IV-8), devient :

&Y 3t o V. +V, X
‘g =- F . DO EX[{ kX Vl - 1)( an] (N"g)

n=1

Dans le cas d’'une diffusion avec D variable, les concentratiorgen soluté dans les
deux phases seront décrites par {'équation (IV-7) et (IV-9), nous avons donc a
résoudre un systéme de N équations aux dérivées partietles, et une équation
différentielle composé par (IV-7) et (IV-9), a savoir :



" chapitre IV .Résolution numérique { modéle 2 )

-+

=" R DoExp.(k.X).‘_ e

~ 7 ~
V. +V
gz—l-DoExp(kX)L ‘J : _IJ(G_X

1

&Kt Nf(g k,R]§+613ﬂ
on o’

'an‘z

Avec les conditions initiales et aux limites qui sont dans ce cas :

Y,
Y(O)=x—0
X(n,0) =1
1%" forme :
. (T
1 (TR

IV - 3 DISCRETISATION

IV - 3- 1 Evolution de la concentration au centre de ia particule



chapitre IV | Résolution numérique ( modéle 2 )

Utilisons les différences centrales pour les deux développements :

% = R 0X), A 2%
X(n+2m1,t)-X(n,t)+2An.(anJ+4 2 o

~ ~ o~ ~ ai A N 525{
X(n+ Ant)=X(n,t)-_&- An.(anj+ ;' F

puisque au centre

=)

- .

d'ol |
X(n+2an,1) - X(n+ AnT) = %An’ [Z;XJ

on tire |

.t rr
o

g‘]—}f = %[iin,j - 3.'(‘m.j]'(n - 1)2

pour i=1 on aura donc :

et:




chapitre [V - Résolution numérique ( modéle 2 )

—~
—~

~ — 2 : L - - ‘
= Xun = X,u + E"rlg—;tDol n- l)-EXF{kXU) '(X” - XH)

- —~ 2 —~ —~ ~
= X1,J+1 = XU + 3 B(l)‘ B(2)- Exdkxu) '(Xal - XZJ)

Avec:
AT
B(l) = F Da
B(2)=(n-1)’

IV - 3 - 2 Evolution de la concentration entre le centre et linterface

e

Par combinaison des équations suivantes :

‘ a"yi _ Xi,ﬁl Xi—,l.j (/, 1) i
- a,n - 2 -
&X -
o =(R-2%, +%) (n-1?
et
aii.j X M sv{e.,‘
&~ at

puis en les introduisant dans I'équation (IV-7), on obtient :

X, = X,; + BUExp(kX,, )[B(6)X..,, + BX., - 2B(2)%, ]

avec .
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chapitre IV | Reésolution numérique ( modéle 2)

i

B(3)=(n-1"

(1-1

B(4) = \2((1-1))
R-(n-
B(5)=k 2}((:1 1)

B(6) = B(3) + B(5)

B(7) = B(4)- B(5) g

V- 3 -3 Evolution de la concentrétion dans la phase liquide

o
-

En utilisant I'équation (IV-9) et les dérivées a la périphérie :

) CU P
5"1“ = (X,,,,- = Xn—l.j) (n-1)
d? _ ?jﬂ - ?3
dt = At
On obtient :
Y.-Y, 3D, rv +V, .

A% - R L -IJ Exp(k X ) (XM‘Xn-l.j)
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chapitre iV : Résolution numérigue ( modele 2}

= ?;‘ﬂ = ?j + BkS) ' EXP“{' in.,) ' (Rn.j - Rn-i.;_)
' (V +V )
ec : B(8)=-3R{n-1}) ——*-1]-B(l
av (8) (n { v (1)

IV - 3 - 4 Evolution de Ia concentration a la périphérie, & partir de la condition
d'équilibre a l'interface

D'aprés notre hypothése et suivant :

!

. - ;’Yj+1
o La premiére forme: Xn.m = \_rh—\(
X,

LY X7 +1
¢ La deuxiéme forme: Xom= r— —
' | m—Yj,l((m—l;xO}



ch aFr‘t-re, Vdes applicatjons

* La modelsation d'un procedé déxtraction solide -hquide a l'aide des equation’
de bilan de matiere avec des conditions initiales et aux limites precises
necessite ia connaissance de certanes propriétes physico-chimiques du

systeme.

o Au cours de cette étude, premiéremeht nous avons utilisé les données st
résultats de travail éffectuée par Haunold . pour valider notre programme quiAest
presentée au paragraphe ( ll-3 )afin de f'utifiser pour les éssais réalisées par
EL-HATTAB Iprs de I'éxtraction de concrétes de bois de cedre de | Atlas, qui ont
ete realisées dans les meémes conditions opératoires que celle qui ncus
intérésse 4 savoir dans un réacteur parfaitement agiter ( voir annexe B), avac
une votésse dépassant 100 tr / min , la résistance au transfert dans le liquide est

pratiquement négligeable. L.

-

+ Le dois ulilisé est sous forme de poudre recueillie entre deux tamis de maille
0.3-0.7 mm . soit un diameétre moyen de 0.6mm ( ou qui sont assez petites pour
étre considérées comme des sphéres ) | en introduit dans ie réacteur I'Hexame
cemme un solvant dont les caractéristiques physico-chimique sont : la
température de fusion étant -95° ¢ , la densité est de 0,659 . alors que !a

temperature d'ébullition est de 68,85° ¢.

» Pour etablir les conditions de transfert , la cinétique d'éxtraction est réalisee par
prelevements instantanes sur une masse de bois de 30g et un volume de

sotvant (Hexame ) de 600 ml .
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Chapitre V : [es Fésultats et commentaires.

Les valeurs modélisées des concentrations dans la phase liquide (Y(t)) qui sant
obtenus par le programme présenté au paragraphe QII - 3) sercnt cc-mparées Aux
valeurs expérimentales | le résuitat de cefte comparaison germat aL Crogram .
d'identification présenté au paragrashe (il - 4 - 4) de reajuster D et m qui donrer:
fa lo(ue faible efreur possivle.

* Quant a i'utilisation du programme présenté au chapitre [\ permettrait
de mieux représenter le processus avec une meilleur précision.
» Les paramétres du modele diffusionnel ainsi construit a ces
programmes sont : o

- N

La valeur du pas de discrétisation du la variable spatial influe sur ia
precision de la représentation physique, et sur la rapidité de résolution numeérigue
nous avons choisi de prendre une valeurde NI =12.

-Ni:

La valeur de !a discrétisation de la variable temporelle qui 8t liee a NI par 'a
condition de stabiiité

NI Z2.Fg(NI- 1 +1.

P\Jous‘évons choisi NJ = 201 qui est loin de la limite de stabilité lors de ia
vérification a i'aide de stabilité des expériences de [3}

-V). Vi, Vi sont des volumes mesures expérimentalement.
- Yo. Xa

La concantration initiale du solvant est bien sir connue ;
etfe est rnulle en début d'essai, et au cours du temps, elle est déterminée par les
eventuels nrélévements ; par contre la teneur initiale en soluté dans le soiide est un
parametre primordial mal maitrisé :

Pour cela nous avons donné plusieurs hypothéses sur cette concentration
Xo. qui n'a pas une grande influence sur les résuitats de la modeéiisation des
concentrations dans 1a phase liquide (figure \'.1)
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chapitre V. les résultats et commentarres.
Cn doit fournir a notre programme les paramétres suivants -

-Dpetbh;:

it faut noter que le choix de ces deux parametres influe sur le temps de
résolution numérique vue la méthode de GAUSS-NEWTON utilisée, et il peut
influencer sur la condition de stabilité . le programme signalons tout de suit cet
influence et permettra a 'utilisateur de choisir des valeurs permettant la stabilité de
la solution.

