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Résumé

La conception de processus assistée par ordinateur (CAQO) est un outil utilisé dans divers
domaines de l'ingénierie et de la recherche en général, permettant d'analyser le comportement
d'un systéme avant sa mise en ceuvre et d'optimiser son fonctionnement en testant différentes
solutions et différentes conditions de fonctionnement. L'objectif principal de cette étude est la
simulation et I'optimisation d'un procédé de synthese d'éthylene glycol a I'aide d'un logiciel de
simulation (DWSIM). Tout d'abord, pour étudier I'unité de production d'éthylene glycol, la
simulation avec le logiciel DWSIM dans laquelle une seule colonne de distillation et un
réacteur est nécessaire a eté réalisée. Les résultats obtenus en taux de production d'éthyléne
glycol étaient d'environ 42%. Par la suite, des modifications ont été proposées pour garantir
de bons résultats. On a obtenu un taux de production d'éthyléne glycol de 96,24%, et un autre
composé chimique diéthyléne glycol ou le taux de production était de 99,74%.

Mots clés : éthyléne glycol, procédé, simulation DWSIM.

ﬁtract \

Computer Aided Process Design (CAD) is a tool used in various fields of engineering and
research in general, making it possible to analyze the behavior of a system before
implementing it and to optimize its operation in testing different solutions and different
operating conditions. The main objective of this study is the simulation and optimization of an
ethylene glycol synthesis process using simulation software (DWSIM). First, to study the unit
of ethylene glycol production, the simulation with DWSIM software in which only one
distillation column and one reactor is required was done. The results obtained of ethylene
glycol production rate was about 42%. Afterwards, modifications were proposed to ensure
good results. We obtained an ethylene glycol production rate of 96.24%, and another
compound of diethylene glycol where the production rate was 99.74%.

@ords: ethylene glycol, process, simulator DWSIM. /
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Introduction Générale

L’éthyléne glycol est le dialcool le plus simple, HO-CH2-CH2-OH. Le nom «glycol » provient
de sa saveur sucrée .L’éthyléne glycol est miscible avec ’eau, les alcools, la cétone, les acides
organiques, mais non miscible avec les substances peu polaires telles que les hydrocarbures
aliphatiques, le di éthylene et le chloroforme [1].L’éthyléne glycol est un produit chimique
liquide fréquemment utilisé dans I’industrie du chauffage et du refroidissement. L’éthyléne
glycol convient bien a plusieurs applications industrielles en plus des systemes antigel et de
transfert de chaleur. La structure chimique de cette molécule lui confére d’excellentes
propriétés thermiques, notamment lorsqu’elle est en solution aqueuse [2].L’éthyléne glycol
n'étant pas présent en quantité importante dans la nature, il doit étre produit industriellement.
Plusieurs voies de synthése existent a partir des molécules les plus accessibles contenant deux

atomes de carbone C2

L’objectif principal de cette étude est la simulation et I’optimisation d'un procédé de synthese
du I’éthyléne glycol a I’aide de logiciel de simulation (DWSIM). Le travail présenté dans ce

mémoire sera organisé de la maniere suivante :

Dans le premier chapitre, nous présentons des rappelles théoriques sur le procédé de
production du I’éthyléne glycol. Le deuxieme chapitre est consacré a la présentation de
logiciel DWSIM qui simule le comportement des réacteurs et tous les équipements
participants dans la synthése de 1’éthyléne glycol et ensuite on définit ces équipement un par

un.

Dans le troisieme chapitre, on essaye de présenter les étapes de simulation en choisissant les
valeurs des parametres entrant et sortant pour chaque procédé. L’optimisation de ces
parameétres s’effectue selon le taux de production de I’éthyléne. La détermination des
conditions opératoires a I’entrée de chaque équipement est nécessaire afin d’évaluer

I’efficacité de I’opération.

La présentation des différents résultats de simulation fut ’objectif de dernier chapitre.
A la fin de ce mémoire on met une conclusion générale qui récapitule les résultats obtenus de

cette étude ainsi les recommandations.
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CHAPITRE IGénéralités sur la production de I’éthyléne glycol

|.1. La production de I’éthylene glycol

L’éthylene glycol de formule brut C-HeO2(1.2-éthane-diol), possede la formule la plus
simple des diols. C’est un composé organique possédant deux fonctions alcool. Employé
notamment en synthése de polyesters en tant que réfrigérant des véhicules a moteur et
dégivrant pour le transport aérien. C’est un liquide inodore, incolore, sucré¢, mais il est toxique

et son ingestion peut a étre mortelle [3].

