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Cette these s’incrit dans le prolongement lointain d’anciens travaux, comme ceux, du
pharmacien et académicien Antoine Baumé, portant sur I’art et la maniere de bien distiller
et dont voici un apercu :
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A. Baumé. Mémoire sur la meilleure maniére de construire les alambics et fourneaux
propres a la distillation des vins pour en tirer les eauz-de-vie. Paris : Didot jeune, 1778{1_1

1Un exemplaire de cet ouvrage se trouve & la bibliotheéque de I’Ecole des Mines de Paris.
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Résumé

Le probleme principal abordé dans cette these est la commande en qualité des colonnes
a distiller. Les modeles de commande utilisés sont construits a partir de modeles dy-
namiques classiques issus d'une analyse physique. La méthode de construction repose sur
une réduction par échelle de temps de ces derniers. Cette réduction a pour but de ne
conserver que les phénomenes lents. Sur ces modeles réduits, nous appliquons des tech-
niques de rejet de perturbations par retour non linéaire de 1’état. Les lois de commande
obtenues sont testées en simulation sur des modeles dynamiques de colonne, décrits par
des systemes algébro-différentiels d’index 1, nettement plus complets que les modeles de
commande. Cette étude en simulation montre, pour une colonne binaire de 42 plateaux
et pour une colonne multi-composés de 32 plateaux, la robustesse et I'intéret de ces lois
non linéaires de commande. La mise en ceuvre sur deux colonnes de raffinerie confirme ces
résultats. Elle montre également que l'instrumentation des colonnes et la puissance des
ordinateurs de conduite sont suffisantes pour un calcul en ligne de ces lois non linéaires
de commande.

Un probleme important, dont nous avons pris conscience lors de I’étude en simulation,
concerne la résolution numérique des systemes algébro-différentiels. En nous appuyant
sur des résultats récents relatifs a 'inversion de systemes dynamiques, nous étendons les
notions d’index et de forme canonique, notions définies uniquement en linéaire et cepen-
dant tres utilisées pour analyser la convergence des schémas numériques de résolution, aux
systemes algébro-différentiels non linéaires implicites. Nous proposons également un algo-
rithme formel et explicite de réduction d’index, afin de transformer des systemes d’index
élevés pour lesquels les méthodes de résolution numériques font défaut, en systemes
d’index 1 pour lesquels existent des méthodes de résolution numérique performantes.
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Introduction

Le controle en qualité des colonnes a distiller est un probleme tres étudié sans toutefois
étre résolu en pratique de fagon satisfaisante [59]. Pour une colonne pseudo-binaire qui
sépare un mélange en une partie légere, le distillat, et une partie lourde, le résidu, I'objectif
consiste généralement a maintenir constantes la teneur en composés légers du résidu et
la teneur en composés lourds du distillat, malgré les variations de l'alimentation de la
colonne (débit et qualité). Cet objectif correspond a une utilisation minimale du pouvoir
de séparation de la colonne, une fois fixées ces deux teneurs en impuretés. Plusieurs études
récentes [12] [78] estiment en effet que les gains énergétiques d’une conduite automatique
par rapport a une conduite manuelle dépassent 10 %. A cela s’ajoutent des augmenta-
tions de productivité (débits traités plus importants, moins de pertes de produits hors
spécification) et une flexibilité accrue du procédé (changement automatique de consignes).

Dans cette these, nous abordons ce probleme de commande en utilisant des méthodes
de rejet de perturbations par retour non linéaire de Iétat [38]. Les principaux résultats
concernant la commande et présentés ici constituent une synthese des publications [47, [4§].
Ils se situent dans le prolongement des résultats déja obtenus par Takamatsu et al. [91]
dans le cadre linéaire et Gauthier et al. [25] dans le cadre non linéaire. Cependant, con-
trairement a ces auteurs, nous n’utilisons pas directement le modele issu de la physique :
avant de calculer la loi de commande, nous réduisons le modele physique afin de ne
conserver que les transitoires lents. Les lois de commandes obtenues sont des fonctions
non linéaires de 1’état. Reposant sur des modeles lents, elles rejettent asymptotiquement
les perturbations et donnent des réponses aux variations de consignes beaucoup plus
“régulieres” qu’avec la commande utilisant le modele physique complet . En particulier,
contrairement a [25], elles ne présentent pas de singularité dans la plage de fonctionnement
considérée. De plus, nous montrons que cette réduction s’accompagne d’une augmenta-
tion de robustesse par rapport aux dynamiques non modélisées et par rapport aux retards
sur les mesures de 1’état de la colonne, partiellement fourni en pratique par les analyseurs
de composition et les températures internes.

Nous avons testé ces lois de commandes en simulation sur des modeles nettement plus
complexes que les modeles non linéaires de commande. Ces modeles de simulation sont
décrits par des systemes algébro-différentiels de grande dimension et de structure creuse.
Lors de la construction du modele de simulation, nous avons été particuliecrement atten-
tifs aux probléemes d’index et de résolution numérique. En effet, la résolution numérique
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d’un systeme algébro-différentiel n’est pas aussi simple que la résolution numérique d’un
systeme différentiel ordinaire pour lequel existent de nombreux schémas de discrétisation.
Comme le montre Petzold [66], les méthodes classiques d’intégration, comme la méthode
de Gear, convergent si le systeme algébro-différentiel est directement, par des manipula-
tions purement algébriques, réductible a un systeme différentiel ordinaire (ces systémes
sont dits d’'index 0 ou 1), et, en général, ne convergent pas dans les autres cas. Cest
pourquoi nous avons construit notre modele de simulation de fagon a ce qu’il soit d’index
1, en utilisant un modele hydraulique a la fois physique et structurellement adapté.
L’intégration numérique de notre modele de simulation est conduite par la méthode de
Gear [26, 27] grace au logiciel SPEEDUP développé par I'Imperial College de Londres [72].

