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APPROCHE THEORIQUE

Modeélisation d’un lit fixe
Dimensionnement d’un lit fixe

Modélisation des pertes de charge
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MODELISATION D'UN LIT FIX

e Phénomenes a modéliser

* Transfert de matiere de la phase fluide vers I'adsorbant
* Transferts de matiere au sein de I'ladsorbant
 Génération de chaleur au sein du matériau

* Transferts de chaleur
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MODELISATION D’UN LIT FIXE

e Bilan matiere

* Probleme 1D V b st deconro
* Débit massique considéré invariant : —dz
acC v 9%C q
€57 & 5 —&D x 5,2 1—€b),0ba

Nomenclature

C :Concentration phase gaz
Accumulation J Accumulation D, :Coefficient de dispersion axial
phase gazeuse ' _ phase solide g :Concentration phase solide
Advection Dlspt?r5|on t :Temps
phase gazeuse axiale v :vitesse interstitielle
z  :Coordonnées spatiale

g, :Porosité du support
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MODELISATION D’UN LIT FIXE

e Bilan matiere
* Probleme 1D
e Débit massique considéré invariant
e Dispersion axiale negligee

aC ovC

Ebaﬁ-gbg—ng ﬁ: (1—€b).pb.

Accumulation
phase gazeuse J

y

Advection
phase gazeuse

Accumulation
phase solide
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i I volume de controle
o —dz

Nomenclature

C :Concentration phase gaz

D, : Coefficient de dispersion axial
q :Concentration phase solide

t : Temps

v :vitesse interstitielle

z  :Coordonnées spatiale

g, :Porosité du support

Pp : Masse volumique du support



MODELISATION D’UN LIT FIXE

 Accumulation dans la phase solide
 Modele d’équilibre local

La phase solide est instantanément en équilibre
avec la phase gazeuse
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Terme d’accumulation

dq 0q”
ot  aJt

avec q" = f(C) (loi d’équilibre : Langmuir, etc.)
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Shafeeyan et al. 2013, Chem. Eng. Res. Design

Macropore Barrier resistance

External fluid film
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resistance n E:
— Micropore
4—

resistance
& \ Distributed i

micropore interior
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Spherical porous
adsorbent particle Microparticle
(idealized as sphere)



MODELISATION D’UN LIT FIXE

 Accumulation dans la phase solide
e Description générigue :
Coefficient de transfert x Différence de concentrations

Bxte Iﬂ . dfl MGCI’OPOI‘C B(ZI‘I'/L’"I'CS‘iSI(IIJC@
. ;. ;o . “xternatjimia jitm  yosistance Xbi
* Modeles générigues nommé Linear Driving Force (LDF) resistance _ Ml.cm/o:e -

) 4

resistance
e Transferts : externe, dans la (les) porosité(s) du matériau Distributc\d %%

g micropore interior,
\ T2 resistance
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Spherical porous

adsorbent particle Microparticle
(idealized as sphere)
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MODELISATION D’UN LIT FIXE

 Accumulation dans la phase solide

e Utilisation de conductances

e Partielles : hypothese d’'un phénomene limitant
* Globale : 'ensemble des étapes du transfert sont

prises en compte

Conductance partielle : Transfert externe

ot R,
Estimation kf
k<R
Sh=-2-2
2D,,

Sh =2+ 1,1Re*®Sc1/3 pour 3 < Re < 10*

(C - Cs)

d,u
Re=p p
U
U
Sc = ——
Dimp
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_ Macropore
Externa.lﬂwdﬁlm resistance
resistance
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Spherical porous
adsorbent particle
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resistance C

& \ Distributed
micropore interior

Barrier resistance
Kei

Microparticle
(idealized as sphere)



MODELISATION D’UN LIT FIXE

 Accumulation dans la phase solide

e Utilisation de conductances Estimation D
e Partielles : hypothese d’'un phénomene limitant

* Globale : 'ensemble des étapes du transfert sont 2020 o o 0’ ® «° .
prises en compte .,°.,°;é“. 9 e.g.u‘:{ ®
0)(" ?“5
Coefficients de diffusion dans le matériau (macroporosité - microporosité) .X.. ot
(4
. . , . o 9.
v Diffusion moléculaire % { @
@ ° %) @ ™) . ' =
° oaoeuo“ "“o“u 906
v Diffusion de Knudsen : prise en compte des chocs paroi/molécules Kiviidsar: dlfasion Surtace diffusion
D 8 RT K,210A 5-10A
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v Diffusion effective : diffusion moléculaire + diffusion de Knudsen
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IMODELISATION D’UN LIT FIXE