La premiére préparation de ce produit s’est effectuée par le savant Charles Adolphe

Waurtz fut par hydrolyse de I’oxyde d’éthyléne selon la formule suivante :
CH40 + H20 — C2H6O-

La production industrielle de 1’éthyléne est commencée en 1925 puis se développe
véritablement & partir de 1937 a cause de la révolution industrielle ou des installations trés

puissantes des procédés tres efficaces deviennent disponibles [4].
I.2. Industrie du I’éthyléne glycol dans le monde

La production mondiale d’éthyléne glycol dépasse les 10million de tonne par ans
[5].L éthyléne glycol est utilisé essentiellement pour la synthése d’autre composés chimiques
environ 20 millions de tonnes d’oxyde d’éthyléne sont produites chaque année, ce qui en fait
le 14ime produit chimique le plus fabriqué dans le monde(le premier étant 1’éthyléne avec 120
millions de tonnes par ans) [6]. Il est converti en éthyléne glycol qui peut étre utilisé a part
entiere comme antigel, ou bien comme ingrédient dans la fabrication de différents polyméres.
Les deux polymeres les plus courants dont 1’éthyléne glycol entre dans la fabrication sont le

polyester (tissus) et le polyéthyléne téréphtalate (PET).
1.3. Propriétés physiques et chimiques de d’éthyléne glycol

Le point de fusion du mélange eau-éthylene glycol dépond de la quantité d’éthyléne
glycol. Son addition a 1’eau abaisse ce point de fusion a -15°C avec 30% en poids, et a -51°C
avec 70%. De plus, les points d’ébullition augmentent en passant de 104 a 116°C
respectivement [7].

|.4.Industrie pétrochimique de I’éthyléne glycol

L’industrie pétrochimique comprend deux secteurs principaux :
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% L’industrie des oléfines : éthyléne, propyléne, butyléne.

% L’industrie des aromatiques : benzene, toluene, xyléne.

Les produits de ces deux filiéres sont transformés en produits chimiques et en polymeéres qui
se retrouvent dans les domaines de la construction, de I’emballage, de 1’aéronautique, de
I’¢lectronique, etc. les principaux produits chimiques et polymeéres provenant de ces deux

filieres sont les suivants : Ethyléne : oxyde d’éthyléne ; éthyléne glycol [8].
I.5.Méthode de synthése de I’éthyléne glycol
e Synthése de I’éthyléne glycol par hydratation de ’oxyde d’éthyléne :
La réaction exothermique suivante :
CH:>OCH: + H.O — HOCH: - CH.OH AH= -75KJ/mol

L’oxyde d’éthyléne dilué dans I’eau traverse 1’échange thermique avec le condensat du
dernier étage d’une série d’évaporateur, dans le réacteur non catalytique a 150°C a I’entrée et
de 200-210°C en sortie et sous pression 1,5x10°® Pa abs. Les sélectivités molaires sont les
suivantes :88,5% en éthylene glycol 10,5% en di éthylene glycol et 0,5% en tri
éthylene glycol.

e Préparation de I’éthyléne a partir de gaz de synthése :
2CO + 3H> — HOCH: - CH.OH
e Carbonatation du formol en acide glycolique :

Des procédés récentsvisent a 1’obtention plus directe du glycol soit a partir d’éthyléne,soit a

partir de gaz de synthése.
HCHO + CO + H.O — HOCH- - COOH
HOCH: - COOH + CH:OH — HOCH: + COOCHs + H20

HOCH: - COOCH;s +2 H> — HOCH: - CH.OH + CHs0OH
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e Hydrolysassions par bicarbonate de sodium :

Cette méthode est basée sur 1’hydrolyse par le bicarbonate de sodium lechlorhydrate résultant

de I’action hypochloreux sur I’éthylene :

CH>=CH: — HOCH: - CH2Cl

HOCH: - CHzCI + NaHCOs + H.0 — HOCH: - CH:0H + CO: + H-0 + NaCl
e Acétylation de I’éthyléne :

Cette méthode est basée sur I’hydrolysede mono et di acétates de glycol en (120-
130°C;0.3-0.5MPa) et la selectivité molaire de produits98%:

H.>C = CH: + 2HO:C - CHs + %2 O — CH3COOCH.- CH.COOH; + H20
AH%q9s = - 125 KJ/mol
CHsCOOCH: - CH.COOCHs + 2H20 — HOCH: - CH20H + 2CH:COOH
AH%gs = - 17 KJ /mol
La réaction de synthése du I’éthyléne glycol est comme suit[9] :
H.C = CH: + H.0 + 2 O. — HOCH,- CHOH
Les propriétés les plus importantes del’éthyléne glycol sont données dans le tableau 1.1

Tableau 1.1 : Propriétés physiques, chimiques et thermodynamique d’éthyléne glycol[10].

Propriétés Valeur

Masse molaire 62.0678 g / mol
T fusion -12.69 C°

T ébullition solubilité 197.3C°

Masse Volumique (0C®) 1.1274gcm™
Masse Volumique (10C°) 1.1204gcm™
Masse Volumique (20C°) 1.1135gcm™
Masse Volumique (30C°) 1.1065 g cm™
T° d’auto- inflammation 398 C°

Point d’éclair 111 ¢Ce
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Pression de vapeur saturante (20C°) 7 Pa

Point critique (85C°) 8 MPA
Vitesse du son (25VC°) 1658 ms™
Energie d’ionisation formation gaz 10.16 E.V.