Pour d’autres systemes, il n’est pas possible, en général, de se ramener a un systeme
d’index 1 et ainsi d’éviter les problemes numériques de résolution. La notion d’index, qui
conditionne la résolution numérique par des méthodes classiques, n’est définie clairement
que dans le cas ou ce dernier est linéaire. Cependant plusieurs auteurs [28, 29, [63] évoquent
explicitement cette notion pour un systeme quelconque. Aussi, il nous est apparu utile
de la définir rigoureusement pour les systemes non linéaires.

Cette étude aborde deux sujets : la simulation dynamique de procédés décrits par
des systemes algébro-différentiels d’une part et la commande en qualité des colonnes
a distiller d’autre part. Ces deux sujets se completent car la simulation dynamique
permet d’analyser la robustesse et la performance d’algorithmes de commande. Notre
présentation s’appuie donc sur une organisation en deux parties.

La premiere partie présente un modele dynamique de simulation de colonnes a distiller
structurellement d’index 1, et aborde, de fagon plus générale, les questions d’index et de
formes canoniques des systemes algébro-différentiels non linéaires implicites.

La seconde partie traite de la commande en qualité. Apres quelques rappels bibli-
ographiques, nous présentons de fagon rigoureuse la réduction par échelle de temps et
la commande non linéaire de colonnes binaires par la méthode du rejet des perturba-
tions. Une étude en simulation, dans le cas d’un dépropaniseur, illustre la robustesse et
compare les lois de commande obtenues avec d’autres, publiées dans la littérature. Puis,
nous étendons, de facon heuristique et formelle, les lois de commande obtenues pour les
colonnes binaires, aux colonnes multi-composés dites pseudo-binaires. Une étude en sim-
ulation montre numériquement, pour un débutaniseur, que cette extension heuristique
présente un réel intérét. Enfin, nous présentons I'implantation sur un dépropaniseur et
sur un débutaniseur de raffinerie de ces lois non linéaires de commande.

Nous avons regroupé en annexe certains développements parfois techniques et utilisés
dans les deux parties précédentes. L’annexe [A] est consacrée a des résultats relatifs a
la commande des systemes non linéaires. Nous y rappelons un algorithme d’inversion
de systemes dynamiques, la méthode du rejet des perturbations, les problemes de sta-
bilité en boucle fermée et la notion de dynamique des zéros. L’annexe [B| reprend les
résultats obtenus par Takamatsu et al. [91] en linéaire et Gauthier et al. [25] en non
linéaire, sur 'application des méthodes de rejet de perturbations aux colonnes a dis-
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tiller. L’annexe [C] montre, & partir de considérations issues de la thermodynamique des
phénomenes irréversibles [31], que les notions de stabilité thermodynamique et dynamique
coincident pour un ballon de flash. Enfin, I’annexe [D| regroupe des résultats disparates.
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Préliminaires bibliographiques

La simulation dynamique de colonnes a distiller comporte essentiellement deux aspects :
d’une part I’élaboration de modeles dynamiques fondés sur une connaissance des phénomenes
physico-chimiques et d’autre part les méthodes de résolution numérique des équations du
modele.

Les modeles dynamiques de colonnes a distiller sont bien connus. Dans un arti-
cle rétrospectif [37], Holland rappelle que le comportement dynamique de colonnes a
plateaux se représente généralement sous la forme d’un systeme d’équations différentielles
ordinaires (principalement les équations de bilan) et d’équations algébriques (les rela-
tions d’équilibre thermodynamique entre phases, les corrélations hydrodynamiques,. . .)
qui constituent donc un systeme algébro-différentiel. Holland rappelle également que les
méthodes numériques utilisées pour résoudre de tels modeles sont celles utilisées pour les
équations différentielles ordinaires. Toujours selon Holland, deux classes de méthodes
numériques se dégagent : la méthode de Gear [26, 27] et la méthode semi-implicite
de Runge-Kutta modifiée par Michelsen [56]. Dans [I8], Feng et al montrent, pour
les colonnes a distiller, que la méthode de Gear possede des performances numériques
supérieures a la méthode semi-implicite de Runge-Kutta.

En 1982, Petzold [60] souligne cependant que les systémes algébro-différentiels peuvent
étre tres différents des systemes d’équations différentielles ordinaires et que de sérieuses
difficultés peuvent apparaitre lors de leur résolution numérique. Afin de caractériser les
cas ou des problemes numériques peuvent apparaitre, Petzold utilise la notion d’index
définie par Sincovec et al. [81] dans le cas ou le systéme est linéaire. Depuis, plusieurs
auteurs ont travaillé sur ce sujet. Cependant, dans [68], Petzold montre que, pour des
systemes d’index supérieur ou égal a 3, les méthodes numériques de résolution font défaut.

Aussi, élaboration de modeles dynamiques complets de colonnes est une question
classique et quasiment résolue. En revanche, la résolution numérique du systeme algébro-
différentiel que ’on obtient peut, dans certains cas, poser des difficultés comme le montrent
Gritsis et al. [32] dans une étude récente sur des modeles dynamiques de distillation.

