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Compeétences et savoir-faire

CAPE: Computer Aided Process Engineering

— Génie des procédes

= Développement de logiciels scientifiques

Modélisation, simulation et optimisation des procedeés
® Calcul de proprietées thermodynamiques et d’équilibres entre phases
" Bilans matiere et énergie sur des procédés complets
" Dimensionnement d’équipements de I’industrie
" Efficacité énergetique ("pinch technology”...)
N etc...
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Marcheés servis

" | es industries de procédé au sens large :
= Chimie
= Production de gaz et pétrole
= Raffinage
= Energie
...et de nombreux autres domaines
(Alcools, séparation d'air, stockage et capture de CO2,

bio-fuels, pharmacie, papéeterie, agroalimentaire,
gazéification, bioraffineries, eau et utilités...)

= Les producteurs, mais aussi les sociétés d'ingenierie,
voire les equipementiers dans ces domaines

= Pour la conception, l'optimisation ou le suivi de la
performance des unites

'0!
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Des domaines d'excellence

N Gaz
» Cryogenie & Liguéfaction de gaz
» Compression de gaz
» Traitement de gaz

» [Produits biosourcés = Une offre produits
> Chimie biosourcee particulierement pertinente
» Ethanol & Biocarburants

» Efficacité énergétique = Des reférences prestigieuses

" Traitement d'effluents & déchets = Unpe expertise importante
» Traitement d'effluents gazeux
» Traitement d'effluents liquides & Régéneération de solvants

“ Acide nitrigue & Ammoniac
“ Chimie fine & Pharmaceutique

" Nucléaire

» Eau lourde - Isotopes H2
".
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Solutions proposées

 [ogiciels
Editeur de logiciels de Génie Chimique

* Services
1. Maintenance, Support & Formation

Etude de procédeé par la simulation

w

Rajout de fonctionnalitées & extension des applications

=

Développement de logiciels spécifiques

o

Support et maintenance de logiciels tiers

WWW. prosim.net ’.
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Logiciels

SIMULATION DE PROCEDES

ProSimPlus

Simulation el opfimization des
procédés industmels confinus

ProSimPlus HNOJ

Simuiation d'unifés de production
d'scide nitrigue et d'absorplion de
vapeurs nifreuses

CALCULS THERMODYNAMIGUES

Simuliz Thermodynamics

Calculs de proprigtés de mélanges
et d'équilibres entre phezes

ProPhyPlus

Option logiciel de Simulis
Thermodynamics

SIMULATIOMN BATCH
BatchColummn

Logiciel de simulation de colonnes
de distilation disconfinues

BatchReactor

Logicie! de simulation des réacteurs
chimigues discontinus

ECHANGEURS DE CHALEUR

ProSec

Simutation déchangeurs de chalsur
a plaques brasées

BASE DE DONNEES

DIPPR L1565+

DETHERM

DPP

OPTIMISATION ENERGETIQUE

ProSimPlus Energy

Simulation el optimisaiion pour
l'efficacité energétique des
procedes indusiniels continus

Simuliz Pinch

Intégration énergétigue des
procédés dans Microsoff® Excel

SIMULATION DYNAMIGUE

ProSim DAC

Simutation Dymamigue de Colonne
d'Ad=zorpiion

PLANIFICATION DE PRODUCTION
& OPTIMISATION DES FLUX DE

MATIERES

ING 5IM plant edition
INO 5IM process edition

ING SIM expert edition

Www.prosim.net
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Comment passer d’un reac
reacteur industriel ?

Simulis Kinetics BatchReactor
"We've had a few problems qgoing from m i
lab scdle vp to ful-scale commercidl.” 1["Ejl)

Www.prosim.net
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Nécessité d’identifier les modeles

» Les données peuvent étre des données calorimétriques (flux de chaleur) et/ou de
concentration (ou composition)

Données non-isothermes et des coulées peuvent étre prises en compte
ldentification du schéma réactionnel le plus probable (screening des schémas)
ldentification des parametres des lois cinétiques et des chaleurs de réaction

Fournit les intervalles de confiance des parametres identifiés

vV V YV V V

Réduction du nombre de mesures expérimentales pour obtenir les lois de vitesse

Simulis Kinetics

3 om0 W1 d% X ke 30 9 KD

WWW.prosim.net ’.
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BatchReactor

= Modele mathématique basé sur des equations rigoureuses
 Bilans matiere partiels et global

_?atchReactor

Bilans enthalpiques
Equilibres thermodynamiques (VLE, LLE or VLLE)
Réactions chimiques

Equations de contrainte
v" Pression
v Retenues liquide

Equations additionnelles
v Equations de production
v Equations de controle et spécification

* Modeles fortement liés a la technologie (transfert de matiere et de
chaleur) : echange thermique et systeme d’agitation, condenseur,
décanteur, bacs...
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Pourquol le scale-up thermig

complexe ?

> Le ratio (Aire d’échange / Volume) n’est pas constant quand on fait un scale-up
géometrique

Hypothése : H = D, fond plat

V=7T—D2>|<D=7T—D3 1¢1=7T—D2+7T>!<D>I<D=57TD2
4 4 / 4 4
Reactor V(L) D (cm) A (cm®) | AV (cm™)
Lab 0.2 6.3 158 0.789
Pilot 20.0 29.4 3 399 0.170
industrial | 20000 136.6] 73230 _ 0.037| meeee e

Reactor volume (L)
WWW.prosim.net ’!
A
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Pourquoil le scale-up thermigui

complexe ?