 Accumulation dans la phase solide

 Utilisation de conductances
e Partielles : hypothese d’'un phénomene limitant
* Globale : 'ensemble des étapes du transfert sont

prises en compte

Coefficient de diffusion (microporosité)

v Diffusion de surface D, : détermination expérimentale

u UNIVERSITE
SAVOIE
MONT BLANC

Molecular diffusion
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Medved' et Cerny, 2011
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MODELISATION D’UN LIT FIXE

 Accumulation dans la phase solide

e Utilisation de conductances
e Partielles : hypothese d’'un phénomene limitant

. , 4
. Glpbale : 'ensemble des etapes du transfert sont _ Miiiopore B e
prises en compte External fluid filmosistance i
Micropore :

resistance
%

—

resistance

Conductance partielle : diffusion dans une macroporosité

& \ Distributed
I micropore interior
resistance

iy 1 0 [, dCy (1-¢,) dq
— rmDeff_ = = Ps
ot 150, 01y, Em dt

Spherical porous
adsorbent particle Microparticle
(idealized as sphere)

Cys : concentration dans la macroporosité
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Shafeeyan et al. 2013, Chem. Eng. Res. Design



MODELISATION D’UN LIT FIXE

 Accumulation dans la phase solide

e Utilisation de conductances
e Partielles : hypothese d’un phénomene limitant

* Globale : 'ensemble des étapes du transfert sont
prises en compte

Conductance partielle : diffusion dans une microporosité

dg 15D, . _
i (" —q)

q = f(C)
Concentration dans la phase solide qui serait en
équilibre avec la concentration dans la phase gazeuse
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Shafeeyan et al. 2013, Chem. Eng. Res. Design

. R Macropore Barrier resistance
i . .

,xterm{ Sluid film o cicionce /1 ki
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Spherical porous
adsorbent particle Microparticle
(idealized as sphere)



MODELISATION D’UN LIT FIXE

 Accumulation dans la phase solide

e Utilisation de conductances
e Partielles : hypothese d’un phénomene limitant

. ’ 4
* Globale : 'ensemble des étapes du transfert sont Miiiopore B e

prises en compte Externa.ltﬂ wid filn ysistance ke q
resistance
Micropore

resistance

Conductance globale : modele de Glueckauf (Glueckauf, 1955)

* Pour un matériau présentant une macro et une microporosité
* Pour une loi d’équilibre linéaire (type Henry)

1 R R3 12
_ P + p + c
K 3enke 15e,D. 15D,

Terme puits : K(C — C)

w UNIVERSITE

w SAVOIE
MONT BLANC Shafeeyan et al. 2013, Chem. Eng. Res. Design

&3 \ Distributed
l micropore interior,
resistance

Spherical porous
adsorbent particle Microparticle
(idealized as sphere)



TEMPS CARACTERISTIQUES

 Notion de phénomene limitant — phénomene gouvernant (la cinétique globale)
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TEMPS CARACTERISTIQUES

e |dentification du phénomene limitant

* Temps caractéristique des transferts externes

Rp

t, =
€ ngkf

* Temps caractéristique des transferts par diffusion macroporeuse

__ Rp
B lsngeff

tm

* Temps caractéristique des transferts par diffusion microporeuse

2
T,
t, =—
15D,
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DIMENSIONNEMENT D’UN LIT FIXE

* En pratique
* Grande complexité pour décrire les cinetiques de sorption

|dentification des phénomenes limitants
Acces aux propriétés de I'adsorbants / de I'adsorbats
Adsorption non isotherme

Utilisation de méthodes numériques parfois complexes et
co(iteuses en temps de calcul

e Utilisation de méthode simplifiée
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Méthode de la LUB
Méthode du nombre d’étages théoriques

Images MEB de d’échantillons de carbone activés (Guy, 2021)



DIMENSIONNEMENT D’UN LIT FIXE

* En pratique
* Grande complexité pour décrire les cinetiques de sorption
* |dentification des phénomenes limitants
* Accés aux propriétés de I'adsorbants / de I'adsorbats
e Adsorption non isotherme

» Utilisation de méthodes numériques parfois complexes et
co(iteuses en temps de calcul

0,1 mm

e Utilisation de méthode simplifiée
* Méthode de la LUB
 Méthode du nombre d’étages théoriques