Le premier chapitre présente un modele dynamique de colonne a distiller pour lequel
les problemes d’intégration par la méthode de Gear ne se posent pas a priori. Ce modele
de simulation differe de celui proposé par Gallun et Holland [22] uniquement par le
modele thermodynamique : compte tenu des colonnes que nous allons ainsi décrire, un
dépropaniseur et un débutaniseur de raffinerie, nous utilisons le modele thermodynamique

13
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de Soave [88]. Le second chapitre aborde, avec des résultats empruntés a la théorie de
la commande non linéaire et rappelés dans I’annexe [A], les problemes mathématiques et
numériques liés aux systemes algébro-différentiels et a la notion d’index.



Chapter 1

Un modele dynamique de colonne

Nous présentons dans ce chapitre un modele de simulation. Ce modele est discret (nous ne
considérons pas de variables spatiales continues) et s’inspire largement de ceux disponibles
dans la littérature [22) [71, 23]. Ce modele ne prétend pas décrire toutes les colonnes
a distiller existantes. Néanmoins, il permet de représenter correctement les colonnes
classiques comme celles qui sont étudiées dans cette these.

Nous commencons tout d’abord par écrire les équations d’un plateau et puis celles
d’une colonne entiere. Les notations introduites sont regroupées en fin de chapitre dans
la section [L.3

1.1 Le modele dynamique d’un plateau

1.1.1 Les hypotheses

Nous considérons le plateau j représenté sur la figure de la page 22| Les hypotheses
de modélisation sont classiques (cf. [22] par exemple) :

— le liquide sur le plateau et le liquide dans le déversoir sont homogenes ; leurs compo-
sitions et leurs températures sont identiques ; la vapeur sur le plateau est homogene ;
le liquide et la vapeur sont a 1’équilibre thermodynamique; les grandeurs thermo-
dynamiques du liquide et de la vapeur sont calculées par le modele de Soave [8§]
(voir la section sur le modele de Soave ci-dessous) ;

— les parois du plateau sont adiabatiques;

— le modele hydrodynamique est en fait hydrostatique; il est fondé sur les corrélations
présentées par Van-Winkle [93] et reprises par Gallun et Holland [22]; ce modele
permet de relier les rétentions et pressions aux débits.

Ces hypotheses peuvent étre modifiées de facon a prendre en compte les écarts a
’équilibre thermodynamique (efficacité), les fuites thermiques et les capacités calorifiques

15



16 CHAPTER 1. UN MODELE DYNAMIQUE DE COLONNE

des matériaux constitutifs du plateau. Ces modifications introduisent des parametres
supplémentaires en général mal connus. Aussi nous nous sommes contentés des hypotheses
précédentes. Elles font déja appel a un nombre respectable de parametres pas toujours
tres bien connus. De plus, pour le calcul des régimes stationnaires, ces hypotheses sont
couramment utilisées par les ingénieurs (cf. les logiciels de simulation statique ASPEN-
PLUS ou PROCESS). Pour le calcul des régimes transitoires, elles prennent en compte
des effets purement dynamiques importants liés aux rétentions liquides dans le déversoir
et sur le plateau (qui sont variables ainsi que la pression). Enfin, pour le dépropaniseur et
le débutaniseur que nous voulons modéliser, ces hypotheses ne sont pas trop restrictives.

1.1.2 Les équations

Le modele dynamique du plateau j est formé par les équations différentielles de bilan
matiere et énergie et les équations algébriques d’équilibres liquide-vapeur et hydrauliques.
Nous obtenons ainsi le systeme algébro-différentiel suivant (liste des symboles, page :

pourt=1,...,¢c :
dN; ; ; ; i
- Ly +Vin—L; =V (L.1)
dU, ~ i
— = hz(Lj—h]}—th—l)ZLg‘A + hv(Vj+1,7}‘+17Pj+1)ZVj+1
i=1 =1
WLy, Ty, Py) ZLZ (V3. Ty, Py) ZVJ (12)
pourt=1,...,¢c :
li i o li i
N /A R Sl S (1.3
J Ul(Lj77—‘ja-Pj) 22:1 L? UU(‘/}’T}7P]‘) ZZ:I ‘/]k
Voliq Vtot Vlzq
Uj = —— (L, Tj, P)) + — e, (V. T, P 14
J Ul(Lﬁ,Tj?Pj) ( ) (V T P) ( ) ( )
pouri=1,...,¢c :
0 (L, T; P) 11, (V;, Ty, Py) (1.5)
Pji1 — P AP (2, Ly, Ty, Py, Ly, Vier, Ty, Pra) (1.6)
VI = VI (2, Ly V), TG, ).
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Les inconnues du plateau j sont

Nj — (N;)izli“"c, Uj, Lj — (Lé)izl,...,c’ V} — (‘/;i)izl,...,c’
Ty, P, V' oz

J

Les grandeurs obtenues a partir du modele thermodynamique sont
LTy P oV T Py w(Ly T Py, Vi, Ty, P),
hi(Ly, T3, B5), ho(Vi, T3, By), o (g (L, Ty, ) =0, (o (Vi T, By)) =,
Les grandeurs obtenues a partir du modele hydraulique sont
ApY (23, Ly, Ty, Py Ly Vi, Tyens Pren)s - AR (L, Vi, Ty, Py Vi, Ty, Pra),
VI (25, Ly, V;, Ty, Fy).