»> La température dans le réacteur varie en fonction du temps

=  Chaleur(s) de réaction

= Le transfert thermique : fonction du systeme de chauffage/refroidissement (par la paroi, externe,
serpentin...) Q=UAAT,,

=  Surface d’échange :
—  Caractéristiques geomeétriques du (des) systeme(s) de chauffage/refroidissement
—  Variation du hold-up dans la cuve (soutirages/alimentations)

=  Coefficient d’échange :

—  Propriétés physico-chimiques du mélange

—  Le(s) materiau(x) de la paroi

—  Type du systeme d’agitation

—  Caractéristiques géomeétriques du systeme d’agitation
—  Vitesse d’agitation

—  Fluide thermique utilisé

=  Ecart de température

"!
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Pourquoil le scale-up thermique

complexe ?

16

» Les caractéristiques thermodynamiques et les propriétés de transport du fluide

dépendent du temps
=  La composition change du fait de(s) reaction(s)

= Latempeérature varie au cours du temps

Www.prosim.net
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Architecture du logiciel

BatchReactor
ﬂ"'

opératoires

Simulis
Thermodynamics

Www.prosim.net ”.
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Thermodynamique

BatchReactor

-
ProSim

Simulis

Thermodynamics

”.
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Constituants

Constituants utilisés dans la simulation

Constituants « classiques » e - : pi : ”
g Dérivés” ou “polymeres Constituants “Biologiques

eau, glucose, oxygene... biomasse, matiére séche,

Amidon, dextrine, maltotriose, : :
Sites actifs...

I acide gluconique...

s Base de données de corps purs " Fonction “Cloner un constituant” * Fonction “Ajouter un constituant™”

DIPPR (AIChE) = Crée une Copie d’un = Constituant “vide”
. 322(?0 CQ”Stg:‘PaFE‘ngsga“g la dbase constituant existant = Toutes les propriétés doivent
e données andar ) A . )it
2017 = Utile quand seules quelques étre renseignées par I’utilisateur

(données expérimentales ou

proprietés doivent etre estimées a partir de la structure

= Standard international ey o

= Plus de 5a propriétés
intrinséques (M, Tc, Pc...)

= 18 propriétés dépendantes de
la température (Cp, P;°, A,
AHvap...)

Www.prosim.net "!
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Modeles thermodynamique

BatchReactor® utilise le composant logiciel Simulis Thermodynamics pour le calcul des propriétées
physico-chimiques et des équilibres entre phases des corps purs et des mélanges
Equations d’état

= SRK, PR, PPR78, LKP, BWRS, Nakamura, NRTL-PR, GC-PPC-SAFT...

Modeles de coefficient d’activité
= NRTL, UNIQUAC, UNIFACs (Larsen, Dortmund...), Wilson...

Approches combinées
= MHV2, MHV1, PSRK, VTPR...

Systemes spécifiques

= Eau pure (vss/Nre steam tables - 1APS,1984), SOUur-Water, Acides carboxyliques, Formaldéhyde...
Electrolytes

= Edwards, UNIQUAC électrolytes, ULPDHS, Amines...
L’utilisateur peut facilement implémenter ses propres modeles (propriétés de transport,

coefficients d’activité...)

* | a base de toute modélisation
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Reéactions chimiques

BatchReactor

-
ProSim

Simulis

Thermodynamics

”.
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Réactions chimiques

PN Editeur de réactions chimiques - O *

REA(—T“-: @ Editeur de réaction chimique

REAC“DN CHIMIQUE Cette fenétre vous permet de spécifier le contexte de votre réaction chimique
@ Editeur de calculators + A TION 1D: {448BD958-5A28-47FD-ACS0-6BDE3D 385194}

Editer cet .. . —
CALCULA & Equilibrée Général | Chaleur de Ia réaction | Cinétique

i | Clonerce’ oy contrglée Modéle de vitesse

Energie d'activation

Ajouter un NOUVEaU ¢ Supprime g Instantanée |U‘ti|isateur linterprété” v |ﬂ cal/mol |v|
% — Arrhenius
™  Faiter ca calculator. [HETErEm Langmuir
] Tt S MODIFICATIONS —— Utilisateur “compilé”
'ﬂ Editer les réactions d '--F Expressio » Utilisateur “internrets
.1 Cloner ce calculator ~
X supprimer la sélectior sub CalcRate(T, P, z, Rate, dRatedT, dRatedP, dRatedN, Err)
@® Défaut
Arguments en entrée :
FICHIER - Mo TIOME T: Variant - Température (K]
W Ouvrir... I 1) P : Variant - Pression (atm)

z: Variant - Fractions molaires

Arguments de sortie :
MODIFICATIONS —— GE —— Rate : Variant - Vitesse de réaction exprimée en moll's

|$ Enregistrer sous... G |

£ H Ouvrir le dRatedT : Variant - Dérivée de la vitesse par rapport 4 |la température exprimée en molliz/K
- | 1
dRatedP : Wariant - Dérivée de la vitesse par rapport a la pression exprimée en mollis/atm

4 -
N ﬁ Importer | dRatedM : “ariant - Dérivée de la vitesse de réaction par rapport au nombre exprimée en moll's

ORDRE “’ Construir Err : Variant - Code d'erreur

*
¥

Pas de limitation sur le modele réactionnel

| Ok | | Annur‘
g
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Description des equipements