~mgetm;:

Les valeurs estimé du coefficient d'équilibre.

-R: '

Le rayon de la particute

-T:

- Temps final de I'éxpérience

- Epsilon : '

L'erreur d'approximation a8 ne pas dépasser entre les valeurs expérimentales et
théoriques. E

En sortie le programme fournit :
- Les paramétres D et m
- La concentration en soluté dans le solide et dans le solvant au cours de temps.

'V - 1 Application au cas de I‘exfraction des pyréthrines [3]

On a supposé au départ un coefficient de diffusion constant, et on a injecté .

{afin de valider notre programme} les valeurs théoriques de D et m trouvées dans
[3] pour divers valeurs de Xy et on a comparé les valeurs théoriques avec les
valeurs expérimentales(20°c)données par la référence [3]

- On a obtenu le graphe de la figure Vv - 1

L'évolution de Y =f(temps) illustrée par la fig V - 1, qui selon les lois de la diffusion
est une courbe parabolique montre deux étapes de transfert :

Augmentation de la concentration du soluté dans le solvant jusqu'a untemps
30 min, au dela une stabilité de concentration apparait

En comparant les valeurs théoriques fournies par notre programme et celles de la
référence [ 3] . ( voir figure V - 2 ) , on voit bien une concordance entre les deux
courbes théoriques et gi'elles convergent vers la méme valeur finale , toute fois un
écart éxiste | il est d0 a la différence des méthodes utilisées pour les résolutions
des équations de transfert .

%



‘chapitre v : Resultats et commentaires

Mais la comparaison avec les valeurs expérimentales, montre une
convergence entre 7 et 20%., le réajustement permet de dimunuer cet écart at
de fournir les parameétres D et M du modéle qui fraduisent mieux I'expérience.

55

Aprés un réajustment avec la méthode de GAUSS-NEWTON, -on obtient
[& figure V-3, etles paramétres D et m identifiées sont données dans le tableau

V-1 pour différentes erreurs imposées.
Voici les valeurs des parameétres injectées dans e programmae qui ont été

évalués par [3].
R =01cm
Tho = 3600 S
Vi = 045L
Vi =0.388L
Vs = 0,018L
Xg =
. Yo = 0,0 (mg/i)

4000, 6500, 10000 (Mmy/L)

I

1
1,

Et on a obtenu les porfils de concentration dans le solide pour différentes valeurs
de X0, V-4-1 - V-4-% V-4-3 les profils de concentrations trouvées par [3) sont

données dans |a figure V-5

Tableau V-1 Valeursdes paramétres de D et M foumies. par le programme
de réajustement dans le cas du modéle & D constant et les

valeurs de HAUNOLDIors de I' extraction des pyréthrines [3).

constants

(107 cm?s m(10 Erreur
Xo(mg/L) ' reiative %
nos valeurs [3] nos valeurs [3]
10000 0,61 0,7 1,1 1,2 4
8500 1.2 1,3 1,7 1,9 4
4000 29 3,3 2,8 3,3 4




Chapifre V ; Résultats et commentaires

V-2 Application au cas de {'exfraction des concrétes de bois de cédre [1]:

L'extraction des concréfes de bois de cédre a héxane | étudiée par

EI-HATTAB [1], 4 donnée les résultats scus formes de Y& /Y., | ot Ye(t) est Ia
concentration de la concréte récupéree i linstant t et Y., au bout d'un temps
infini, pour cela on fait la normalisation en suposant qu'a léquitibre la
concentration finale dans la phase liguide Y est teile que :

Yo=mMm . Xg
dol |
YE(t) iXg = (YE(t} /Ym).m | o .

A partir de ces valeurs normalisées on fait unréajustement par la methode
de GAUSS-NEWTON, avec les  valeurs dés paramétfre suivants en

considérant m et D constantes:

R =003cm

Tho = 14400 &

V: = 0600L

Vi = 046L

Vg = 03L

Xo = 35000 {mg/L)
Yg =

0,0 {mg-1)

+ Cela a conduit aux résuitats porté sur la figure V-6-a la valeur Xp influe peu

puisqu'on a travaillé avec des valeurs normalisées,

Si on change 'hypothese sur 'equilibre a Finterface, on obtient les résultats portés
sur ia figures V-6 et V6.¢.

il s’avére que le modéle diffusionnel propose des profils de de concentrations

dans le solvant idenfiques quelque soif le type d'équilibre.
Pour le premier modéle de D et m fournies par le programme sont

portees dans le tableau V-2.




Chapitre V . Résuitats et commentaires

Tableau V-2 : Valeurs des paramétres D et m fournies par le programme
de réajustement dans le cas du modéie 8 D constant lors de
Fextraction des concrétes du bois du ceédre avec les différentes
hypothéses sur m

‘ erreur
D@0 emis | m relative %
m
0,17 0,33 5
constante '
m varie
selon la '
forme 0,19 0,5 - 10
quadratique =
m varie
selon {'isotherm¢e 0.09 0.29 C |
de LANGMUIR

Pour le deuxiéme modéle de D et m fournies par le programme
sont portés dans le talbleau V.3«

Tableau V-3 Valeurs des paramétres D et m foumnies parle programme
de réajustement dans le cas du modéle a D variable lors de
I'exaction des concrétes du bois de cédres,

, erreur
D (107 cm%s m refative %
‘ m 0,117 0,44 5
constante
- m varie selon la .
forme quadratique 0,18 0,5 16
m varie selon
lisotherme. 0,1004 © 0,48 6
de LANGMUIR

et on a obtenue les résuitats présentées dans les figures V-7-a ,\V-7b, V-7¢
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Chapitre V : Résuftats et commentaires

V-3 Commentaires :

¢ Pour vérifier la validité du programme établi, nous avons ufilisé fes

' données ef résultats de I'étude effectueepar HAUNOL D [3], qui a été

réaliséedans les mémes condifions, que celle qui nous intéresse, a

savoir dans un réacteur considéré parfaitement agité et avec des

particules sphériques . Aussi, I'ulilisation du programme principal étabii

avec les données fournies par HAUNOLD, donne les valeurs

représentées par la figure (V-1). Nous avons constaté que lPaccord

enfre points expérimentaux et points fournis par le modéle est
satisfaisant, avec une erreur de 7 %.

Lorsque nous utilisons, le modéle ‘e réajustement, le modéle foumit les
valeurs portées sur la figure (V-3) qui est « llaire a la figure (V-2) avec une erreur
de 4 %. :

¢ Ce ftravail fait suite a celui réalisé par MM. ALLOUACHE et
SAYAH [18] , notre confribution est Pétablissement du modéle de
réajustement par ta méthode de GAUSS-NEWTON, le fait du manque
de 'expression analytique de fa fonction © f " liant les paramétres 3
optimiser (D et m), et lapproximation de dérivées partielles par des
derivées totales, c'est la raison de l'écart observé enfre points
experimentaux et l1a courbe théorigue sont moins faible.