Les équations représentent les ¢ équations de conservation de la matiere. est
I’équation de conservation de 1’énergi

et permettent de calculer les quantités de matiere et d’énergie accumulées
a partir des compositions, des volumes, de la température et de la pression. traduit
I’équilibre thermodynamique entre le liquide et la vapeur. , et font inter-
venir le modele hydraulique décrit plus loin et fournissent le volume de rétention liquide
et la pression sur le plateau en fonction des débits, compositions et températures.

1.1.3 Le modele thermodynamique de Soave

Nous avons choisi ce modele thermodynamique car, par la suite, nous nous intéressons
a des mélanges d’hydrocarbures légers et non polaires. Dans [8§], Soave présente son
équation d’état. Elle donne directement les volumes molaires et par intégration de re-
lations classiques en thermodynamique, les potentiels chimiques et 1’enthalpie molaire.
Nous nous contentons ici de rappeler les formules pour les fonctions !, hy, g, vy, pl, hy,
Uy, U, intervenant dans les équations a .

Dans cette section uniquement, nous notons 71" la température, P la pression, v le vol-
ume molaire, (u*)"=1+¢ les potentiels chimiques, h I’enthalpie molaire, u 1’énergie molaire.

I Beaucoup d’auteurs utilisent une équation de conservation ot intervient la quantité d’enthalpie
accumulée au lieu de la quantité d’energie totale. Si la pression et le volume total sont constants, leur
équation est bien sur équivalente a la notre. Cependant, comme la pression dépend généralement du
temps, leur équation n’est pas correcte : la présence des flux enthalpiques dans le second membre (prise
en compte du travail des forces de pression) a la place des flux d’énergie, incline faussement & penser que
I’enthalpie est conservée. Cependant cette erreur ne semble pas entrainer de conséquenses importantes
pour la simulation. En effet, nous avons comparé, dans le cas du débutaniseur décrit plus loin, les deux
modeles, celui avec conservation de ’enthalpie et celui avec conservation de 1’énergie totale : les différences
que nous avons pu observer sont faibles et de I'ordre de grandeur des erreurs introduites par les méthodes
utilisées pour l'intégration numérique.
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Soit T}, la température critique, PZ la pression critique et w' le coefficient acentrique du
composé 7. Comme nous supposons que le modele de Soave est valable aussi bien pour
le liquide que pour la vapeur, nous notons génériquement z = (z%)"=1¢ la composition,
soit du liquide, soit de la vapeur. L’équation d’état du modele de Soave s’écrit

RT a

P = —
v—>0 wvv+d)’

(1.9)

ou
— R est la constante des gaz parfaits,

— a est donné par

c C
a:E E a; ;22

i=1 j=1
avec
aij = /aiia;5(1 — ki;)

et

2
{ RT(, (1 +(0,4851 + 1,5517w — 0, 1516(w?)?) <1 — %)) }
c
Qi =

e 9PL(21/3 —1)

(ki; (= kj;) est le parametre d’interaction binaire entre les constituants ¢ et j; il
peut étre ajusté en fonction de données expérimentales; par défaut k; ; = 0),

— b est donné par
C C
i=1 j=1

avec 1 .
(213 — 1)RT},

3P,

bii + b
bij = ———= —g P by =

Si 'on considere le facteur de compressibilité Z = Puv/RT, (1.9)) devient
73— 7*+(A-B-B)Z—-AB=0 (1.10)

ou A = aP/R*T? et B = bP/RT. Cette équation cubique possede généralement plusieurs
solutions. Pour la vapeur, il convient de prendre la plus grande racine, pour le liquide,
la plus petite supérieure a B. Conservons la notation Z pour la racine de (1.10|) ainsi

choisie. Alors RTZ
o(2.T, P) = . (1.11)
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Les coefficients de fugacité ¢, pour i = 1, ..., ¢, vérifient
, P(v—10)
1 "z, T,P) = 1—7-1 7
og ¢'(z, T, P) og( AT )
1 (v + b)
gl —
Z -1 v 2&[)2
2b; — 2a; - —, 1.12
L bRT ( Gta= ) (1.12)
avec a; = 2521 ai,jzj et b, = 2521 bwzj . Les potentiels chimiques sont alors donnés par
} . P % a0
,UZ(Z’T’ P) = g’(T, Pstd) + RTlog ( P?Z ) (1.13)
std

avec g' I'enthalpie libre du composé i et Py la pression standardﬁ.
L’enthalpie molaire est calculée par

v+b

v i
—a) #jLPv—RT—i— E zhgp(T), (1.14)
i=1

da

h(z, T, P) = (T P

z

avec h;p I’enthalpie molaire du gaz parfait associé au composé 2E| L’energie molaire est
alors obtenue par
u(z,T,P)=h(z,T,P) — Pv(z,T, P). (1.15)

1.1.4 Le modele hydrodynamique

Dans cette section, nous présentons le modele hydrodynamique et les fonctions Al]iq’j ,
ARP 7 et Vi intervenant dans les équations , et (1.8). Le modele est hydro-
statique. Il se rapporte a un plateau de colonne a distiller classique avec déversoir comme
celui de la figure [1.1] Nous avons repris le modele hydraulique de Gallun et Holland [22]
qui se sont eux-mémes inspirés des corrélations que Van Winkle présente dans son livre
sur la distillation [93]. Les relations sont les suivantes (les notations sont celles du plateau

%(|1.5) ne change pas si nous prenons g* = 0 et Pyg = P.