Enthalpie de formation (1 bar) gaz

303.8 J mol’k*

Enthalpie de formation (1 bar) Liquide

163.2 JImol* K1

Energie libre de formation gaz

-392.2KJmol*

Energie libre de formation Liquide

-460.0KJmol ™

L'entropie (Liquide)

1189.2KJmol™*

Densité de vapeur relative a 1’air (air =1)

2.14

Densité relative a I’eau (eau =1) a (25C°)

1.113

Tension de vapeur a (20C°)

0.05mmHg

1.6. Utilisation de I’Ethyléne glycol

L’éthyléne glycol est largement utilisé comme antigel dans I’industrie automobile (50% de sa
production).L’éthyléne glycol sert aussi comme dégivrant pour les avions et les pistes
d’atterrissage. Un taux de 30 a 40% de 1’éthyléne glycol produit sert de matiére premiére pour

la synthese de nombreux produits techniques essentiels tels que le polyester, le PET

(polyéthylene téréphtalate), le dioxine, les esters et éthers de glycol.

L’¢éthylene glycol est également utilisé dans les condensateurs et les échangeurs de chaleur

comme solvant, liquide de freins, agent humectant, ainsi que dans les colles et les vernis pour

en améliorer la brossabilité[11].

L’¢éthylene glycol est utilisé¢ également dans les applications suivantes :

e Chauffage

e Climatisation

e Ventilation

e Entreposage de la glace
e Patinoire

e Plancher radiant

e Captage de I’énergie solaire
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1.7. Transport et stockage de I’Ethyléne glycol

L’éthyléne glycol est un produit non-dangereux, non réglementé pour transport, il peut étre

stocké sous plusieurs formats telles que :

e Chaudiere 20L
e Baril 205L
e TOt 1000L

e Camion-Vrac

Le stockage de I’éthyléne glycol peut s’effectuer dans des récipients ou des réservoirs en

acier spécial, en aluminium ou en acier revétu de polyéthyléne [12].
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CHAPITRE Il Généralites sur la simulation des opérations unitaires

I1.1.Introduction a la simulation des procédés

La simulation est une étape qui vient juste aprés la modélisation d’un phénoméne physique
dont la variation des parameétres affecte le déroulement de I’opération. Comme dans notre cas,
le déroulement d’un procédé de production de 1’éthyléne glycol. La simulation de 1’opération
unitaire s’effectue pour optimiser son rendement pour cela, les lois thermodynamiques et de la
cinétique chimique de la réaction de production de 1’éthylene doivent étre inclus dans un
modele mathématique afin de décrire le phénoméne mise en jeu [13].Les étapes de

simulations se montrent dans la figure ci-dessous :

Modélisation du Optimisation des paramétres.
phénomeéne physique . .
Simulation du Augmenter le rendement
Etablir les lois ﬂ comportement de ‘
régissant I'opération I'opération Réduire le temps et le cout de

I'opération

Figurell.1.Schéma descriptif représente les trois principales étapes pour optimiser le

rendement d’une opération unitaire.
11.2. Définition de la simulation

La simulation est utilisee dans différents domaines de l’ingénierie et de la recherche en
général, permettant d’analyser le comportement d’un systeme avant de 1’implémenter et
d’optimiser son fonctionnement en testant les différentes conditions opératoires influengant
sur la performance du processus. Elle s’appuie sur 1’élaboration d’un modéle mathématique
composé d’un systéeme d’équation non linéaire. Ce modele doit décrire le phénoméne

physique permettant de prévoir le comportement du systeme analysé [14].

11.3.Types des simulateurs de procédés

Dans la littérature on trouve variétés des simulateurs de procédés trés efficaces en utilisant
plusieurs modeles mathématiques qui assurent la simulation des opérations unitaires. Les
simulateurs de procédés se divisent en deux catégories selon le mode de simulation
industrielle appliquée en simulateurs statiques et dynamiques. Les simulateurs les plus

commercialisés sont:

10
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Statiques : ASPEN PLUS (Aspen Technologies), Design Il de (Win Sim), HYSYS
(Hyprotech), PRO/II (Simulation Sciences), PROSIM.

Dynamiques : HYSYS (Hyprotech), ASPEN DYNAMICS (Aspen Technologies), DYMSYM
(Simulation Sciences Inc).

11.4.Types des modeles mathématiques

Il existe plusieurs types de modeéle d’un systéme physique : allant du mod¢le de
représentation qui ne s’appuie que sur des relations mathématiques traduisant les grandes
caractéristiques de son fonctionnement, jusqu’au modele de connaissance complexe issu de

I’écriture des lois physiques régissant les phénomeénes mis en jeu [15].
I1.5. Principes de fonctionnement et réle des simulateurs

Les simulateurs de procédés sont basés sur la résolution de bilans de masse et
d’énergie en utilisant des équations d’équilibres thermodynamiques pour fournir I’information

de base pour la meilleure conception du procédés.
La principale utilisation des simulateurs se résume dans les points suivants :

1. Conception de nouveaux procédés: Dimensionnement d’appareil, analyse du
fonctionnement pour différentes conditions opératoires, optimisation.

