PROBLEME

Etude d’une réaction exothermique : stabilité thermique en réacteur fermé

Partie I — Modélisation du réacteur fermé parfaitement agité avec double
enveloppe

I.1 — Etalonnage thermique du réacteur

1. dT
Q Le terme (p XV XC, ) a représente la variation d’enthalpie instantanée.
Le terme -U XA(T - Tp) représente la puissance thermique par convection
recu par le systeme d’ou le signe — dans 1’expression.
Le terme Py, représente un terme de source, c’est la puissance dissipée par effet
joule.
-3 3 -1 -1 2m-2-1 dT -1
Comme |p| =ML* [V| =L’ [C,| =[E 0" M| =L’T 0" et | =T,
le terme [( p XV xcp)‘jj—ﬂ =ML x> XI’T 0™ x0T =ML’T"
Comme [A} =L2,[T' Tp] =9;[U} =MT 6" | le terme
|-UXA(T-T,)| =17 x0 xMT 0" =ML’T">
B, =[ET?] =ML’T”
2, dT
Q En régime permanent I =0 donc O0=P,- UxAXT- Tp) donc
. _ B,
TP UXA
Q3. i U __ B . —A0° C —
On en déduit ~(T.- Tp) <A | Onlit sur le graphe |T.. - T, =40°C =40K
96,6 2 g1
o, |lU =— =300W.m ".K
Dou, = =40%8,0.10°

Q4. | On reconnait une équation différentielle du premier ordre avec un second
membre constant. Sous la forme normalisée,
T

(prxcp)‘Z—t =P,- UXAX(T-T,) =-UXAX(T- T,)

dT U XA _ UXA dT UXA T UXA
-t T= »soit |5~ —=

dt  pXVXC, P XV XC, dt  pXVXC, PXV XC,
Ici on demande un autre découpage :
dar _ R, _UXA 1)
dt pXVXC, pXVXC, P

o0

alors

s = Rh ot le _p><V><Cp
P XV XC, ¢ UXA

_ML® XI XI*T?0"
L’ XMT 6"

Par analyse dimensionnelle, | , est homogene a un

temps.
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Q5. | Le bilan est modifié par le fait que le terme de source est nul, s=0.
dT U XA dr T-T
- . —+ —X(T—T):—+ P:0
La nouvelle équation est donc dt " pxvxC, o) = z
Q6. | . L -y L
On sépare les variables -~ T, T IT o7, T
t
DOHC, IH(T - Tp) =-—+cte. At:O, T :Tmax = cte :ln(Tmax - TP)
T
i (T-1,) == = +In( )
La solution est |In\T - T,) =- T—‘*ln T.x-T,
Q7. . 1 d 1 75 0
t t- Te ===~ —/2USs
a pente es 7. one \Te = oo 0
o XV xC, _10°x10*x1,8.10°
Par la premiere méthode, |z = p L= 0°>10 ’i =75s
U XA 300 %8.10

On retrouve la méme valeur.
Il est a remarquer que les chiffres significatifs varient de 2 a 5 dans les données

de I’énoncé !

1.2 — Etude d’une réaction exothermique en réacteur fermé a double enveloppe

Q8.

Si la cinétique est d’ordre 1,

dcC,
dt

r =-

=k XC, | avec [k] =[T"']

Q9.

La loi d’ Arrhenius donne

Par analyse dimensionnelle,

k =k, exp

a

RT

o = K]

=|RT| =MI*T*.N""

7]

et H E,

Q10.

dc,
dt

=-kC, =-k,exp

a

C; alors

f(Cp,T) =k, exp

E
- aC’
RT]R

Qil.

En intégrant, a température constante,

C, (1)

=exp

- k, exp

Cp =g(t)

a]
t
T

Q12.

_CR

Cy

D’ou,

=1- exp(- kt) =1- exp

- k, exp

Q13.