¢ Nous avons utiliser ce programme, pour les essais réalisé par EL-
HATTAB lors de l'extraction de concréte de bois de cédre de 'Atlas a
'Hexane. Dans ce cas la le programme donne D =1 7.10% et m = 0,33
toute fois les courbes théoriques obienus et représentées dans les
figures (V-8-a),(V-6.C) montrent une bonne concordance jusqu’a un
temps de deux heures, au dela Verreur devient pius importante.
Par contre dans ta figure V-6-b, blen qu'il donne une plus grande erre-

ur, montre un accord pour les points expérimentaux obtenusa des te-

mps longs.

La premiére hypothése que nous avons repris est de maintient e
coéfficient de diffusion D variable avec |e changement de Phypothése sur la
linéarité du coefficient d'équilibre a linterface.

Les résultats portés dans les figures V-7-b, V-7-¢c, monfré que {'écart
entre points expérimentaux et points fournis par le modéle augmente avec
une erreur entre et 16 % .
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CORCLYUSION

, Nous avons medéhsé le phénoméne d'axtraction solide-liquide en réacteur agité.

Ce procédé est dans de nombreux cas le 111ei1jeur moyen de maitriser les paramétres de
l'opération afin d'éviter des expériences souveni cobteuses pour sulvie évolution de la
concentration en soluté dans les deux phases solide et liquide.

Pour mener cette étude, nous avons mis en oeuvre un outil mathématique qui
consiste 4 résoudre I'équation difftrentielle aux dérivées partielles en fonction des
condiiions initiale; aux limites et des différentes hypotheses.

Les hypothéses de constance ou non du coéfficieni de diffusion D, et celles
concernant l'équilibre & I'mterface (lnéaire, vmatlon quadrahque et une vanation du
type isotherme de LANGMUIR) ont été en\usuyé(,s

Le modéle élabh dans le cas d'une diffusion avec un coefficient constant & été
appliqué a l'extraction d'un constituant {cas dé l'extraction des pyréthrines) ce qui nous a
permis de valider notre programme,

L'application, au cas de l'extraction da;,j conerétes de bois de cédre a montre que
la modification de I'hypothése concemant lu linéarité de V'équilibre a linierface a
augmente I'écart entre résultats du modéle et résultats expérimentaux.

Par contre le second modséle, bien quil donne une plus grande erreur, montre un
meilleur accord pour les points expérimentsux obtenusa des ternps longs. Dans ce cas

I'hypothése de Ia linéanité a l'interface semble convenir.
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nomenciature

ROMENCLATURE

a . Aire de contact

A() : Constantes de I'algorithme de résolution du ler modéle
B(I) : Constantes de l'algorithme de résolution du 2°™ modéle

C : Concentration

D : Coefficient de diffusion

Epsillon : Précision imposé

E : Erreur relative

F0 : Nombre de fourier

f : Fonction dérivable sur R

i : Indice de la variable spatiale

J : Indice de la variable temporelle

K : Constante

m : Coefficient de partage

NI : Nombre de pas de discrétisation en espace
Nj : Nombre de pas de discrétisation en temps
NL : Nombre de valeurs expérimentales
Np : Nombre de particules

r : Position radiale dans une particule
R : Rayon des particules

t - Vaniable temporelle

T : Temps réduit

VL : Volume de solvant libre

Vi : Volume de solide sec

V. : Volume total de solvant contacté

X : Concentration locale d'une particule
X : Concentration réduite

Y : Concentration dans le solvant

Y : Concentration réduite

Lettre grecques .

w:. Ppoids

Ar : Intervalle de discrétisation radiale

n : Coordonnée radiale réduite-

An : Intervalle de discrétisation radiale réduite
p : Masse volumique

1 : Ternps final de contact

A : Libre parcours moyen

V : Indice de forme

L‘_’
ML LT!

adimensionnel

adimensionnel
adimensionnel

adimensionnel
adimensteapel
adimensionnel
adimensionnel

L

L

T
adimensionnel

adimensionnel
ML
adimensionnel

L
adimensionnel
adirnensionnel

ML

T

L



nomenciature

Exposant
* ‘Optimal

Indices . (Inférieurs ou supérieurs)

0 Imtial
k, A, B : Constituants
X, Y, Z : Direction
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Annexe A:

On beu__yécriré une seule équation poﬁr les formes géométriques en

introduisant un parametre de :

forme v =

Les équations seraient :

1 Pour une forme plan
2 Pour une forme cylindrigue
3 Pour une forme sphérique

X # X v-1  oX
wieee = [y |, emmanaan + cecemes | smmee-
ot dn? M N
dy Vi Vs X
wvvmnn = a Y FD- [ sbmmssmses = ﬂ [—----
d t V| o) m < M= =

Ca[ on a montré que pour un sphére .

i
,

Pour un plan , on aura :
une particule V, =A, .21

aire d'une particule : 2A, on néglige la surface latérale a=Np.2A;

N

p

- volume humide

21. A,

volume humide ~

Vs

Ve - Vi




v
== (Ve +Vi -V )
R

pareil pour un cylindre delongueur L : A, = 2 TI R. L

a=N, . A

2 V Humide
‘ thmido ==> a, = SESmTmmTeTT e
Y RO R

ITR2L
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FIGURES DU CHAPITRE V
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-------- simulation pour X0=4000
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***+%*x concentration exrperimentales
40.00
20.00
0.00 L L L L LB L L L L L rrrvrrrrr llll!ll‘lll temps(s)

0.00 1000 00 -. 2000 00 3000 00 4000.00 -

fty V-1profil experimental et simules de concentration dans le solvant pour
une temperature de 20°c avec lusieurs hypotheses sur la valeur
de x0 ns le cas de lextraction de pyrethrines



s e

Simulation pour X0=6500 mg/
. ==e==  Simulation pour X0=10000 mg#
---------- Simulation pour X0=4000 mg/l
. Concentrations expérimentales
0 ) Gl')O o 12'00 18'00 ' o 24'00 o o 30'00 ) ' o ;'00 temps (¢)

figure V-2 : Profils expérimental et simulés de concentration dans le solvant pour une tempeérature de 20°C
et plusieurs hypothéses sur la pateur de Ho
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Jitg V=3: profils experimental et simules de concentration dans le solvant
pour une temperature de 20° dons le cas de lextraction de
pyrethrines.
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Jig V—6a: Profils experimental et simule de concentration dans le
solvant(modele 1) pour lextraction des concretes de
bois de cedre de L'Atlas.
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bois de cedre de L'Atlas.
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" fig V-6c: :Profils expemmenta,l et simule de concentration dans le
solvant(modele 1) pour Uextraction des concretes de
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‘ fig V-7a:Profils experimental et simule des concentrations dans le
solvant(modele 2) pour lUextraction des concretes de
bois de cedre de L'Atlas.
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fig V=7b:Profils experimental et simule des concentrations dans le
solvant(modele 2) pour lextraction des concretes de
bois de cedre de L'Atlas.
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" PROGRAMME



(¢#%%x%% FROJET DE FIN D/ ETUDES**%%%%x)

(##RESOLUSION D/UNE EQUATION AUX DERIVEES FARTIELLES**}
{(+¥DE TYFE FARABOLIGUE DECRIVANT LE FHENDOMENE ##%)
(Hxendnndkk%% DE DIFFLISTOR®EN X% %5 % %% %%5%%)

FROGRAMME DE CONCENTRATION

uses crt;
{$i-,5-}
canst
{ DONNEES EXFERIMENTALES ¥

WRITE (r) ;READLN(r) 3
WRITE (tho) ; READLN (tho? s
WRITE (vt) ;READLN (vt);
WRITE (v1) tREADLN(v1) g
WRITE (vs) s READLN (vs) 3
WRITE (yto) s READLN (yvto) ;
WRITE (xo) ; READLN (o) ;
NI=123 NJI=Z201;