2. Optimisation de procédés existants par 1’analyse de I’influence des conditions
opératoires sur le rendement de I’opération.

3. Prévoir le comportement physique et chimique de procédé.

11.6.Module des simulateurs de procedés

Tout simulateur industriel de procédés chimiques est basé sur I’utilisation des modules

suivants :

« Une base de données des corps purs et un ensemble de méthodes pour estimer les propriétés

des mélanges appelés aussi modeles thermodynamiques.

» Un schéma de procéde permettant de décrire les liaisons entre les différentes opérations
unitaires constituant 1’unité, s’appel en anglais Process Flow Diagramme(PDF).
 Des modules de calcul des différentes opérations unitaires contenant les équations relatives
a leur fonctionnement : réacteur chimique, colonne de distillation, colonne de séparation,

échangeurs de chaleur, ...etc.

11
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» Un ensemble de méthodes numériques pour la résolution des équations des modéles. Avec
ce type de logiciel, les ingénieurs peuvent a partir de la donnée des corps purs présents dans le
procedé, développer un modéle du processus reposant sur la mise en commun des équations
décrivant les différentes opérations unitaires, les réactions chimiques, les propriétés des
substances et des mélanges, qui puisse aussi communiquer avec d’autres applications comme

Excel, Visual Basic et Matlab, ....[16].

11.7. Modeles thermodynamiques de DWSIM

11.7.1.Equations d'état

Les équations d’état sont utilisées pour le calcul des systémes d’hydrocarbures. Leurs
avantages par rapport aux autres modeles résident dans le fait de 1’utilisation des coefficients
d’interaction-binaire. Généralement, les équations d’état permettent de calculer I’ensemble

des propriétés des produits par rapport a la variation de température et aux fractions molaires.
e Equation de REDLICH-K WONG (RK)

Cette équation est considérée comme la plus simple des équations d'état, elle est tres utilisée

pour prédire 1’état de la phase vapeur, sa formule est la suivante :

RT 1
P=y5- aT V(V+b)(“'1)

P= Pression Bar

R= la constante des gaz parfaits8.3144621 J.K™*mol™.
T= Température(K)

V=Volume (m%)

RTc

B=0.0778—
Pc

e Equation de SOAVE-REDLICH-KWONG (SRK)

Cette équation est la forme modifiée de REDLICH-KWONG par I’introduction d’une
fonction a (T). L’équation de SOAVE est de la méme forme que 1’équation (I1.1)

_ AT _ _am
T v-b V(V+b)(“'2)

SOAVE a introduit les relations suivantes pour exprimer la fonction (T):

Avec :

12
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a(T) =[1+m@A-3VYT)] (11.4)
m = masse (Kg)
Le coefficient « m » est calculé en fonction du facteur acentrique «  » :
m=0.480+1.5740-0.176 w*(11.5)
w= Travaille par unité de masse (KJ/Kg)
e Equation de PENG-ROBINSON

L’équation de PENG-ROBINSON différe de I’équation de SOAVE par I’expression du terme
d’attraction. Elle a ¢été introduite en vue d’améliorer les résultats obtenus par 1’équation
deSAOVE, notamment en ce qui concerne le calcul des densités en phase liquide, sans

modifier le nombre de paramétres [17].

p= R ___ a®
T V-b VV+b)+b(V—b)

(11.6)

Les termes (T) et b sont définis comme suit :
a=0.45724"" a(T) (11.7)

Le terme « TR » présente la méme forme générale que dans le cas de 1I’équation de SOAVE. Il

suit la relation (11.4), mais la fonction reliant le parametre au facteur acentrique est différente:
m=0.37464+1.54226»-0.26992 w?(11.8)
11.8.Modes de fonctionnement des simulateurs

Comme décrit précédemment, il y a deux modes de fonctionnement dans un simulateur : le
mode statique (ou stationnaire) et le mode dynamique. Les simulateurs statiques traitent les
équations qui traduisent le fonctionnement en régime permanent, tandis que les simulateurs
dynamiques permettent d’évaluer 1’évolution des variables en fonction du temps a partir de la

résolution de systémes d’équations différentielles.

13
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11.9. Concepts du simulateur DWSIM
11.9.1. Concepts de base du simulateur DWSIM

DWSIM est un simulateur de conception orientée-objets, c’est-a-dire tout changement
spécifié sur un élément est répercuté dans tout le modele. L’accés a I’information est
instantané dans le logiciel DWSIM [18].

Dans ce qui suit, on définit les principaux concepts de base et vocabulaires associés qui sont
utilisés pendant les étapes de construction d’un modéle dans le simulateur DWSIM:
* « Flowsheet » : c’est un ensemble d’objets tels que: courants de matiére, d’énergie,

d’opérations unitaires, de variables opératoiresqui constituent le procédé simulé.