3Pour les équations 1) et , la référence prise pour calculer h;p est sans importance : seule la
dépendance de la capacité calorifique & pression constante du gaz parfait en fonction de la température
est nécessaire.
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o gml(L,)
Abes — J
r Tu(Ly, Ty, Py)

C 1 2
(TP

liq
Aj

¢ Vi 0.177709
— 1=\ (le Jt+1 (mv(‘/}+1>vv(‘/}+1,7}+1,Pj+1))1/2>

va, X ...
AFH
(Lysr, Trans Pra) S L\
lat dev Ui\ Lj+15 Lj+15 L54+1 =1 Hji+1
hi + A ( e ] ) X ...
j+1
. gmuillin) (1.16)
Ul(Lj-‘rl)j—jj-i-l?f)j—i-l)
c i 2
Avap,j —\vap (UU<‘/j+177}+17Pj+1) Zi:l j+1)
P - Ayap
J
¢ i\ 2/3
hplat + /\dev Ul(Lj77}7 P)J) Zi:l Lj gml<Lj) (1 17)
! I u(Ly, T;, Fy)
. 0.177709
o ¢ VI (mo (V) (Vi, Ts, Py))Y?
V“qd — ZjA?ev‘i‘ 1 — \eer <ZZ—1 j ( (ilap( Jr+7 J)) > “
J
e o\ 2/3
w(L; T, P L
h?lat—i-)\dev( l( g+ ldejv) E@_l g) Aglat. (1.18)
J

Les fonctions m; et m, permettent le calcul des masses molaires du liquide et de la
vapeur. Les fonctions v; et v, permettent le calcul des volumes molaires du liquide et
de la vapeur avec le modele thermodynamique de Soave. Les parametres géométriques
(voir la figure sont A?q, AP, A;le”, A?lat, l;le” et h?lat. Les coefficients hydrauliques,
et \Ha o \vap et %€V sont supposés constants et indépendants de la composition, de la
température et de la pression.

(1.16) résulte du calcul de la différence de pression entre le plateau j+1 et le plateau j
par le trajet que suit le liquide pour aller du plateau j au plateau j+ 1 : le premier terme
du second membre correspond a la hauteur de liquide dans le déversoir ; le deuxieme terme
a la perte de charge due au passage d’aire A?q entre le fond du déversoir et le plateau
7 + 1; le troisieme terme a la hauteur de liquide sur le plateau 7 + 1 avec une loi de
déversoir et une loi d’aération du liquide en fonction du débit de vapeur.
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traduit un calcul similaire au précédent en suivant la vapeur qui monte du
plateau j + 1 au plateau j : le premier terme du second membre correspond a la perte
de charge & travers les trous du plateau j (aire A;"); le deuxieme terme a la hauteur de
liquide sur le plateau j.

correspond au calcul du volume de rétention liquide sur le plateau j.
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S
T T T

Vi =(Vj)

volume total Vtht

/\/ : .
pression P;

plateau j

température T}

longueur du déversoir l;ly

‘ o
\ volume liquide V}hq
-
— — —
AP
C 11
A —>
plateau j + 1 ’ A
Zj
\
w1 | en-ap
| u

Figure 1.1: un plateau type de colonne a distiller.
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Figure 1.2: une colonne a distiller classique et sa régulation de base.
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1.2 Le modele dynamique de la colonne

Considérons une colonne pseudo-binaire standard dont le schéma de procédé est celui de
la figure [I.2] page Nous nous proposons, dans cette section, de décrire en détail un
modele dynamique de simulation prenant en compte a la fois les temps de séjour et les
effets hydrauliques. Dans la section précédente, nous avons déja présenté les hypotheses et
les équations des plateaux 2,...,jp—1, jp+1,...,n—1. Nous n’y reviendrons pas. Pour
le plateau d’alimentation jg, il suffit de modifier légerement le systeme , e
en rajoutant aux seconds membres des équations et ([1.2) respectivement les flux de
matiere (Fz5)=!¢ et d’enthalpie Fhp dis a l'alimentation. Pour la téte et le fond, les
équations sont sensiblement différentes puisque I’hydraulique est alors conditionnée par
les régulations de niveau.

1.2.1 Le ballon de reflux

Pour la téte de la colonne, nous supposons que :

— la condensation des vapeurs issues du plateau 2 est totale (pas de distillat vapeur) ;
la différence de pression entre le plateau 2 et le ballon de reflux (plateau 1) est
constante;

— dans le ballon de reflux, le liquide et la vapeur sont homogenes et a I’équilibre
thermodynamique ;

— un régulateur proportionnel-intégral (PI) commande la pression du plateau 2 en
agissant sur la puissance de condensation ;

— un régulateur PI commande le volume liquide dans le ballon de reflux en agissant
sur le débit de distillat ;

— le débit de reflux est fixé de fagon externe (commande en qualité).