Y
3

var
dt,fo,al,d,m,al,a3d,ad4,ad,asé,avrextended;
vi,trarray [1..220]1 of extended;
wrarrayll.,. 20,1..220] ot extended;
i,Jrintegers
Ffich:teuts
nam:stringlfZo0l;
(***********prugramme principal*****************)

begin
clesor. -

wiritelns
wreitaln('ce programme vous donne les concentrations X,YT7);
writeln;g
WRITE (d);READLN{(d)
WRITE (m) i READL.N(m) 3
for=d*tho/sqr(r);
dt:=1/(nj—13;
abi=foxdt*(ni-1);
arvi=ad* (ni~-1); s -
"ali=1-2%a7;
ad4:1=(2/3) %aty
adi=—3%kab* ( (vE+vs) /(v1}—-1)34
je=13
for i1:=1 to ni-1 do
begin
ytlili=ytos
#wlhi,jli=1;

end;
wElni,jli=yELj1/mg
Wreiteln () ##%k4stdx® Doeme partie *EFXEXFAXREXXEX) g
writelns ‘

for ji=1 to nj do
" begin



tLile=(j-1)#*(tho/(nj-1));
x[l,j+1]:=x[1,j]+a4*(x[3,j]—x£2,j]);

for i1=2 to ni-1 do
begin
ar=a7v*i/(i—1):
ali=aT7T*(i~-2)/(i~-1}) 3
HEi,j+1]:=a1*m[i,j]+a2*x[i+1,j]+a3*m[i"1,j];
ernd;
ad:r=av*¥ (ni-3)/(ni-2);
yt[j+1]:=yt[j]+a5*(x[ni,j)—n[ni—l,j]);
xIni, j+13e=ytLj+11/m;

end;

for j:=! to nj do

begin

writeln(’ J ="y, iYswritelns

writeln(’ yt¥xo=',ytLil*xo:1:8," temps =’ ,t[jleti:8);

for i:=1 tm ni do
begin

writeln(’ o= ,i," w =", uli,jlei:8);
readlng
endy
end;
writeln(‘dbnner le rom du fichier ') }
readln (nom)l .- :
assign{fith,mnom}
rewrite(fich)
for Jj:=1 to nj do
writeln(fich,tljl:1:3,7 ~ ‘', yt[jl#xo:ri:®;

Ji=201

for i:=1 to ni do

writeln{(fich,i,’ Yy wEi, 331150
clase{fich)

writeln(’ fin de 1l 7 ’enregistrement’)ireadlng

end..

4
”



(3 A T 3 e 3o NN XX PRDGRAMME DE REAJUSTEMENT %%%%% %% % %% % % %% % % %%}

uses crij
{ $i—-,s-}
label 1;
type
vec=artay{1..100]1 of reals
var
b:vec
g.fichi,fich2:rteuts
noml ,nomz: stringl201;
yr,tu,rl,rd,e,e0,d0,el,dl,m0,ml,som,som~1: real;
somr2,rim,r2m,fy,delta,erreursreal;
nNi,k,turinteger;
atarrayll,..2,1..2]1 of real;
var,tex ,fO,flivecs
test,rech:booleany

procedure concentration{(d,m,yx,txireal; var {:rgal)g
const 1 DONMNEES EXFERIMENTAUX > .

WRITE (tho)READLN (tho) 3
WRITE(r) sREADLN(r )¢ -
WRITE (vi) s READLN (vt}
WRITE(v1}8;READLN (V1)
- WRITE (vs) s READLN (vs) ¢
WRITE(yto) sREADLN (vto) g
WRITE (x0) s READLN (1o g
ni==201;

var !
dt,fa,al,t,a2,ad3,ad,aS,ab,av:Real ;
wiarrayll.. 20,1..202]1 of real:
virarrayll..2021 of real;
ni,i,jykrinteger;

begin

niz=123

far=d*tho/sqr (r)j

dte=1/(nj—1});

abr=to*dtx*(ni-1};

ari=a&®x(ni—1);

al:=1-2%a7;

ad:=(2/3)*a7;

aS:=—3%abd* ((vit+vs) /(vliI—-1);
Ji=1;

for i:=1 to ni-1 do
begin

yiE[Ljle=vto;
wliyi3ei=1.00;

end;

wlni , Jli=yt[3id/m;

writeln(”’ XXX XXX EH% DEme partie EEXXXFFXrE®%’);
writeln;
Ji=lgti=03



while t<tx do
begin ‘
Lt,d+1lr=xil,jl+ad*(xE3,3i1-x[2,3]);

for i1=2 to ni—-2 do

beginr

ali=a¢*®i /{i~—1};

ali=ar*(1~-2}/(i~-1) ;

Ll J+1di=al*xli,ji+al%Ci+1, j1+a3%xli-1,3]:

ends
aBr=at®*(ni-/(ni~2)1 aZi=a7?#*(ni—-1)/(ni-2) :
#lbni-1,3+13e=al#xini—1,31+al*xlni, jl+a3%xini-2,33;
ytEi+1da=yt{33+a*(xlni,jl-xlni-1,31); '
#Ini,g+1Je=ytLi+11/mg
Fr=ytUji*xo;
Je=g+1;

ti=(j~1)®(tho/(n3-111;

writeln(’ £ =7,f:1:4,° t =*,t:1l:14});
end; ‘

writeln (! pour t=7,t2l1:14,° ,+ =',Ff:1:24)

endj;

f
3

(****************programma principal************%)
begin
{, *x%x¥xxx |ECTURE DES VALEURS EXFERIMENTALES*%%xx%x%% }

WRITELN( Y experimentaux )3
READLN(Y sxpsrimentaus);

@ =03 30m: =03
bL1Je=03blZle=03all,13i=05al1,21:=03al2,23:=0;al2,13:1=0y
WRITE (dO) s READLN (d0) 3
WRITE (mG} s READLN (mG) 3
for ki=2 to I do
begin
yir=yeulklstrr=texlk];
concentration {(do,mG, vy, bt fyl
fOLkli=fy; writeln(’ fOL0',k," 1=",FOCkI:1:5);
e;=e+tabs (yexlkl-+00k1);
som: =som+yexLkl;
andy
EO:=a/4;
_ writelnd(’ EO =',20:1:3);
WRITE (d1) s READLN(d1} ;
WRITE(ml1);READLN{(m1) 3

while EO repsi do
begin ’
@ =0y som: =03

for ke=2 to 5 do

begin

yuri=yexikl;

tne=texlkls;
concentration{dl ,ml vyt ,fy)
fFllkler=fyswriteln( fiL',k, "]
som: =som+yax kIl
er=p+abs(yex[kl1-Ff10k1)

@nd;

” e

fyFfi0kIz1:8,7 yexﬁ’,yextk}:l:d);



@:=; som: =0}

samrl:=03; somrZi=0jdelta:=4;
test 1=delta=0jki=2;
rapeat
if not test
thean
begin

all,1J:= all,il+sgr ((FI1EkLI—FOLLI) / (d1-dO) )
all,21:= all,21+sqr (F1L0kI-FOLKLI) / ((d1-dO) ¥ (ml~mO}) ;
all, 2= all,2]+sgr ((FI1LEI-FOLLI) / (ml=-mO}) 3
BL1T:s=bll1d+{yex[k]-FIlkDI ¥ ((f1LLI-FOLL1}/ (d1-dO))
bL2T:=bl2+ (yeulk]l-—f1lLI)®# ((FILREI-FOLED) /(ml—-mO) )
deltar=all,1i*all,2]1=-sgr (all1,21);

it delta=0 then

goto 13

rli=(all,21#bl11-all,2]1+b[21) /delta;
writeln(’ ri1=7 ,+r1:1:15);