* « Fluid Package » : c’est I’ensemble des équations utilisés pour la simulation de la variation

des parametres au cours du procédé.

Pie €3t en Yook Ui Opfenssten  Scorpts  Meadtt  Magem  Windo Yo Ml

FYRPENE N © T sa s laber rmend A3 b St Subots anaiionaty L0 B> 24

Thoe st 20 the Bat will b wnd By Sotau By o

2 w0 tu TR by et dragong e o 4am Pu Bt 0 Sw e et “irts

rfa

Figurell .2.Choix de modéle thermodynamique « Fluid Package ».

Il posséde un certain nombre d’entités particuliéres : un « processus Flow Diagramme»
(PFD), un « Workbook».

» « Processus Flow diagramme » : ce diagramme permet de visualiser les courants et les
opérations unitaires, représentées par des symboles dans le « Flowsheet », ainsi que la

connectivité entre les courants, les opérations unitaires et les tableaux des propriétés des

14



CHAPITRE Il Généralites sur la simulation des opérations unitaires

courants.
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Figure 11.3.Simulat
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ion de PFD.

* « Workbook » : il permet d’avoir accés a I’information sur les courants et les opérations

unitaires sous forme de tableau de données.
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Figurell.4.Résultats de simulation« Workbook » du logiciel DWSIM.

* « Desktop »: ¢’est I’espace principal de DWSIM pour visualiser les fenétres lors de la

conception.

* « Propertyview » : il contient I’information décrivant un objet (opération ou courant).

* « Simulation Case » (fichier de simulation) : ¢’est I’ensemble des « Fluide Packages »,

«Flowsheets » et « Flowsheet EIéments » qui constituent le modele.
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11.9.2. Environnement de simulation

Il existe Cinque (5) environnements de développement pour manipuler et mettre en forme
I’information dans le simulateur:

 Environnement « Basis Manager »: Cet environnement permet de créer et modifier le «
Fluide Package ».

« Environnement « OilCharacterization»: il est utilisé pour caractériser les fluides de type
pétrolier.

« Environnement « Main Flowsheet»: il permet de definir la topologie du Flowsheet
principal de la simulation. Il est utilisé pour placer et définir les différents courants, opérations

unitaires et « Sub-Flowsheets » qui constituent le procédé simule.

» Environnement « Sub-Flowsheet»: il permet de définir la topologie d’un sous ensemble

particulier du schéma principal.

» Environnement « Colum»: ¢’est un objet particulier permettant de définir la topologie des

colonnes (distillation .....)[19].
I1.10.Etape de simulation d’un procédé avec réaction chimique

Pour décrire les étapes de la simulation en présence d’uneréaction chimique, on suit I’exemple

de la réaction suivante :

C2H40 + H20 — C2He6O:
Etape 1 : On introduit les éléments chimiques des réactifs et des produits de la réaction.
Etape 2 : On définit les coefficients steechiométriques pour les réactifs et le produit.
Etape 3 : On fixe le composé de base et la phase de la réaction

Ces réactions sont introduites selon les spécifications suivantes :

16
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Figurell.5.Ajout d’une réaction chimique « Rxn -1» dans le simulateur DWSIM.
e Addition des « Set Rxn »

On introduit des « Set Rxn » qui sont des ensembles de réactions présentes dans chaque
réacteur. Il faut ensuite les attacher au « Fluidpackages » en appuyant sur le bouton « Add to
FP » du tab « Reaction Set».
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Figurell.6.Spécification d’une réaction « Set Rxn ».
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I1.11.Introduction a utilisation de logiciel DWSIM

DWSIM est un programme destiné aux étudiants en génie chimique et aux chimistes
professionnels, leur permettant de réaliser des simulations et de mieux comprendre un
phénomeéne. Son principal avantage est qu’il leur permet de mener des expériences et

d’analyser des données a 1’aide de modéles et d’opérations avancés sans aucun co(t [20].

11.12. Interface

L’écran d’accueil fournit a 1’utilisateur des raccourcis pour ouvrir les simulations réalisées par

la création de nouveaux cas de composés et de régression de données et ouvrir le dossier des
échantillons [21].

o
Dt Ragresnon o 0
vngns remts e ovo
o
0° °
Beume o Potron
ll‘l'll'-.l
Dvimt e tot oo E

Figurell.7.Interface du logiciel DWSIM.
11.13.0utils

L’interface de configuration de la simulation consiste en une fenétre a onglets :
e L’onglet « Compounds » :Il y a deux informations de base requises par le logiciel
(DWSIM) pour démarrer une simulation. Le premier fait référence aux composes

disponibles et le deuxiémepour cliquer sur « add» pour ajouter un composé a la

simulation.
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Figure 11.8.Liste des composés chimiques disponibles sur la base de données du logiciel
(DWSIM).

e Propriétés Packages : It est composé d’un modéle thermodynamique, une équation

d’état ou d’un modele hybride et des méthodes de calcul des propriétés.