CR

Comme

=-kC, alors

dt

dX, _ 1dC, _
Cp dt

E
[—
RT]
k

_+C_§CR =-k(1- Xx,)

Ql4.

Comme

energie

[AH(T)] =MEF> N, [r(t,X,,T)] = NL® T[V] =D

concentration

energie

[S(I,XR,T)] :Mﬁzﬁ-z N 'x @]L_3 T %3 :ME{ZE-ZT_1

concentration

est une puissance

energie

Q15.

Considérons comme systéme le fluide a ’intérieur du réacteur.

solvant, il vient :

T

Pt

H
A pression constante, I

" thermique T

réaction perte

Si on néglige la contribution des réactifs, des produits et des accessoires situés
a I’intérieur du réacteur au travers de leurs capacités thermiques devant celle du

=- A H"(T) xr(t, X, T) XV - AXUXT-T,)
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I B mC mC

dr _ AH"(T)xr(,X,,T) XV  AxU AT-T)
p

p p
c dX, 1dC, 1 - m
omime e =T et P =—
dt Cy dt Cy V
A H’(T) %xC;
dr _ AH(T)XCpdX,  AXU AT-1T)
dt oC, dt  pXVXC,
e P XV XC AH'(T) xC;p
Par identification, |r, =——%|et|J == ——————
U XA pC,
Q16. | Comme
[AH(T)] =MET* N"\[C,| = WL® [ p] =ML",[C,| =MET* M0
energie concentration energie
2m-2 N-l L—3
[,]} — ArHO(T) XC}(; _Miﬁrﬂ Con@e]ntration _
energie
Q17.

| 360 X10° X500
1800

<

Application numérique : =100,0K

1.3 — Stabilité thermique du réacteur

Q18. | Si la transformation est adiabatique, le terme de perte est nul.
N N dT _ AH(T)XCy dX, _, dX,
équation se simplifie en |~ oC. at at
En intégrant’ dT :JdXR = de =J jdXR + cte
Quand X,=0, T =T, . on en déduit |T =T, +JX,
Q20. A la fin de la réaction XR :1’ Tf :TE) +J :320 +100 :420, OK

J représente donc I’élévation de la température dans un réacteur adiabatique.

Partie II — Traitement numérique des données expérimentales

I1.1 — Détermination des parameétres d’un modéle par régression linéaire

Q21.

Comme y, :931 XX, +%’0, ?_Xi et % =l{donc |J =|...
1 0

Q22.

1=len(X)

J=np.ones((2,1))

J[1,:1=X[:]

Ou

for i in range(len(X) :
J[0,i]=1
J[1,i]=X[i]

Q23

La matrice P est une matrice carré de dimension (2 x2)

Q24

P=np.zeros((2,2))
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Q24.

La matrice Q est une matrice de dimension (2x1)

Q25.

Q26.