Ces hypotheses peuvent, bien entendu, étre discutées et modifiées. Pour modéliser la téte
d’un dépropaniseur ou d’un débutaniseur de raffinerie, elles sont assez réalistes compte
tenu du fonctionnement de ces colonnes et de la connaissance que nous en avons. En
particulier, nous ne modélisons pas précisement les échangeurs : pour ces colonnes, il
s’agit d’aéroréfrigérants dont les caractéristiques sont assez mal connues (encrassement,
échanges biphasiques). Une modélisation précise de ces échangeurs dépasse largement
le cadre de notre étude. De plus, elle n'est pas réellement indispensable puisque les
constantes de temps négligées sont généralement petites.
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Nous obtenons les équations suivantes :

pourt=1,...,c :
dN} i i
a ~ Ut gh
dUl _ - i fl cond
—= = (VT P) Yy Vi = (L, T, P)(R" + D) - Q
t i=1
pourt=1,...,c :
‘ ylia Ii Vet _ yla
v(Ly, T, P) R vy (y1, 11, Pr)
Vliq Vitot _ vliq
U, = +U1(L17T1>P1)+ ! - uy(y1, 11, P1)

Uz(Lle,Pl) ’Uv(yl,Tl,Pﬂ

pour:=1,...,c :
O == /L;;(leThPl) _,Ui(yl;ThPl)

R' = ML}
P2 - Pl — APcond

D = KD (Vliq . Vliq,c + E)
- 1 1 D

dID li lig,c
W — ‘/’1 q ‘/’1 q,
on [Qcond
Qcond = KQ ’ (PQ - PQC + QCDnd>
Tr
d]Qcond .

Les inconnues sont

Nl — (N{)zzl ..... c7 U1> Ll — (Lzl)zzl ,,,,, c7 Yy = (yzl')izl ..... c’

Tla P17 ‘/fiqa Qcond’ IQC‘md’ D) ]D'

25

(1.19)

(1.20)

(1.21)

(1.22)

(1.23)

(1.24)

(1.25)

(1.26)
(1.27)

(1.28)

(1.29)

(1.30)
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Les grandeurs obtenues a partir du modele thermodynamique sont
UZ(L17T17P1)7 Uv(y17T17P1)7 UZ(L]_,T]_,P]_), uv(y17T17P1)7 h‘l(L17T17P1)7

hv (yla Tl, Pl), (M;(Ll, Tl, Pl))izl""’c’ (M;L; (yla Tl’ Pl))izl,...,c‘

Les parametres sont
tot D D cond Qeond cond c lig,c
Vit KPP, KT o APemd pg Vel

La grandeur qui permet de modifier la séparation dans la colonne est le débit de reflux
R/

@D et sont les équations de conservation de la matiere et de ’énergie. (|1.21))
et @ permettent de calculer les quantités de matiere et d’énergie accumulées a partir
des compositions, des volumes, de la température et de la pression. Les relations
traduisent I’équilibre thermodynamique entre le liquide et la vapeur. et ((1.25)) sont
des équations de normalisation. introduit une perte de charge constante dans le
condenseur. a représentent les régulations de la pression et du niveau.

1.2.2 Le fond de la colonne

Pour le fond de la colonne, nous supposons que :

— le rebouillage est pris en compte globalement ; nous considérons uniquement qu’il
fournit de I’énergie sous forme de chaleur;

— le liquide et la vapeur sont a I’équilibre thermodynamique;
— un régulateur PI commande le volume liquide en agissant sur le débit de résidu.

Ces hypotheses peuvent étre modifiées. En particulier, la dynamique du rebouilleur n’est
pas prise en compte. Pour le dépropaniseur et le débutaniseur de raffinerie simulés dans
cette étude, le rebouillage est assuré par un rebouilleur thermosyphon. Comme pour les
aéroréfrigérants de téte, une modélisation précise de tels échangeurs est délicate et dépasse
largement le cadre de ce travail. Nous supposons donc implicitement que la dynamique
du rebouilleur est stable et suffisament rapide pour étre négligée. Ce qui est raisonnable
pour les deux colonnes qui nous intéressent.
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Nous obtenons les équations suivantes :

pourt=1,...,¢c :
dN? ) . .
o
dU, ‘L
" = h(Lp_1,Ty_1, P, L
dt l( 1, 1, 1) ZZ:; n—1
~tu(L, Ty Pa) > Lty = ho(Vi, T Pa) > Vi 4 Q7
i=1 i=1
pouri=1,...,c :
) Vlz’q Lz’ Vtot o Vliq Vz
N"’fb — n ~ n _|_ n n - n
(L, T, Py) > i LE 0,(V,, T, Py) D> iy VIF
Vliq Vtot _ Vlz‘q
Un = —= LnaTnapn —_— v VnaTnaPn
oL T ) ),y )
pourt=1,...,c :
0 = ,U;(LnaTnaPn) _,U;<VnaTn7Pn)
~ R li li s
ZLn = K <an_vnq’ +7__R>
i=1 I
R
di — Vliq o Vliq,c
dt n n

Les inconnues sont

iNi=1,...,c
) Y TTL; Pnu

lig
V.,

Les grandeurs obtenues a partir du modele thermodynamique sont

Ul(LnaTnapn)a UU<Vn7Tn7Pn)7 ul(LnaTnapn)7

hv(VTH Tn> pTL)?

Les parametres sont

tot R R
Vn I K ) 7—17

uv(vna Tna Pn)>

(Ni(vm T, Pn))iZI """ .

lig,c
| e

hl(Lna Tm Pn):

27

(1.31)

(1.32)

(1.33)

(1.34)

(1.35)

(1.36)

(1.37)

It

La grandeur qui permet de modifier la séparation dans la colonne est la puissance de

rebouillage Q7.
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ED et sont les équations de conservation de la matiere et de ’énergie. ((1.33))
et @ permettent de calculer les quantités de matiere et d’énergie accumulées a partir
des compositions, des volumes, de la température et de la pression. Les relations ((1.35
traduisent 1’équilibre thermodynamique entre le liquide et la vapeur. (|1.36) et (1.37]
représentent la régulation du niveau.