€ . Simulation Configuration Wizard

Property Packages

+ Intreduction Select and Add the Property Packages that you want to use in your simulation. The first on the list will be used by default by all
v Compounds flowsheet objects, Click "Next" to continue.
+ Property Packages Available Property Packages Added Property Packages
¥ Systermn of Units -
¥ Black Qil a MName Type
CAPE-OPEN
Chao-5eader
CoolProp

CoolProp (Incompressible Fluids)
CoolProp (Incompressible Mixtures)
Electrolyte NRTL (Agueous Electrolytes)
Extended UNIQUAC (Aquecus Electrolytes)
Grayson-Streed

|APWS-08 Seawater

Lee-Kesler-Placker

Modified UNIFAC (Dortmund)

Modified UNIFAC (MIST)

MRTL

Peng-Robinson (PR)

Peng-Robinson / Lee-Kesler (PR/LK)
Peng-Robinson-5tryjek-Vera 2 (PRSVZ-M) b

Add

Click here to get help on selecting the best Thermodynamic Model/Property Package for your system.

Click here to learn which methods and correlations are being used by the packages to calculate fluid properties.

| MNext = || Cancel |

Figure 11.9.Modele thermodynamiques disponibles sur la base de données du logiciel
(DWSIM).
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e System unité : Dans le logiciel (DWSIM) on distingue trois systemes d’unités de
base qui sont : SI, CGS et English systéme.

& . Simulation Configuration Wizard

System of Units

+ Introduction Select the desired System of Units for your simulation. You can change individual units by selecting a custom system (other

+ Compounds than Sl, CGS or ENG).

« Property Packages Click "Finish" to exit the wizard and start designing the simulation model.

b System of Units System of Units S - Clone i

Property Unit Property Unit

K ~ | Pressure Pa
Mass Flow Rate kg/s ~ | Molar Flow Rate molfs
Volumetric flow rate m3/s ~ | Specific Enthalpy klfkg
Specific Entropy ke Theg.K] ~ | Molecular Weight kg/kmol
Density kg/m3 ~ | Surface Tension N/m
Heat Capacity K/ Tkg.K] ~ | Thermal Conductivity W/ K]
Kinematic Viscosity ma/s ~ | Dynamic Viscosity Pas
Delta-T K. ~ | Delta-P Pa
Length/Head m ~ | Energy Flow kW
Time s ~ Velume m3
Molar Volume m3/kmal ~ | Area m2
Diameter/Thickness mm ~ | Force N

Finish

Figure 11.10.Interface présentant les unités en fonction du systéme d’unités du logiciel
(DWSIM).

e Miscelaneous : informations sur la simulation active (titre, auteur et description).

Settings X

Corpounds Themedynancs Rescierm  Msss and Energy Bsances  Symen of Unds  Reatrg Tables and Progerty Lists  Miacsionecus

M

Acply Be talioweg foenating 12 rumseecal valuet &
Forest compostions $actons) Lerg T chene o8
Duacystion

Tes

Autror new T 0o

Desoipton

[J Protect with Pessword

Figurell.11.Simulation des paramétres.
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e Propriété Tables : définir les propriétés qui seront affichées pour chaque type

d’objet lorsque vous passez la souris sur les objets de la feuille de calcul[22].

Compounds  Thermodynamics Feactions Mass and Energy Balances  System of Units  Floating Tables and Property Lists  Miscelaneous
Floating Property Tables and Property Lists
Display Floating Tables
[ Display Anchored Property Lists Configure Fort...

Select the properties to show on Floating Property Tables according to object type.

Chbject Type Absorption Column ~ Select Al Clear Selection

[/] Top Stage Pressure
[/] Bottom Stage Pressure
[] Number of Stages

Display Additional Floating Tables with Compound Amounts in Material Streams Amourt Basis for Mew Streams | Molar Fractions ~

Figurell.12.Simulation des parametres des tables de propriétés.

11.14.Différence entre HYSYS et DWSIM

Le logiciel HYSYS et utilisé pour simuler un procédé ou plusieurs en génie chimique, il

permet de :

e Estimer les propriétés physiques d’un systéme et prévoir son fonctionnement.

e Analyser les paramétres influencant sur la performance des opérations unitaires.

e Simuler de nombreux types d’équipements, y compris des pompes, des compresseurs,
des réservoirs, des colonnes et réacteurs.

e Estimation du colt des procédés [23].
Le logiciel DWSIM a I’utilisateur puis d’informations sur le processus simulé. Les
utilitaires peuvent étre ajoutés et attachés a des objets de feuille de calcul. Aprés avoir

été attachés, ils seront enregistrés avec les données de simulation et restaurés lors de

la réouverture [24].
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I11. Partie pratique et discussion des résultats

I11.1.Introduction

Dans ce chapitre, on présente le schéma descriptif d'une production d’éthyléne glycol a partir
de littérature [25], le but de ce travail est de faire une optimisation sur les deux cotés
énergétique et chimique, nous avons également essayé d'ajouter des équipements pour
atteindre cet objectif, la description de simulation avec les détails de chaque équipement en

fonction de la pression, température, flux massique et molaire et des fractions de masse.