2= (all, 11%bl21-all,21%bl[11) /delta;

writeln(’ rEd= L, r211:13) jreadlng
somli=somr1+{r1); ) .
somr 2 =somr 2+ (r2) B
=nd
alse
1: begin

ks =k+13;

@2nd; . .

kesk+];
until k=53
im:=somril/4; writeln(’ rim=’, rim:i:8);
FE2mi=(somr2/4) 3 writelnd{'rZm =’ ,rZmil1:8);
dOe=dls mO:=mig
dliz=dl+rim;
mis=ml+riimswriteln('di=",di:tltlO)jwriteln (' mli=",mizi:4);
writeln(’ e0 =/,e0:11:5):
readlng
SOme =0y e =0y
for ki=Z to 9 do
begin
FOLkla=F1Llk1y
txs=texultl;
yri=yexl[k]ls
concentration(dl ,ml,yx,tu,fy};
Filklo=fyy '
som? =som+yex{k]1;
airatabs{yexlkl-+1{k1);
end;
allt=e/4;
end;
writeln( di=", d1:1:15,’ mi=" ,mlzl:1%);
Erreur:=el/soms;
writeln(’ Erreur =‘,erreur:l:é)ireadlng
writeln{’ donner le nom des fichiers’);read (noml):
FI1011:=0;yexlili=0;tenlll:=0;
assign{fichi,noml});
rewrite{(fichi)g
assignig, ‘resu.dat’);
rewrite{gl;
for ki= 1 to 5 do
begin

Al



writeln(ficht,texlkle1:5, - Tayvexlkls1:5);
end; ‘
close(fichl)
writeln(’ fin de 1’ ‘enregistrement’)ireadln;
writeln(’ donner le nom du fichier’); read(nom2):
filll:=03yexlll=1;tex[1]:=0;
assign(fich2,nom2);
rewrite(fichi) ;s
for-k:=1 to I do
begin '
writeln{fichZ,texlkls1:5,” /", F1Llk1:1:3)
and;
close (fichl) g
writsln(’ +in de 1’ ‘enregistrement’):
readl ng
end.

4
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(e kx%EROGRAMME  DE  REAJUSTEMENT AVEC ‘D VARIABLE*®*%#*%)

uses crty
{%i—,5-7F
label 1

type
vec=arrayll..100] of extended;
var
bi:wveco;
fichl,fichZrtext;
naml ,nomZdistringl201;

Y, ti,rl,rd,e,al,d0,el,dt ,mb,ml ,som,erreur:extended;

somrl,somrZ,r1im,r2m,fy,deltarextended;
Niyk,turintager;

atarrayll..2,1..2] of extended;
vex,tex,fO,fl:vec;

taest,rechiboolean;

procedure concentration(d,m,yx,txiextended: var f:extended)

const

(%% %% %% % #¥DONNEES EXFERIMENTALES® %% % %% %% %% )

ni=201y k=-4;

WRITE (ni} i READLM(ni )
WRITE (r) s READLN () 3
WRITE (thp) s READLN(tho) 3
WRITE(vt) ;READLN(vE)
WRITE (v} )i READEN(v1)
WRITE (vs) s READLN (va) ;
WRITE (yto} i READLM{vto) g
WRITE (o)} s READLN (<0} 3

v ar .
tt,dp,dt,bl,b2,b3,b4,b5,b6,bT,b8 : extended;
yt: arrayll..280]1 of sxtended;
®:1 oarrayll..20,1,.2021 of extended;

i, @ integer;s
beain

dpr= d/exp (k)
dt:=1/(nj-1}3
bil:=dtx (tho*xdp/sqr (r));
bZr=sgr(ni—-1)
bS:=k#r*(ni—-1)/(2%x0);
bBi=—3%r%(ni—-1)* {({vt+vs) /{v1)—1)%bi;
je=1l; for 1:=1 to ni—-1 do
: begin
ytlili=yto;
#li,33:=1.00;
end s
Ini ,31s=ytLil/m;

writeln (7 %A XXXX dowsiieme partie #EXXEEwN’) 3

writelrmg
Jr=1lz3ttz2=0;
while tt<tx do
begin

#O01, 341 3e=xl1, 31+ (2/3) *b1#b2%exp (k*¥xC1, 310 % (¢[3,31-2[2,5D

for ir=2 to ni-1 do
beagin

DAd:=bi*® (i-2)/(i~1)}
b3:= b2* (i)/(i-1);



bh&:=b3+h5;
b¥:= b4-b3j 7
HOlyd+1de=xli, jl+hbi*exp (¥l , 1) * (efi+l, jI*bo+bT*x[i~1,3]1-2%b2#*x[i, i)
and; ,
ytli+1le=yt[jl+hB%exp (k¥xini, ily* (ulni, jl=-xlni-1,31);
wEmi, j+1de=ytl j+11/m;
ti=ytljil;
Ji=]3+1;
tte=(3-1)*(tho/(nj—-17)};
writeln(’ £ =",f:1l:é, ° tt =", tt:l:14);
endj

writeln({’ pour £ =’/ ,txw:ird , ° + =" ,Ff:11:36)3

end; ‘

(HAXFEXRXXXXXRXAXEDE-OGramme Principal #EEEEExetxxts)
begin
(*%%xxxxxl ECTEURE DES VALEURS EXFERIMENTALES*%%%%#%)

WRITE( Y experimentales);
READLN( Y experimentales)

@ =0s80m: =0y , =
BL1):=0;bl2]:=05a01,10:=0;al1,2:=03al2,2]i=05al2,13:=03

WRETE (d) s READLN (dO) 5
WRITE(mO?Y ; READLN (mO) 3
for k=2 to % do
begin s
?x:=yex[k];tx:=tex[k];
concentration (do,mO,y, T, fy);
FOLkYs=Ffys writeln(’ FOL",k, I=',fOLkI:1:2);
e =e+abs (yex [k1-f0L0k1);
soms: =som+yexlkI;
end;
e0r=a/8;
writeln(’ 0 =’ ,e0:1
NRITE(d1)=READLN(d1)-
WRITE (ml)3; READLN(mi),
while EU 0,032 da
begin
e =} SOm

Ln

begin
=yeaxllkls
tx:*teutk]-
concentration{dl ,ml  yx,tu,fy)
Fllkli=fyrwriteln( 310 ,k,"]
som: =som+yexlkls
er=e+{yex[kl-f1lk]);
end

H
=, f1ilklsle2, ' yeu='",yeulklsl:d);

e:=03 somi=0;

gomr-1:=03 somrJ:=0sdelta:=4;
test 1=delta=0;ki=32;

repeat

it not test

then

begin

all1,11:= all,1]+sgqr {{(f1lkI-F0OLkI) / (d1~dO) )}
all,2]:= all,23+sqr (F1LkI-—FfOLKLD) / ((d1-dO}* (mi1—-mO)) j



alld,23:

= alR,21+sgr ((F1LkI-FOLKI) / (ml-mO) ) 3
BE1T:=bliI+yexlkl=F1ILD *#( (FLLLI-FOLKT) /(d1-dO)) s
bLE21e=bl21+ (yex[kl=f1LkD) * ((FL1LLI-FOLKD) / (ml-ma)) 3

deltar=all,11*al2,2]-sqr (all1,21);

if delta=0
then
goto 1

Fle=(all,21*bl1l-al1,21#b[2]) /deltay

writeln(’ ri="

e ==

s 121:15)
writeln(”’ r-2=
somr 1l =som 1+ 13
somr2t =somr2+r2;
end
=lse
begin
ke=k+1y
Wwntill k=L
rim:=abs (somr1/ (NL-1} )3
Zm: =abs {somr 2/ (NL-1)) ;
dOz=di; mOi=mlj

‘Lr2:1:15)

ke=k+1l:end;

dl:=dl+r 1m;
mlz=ml+rCms;
writeln(’ di=" ,di:l:8,
writeln(’ r2m =/ ,rZm:1:8,"
SOm: =Ce: =03
- + o
begin

k=2

r

=(all,11%b[2]-all,21*bl11)/delta:

mi=", ml:is8);
rim = ,rim:1:8,"

to NL do

FOLkIe=f10k1:
txr=texikls;
yr=yeuli];
concentration{dl,ml,yu, tx,fy);
T1llkIs=Ffys

som: =somt+yex[kl;

2 =e+abs{yexlk]l~+1[k1);

2nd;

e0s=a/ (NL-1) 3

end;
writeln(’ di=‘,
@rraur:= al/som;
writeln(’
writeln ('

dls1:135,"

erreur=’,arreur:1:5
donner le nom des fic

mi=’' ,mlz1:215," &0

FIE1d:=0yyexllle=0stexltls=0;

assignifichl ,noml);
rawritel(fichl};

for k1= 1
begin

writeln(fichl,texlklsirs,
ends;

close(fichl);
writeln(’
readln;

wtrite (' donner

le nom du fichier )}

to NL do

r ,yeg{tl‘i]= 1:5)=

fin de 1’ ’enregistrement’)

Flllli=03yexllili=lstexllle=0]

assign{fichZ,nom2);
rewrite (Fich2);
for ki=1 to NL do
begin
writeln(fichl, texlklsl:5,"

CafilkIziss)

(=

4
s

yelrl:5) 3readlng

=’ ,80:11:4);

read{nomz)

Vi
hiers’): read(noml)y



end;

close(fichli;
writeln(’ fin de 1’ ‘enregistrement )
Freadln:
write (' donner le nom du fichier ') read (nomid)
F1E1d:=03yexllli=1;tex[1]:=0;
assign(fich2Z,nomi)
rewrite(fichl)

for kr=1 to NL do

begin :
writeln(fich2,texlkls1:5, "’ Ty filkIslzS)

endj
close(fichZ):
writeln{’ Ffin de 1’ ‘esnregistrement’)
readlng

end.

4
)
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Figure V-2 : Profils expérimental et simulés de concentration dans le solvant pour une température de 20°C
et plusieurs hypothéses sur la valeur de "o-
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fig V—6a: Profils experimental et simule de concentration dans le
solvant(modele 1) pour lextraction des concretes de
bois de cedre de L'Atlas. :
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fig V-6b:Profils experimental et simule de concentration dans le
solvant(modele 1) pour Uextraction des concretes de
bois de cedre de L’Atlas.



0.40 -
. *
0.30 .
i *
] * B
0.20
" 0.10 3| *¥x*% concentrations experimentales
’ . concentrations simulees
0-00—T|||ll[ll|l|_ll|l||l|IIIlIIlI[llhll[IIITl"| temps(s)
0 4000 8000 12000 16000
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- PROGRAMME



(#%x%x%% FPROJET DE FIN D’ ETUDES**#%%%%)

(#*RESOLUSION DYUNE ERQUATION AUX DERIVEES FARTIELLESH*+)
{(#*%DE TYFE PARABOLIQUE DECRIVANT LE FHENOMENE**)
A EE R RENE DE DIFFLSTONRES S %6 % 5% 5% %% )

FROGRAMME DE CONCENTRATION

uses cirt;
. {$i—,5-7
VA i
{ DONNEES EXFERIMENTALES ¥

WRITE (r) s READLN (1}
WRITE (tho) ; READLN(tho) 3
WRITE (vt) ; READLN(vt)
WRITE (v1} i READLN (v1) g
WRITE(vs) sREACLN (vs) ;
WRITE (yto)  READLN(ytO) 3
WRITE(xo) i READLN (o} ;
NI=123; NI=201;

i
al

dt,fo,al,d,m,a2,a3,a4,a5,ab,atrextended;
vyi,trarray [1..220]1 of extended;

rtarrayll.,. .20,1..220]1 of extended;

i,jrintegers

fich:tewt;

nom:stringl20l;

(FEXEEXXEREELPOOFAMNE PDrinNCipal ¥ EXXRRFEXEERERRER)

begin
clrscr.

writelns
writeln(’'ce programme vous donne les concentrations X,¥YT7);
writeln; ' ‘
WRITE (d) ; READLN (d)
WRITE (m) ; READLN (m)
for=d#*tho/sqr {(r};
dt:=1/(nj—-1);
agi=foxdt*x(ni—-1);
ati=ab&*(ni-1); .
al:=1-2#a7;
ad:=(2/3)*ary
aSr=—T#ab* ({(vE+tvs) /{vli—-1)3
Ji=1lj

L]
L]
-
4

for i:=1 to ni-1 do
begin

ytl3l:=yto;
#li,j3e=1;

end;
wlri , Jle=ytLid/m;
Writeln(/ FEXAXXXX*E TEme PEartise *AXEEXXXFEERT)
writeln;

for J:=1 to nJj do
. begin



tlidi=(j-)*(tho/(nj—1));
$LlyJ+1le=xil, jl+ad® (u[3,31-x[2,i1);

for i:=2 to ni—-1 do
b=gin
azs=ar#*i/(i-1);
aJi=ar*(i~-2)/{i-1) ;
wliyd+1de=al®xli, jl+alexli+l, iT+a3%xli~1, j];
ends .
adr=ai*¥ (ni-33/(ni-2)1
ytLi+1lr=ytLid+aS*(xlni,jl-xlni-1,31);
wlndi y j+13e=yt[j+11/m;
erid; o

for ji=1 to nj do

begin

writeln(’ J =", itswritelny

writeln(f yh#xo=" ,ytLjil*uo:1:8,’ temps =’ ,t[jl:1:8);

for ir=1 to ni do

begin -
writeln(’ io=lyi,’ x o= ,uwli,31:1:8); T
readlns '
ends

and;

writeln(‘donner le mom du fichier '}

readln{nom) ; . . P

assign{fith,nom) i
crawrite{fichl)
for ji=1 to nj do
writeln(fich,tLil:1:5,7 « ‘, yt{jl*xo:l:5);
Ji=201 ;3 _ '
for 1:=1 to ni do :
writeln{(fich,i,’ fy #li,3321:5)3
close{fich);
writeln(’ fin de 1 'enregistrement’)ireadln;

end.