BatchReactor

-
ProSim

Simulis

Thermodynamics

b
S
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BatchReactor

= La topologie du réacteur est tres proche de I’unité réelle

Procédé Procédé
Procédé

Mode de calcul o

() Monophasique liquide Procédé

(®) Diphasique liquide-vapeur Procéde

On - Mode de ca Procéds

jonopl igue vapeur roc -
(O Monoph:  Mode de ¢

Type de réacteur diphasigue O M | L

() Ouvert @ Diphasig onopl Mode de Procédé

@® Ferme O Monoph: @ Diphas (O Mono  Mode de calcul
[ Présence d'un soutirage liquide i O Monopl @ Diphe O Monophasigue liguide
[] Présence dun condenseur Type de rea @ Di . )

; Diphasigue liquide-vapeur
[] Présence dun décanteur () Ouvert Type de ré O Mona
MLa geumelmde la cuve est connue @ Pn‘asel @ Fermé O Ouvert Type de O Monophasique vapeur
Toresnéraue % ﬁm'm @Fermé  ()Quve Type de réacteur diphasique
[] Présence d'un agitateur O o t
. . uvel
[ mpetier monobioe & 3 sales | Plrrésence [Aprésencs (@ Ferm '

[ Présence d'un échangeur externe [ présence [ Présenci [ Présen @® Fermé

[ Présence dun serpentin [ Présen [ Présence dun soutirage liquide

[]La géom [ Présen [] Présence d'un condenseur
Torispl  [] La géo [ Prézence d'un décanteur

[] p[Plat Egmgénmémedehacuwestmnnue
Ellipsoi
Hemisy | [] Présen
O m [] Présence d'un agitateur
Sphéri
1P| roricor | Impeller monobloc 3 pales ~ |

[v] plConiqu [] Présence dun échangeur externe
Double Pre: [] Présence d'un serpentin

Joint Double [] Présence dun échangeur par la paroi
[J Présence dun inducteur

[/] Présence d'un échangeur par la paroi
[] Frésence dun inducteur

|Duuhle enveloppe

| Joint

|an1'sphérique R |

Joint

| Double enveloppe

|Joint

[ Prencosse [-] 1
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BatchReactor

= Description tres detaillee des equipements

PN Géométrie de la double enveloppe * O %
Disposition
() Latéral
() Disjoint
(@ Joint
() Fond
|
—f- i
N Condensenr _ o x Productions vapeur
PN Géométrie du
T Nom |
[] La géométrie PN Matériaux de la paroi .
Paramétres Notes () Validation
Image Nombre de matériaux de la paroi
Matériau n° 1 [[]La géométrie du condenseur est connue Nombre d'étages
Epaisseur Géométrie du 1er élage  Géométrie du 2éme étage

£ Masse Nombre total de tubes Productions liquid

N Agitateur Technologie .
Ll ) ssion [PR]
R |1 atm |v|
s des tubes (d1)
Sens de circulatii Image Pas des fubes (d1 .
(®) Vers le haut i Epaisseur des tubes (d2) .
Diamétre intérieur des tubes (d3)
O Vers e bas
Nombre de chicanes Nombre de passes (coté tubes) JR] |3 m3 |"|
[ |-_l_-| l |- -l [ A Rl
5 ium |1 | |v|
ium |1 0m3 |v|
D
T - L
1
i Longueur de tube 0m
! Diamétre intéricur de calandre (D) om " Conductivité hermique des tupes [100 WimiK . L.
. - :tions liquide
Rapport douverture de chicane (/D) Orientation du condenseur Horizontal ~

Restaurer | |Technnlngie

;

i | 0K || Annuler |

| Restaurer | |Technnhg'e | I oK I | Annuler |

Www.prosim.net "!
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BatchReactor

= Base de données technologiques

' Simulis Technologies : Base publique [Lecture seule] - m] X

| Bases Technologie Outils Options Aide
CUVES FEXE |—d| HEXT ¢ 330D
Sélectionner un type de technologie Technologie

Double enveloppe ~ Ajouter Identification

-
/ \ I tate u rS Technologie Nom A Nom [Praudier RA95 (2000 gallons)
- Double enveloppe Mettler Toledo RC1 A

D |{BA514238—C193—4280—93AD—C58E332‘|ADEA}

Double enveloppe Mettler Toledo RC1 M

- Double enveloppe Mettler Toledo RC1 H Commentaires
- Double enveloppe Pfaudler RA 48 (300
V4 - - Double enveloppe Pfaudler RA 48 (500

Double enveloppe Pfaudler RA 60 (750

M ate r I a u X - Double enveloppe Pfaudler R4 80 (1001 He
- Double enveloppe Praudler RA T8 (1501
- Double enveloppe Pfaudier RA 78 (2001
Double enveloppe Pfaudler RA 96 (3001

Caractéristigue de |a double enveloppe

Aucune

Pfaudler R4 95 (400€

- Double enveloppe De Dietrich AE 63
D O u b I e — e nVe I O eS - Double enveloppe De Dietrich AE 100
Double enveloppe De Dietrich AE 160
- Double enveloppe De Dietrich AE 250
- Double enveloppe De Dietrich AE 400
Double enveloppe De Dietrich AE 630