I11.2. Plan original de simulation

La production d'éthylene glycol réalisée selon la réaction ci-dessous:
C.H40 + H.0 — CyHgO,

Le plan de simulation originale montré sur la figure Ill. 1 cette simulation a commencé par
mélanger deux flux d'eau et d'oxyde d'éthylene avec un mélangeur, le flux sortant du
mélangeur va dans le réacteur PFR, dans ce dernier la réaction se déroulera comme mentionné
précédemment, également un courant d'énergie a été ajouté au réacteur, finalement le courant

de produit a été séparé en utilisant une colonne de distillation.

>

METR-00% ’ MiTR-011

(=3 MSTIO012

METRO06
LSTROM

Figure 111.1. Section de la simulation de production de 1I’éthyléne glycol.

MSTROO05 : d'oxyde d'éthylene
MSTROO06: d'eau

MIX004 : mixeur

PFR-003 : réacteur

DC-014 : colonne de distillation
MSTR-011 : produit
MSTR-012 : produit

Cd : courant d’énergie
ESTR-014 : courant d’énergie

32



CHAPITRE Il Résultats et discussion

Le taux de conversion des produits chimiques utilisés dans cette réaction comme vous
pouvez le voir sur la figure 111.2 les taux de conversions d'oxyde d'éthyléne et I'eau
sont respectivement de 41,99% and 10,50%.

Reactor Volume 4
Reactor Length 1,00 |m X

CatalystLoadng 0,00
Catalyst Pertie Diameter 0,00
Catalyst Void Fraction 0,00

Results

Ethylene oxide

Figurelll.2. Simulation desparameétres du réacteur.

Dans I'étape suivante de la production d'éthyléne glycol, on utilise la colonne de distillation, la
figurelll.3 présente les fractions molaires des composants en deux états (liquide/vapeur) dans

chaque étage.

I Fle Edt et Took Utides Optimastion Scripts Reshs Pluging Windows View Help ==
sbEe 33D B G settings [©][3] ) Solve Flowsheet (F5) =) Abort Sohver Pavse/Brest) [ & | i ~ -
DC-014 (Distitation Column) i e T~ -

Comectons |stages | o Estmates | 8 sover |
— —— | = =
Feeds |products | Dutes | Scde Draws | ‘ > Conderser 0.2 | 0 014 0,86 0
ame ‘Moter Sream Staget 0,14 | o | ) 001 | om 0
2 ) o
Coun Feed Port £2 = ° 0
Column Feed Port 23 - 0 0
| Column Feed Port 24 v
Cotumn Feed Port 25 -
Coumn Feed Port 26 -
Cotumn Feed Port £7 =
Column Feed Port 23 -
Cdm’Fe’eﬂVNvln -
|
€
Rests
[Gened | d
..
nain -
210268, 14 e - Date Type  Messxge nfo 4
of @S DNIR020X® To  1fsome windows are missng, cck on View > Restore Layout. +info ‘51
0| A el e o
W4 002021038 Te mustrestart OWSIM for the chonges to take effect, +info
JI 9o, S T C L L o]

Figurelll.3.Simulation de parametre de la colonne de distillation .

111.3. Plan modifié de simulation
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La description de notre modification est basée sur chaque mole d'oxyde d'éthyléne réagi avec
une mole d'eau pour donner une molécule d'éthyléne glycol. Mais le produit de I'éthylene
glycol formé réagit avec I'oxyde d'éthyléne pour donner autre molécule nommeée diéthylene

glycol. Les réactions sont les suivantes.

C,H40 + H,0 — C;H0;

C,H40 + C;HgO, — C4H1004

Afin d'augmenter le rendement en éthylene glycol, 20 moles d'eau sont introduites dans le
réacteur pour chaque mole déthylene glycol entrant. Le réactif limitant I'oxyde
d'éthylénesubit une conversion complete dans un réacteur a écoulement piston. Par
conséquent, le mélange réactionnel est constitué de grandes quantités d'eau qui sont
principalement éliminées en utilisant des évaporateurs. La pression diminue par des vannes
dans le sens avant. La solution concentrée contient 0.12% de glycols et d'eau. Par conséquent,
I'eau est principalement éliminée dans la colonne de distillation a plusieurs étages. L'éthylene
glycol est finalement éliminé dans la distillation suivante qui est également une deuxiéme

colonne a plusieurs étages.