0,1 mm

SAVOIE
MONT BLANC partir des images de microtomographie X (Guy, 2021)
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DIMENSIONNEMENT D’UN LIT FIXE

* En pratique
* Grande complexité pour décrire les cinetiques de sorption
* |dentification des phénomenes limitants

* Accés aux propriétés de 'adsorbants / de I'adsorbats
e Adsorption non isotherme
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» Utilisation de méthodes numériques parfois complexes et
co(iteuses en temps de calcul

e Utilisation de méthode simplifiée
* Méthode de la LUB
* Méthode du nombre d’étages théoriques

=
i
I

Do (Diffusivité ) (m2/s)

1000 100

0.1

diametre des pores [nm)]

Effet de la taille des pores sur la diffusivité et
I'énergie d'activation dans le cas de la diffusion de
gaz sur des zéolithes (Schuring, 2002)
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DIMENSIONNEMENT D’UN LIT FIXE

* En pratique
* Grande complexité pour décrire les cinetiques de sorption

* |dentification des phénomenes limitants
* Acces aux propriétés de I'adsorbants / de I'adsorbats

e Adsorption non isotherme

» Utilisation de méthodes numériques parfois complexes et
co(iteuses en temps de calcul

e Utilisation de méthode simplifiée ——
* Méthode de la LUB
* Méthode du nombre d’étages théoriques Yo a2

W+ hky (2

¥o

" ty+h/2 ty+h

Méthodes de Runge-Kutta : approximation
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DIMENSIONNEMENT D’UN LIT FIXE

e Bilan matiere simplifié
e Ecoulement piston du gaz

oC
uO-C=u0-(C+dC)+eEdz+(1—e)CD-dz

» Modeéle LDF L
gz ' "ot

o - 94
CD=kf-aV-(C—C)=a

_

* Adimensionnalisation de I'équation afin de s’affranchir des spécificités des fluides
et permet ainsi de comparer des solutions

Onposey =g =i A= 5 0=F aveeT =50
Equation du bilan matiére 00 _q aq
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DIMENSIONNEMENT D’UN LIT FIXE

e Bilan matiere simplifié
e Etude de la vitesse de propagation du front
* Définition
 LUB: Length of Unused Bed
* Estimée avec la courbe de percage

* Hypothese : zone d’adsorption ideale pour
laguelle I'adsorption est instantanée

e Conséguence : le front se déplace a vitesse
constante ( u) c

LUB = Z — Z, = U(ts — t,)

4 (ts - tp)

Ls

LUB =
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DIMENSIONNEMENT D’UN LIT FIXE

* LUB

e Optimum pour la longueur utile du lit
d’adsorbant

e Définition
* Fraction utile U du lit d’adsorbant

_ capacité utilisee  LES LUB

~ capacité totale  Z Z
capacité utilisee LES LUB

— = = _— —7T
capaciteé totale Z Z

LUBT

Transfert externe

/

Temps de passage
trop court

0,1<uy,<0,3m/s

Fraction
résiduelle
apres
régénération
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Sectiq'n
d'équilibre
avec ¢o




DIMENSIONNEMENT D’UN LIT FIXE

e Masse d’adsorbant
e Quantité d’adsorbat a traité

My = Qmg- (Yo — Yz). tp Qme = Pg " Up - {2

* Masse d’adsorbant

M
M=—2
qo- U
Qe (Yo — Yt
M mGLo__Z7F avecM = ps(1—¢,) - Q- Z

Bon compromis : 2.LUB <Z < 4.LUB
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DIMENSIONNEMENT D’UN LIT FIXE

e Pertes de charge

* Limite la hauteur d’adsorbant et |a vitesse du fluide pouvant étre mis en

ceuvre (co(t énergétique)
* Augmente

* Avec l'augmentation de la vitesse du fluide
* Avec la hauteur de I'adsorbant (donc avec sa masse)

* Exemple de relation : relation d’Ergun

AP* 2 1—¢
— = 150 -7 - ( £) Uy + 1,8-p6-u- 5
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Simulation CFD d’un écoulement de fluide dans
un milieux poreux NevenaPerovic (2017)

/> |Modéle de Kozeny : perte de charge dans un
p}f‘\ / milieu poreux en régime laminaire
Vi (Techniques de I'ingénieur, Charpentier, J1065)




MATERIAUX POUR LA DEPOLLUTION ET APPLICATIONS
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