1.2.3 La colonne entiére

Le modele dynamique complet de la colonne se construit simplement a partir des trois
modeles élémentaires (plateau générique, condenseur et ballon de reflux, rebouilleur et
fond de colonne) détaillés ci-dessus. Le systeme d’équations différentielles ordinaires et
d’équations algébriques réunit

— pour le ballon de reflux (étage j = 1), les équations (1.19)) a (1.30) ;
— pour chacun des plateaux j dans {2,...,n — 1}, les équations (1.1)) & (L.8)f;
— pour le fond de la colonne (étage 7 = n), les équations ([1.31)) a ((1.37).

Synthétiquement, un tel systeme s’écrit

s _ -
0 = TI'(¢7.1).

Les composantes de &, le vecteur des inconnues différentielles, sont

(Nz:)i'il,l..,c (Uj>j:1,...7n7 ID7 IQCO"Cl7 _[R.

J ]—1,...,TL7

Les composantes de 7, le vecteur des inconnues algébriques, sont
i\t=1,...,c i\t=1,...,c
(Lj)jzl,...,n7 (V; )j:2,...,n7 (ij)j:L...,nv (Pj)j:L...,na

)izl,...,n7 (V?iq, Zj)j:2,...,n71; ‘/1”(1’ Véiqj C‘?cond7 D.

(1 f
Dans les fonctions Z et I' interviennent le modele thermodynamique, le modele hy-
draulique, les coefficients des régulateurs PI. = et I' dépendent aussi explicitement du
temps par l'intermédiaire de I’alimentation ((£2%)"=1¢ et Fhp), des trois consignes de

régulations (P¢, V' et V! 4¢) du débit de reflux (R/!) et de la puissance de rebouillage
(Qreb)‘
4 Ne pas oublier, pour le plateau jr, les flux diis & I’alimentation dans les seconds membres de ([1.1])

et (1.2). L’équation (1.6) du plateau n — 1, doit étre légerement modifiée car 1'étage n n’est pas un vrai
plateau.
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Remarquons que la dimension de € est (¢ + 1)n + 3. Celle de v est (2¢ + 4)n. La
taille de vaut donc (3¢ + 5)n + 3. Pour un dépropaniseur de n = 42 plateaux et
¢ = 4 composés, le systeme comporte 717 équations. Pour un débutaniseur de 35 plateaux
et 6 composés, le systeme comporte 808 équations. La taille du systeme peut donc étre
importante mais sa structure est creuse.

1.2.4 La résolution numérique avec SPEEDUP

Soit donc une condition initiale (£°,~Y) vérifiant 0 = T'(£°,1°,0). La partie algébrique
de ([1.38]) peut étre, au moins formellement, inversée pour fournir 7 en fonction de £ et du
temps t : v = ®(&,t). En effet, cette partie algébrique n’est pas dégénérée : sur chaque
plateau jﬂ, les équations , , , , et (1.8) permettent de calculer L;,
T, Vi, Pj, zj et V}”q en fonction de N; et Uj.

Ainsi, résoudre revient a résoudre le systeme d’équations différentielles ordi-
naires en &,

dg

== 20,

avec comme condition initiale £(t = 0) = £°. Nous savons que ce systéme admet une
solution unique £(t) puisque les fonctions = et ® sont régulieres (voir [3] page 56). ((1.38))
admet donc une unique solution, (£(t),v(t) = ®(£(t),t)), passant par (£°,7Y) a ¢ = 0.

Pour de tels systemes algébro—différentielﬂ Gear a montré [27] que la méthode d’intégration
qui porte son nom, converge et fonctionne correctement.

Plusieurs programmes de calcul utilisent la méthode de Gear pour intégrer numériquement
de tels systemes. Deux des plus connus sont LSODE-LSODI [34] développé par Hindmarsh
et DASSL [67] développé par Petzold. Pour la résolution numérique du modele ,
nous avons utilisé le logiciel SPEEDUP développé a I'Imperial College [72, 64]. Les al-
gorithmes d’intégration utilisés par SPEEDUP sont tres similaires a ceux de LSODE ou
DASSL. SPEEDUP comporte également tout un environnement qui facilite grandement
I’écriture et la mise au point de modeles de simulation de grandes dimensions. Nous avons
utilisé le logiciel de la facon suivante:

— écriture du modele ([1.38)) dans le langage SPEEDUP, langage adapté a la description
synthétique de modeles dynamiques de procédés a partir d’équations différentielles
et d’équations algébriques;

— calcul du régime stationnaire aux conditions opératoires initiales;

— a partir du régime stationnaire, intégration numérique du modele lorsque les condi-
tions opératoires varient de facon contintiment dérivable.

5Les calculs sont légerement différents pour les plateaux 1 et n.
SNous verrons dans le chapitre [2 que de tels systemes algébro-différentiels sont d’index 1.
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1.2.5 Données de simulation du dépropaniseur

Un dépropaniseur est une colonne qui sépare un mélange de propane et de butane en
deux : en téte sort le propane avec un peu de butane; en fond sort le butane avec un peu
de propane. Pour le dépropaniseur de raffinerie que nous avons simulé, les parametres
sont les suivants (nous utilisons les notations décimales anglaises) :

— n = 42 plateaux;
— le plateau d’alimentation est placé en jp = 21;

— ¢ =4 composés (i = 1 I’éthane, i = 2 le propane, i = 3 le normal-butane, i = 4 le
normal-pentane) ;