Buses dinjection

Faussettes

Chicanes

Dispostion Paramétres géométriques

Double enveloppe De Digtrich AE 1000 Lateral Espacement entre les chicanes (Ec

= -
D e m I - C O u I I I e S - Double enveloppe De Dietrich AE 1600 Disjoint Distance entre les parois de cuve et de double enveloppe (Ee)
~ Double enveloppe De Districh AE 2500 ot Hauteur latérale (ou totale) de double enveloppe (He)
Double enveloppe De Dietrich AE 4000
Double enveloppe De Dietrich AE 6300 Fond
- Double enveloppe De Dietrich BE 1000
- - Double enveloppe De Dietrich BE 1800 P
Double enveloppe De Dietrich BE 2500
S e r p e n t I n S Double enveloppe De Dietrich BE 4000 Vers le |
- Double enveloppe De Dietrich BE 6300
- Double enveloppe De Dietrich BE 8000
Double enveloppe De Dietrich BE 10000
Double enveloppe De Dietrich BE 12500
- Double enveloppe De Dietrich BE 16000

Distance entre le fond de cuve et le bas de double enveloppe (Hj
Epaisseur de la double enveloppe (Ede) 027 m
Sens de circulation du fluide utilité Mombre de buses dinjection

i

Qo000

b ppliguer Restaurer

Les caractéristiques d’équipements
existants peuvent étre stockés dans , =
une base de donneées privéees | .

ProSim

Www.prosim.net ’.
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Etapes opératoires & evenements

BatchReactor
.

Etapes
opératoires

Simulis

Thermodynamics

”.
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BatchReactor

= Description des etapes opératoires ™ Fiuxthermique constant

Seerare & ™ Flux thermique variable

(™ TR fixée sans dispositif thermique
(™1 TR fixée avec dispositif thermique

[ Tj fixée avec dispositif thermique

*  Flux thermique constant : I’utilisateur fournit la
puissance

*  Flux thermique variable : la puissance dépend du
systeme de chauffage/refroidissement

«  Température du reacteur (TR) fixée sans dispositif
thermique : isotherme ou avec un profil de
température fixé

Température du réacteur (TR) avec dispositif
thermique : le débit (ou la température) de
I’utilité est calculé

+  Température du fluide thermique (TJ) fixee : le
débit (ou la température) de I’utilité est calculé

”.
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BatchReactor

= Types d’événements

Les étapes opératoires sont enchainées automatiquement quand un événement est
détecté. <
Ces éevénements sont decrits par I’utilisateur et peuvent étre :
- Evénements temporels
* Fraction / Concentration / Charge dans le réacteur

Ej
Evénement >

- Temperature dans le réacteur "

Paramétres  Notes () Validation

* Pression dans le réacteur S—

() Temps écoulé depuis le début de la simulation
(@) Temps écoulé depuis le début de Iétape

() Température dans le réacteur

() Fraction dans le réacteur

(0) Concentration dans le réacteur

() Charge partielle

() Charge totale

() Pression dans le réacteur

Paramétre(s) de lévénement

Temps d'étape

130 H

—
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Exemple de Scale-Up avec BatchRe

Liquid mass fractions

Mass fractions
10

T P .
— 3Mx : :
——— THYMOL
——  m-CRESOL
—— PROPYLENE
— M : :
BB N o BMAP e e :

[T ER I e gl e .

Evolution des concentrations

b dansleréacteur ______________________

0.5
A T PP P :
BB+ e L 5

Time {h)

”.
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Exemple de Scale-Up avec BatchRe

Heat duty - Utilities flowrate

Heat duty (kW)

partial pipes
Utilities fiowrate (Partial pipes)

" E\/dI'ut”ibh'”d@éé”g”réhd'é'ur”s”I'i'é'és
TR ausyStéme thermlque: .......
Qs F ou Te (si regulation) |..

31

Flowrate (kg/h)
2100

1600

1500

1400

71100

1000

- daon

800

a 10 20 30
Time (h)

Www.prosim.net
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Exemple de Scale-Up avec BatchRe

Overall heat of reaction

Reaction heat (kW)

Reeaction heat : :

0 10 20 30 40
Time (h)

”.
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Exemple de Scale-Up avec BatchRe

Temperatures: Partial pipes

Temperature (°C)
25

Informations sur les températures :
Réacteur, paroi, utilités '

18
20 30 40
Time (h)

”.
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Exemple de Scale-Up avec BatchRe

Heat exchange coefficients: Partial pipes

Heat exchange coeffident (W/mZ/K)

- Informations sur les coefficients d’échange

B S O ST S U TR UUP PPN

13004

Qverall
Process side
Utilities side

1000

900

0 10 20 30 40
Time (h)

”.
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Exemple de Scale-Up avec BatchRe

35

Design data
Suivi du volume, de la hauteur
A ~de | |qu|de,de|’a|re d’échange ___________________________________________ g

Time (h)
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Exemple de Scale-Up avec BatchRe

1010

950

B0 N N
SEDL N

830

870

Density (kg/m3)

Evolution des propriétés physico-chimiques

Physical properties
Spedific heat (1/kg/K)

S72130

2120

Density :
SPEGACREAL - - v v e T

2100

12060

2050

20 30 40
Time {h)

”.
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Exemple de Scale-Up avec BatchF