I1.2 — Prédiction du comportement thermique du réacteur
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Q27. dX
L =£(6,X,,T)
Le systeme d’équation est : avec
i folt, Xe, T
fl(t’XRyT) :koexp - Ea (1_ XR) et
RT
dx, T-T E
(¢, X,,T) =] —L- L =J xk,exp|- —=|(1- X,)-
f2 R dt 'L'C 0 p RT R TC
On développement de Taylor au ler ordre donne :
X, (t+At) ZXR(t)+At><d§tR (t+At) +o(At)
Q28 X (t+At)- X, (t
Au premier ordre, X, (t+At) = A )- X, (1
dt At
29
Q De méme, |T (¢t +At) :T(t)+At><Z—f(t+At)+o(At)
Q30. T(t+At)- T(t
On en déduit d—T(t+At) = ( )-7l:)
dt At
Q31. ATaide del o8 il dXR| _Xpin~ Xgy
aide de la question 28, il vient dr |, At
Q32. dX
On en déduit XR,,'+1 :XR,i +At : :XR,i +At XfI(tiﬂ’XR,iﬂ’
Gin
Q. | auestion 30, 1 vieng (L] =Te T
A I’aide de la question 30, il vient dr |, A
Q34. dT
On en déduit | L. =T; + AtE =T, + At Xf, (ti+1’ XR,i+1’Ti+1
liv
Q35. | En regroupant I’équation du méme coté :
91(XR,1‘+1’T,‘+1) =Xpi = X~ Atxﬁ(tiﬂ’XR,iﬂ’Tiﬂ) =0
g2(XR,i+1’ Ti+1) =T, - T, - AtXf, (ti+1’XR,i+1’Ti+1) =0
Q36.
%(XR,HUTI'H) =1- At X afl (ti+1’XR,i+1’Ti+1) =1+At ><ko Xexp ]
R,i+1 R,i+1
%( XRi+1’T1"+1) =" AtX afl (ti+1’XRi+1”1;+1
aT;ﬂ ’ i+1 ’
=- LzAt Xk, Xexp| - —2 ](1- XRM)
R(T,,) i ’
é)ii( XR,i+1’ Ti+1) =" At X afZ (ti+1’XR,i+1’ ) :At XJ ><k0 XEXP
R,i+1 R,i+1
g of
aTii (XR,i+1’Ti+1) =1- At % :Hl (ti+1’ Ri+1?
E E 1
=1- At| J ——"— Xk, Xexp| - —* ](1- XR,-+1)- —
R(’I;'.,_l) RTE+1 ’ Tc
Q37. | def mat_df(x):
Dt = 0.01
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ko=5.0

Ea =20000.0

J=100.0

Tauc =75

R =8.314

k = ko * exp(-Ea/ R/ x[1])

Df = np.zeros((2,2))

Df[0][0]= 1.0 + Dt * k

Df[0][1]=-Dt * Ea/R/x[1] /x[1] * k * (1 - x[0])
Df[1][0]=Dt *J * k

Dff1][1]J=1-Dt*J *k * Ea/R/x[1]/x[1] * (1 - x[0]) - 1/ tauc)
return Df

Q38.

#Création et calcul de la matrice Jacobienne a 1’aide de la fonction mat_df
Df = np.zeros((2,2))
Df = mat_df(x_old)
#Inversion de la matrice Jacobienne a ’aide de la fonction inv_mat
Df_inv = np.zeros((2,2))
Df_inv = inv_mat(Df)
#Création de la matrice g
g = np.zeros(2)
k=A*exp(-Ea/R/x_old[1])
g[0] = x_old[0] - X_euleri[i] - Dt * k * (1 - x_old[0])
g[1] = x_old[1] - T_euleri[i] - Dt * (J * k * (1 - x_old[0]) - (x_old[1] -
320.0) /tau )
#Calcul de x_new a I’aide de 1’équation (14)
x_new[0]= x_old[0] + Df_inv[0][0] * g[0] + Df[0][1] * g[1]
x_new[1]= x_old[1] + Df_inv[1][0] * g[0] + Df[1][1] * g[1]

Q39. | test=1
x_old[0]= 0.5
x_old[1]=Tp+1J/2.0
#Début de la boucle
while test >= 1e-5:
#Code de la question précédente (question38)
#Calcul de la valeur test
test = abs(x_new[1] - x_old[1])
#x_new recopié dans x_old pour I’itération suivante
x_old[0] = x_new[0]
x_old[1] = x_new[1]
Q40. | t0 = 0.0
tf = 1000.0
Dt =0.01
m = int ((tf-t0)/Dt) #attention : m est un entier
Q41. | #Initialisation des vecteurs

t_euleri = np.zeros(m+1)

X_euleri = np.zeros(m+1)

T_euleri = np.zeros(m+1)

t_euleri[0] = t0

X _euleri[0] = 0.0

T_euleri[0] = 320.0

for i in range (0,m):

#Calcul de t a I’itération i
t_euleri[i+1]=t_euleri[i] + Dt
#Initialisation des variables x_old et x_new
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Q42.

FIN

717