— le profil de rétentions est approximativementm
— Vot = 10,8 m® et V)" = 8,7 m?,
tot __ 3 lig _ 3 -
- Vi =10m"et V;7" =0,1 m” pour j =1,...,20,
tot _ 3 lig _ 3 -
— Vi =20m"et V;7 = 0,15 m” pour j = 21,...,41,
— Vit =8 4m? et V4 =2 3 m?;
— la différence de pression entre deux plateaux consécutifs est d’environ 800 Pa;

— AP =0,510° Pa;

les parametres des 3 régulateurs P.I. sont
— KP =5,0 kmol/mn/m? et 72 = 5,0 mn,

— K" = 2000 J/mn/Pa et 7@ = 2,0 mn (régulation & grand gain),

— K% =1,0 kmol/mn/m? et 7/ = 5,0 mn;

les parametres du modele thermodynamique sont donnés par le tableau

i=|T:(K) | Po(Pa) |8 |
3054 | 48,84 10° | 0,098
369,8 | 42,46 10° | 0,152
416,6 | 37,20 10° | 0,185
469,6 | 33,74 10° | 0,251

= WD = =

(les coefficients d’interaction binaire k; ; sont tous égaux a 0).

"Les coefficients hydrauliques A¢", A4 \vaP et \9¢? gont ceux fournis par Van Winkle [93] et repris
par Gallun et Holland [22]. Les parametres géométriques du plateaux sont ceux de la colonne réelle.
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Toutes les simulations présentées dans cette these démarrent du méme régime stationnaire.
Il est le suivant :

— débit de charge F' = 5,0 kmol/mn ;
— température de la charge T = 340,0 K;

— pression de la charge Pr = 16,0 10° Pa;

— composition globale de la charge zp = (2%)=14 avec
2L =0,025,
222 0,350,
— 23 = 0,600,
b —0,025;

pression de téte Py = 15,0 10° Pa;

fraction molaire de butane dans le distillat 0, 005 ;
— fraction molaire de propane dans le résidu 0, 005.

Sous ces conditions opératoires, la charge est liquide.

1.2.6 Données de simulation du débutaniseur

Un débutaniseur est une colonne qui sépare un mélange de propane, butane, pentane
et d’essence en deux : en téte sortent le propane et le butane avec un peu de pentane;
en fond sortent le pentane et ’essence avec un peu de butane. Pour le débutaniseur de
raffinerie que nous avons simulé, les parametres sont les suivants :

— n = 38 plateaux;
— le plateau d’alimentation est placé en jp = 20;

— ¢ = 6 composés (i = 1 I"éthane, i = 2 le propane, i = 3 le normal-butane, i = 4 le
normal-pentane, ¢ = 5 pseudo-composé représentant 1’essence légere, © = 6 pseudo-
composé représentant I’essence lourde) ;

— le profil de rétentions est approximativement’|

— Vit = 23,0 m® et V)" = 12,0 m?,

8Les coefficients hydrauliques A", Al \v@P e A% gont ceux fournis par Van Winkle [93] et repris
par Gallun et Holland [22]. Les parameétres géométriques du plateaux sont ceux de la colonne réelle.



32 CHAPTER 1. UN MODELE DYNAMIQUE DE COLONNE

— V' =3,0m? et th’q =0,4m?3 pour j=1,...,20,

— Vit =7,8m% et V" = 0,8 m® pour j = 21,...,41,

— Vit = 60,0 m? et Vrfiq’c =25,0 m?;
— la différence de pression entre deux plateaux consécutifs est d’environ 600 Pa;
— APend = (0,5 10° Pa;
— les parametres des 3 régulateurs P.I. sont

— KP =1,0 kmol/mn/m3 et 7 = 5,0 mn,

— K = 5200 J/mn/Pa et 72" = 2,0 mn (régulation & grand gain),

— K% =0,4 kmol/mn/m? et 7% = 5,0 mn;

— les parametres du modele thermodynamique sont donnés par le tableau

i | TE (K) [P, (Pa) | W' ]
3054 | 48,84 10° | 0,098
3698 | 42,46 10° | 0,152
416,6 | 37,20 10° | 0,185
4696 | 33,74 10° | 0,251
5194 | 28,39 10° | 0,288
573,6 | 23,87 10° | 0,366

O O | W N =

(les coefficients d’interaction binaire k; ; sont tous égaux a 0).

Toutes les simulations présentées dans cette these démarrent du méme régime stationnaire.
Il est le suivant :

débit de charge F' = 25,0 kmol/mn
— température de la charge Tr = 396,0 K;

— pression de la charge Pr = 11,0 10° Pa;

— composition globale de la charge zp = (2%)=5 avec
— 2L = 0,005,
~ 22— 0,060,
— 23 =0, 140,
— 24 = 0,055,

— 25, =0,530,
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— 2%.=0,210;
— pression de téte P§ = 9,0 10° Pa;
— fraction molaire de pentane dans le distillat 0,001 ;
— fraction molaire de butane dans le résidu 0, 005.

Sous ces conditions opératoires, la charge est liquide.

1.3 Liste des symboles

Lettres latines

A;’ev : aire de la section du déversoir du plateau j.

lig , _: . . , . .
Aj" ¢ aire du trou par lequel passe le liquide en fond du déversoir du plateau j.

Ag.’l“t : aire de la surface active du plateau j.

A;ap : aire des trous par lesquels la vapeur entre sur le plateau j.
¢ : le nombre de composés (¢ > 2).

D : flux molaire de distillat.

Fhr : 