" Agro alimentaire : hydrolyse enzymatique de I’amidon - brassage de la biére
= Hydrolyse enzymatique, dénaturation des sites actifs
= Cinétigue type Arrhenius avec terme activité enzymatique Folymormilsforthe selation betsecn temperature i the

relative specific activity for o and B-amylases

, - - - 8 4 _ 3 2
y =0.0055x" - 5.663x’
= Réacteur monophasique liquide o v ot i1
z6 352.89x + 38008.3
Time evolution of enzymes activities concentration (Run E7) g + c-amylase
1800 80 E 4 & B-amylase y=0
’ H y=1
1600 l, 70 E y =-0.374x
/\ ’ Z > +1283
1400 | - 60 ‘N_-——: ¥ =0.049x - 13.9
= —— Alpha-amylase -Simulation
g 120 ¥ * « Alpha-amylase [BRAO3] 05 0 T 136
S l N ——Beta-amylase -Simulation é’, 310 320 N 33_0 340 T 350
g 1000 Bet: lase [BRAO3; 2 Temperature (K)
.E B Beta-amylase [l ] 5 313 343 347
E * — — Temperature 40 o
£ 800 * I
@ L ] £
2 " ¢ 30 @
o
o 600 - ¢ Time evolution of products concentration (Run E7)
400 20 100 80
o ‘ae
] \ 90 ] ° ° e
200 \ . 10 R ° —— J 70
\ \ 80 —e==—=—=T = —====F====== et
o ] = - - - o , / — 60
0 50 100 150 200 250 300 = 70 + —Glucose - Simulation
Time (min) > Y ¢ Glucose [BRAO03] .
Time evolution of active sites concentration (Run E7) 3 60 -~~~ — Maltose - Simulation 5 9
400 80 < ® Maltose [BRA03] 2
5 , - % 50 ~——Maltotriose -Simulation 40 B
= @
350 = 7 70 S  Maltotriose [BRA03] o
’ S 40 o ) E
____________________ s s ——Dextrin -Simulation 30 @
_ 300 .. 60 o 30 . A Série8
= ’ . . . . — — Temperature 20
= 1 ——Alpha active sites - Simulation _ 20 1 ° -
s 280 # Alpha sites [BRA03] 50 o J = ] [] ] L) =
= -~ *
< * \ ——Beta active sites -Simulation g 10 ® * ¢ * - - * 10
£ 200 ¢ " W Beta active sites [BRA03] 40 % r T
g — — Temperature ‘é’. 0 0
8 150 0 & 0 50 100 150 200 250 300
S \ Time(min)
o
n *
100 * 20 -
\ — Brandam et al., Biochem. Eng. J., 13, 43-52 (2003)
50 \ u 10
" N ;
I N : www.prosim.net g
0 50 100 150 200 250 300 0
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Comment passer d’un reac
reacteur industriel ?

Simulis Kinetics BatchReactor
"We've had a few problems qgoing from m i
lab scdle vp to ful-scale commercidl.” 1["Ejl)
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Scale-up : Principe de similitu

Similitude geomeétrique : utilisée pour les systemes d’agitation, méme ratio de dimensions (pilote &

industriel)

Similitude cinématiqgue : conservation des champs de vitesse, méme modele de flux hydrodynamique
Similitude thermique

Similitude chimique (peu utilisée)

Similitude dynamique : méme régime d’écoulement, i.e. conservation du nombre de Reynolds (ratio force

d’inertie/force de viscosité) & du nombre de Froude (ratio force d’inertie/force de gravité)

Pilote D Pilote D

Industriel Industriel

’ P
Recst: Nlndustriel :[ DPiIote ] Fr cst - Nlndustriel =[ DPiIote j 2

= Invariant a sélectionner en fonction du phénomene physique prédominant
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Exemple de Scale-Up avec

40

Valeurs des grandeurs caractéristiques a I'échelle industrielle en fonction des invariants
Corrélati
Vitesse de Vitesse Nombre de| Nombre de| Nombre de| Puissance Puissance orrz: on Regle
Invariant Unité Simulation | rotation |périphérique| Reynolds Froude Weber | volumique . . d'usage
Zwietering
(rpm) (m/s) () () () (W/m’) (kw) (m*®/s) | (m®%/s)
. . 48 485
Vitesse de rotation (rpm) 90 2.42E+06 0.23 8.43E+04 3.5 1.5 1.5
(correct) (moderate)
. e s 3.3 162
Vitesse périphérique (m/s) 1.68E+06 0.11 4.05E+04 1.2 1 1
(correct) 62 (low)
2.3 54
Nombre de Reynolds (-) 1.16E+06 5.35E-02 1.95E+04 0.38 0.73 0.73
43 (low) (low)
4 280
Nombre de Froude (-) 0.16 2.02E+06 5.85E+04 2 13 13
75 (correct) (moderate)
Nombre de Weber (-) 2.81E+04 27 1.40E+06 7.72E-02 23 0.67 0.87 0.87
52 (low) (low)
Puissance volumique (W/m3) 2.33£+02 3.7 1.90E+06 0.14 5.17E+04 1.7 1.2 1.2
(moderate) 71 (correct)
Puissance (kw) 0.56 26 1.32E+06 6.83E-02 2.49E+04 8 0.82 0.82
49 (low) (low)
Corrélation de (m®®/s) 11 35 1.77E+06 0.12 4.52E+04 190 14 11
Zwietering 66 (correct) (low)
. . 08 3.5 201
Regle d'usage (m™/s) 1.1 1.81E+06 0.13 4.69E+04 1.4 1.1
67 (correct) (moderate)
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Exemple de Scale-Up avec

#s Information sur le vortex (si absence de contre-pales)