(#EEXEEERRAXFRAERE FPROGRAMME DE  REAJUSTEMENT##% %% %% % 5% %4 %% %€ )

uses crig

L $i—,5-%F
label 1;
type
vec=atrayll.,.1003 of real;
var '
b:vec:

g,fichi,fichlitexts

noml,nom2:stringl2al; .
yr,tu,rl,r2,e,e0,d0,el,dl,nG,ml ,som,s0m-1: real;
somrZ,rim,rZ2m,fy,delta,erreurireal;
nji,k,turintegar:;

atarrayl1..2,1..2]1 of real;

ver,tex ,fO,flivecy

test,rechi:booleany

procedure concentration(d,m,yx,tuirealy var fireally

war . 1 DONNEES EXFERIMENTAUX > ST
WRITE (tho)READLN(tho) s :
WRITE () s READLN(r) 5 : .
WRITE (vE) ; READLN (vt ;
WRITE(v])EiREADLN(v1): .
- WRITE (vs) ; READLN(vs) 3
WRITE(yto) sREADLN{vto);
WRITE (x0) s READLN(xo)
ni=2013
dt,fo,al,t,a,ad,ad,ad,ab,aT:Real; -
srarrayll..20,1,..202]1 of real;
yirarrayll..2021 of real;
ni,i,Jd,kiinteger;
begin -
ni:=123
fo:=d#tho/sqr () ;
dbt:i=1/(nji-1);
ab:r=fordt#*(ni—-1};
art=ag*®x{(ni~1)3
al:=1-2%a7;
ad:=(2/3)#*a7v;
adr=—3#*ab* ({vi+vs)/ (v1i—1)3
Jji=1;
Afor i:=1 to ni~1 do
begin
vyt jli=yto;
wli,jls=1,00;
endj
#Ini, 33s=yt{31/m;
writeln(” *EXEEXARHE Tome partie FAXXRXEZXLER) H

writelng
Jt=lgte=0;3




while t<tx do
begin
#Ti,d+13e=nll,jl+ad*® (L3, J1-xL2,31);

for i:1=2 to ni-2 do
begin
atr=a7#*1/(1~1)3;
aZs=a7t®(i-2)/(i-1) 3
i, J+1llr=al*xli, jl+al2#uli+1, j1+a3%<0i~1,37;
end;
a3:—a:*(n1—?)/(n1— 233 aZdi=aT*ni—-1)/{(ni-2);
xlni—1,3+1l:=al#xlni—-1,jl+a%xlinl,jl+ald3*xlni-2,31;
ytLi+1le=ytL jl+aS*(x«lni,33-xni—-1,33)3
#Cni,d+11s=yt[i+11/m;
fi=sytLil¥*xo;
Ji=3+1g
ti={ji— 1)*(tho/(nJ 1323
writeln(’ + =’ 1:4 Lt =",trl1:4);
end}
writeln(’ pour t=",t:l:4,’ ,f =',+:1:4};
end;

#

(****************pr—ﬂg r-amme pr LD (AL %X )
begin‘ f
{fa ®*xxxaxe¥ LECTURE DES VQLEQRS’EXPEHIHENfﬁLES******* >

WRITELNC( Y experimentaux )i
READLN (Y experimentaud);

e:=0;som: =0} :
bE1le=03biZ2]:=05all1,13:=05al1,23:1=03al2,21:=03al2,13:=0; ‘
WRITE (dO) ; READLN (HO) 3
WRITE (mQ) ; READLM (mQ) 3§
for k:=2 to 5 do
begin '
yrs=yexlklitui=texlkl;
concentration (dO,mO, v, tu,fy) s
fOLkIi=Fyy wreitelnd(’ FO0,k, 1=’ ,F0OL[kLIz1:5)
es=aptabg (yexu[klI-FOLkI1);
som: =som+yex [kl
ends; .
EQi=e/4;
writeln(’ EO =’ ,2Q:;115);
WRITE (d1});READLN(d1)
WRITE (m1) s READLN (m1};

while EQ repsi do
begin '
@ =0 soms: =0¢
for- k=2 to S do
begin

yur=yeaxlkls

txi=texlkl;

concaentration{dl ,mi,yx,tx,fy); .
fllkls=fyswriteln('f1L’',k,"'3 =’ ,f1Ck1211:8," vex=',yexlkl:ilsd);
som: =som+yex [kl;

gr=atabs (yeulk]1-+10k13} g

wmnd;



e@:;=0; somi=0;3
somr-1:=0; somrl:i=0j;delta:=4;
test r=delta=03k:=23
repsat
if not test
then
begin
all,13:= all,1I+sqr ((F1LKI-FOLLI) /(dL~dO) )
all,21:= all,23+sqr (F1LkI~FfOLLD) / ((d1~dO)* {ml-md));
al2,23:= alZ,21+sqr ((F1IkI-FOLL1Y / (m1-mO) ) 3
bLLIIe=b 1]+ (yer[kI-f1lkDI* ((F1LkI1=-FOLKI) / (d1-dO) ).
PLEYi=bl2d+ (yexTkIl-F1lk1)*# ((FL1LEI-FOLEIY / (mi-mO) )
deltar=all,11#al2,2]-sgr(all1,21);
if delta=d then
goto 1; :
rlir=(al2,21%001]-al1,21+bI[21) /del ta;
writelnd(’ ri=’ ,rilzl:13);
r2i=(all,11%xbl23-al1,2]1%b(11) /deltay
writelnd(’ r2= ,r2:1:15) sreadlng
som-li=samrl+(ri); .
somr2: =somr2+ (r2) 3 ‘
end
else
i1 begin
ki=k+1y
a2nd; - -
k:=k+1;.
until k»=35;
Fim:=somri/4; writeln (' rlm=', rim:1:8):
rEZm:=(somr2/4); writeln('r2m =’ ,r2m:1:8);
dOs=dly mO:=ml; ’
dle=dl+rim;
mir=mi+rZmiwriteln('di=',dlsl:i®jwriteln('mi=',mli:1:4)
writeln{’ 0 =',e0:11:3);
readlng
SOom: =0e: =03
for k=2 to 3 do
begin '
TOLklz=+1Lk1;
txr=texlk];
yri=yexlkl;
concentration{(dl,ml  yu,tu,fy);
Filkli=fyy
som: =som+yex Lkl
e:=gtabs{yexlk]1-+1[k3);
end;
el =e/4;
e :
writeln(’ di=’, dl:1:15,7 mi=‘' ,misl:15);
Erreur:=e0/som}
writeln(’ Erreur = ,@rreurilid)jreadln;
writeln(’ donner le nom des fichiers’)iread(noml);
F1011:=03vexl1li=03texi11:=0;
assign{fichl,noml);
rewrite{fichl);
assign (g, ‘resu.dat ‘) g
rewrite (gl ] .
for k= 1 to § do
begin

4
3t



writeln(fichl, texiklsi:s, TyyerfkIe i)
and
claose(fichi}; .
w-itelnd’ fin de 1’ ‘enregistremesnt’)
writeln(’ donner le nom du fichier’)
Fll1le=0syexill:i=lstexll]: =0
assigni{fichl,nom2)
Fewrite (fichi);
for ki=1 to 35 do
begin
writeln(fichZ,texlkIsi:S, 7, FIilkIz1:5)
endj
closedfichil);
weiteln(’ +in de 1’ ‘enregistrement’);
readlng
2nd.