Valeurs des grandeurs caractéristiques a I'échelle industrielle en fonction des invariants
Corrélation
L, . . Vitesse de Vitesse Nombre de| Nombre de| Nombre de| Puissance . Regle
Unité | Simulation . L . Puissance de ,
rotation | périphérique | Reynolds Froude Weber | volumique . . d'usage
Zwietering
Profondeur
(m) 0.84 1.9 0.95 0.49 1.3 0.68 1.2 0.61 1.1 1.1
du vortex

#s  Informations sur le(s) alimentation(s) gaz

Alimentation : Inerte
Scale-up a
Unité | Simulation |us constant [vvm constant
Débit de gaz (m>/h) 0.87 1.8 2.6
Vitesse superficielle (us) (m/s) 1.58E-04 2.27E-04
débit vvm (vvm) (1/min) 6.11E-03 4.24E-03
Alimentation : Reactif
Scale-up a
Unité | Simulation |us constant [vvm constant
Débit de gaz (m*/h) 7 15 21
Vitesse superficielle (us) (m/s) 1.26E-03 1.82E-03
débit vvm (vvm) (1/min) 4.89E-02 3.39E-02

g
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Comment choisir le bon In

Pour un “bon mélange” : Bourne Protocol

Organic Process Research & Development 2003, 7, 471-508

Reviews

Mixing and the Selectivity of Chemical Reactions

John R. Bourne*
Emeritus Professor, ETH, Zurich, Switzerland

S

Protocole expérimental permettant de déterminer les résistances au melange du procede
Review sur la caracterisation de I’influence du melange sur la sélectivité des réactions
De nombreux exemples (monophasiques et multiphasiques) avec les effets du mélange
Détermination du comportement du procede selon les caractéristiques du mélange

Détermination des principales sensibilités du procedé au melange
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Trois echelles d’interéet pour le sc
reacteur

Echelle macroscopique — Echelle de la cuve et de |'agitateur
Echelle microscopique — Echelle de la molécule, le régime n’est plus convectif
Echelle mésoscopique — Echelle de I'alimentation

Le protocole défini par Bourne permet de
caractériser efficacement quelle échelle est la plus
critique pour le mélange

“.
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Le protocole de Bourne pour

experiences

Jeu minimum d’expériences

Non
Sensibilité vitesse d’agitation Mélange pas important
Oui
Sensibilité durée ou vitesse Non PR T—
d’alimentation g
Oui
Sensibilité position alimentation Non Y T—
Alim. surface vs alim. agitateur g
Oui Le temps d’alimentation pour un
réacteur fed-batch est généralement
Py tellement long que le macro-meélange
Meso melange est rarement limitant (Bourne, 2003)

Les conclusions sont valables s’il y a similitude géométrique et
des conditions de réactions identiques
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Recommandations de Bourne pou

changement d’échelle

Micro-mélange limitant

= Conserver la dissipation d’énergie constante (puissance volumique)
™ Méso-mélange limitant

= Conserver la vitesse d’agitation constante

= QOu augmenter la durée d’alimentation
 Macro-mélange limitant

= Neécessité d’avoir un mélange tres efficace

= Mélangeur haute efficacité (hydrofoil impellers)

= Mélangeur statique

Www.prosim.net
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Conclusions

Cinétiques
-------- Essais laboratoire Phénomeénes limitants (invariants)
Suivi des parametres opératoires

Exploitation données labo
Modélisation du réacteur labo

Extrapolation du réacteur
(savoir-faire, invariants...)

46

Simulation du réacteur échelle Dimensionnement (cuve, dispositif thermique, alimentations...)

NN R (S LIS I [ | Alustement du mode opératoire
Analyse de risque (scénarios "what if?")
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Conclusions

’n |Les donnees expérimentales labo sont essentielles

8 Les ingénieurs procedes et les chimistes doivent travailler conjointement
le plus tOt possible pour permettre a I’équipe projet d’anticiper les
problemes de changement d’échelle en amont de la phase de scale-up

#n  Si possible, les installations labo doivent étre des equipements a taille

réduite des unites industrielles (scale-down)

*t Les modeles thermodynamique et cinetique sont la base de la modeélisation

WWW.prosim.net ’.
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Conclusions

| e travail expérimental peut étre réduit :
= Protocole standardise (e.g. Bourne protocol)
= Modélisation des donneées expérimentales avec BatchReactor

8 Quand un modele de réeacteur batch est obtenu a partir de donnees

experimentales labo, il peut servir a :
= Extrapoler le réacteur (e.g. utilisation d’invariants)

= Etudier la réaction a I’echelle pilote ou industrielle

<
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ProSim

The Premium Alternative In Proces:

Merci pour votre attention !

ProSim

M Software Solutions for Process Modeling,
' Simulation and Optimization

ProSim SA ProSim, Inc.
Immeuble Stratege A 325 Chestnut Street
51, rue Ampere Suite 800
F-31670 Labege . . Philadelphia, PA 19106
S info@prosim.net Do
Tél. : 433 (0) 5 62 88 24 30 www.pr05|m.net Phone: +1 215 600 3760
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Some examples

Bio Systems

Sustainable

White biotechnology environment

Food processing Pharmaceutical

** PHB 8 Enzymatic hydrolysis of 8 Penicillin *s Biological waste
» Gluconic acid starch during beer » Thiolutine water treatment
N mashing " no

’* Tomato sauce oxidation
(1]

”.
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(Bio)Chemical reactions

*s  BatchReactor® uses Simulis Reactions software component to manage and
compute chemical reactions