readlng
read (nomd) §

-
q
n
*

f
gi



(#% %% xPROGRAMME DE REAJUSTEMENT AVEC ‘D’ VARTABLE**%%%)

uses crtj;
{%i—,5~2
label 1;

tvype
vecr=arrayLll..100] of extended;
var
biveos
fichi,fichZ:text;
noml,ncmh:strlngE”O] )
stuyrli,rid,e,e0,d0,el,dl,md,ml,som,erreur:extended;
samri ysomr2,rim,rZm,fy,deltarextended;
nj,k,tu:integer;
ararrayll..2,1..21 of extended;
yer ,tex,f0,fl:vec; '
. test ,rech:boolean;
‘ procedure concentration(d,m,yx,txrextended;var f:extended);
_er C{EEERAFXDONNEES EXFERIMENTALESH® 4% %% %%%% )

e —
- -

ni=201y k=—4;
WRITE(ni) jREADLN(ni)
CWRITE (r) 3 READLN(F)
WEITE(tho)rREADLN(thD),
CWRITE (vi) s READLN(vE) 3 o,
WRITE(v1) 1 READLN (V1) ' :
WRITE (vs) s READLN (vs) &
NRITE(ytD) READLN(ytD),
WRITE (xa0) s READLN(x0) ;

tt,dp,dt,bi,b2,b3,b4,b5,b6,b7,08 : extended;
vyt arrayll..2807 of extended:
1 arrayll..20,1..2027 of eutendad
i, : integer;
begin
dpis= d/exp (k)i
dt:=1/(nji-1);
bl:=dt*(tho*dp/sqr (r));
DRr=gqr (ni-1};
DSr=k*r®(ni~1)/(2%10)
bBi=-3%r¥{(ni—-1)* ((vi+ve) /{vii—1)%bi;
ji=13 for i:=1 to ni-1 do
begin
yt[jli=vytoy
Wli, jli=1.00;
end;
wni,jl:=ytl31/m;
writeln ("#%%%%%d deuieme partie *EExkexs’);
Wwritslng
Jr=lgtte=0;4
while tt<tx do
begin
®Ll1, J+13'~\E1,JI+{”/1)*b1*b“*exp(P*«El,J])*(VE?,JJ—*E”,JJ)
for i:=2 to ni-~1 do
begln
badr=b2*® (1-2)/(i~-1)3
b?:x b"*(1)/(1~1)-



bb:=b3I+bh5;
bTe= b4-b3;
ML, 3+11e=uli  J1+blxexp (k¥x[i, 1) % (xli+1, ji%p&+bT*uli~1,i1-2#bP%u i, 31)
end;
yhli+1lle=yt{jl+h8#%exp (k*¥xlni, i} *(xlni,jl-xlni-1,31):
xLni, i+11e=ytli+11/m;
fr=ytLjl;
Jr=j+1l;
tty=(j-1)*(tho/(ni-13);
writeln(’ § =7 ,f:11:6, 7 +tt =7, tt:il:4);
end;
writeln{’ pour t =",tx:1:4 , ~ ¥ =", f21l:14):
erds

(FXXXXXEXRXAHXREEEXRDrOQraAMME Principal ¥XE¥HHHE%4H3%)
begin
(#%%ux4x%xLECTEURE DES VALEURS EXFERIMENTALES*%%%%%%)

WRITE( Y experimentales);
CREADLN(C Y exuperimentales);

4
B3l

@ =0 50m: =0}
bIi1le=0; b2 :=0;all,1)r=03a01,283:=0;al2,23:=03al2,1):=0
WRETE (dQ) ; READLN (dO) 3

-

TWRITE (mG) s READLN (mG) 3 L.
for ki=2 to 2 do
begin ..

Yuwszyexlklstxs=tenlkl;
concentration{(do,nd,yx,tx,fv);
fFOLk1:i=fy: writeln(’ FOL ,k, 1=/ FfOLkIz1l:2);
erzetabs (yex CkI-+0Lk]);
som: =som+yax k]
end;
et =a2/8;
writeln(’ 80 =',ae0:11:3);
WRITE(di) ;READLN(dL) 3
WRITE (ml) s READLN{(m1};
while EO 0,052 do
begin
a5 =0 S0om

begin

vii=yexl[kl;
tre=texlkly :
concentrationddl ml ,yx,tx,Fy)
Fllkli=fyjwriteln( ' $10" y ' 1
som: =som+yex[k1;
er=e+{yexlkl-+1CkI1);

ends;

=" f1lklzl:2, * vyex=",yexlklel:g);

e:=0; som:=0j

somrl:=03 somr2:=Qjdelta:=4;
test =delta=03k:=2;

repeat

if not test

then

begin

all,13:r= ali,11+sqr ((F10kI-FOLKLI)/ (di~d0)) g
all,21:= all,2)+sgr{filk]1-fOLkI)/ ((di-dO) % {ml-mO));



at2,21:= all,21+sgr- ((F1LLI~FOLLT) / (ml-mO) ) s
bL1J:=bl1l+(yex(kl-F1ELD) * ((FILKI-FOLKL]) /(di-a0));
bE23:=bEE]+{yexEHJ~+1Ek])*((fl[k]mf@[h])f(ml*mO));.
deltar=all,11#al2,2)~sqr (al1,21);

it delta=0

then

goto 1;
rli=(al2,23*bl11~all,21%bL[21) /del tay
writeln(’ ri=’ ,rl:izif):
rlr=(all,11#*b[2]1-all,21%bl11) /del ta;
writeln(’ r2= ' ,r2:1:15) 3
somri:=somr1+rlg

somr-2 =somr2+r 2

and
alse

begin k:=k+iiend;

ky=k+1:

until kx=NLj :
rim:=abs{(somr1/ (NL-1))3

r2m: =abs (som- 2/ (NL-1)) 3
dOz:=di; mO:=mlj

4
5

diz=dl+rim;

mizs=mitrlm;

wiriteln(’ dli=" ,di:1:8, - ml=', ml:1:8);

writeln (', rZm =',r2m:1:8,’ rim =’ ,rim:1:8," eld="4y,e0:1:15) jreadln;
5um:=0;e:¥0; !
for ki:=2 to NL do” ~ '
begin

FOLkle=f1ilk];
tur=taxlkl;
yrer=yeaxlklj
concentration(dl,mt vy, tu,fy); .
Fillkle=fy;

som: =g0omtyex [k

ei=atabs (yexlhkl-Ff1LlkI);

end;

eG:i=a/ (NL-1);

-

‘erds;
writeln(’ di=’', di:1:13,' ml=’ ,miz1:15,’ 20 = ,e0:1:4);
erreur:= e0/50m; '
Writeln(’ grreur=",erreurij:3)
writeln(’ donner le nom des fichiers’); read(nomi);
Fll1i:=03yex(1li=03texlll:=0;
assign{fichl,noml)j
rewrited+fichl)

for k:= 1 to NL do

begin
wr-iteln{+fichl,texlklz1:5, * fayvexlklI1:3);

end:;
close{(fichl;
wrriteln(’ fin de 17’ 'enregistrement )
readln;
write (' "donner le nom du fichier g read {nom?) ;
Fl01]:=03yexlilli=lstexllli=0y
assign(fichZ,nom2);
rewrlite (fFich2)

tor k:=1 to NL do
beygin

writeln(fich2,texlkl:1:5, " Caf1LkIs1:5);



and 3}

close({fichi);
wWwriteln(’ fin de 1’/ ‘enregistrement’);
readlng
write(’ donner le nom du fichier’); read(nom2);
Fli1l:=03yexLlli=1l3texll1]:=0s
assign{fich,nom2) j
rewritel(fich);

for ki=1l to NL do

begin
writeln(fichl,texlklsted,’ ,F1lkIs1:5);

endy
close(fichl) g
writeln(’ fin de 1’ ‘enreqgistrement’);
readlng :

end.

~33-

4
Y