#s  Stoichiometry of the reactions needed

= |f not available (e.g. PHB production, penicillin fermentation), use of
experimental mass balances on each chemical elements and yield coefficients

General | Reaction heat | Kinetic

51

Rate model Activation energy
v] |0 cal/mal |v|
Properties Stoichiometry and orders
Biomass [0} .1 .8 .76 0 97.09 Mame CAS nroor 1D Stoichiometry  Direct Reverse
PHB 4 6 2 0 0 86 CARBOM DIOXIDE 124389 42,95238 0
COZ 1 0 2 0 0 44, OXYGEN 7732447 -3,678021 1]
MITROGEN 7727379 [i] 1]
0, 0 0 2 0 0 32 HYDROGEN 1333740 -99,35604 0
H2 0 2 0 0 0 2 WATER 7732-18-5 ﬁ 73,2603 1]
SULFURIC ACID 7664939 3,619043 1]
(NHy)250,4 0 8 4 2 1 132 _ AMMONIUM SULFATE  |7783-20-2 3,619043 0
H,0 0 2 1 0 0 18 PHE 55001 95 1 0
BIOMASS 5;}0{-02-0 9,5238095 0
H,SO, 0 2 4 0 1 98
General | ReadAﬂeﬁc
4 v] |0 cal/mol |v|
R1 0] -2.6645E-15( 8.8818E-15 0 0l 6.25278E-13
R2 1E-06 1E-06 0] 0| 0 1.3E-05 Properties Stoichiometry and orders
Mame CAS nrorID Stoichiometry irect Reverse
CAREBOMN DIOXYIDE 1243589 -4 1]
OXYGEN 7782447 -12 1]
MITROGEN LT — 1] 1]
HYDROGEN ————TT35374-0 33 0
WATER 7732-18-5 30 1]
SULFURIC ACID 7664939 1] 1]
AMMONIUM SULFATE 7783-20-2 0 0
PHE 55001-01-9 1 1]
BIOMASS 55001-02-0 1] 1]
~
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(Bio)Chemical reactions

s Mathematical modeling of the reaction mechanics uses specific equations which
are not always available in standard reaction libraries such as Simulis Reactions

= PHB production
Monod and sigmoidal type equations

= Gluconic acid production
Monod type equations

= Enzymatic hydrolysis of starch during beer mashing
Arrhenius law with enzyme activity terms

= Tomato sauce oxidation

Arrhenius law with different parameters sets depending on the temperature domain
= Penicillin fermentation

Monod and Arrhenius type equations

Use of “interpreted” kinetic rate model functionality of Simulis Reactions to
implement all types of kinetic equations

ProSim



(Bio)Chemical reactions

This window helps you to define the context of your chemical reaction

10 {BA20FESE-BF79-489B6-96 D347 C5F2FEF27E}

* E.g. PHB production by the R e o e ] |

O Kinetic Rate model Activation energy

bacte ri u m AI Cal i g e n eS # Instantaneous IUsu “interpreted” v] \o cal/mol |-|
eutrophus

Interpreted code Show the script errors
1 Sub CzlcRate (T, B, =z, Rate, dRatedT, dRatedP, dRatedN, Err)

»

2 'Model parameters
3 e
H 4 Muml = 0.13/3600 '(s-1)
= Heinzle et al. (1980) B
B EKs1 =0.1 " tg/1)
. . 7 Kez =1 " g/}
8 n =5
= Two contributions for the
10
PH B Concentration evol uti on 11 rCalculation of the molar volume of the mixturs
12z -
13 Vml = ThermoCzleulator.PCaloVml(T,E,z)
14
15 'Units conversion
d P 16 mmmmmmmm e
— r + r 17 Set Repository = CreateCbject ("CverStarDustRepository StarDust_CVER Bepository™) |E
P,l P,2 18 Set Quantity = Repository.QuantityByName("Mclar wolume™)
dt 19 vml = Quantity.Convert (Vml, "ecm3/mol™, "1/mol™)
20 Set Mwlty = Repository. QuantityByName ("Molar mass™)
. . . 21
22 rCalculation of the concentraztions
= Each contribution is &
. . . 24 CASN_Substrate = "7783-20-2"
described by 1 reaction in B oo o
26 CRSN_FHB = "55001-01-3"
. N 27 For i=l To ThermoCaleulator.Compounds.Count
the SI m u I atl On 28 With ThermoCszleulator.Compounds.Items(i-1]
29 If { CasBegistryNumber = CASN_Substrate) Then
30 ipos_Substrate = i-1
31 Mw_Substrate = MwQry.Convert(.Mw.Value, .Mw.UnitName, "g/mol")
32 g = zlipos_Substrate) “Mw_Substrate/Vml ' (g/L}
33 Elself {.CasBegistr r = CASN_Biomass) Then
34 ipos Biomass = i-1
35 Mw_Biomass = MwQty.Convert(.Mw.Value, Mw.UnitName,"g/mal™)
M 36 2 = z({ipos_Biomass) *Mw_Biomass/Vml ' (g/L}
Rea Cthn #1 a7 ElseIf (.CasRegistryNumber = CASN_DHE) Then
o — 38 Mw_DHE = MwQty.Convert (.Mw.Value, .Mw.UnitName, "g/mol™)
Ny 39 End If
S K Hill 40  End With
S S.2 41 Hext
> 42

r - Y ~m + ~m . 43 rCalculation of the reaction rats
’ " Ky, +S T14+(S/K, [ =
S.1 S,2 45 CalcR = YER*{ (Muml*S)/ (Ks1+5)+ (Mum2* (§/Ks2) n)/ (1+(S/Ks2)~n) )*R '(g PHB/1.s) |

47 End Sub -

Reaction #2
r,, = K
"2 K, +S

P= atm

Molar fractions
CA... OX... NL.. HY.. W... SU.. AM... PHB BL..

NN I (N N O B e

Open...

(—k,P+k,R)

Paste

Equation | Code | Compounds \Coﬂstants | Madel




54

(Bio)Chemical reactions

#n  Complex stoichio-kinetic reaction schemes are very often required
= (e.g. beer mashing, Brandam et al., 2003)

Starch (big grains)
>) Gelatinized starch
Starch (small grains)

OL'amylaseactivated - 0L'amylasedeactivated
B'amylaseactivated - B'amylasedeactivated

o-amylase
_ Polynomials for the relation between temperature and the
/ o amylase relative specific activity for a- and B-amylases
. -amylase : ; 2
Maltotriose -amy 8 . o
- =-00011x + LO9IX - :
A a-amylase zo ¥ is289x. 380083

% + o-amylase

Maltose Gy [l pomtue

o-amylase F
B y =-0.374x
£ 2 +128.3
A — 0 13
a-amylase Glucose — Y0013
0 T )
a-amylase 310 320 e (K)336 340 T 350
emperature
B-amylase 1\ 313 33 347
| o-amylase
|

Dextrin

WWW.prosim.net ’.
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Temperature (°C)

Recipe description

The recipe can be graphically built in BatchReactor®
= E.g. batch starch enzymatic hydrolysis run E1 (Brandam et al., 2003)

= Succession of isothermal steps at constant temperature or at specified
temperature profile

= Steps stop by time event

80 -
75 4
70 4
60 1

50 ]

40

65 1
55 1

45 1

Temperature profile of run E1

M

— ] i ™l <1 I15) e
= =1 :| EI I i
ol O [} (] (]
>SIf >0 >0 > > ()
wf W w w w Q
1 | | <&
| | ] G"/
A
| | |
| | | © ~
] | | StepS = <
(9] T
| | > >
I I QV/: H H
1 L@/
| | (5‘/ |
| | Z i
| |
I Step 3 /7 |
1 1
| | |
‘2’ 1 1 1
6)9 1 ] ]
| |
A | | |
I ElSQ] I | | |
| | |
35_..y..y....ly....y..y...|.y..|.....‘yy....y.y...
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
Time (min)

WWW. prosim.net
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Results

s  Food processing: Tomato sauce oxidation
= QOxidation of tomato sauce compounds
= Arrhenius law with different parameters sets depending on the temperature domain
= Oxygen gas-liquid mass transfer taken into account
= Vapor-liquid reactor

Time evolution of ascorbic acid concentration Time evolution of E-carotene concentration at 95°C

4\ —Simulation
1 \ * [BRA12]

&
I

350

I
1 —50°C - Simulation
1 * 50°C - [BRA12]
300 3 ——70°C - Simulation

A 70°C - [BRA12]
i —105°C - Simulation
250 ® 105°C - [BRA12]

N

e
N

by
=}
/

200

®
o

v

> /
Concentration (mg/100gry mater)

w

©

Concentration (mg/100g,y matter)

150 |

w
o

O 4

100

N

Ny

0 20 40 60 80 100 120 10 20 30 40 50 60
Time (min) Time (min)

w
[N}

@®
=}

Brandam et al., Technical report (2012)
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Results

*s  Pharmaceutical: Penicillin fermentation
= Production and hydrolysis of penicillin
= Monod and Arrhenius type kinetics
» Fed batch vapor-liquid reactor

Time evolution of penicillin concentration Time evolution of glucose mass
0.040 2500
1 1 .
1 . | **
0.035 .
, N\
] )) 2000
0.030 - > 1 /]
g 0.025 Pl 1500 4 Simulation
p 1 / ) * [HEI79]
c i —q : = ) 4
£ 0.020 » Simulation 2 ]
£ ] / * [HEI79] 3 ]
c 1
£ 0015 1 o 1000 4 '\
o ] / |
0.010 1 ]
] // 500
0.005 ] / ]
] _./ 1 L 2 9 0606060060 0060o
0.000 0 1 hd v Ve A A5 25 JB AN an 4 L 2
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Time (h) Time (h)

Heijnen et al., Biotechnol. Bioeng., XXI, 2175-2201 (1979)
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Sensitivity analysis

**  Production of PHB
= The use of a condenser decreases the loss of water by evaporation
= This changes the concentration profiles by modifying the liquid volume in the reactor

14
12 1 + Substrate [HEIS0] e
1 — Substrate with condenser e
g
— — Substrate without condenser - 4 /
101+ PHB[HEIO] o -T .
1| =——PHB with condenser ./
’
= — — PHB without condenser -
3 s >, oy *
= ] + Residual biomass [HEI80] P
% ] —— Residual biomass with a condenser Jy
i _ I ; ; ; s
E 5 | Residual biomass without a condenser I,/ *
1= 7 *
5 Y
S T S ettt et et
P
4 Z ‘,,W s
& ’0 4
’Q’ *
o ¢ .
i N *
_ $ /g
0 1L ——*" o
0 5 10 15 20 25 30 35 40
Time (h)
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