La simulation de la production de I’éthyleéne glycol par le logiciel DWSIM donne le schéma

suivant:

Figure 111.4. Schéma général de production de 1I’éthyléne glycol par DWSIM
111.4. Equipements utilisés

a) Mixeur: On introduit un courant d'alimentation d'eau appelé (WAT) avec débit d’eau
4.872Kg/s et d’oxyde d’éthyléne (EO) entrant dans le mélangeur (MIX-002) a
453.15K et 2026500 Pa et aussi le courant de recyclage final (MSTR-37) qui rentre a
334.0617 K et pression 19323.3 Pa et débit d’eau recyclé égale 11.50Kg/s. Le mixeur

mélange les trois flux d’entré est produit un seul flux qui s’envoie vers le réacteur avec
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un débit 18.047018 kg/s a température 482.7495 K. On note que la pression des flux
matieres de sortie et d’entrée sont les mémes est égale P = 2026500 Pa. La description

schématique est présentée au-dessous :

=

MSTR-037

o ]
0 A 4
=9 _J MIX-002  MSTR-003

WAT

Figure 111.5. Description des flux d'entrée et sortie de mélangeur.
b) Réacteur (PFR) : Le flux mélangé (MSTR-003) alimente le réacteur a écoulement
piston (PFR-004) avec un volume V = 4 m® & hauteur H = 1m, aprés on fait la
simulation des réactions (1 et 2) qui se passe dans ce réacteur et présenté dans les

figures.

Edit Kinetic Reaction @
Identification
Name EG
Desaiptio  Ethylene Glycol from one mole of EO and 1 mol of Water
[ Components, Stoichiometry and Reaction Orders I
|
Name Molar Weight AHf (3/kg) Indude BC  Stoich. Coeff. DO RO
Ethylene oxide 44,0526 -1194,7081 &) @ | 1 {0
Water 18,015 -13422,925 v B [+ 1 |0
Ethylene glycol 62,0678 $318,8964 ) B )1 o o
Diethylene glycol 106,12 -5148,8881 ] B o o o
Stohiometry  OK Heat of Reaction (k)kmol_BC)  -97756

Equation CH20CH2 +HOH <—> HOCH2CH20H

Kinetic Reaction Parameters

R e —

Base Component Ethylene oxide =
Phase  |Mixture v Tmax (K) 2000
Direct and Reverse Reactions Velodty Constant (k and k)
Direct Reaction 9 Arthenius A 3255000000000 E 79380,15978 Ein Jfmol, TnK
User-Defined: f(T)
Reverse Reaction @ Arrhenius A" O E' O Ein Jfmol, TinK
User-Defined: f(T)
Amount Urits | =] Velocity Units [mol/m3.] ~|
[ cona J[ ok |

Figurelll.6.Simulation de premiére réaction (eau + oxyde d’éthyléne).
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Figurelll.7.Simulation de deuxiéme réaction (oxyde d’éthyléne + éthyléne glycol).

c) Vanne : Il est utilisé pour réguler la pression des flux, dans notre cas on a utilisé 3
vannes la premiere aprés le réacteur et deux autres se placent juste apres les

séparateurs. On prend VALV-007 comme exemple (Figurel.17).

D —

MSTR-005 yALV-007 MSTR-008

Figure 111.8. Présentation de vanne avec le logiciel (DWSIM).

d) Réchauffeur : On chauffe le flux qui traverse le réchauffeur (HEAT-009)
jusqu’a 445.55K pour assurer que le mélange est surchauffe et prét pour entrer les

séparateurs.
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Figure 111.9. Simulation de Réchauffeur HEAT-009.

e) Séparateur de phases : Il est utilisé pour séparer le flux obtenu apres réchauffeur.
Aprés la séparation par flash on obtient deux phases (vapeurs et liquide), ces derniéres
traverses un échangeur de chaleur. Dans le premier séparateur on obtient deux phases a la
sortie, phase vapeur et phase liquide contiennent 95.39% H,O et 4.43% éthyléne glycol. La
méme chose dans le deuxieme séparateur on obtient deux phases a la sortie, phase vapeur et

phase liquide contiennent 94.68% H,O et 5.11% éthyléne glycol qui sera séparé par

—>
( MSTR-013
MSTR-010 | ~—
i MSTR-014

distillation.

Figure 111.10. Simulation d’un séparateur par flash.
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f) Echangeur de chaleur : Les deux phases liquides et vapeur qui va traverser
I’échangeur de chaleur, dans ce cas on utilise la vapeur qui sorte de la téte de séparateur pour

stabiliser la température de liquide et on optimise 1’énergie de chaleur.

—>
MSTR-021
a4
MSTR-025 HE-022
—
‘ MSTR-026
\( ,>
MSTR-027

Figure 111.11. Simulation d’échangeur de chaleur par DWSIM.

9) Colonne de distillation : Le mélange entre dans la premiére colonne de distillation
DC-030, le but de cette étape est pour séparer la quantité d’eau recyclé et transféré vers le
mixeur au début de notre procédé cette étape est tres importante dans le coté de I’optimisation
des réactifs et d’énergie. Les caractéristiques de flux MSTR-032 qui contient éthyléne glycol
et diéthyléne glycol a une température 339.36048 K, une pression 24885.902 Pa et avec un
débit 14.104523 Kg/s. Aprés la distillation le flux appelé MSTR-032 sort avec un débit
0.37650175Kg/s a température 334.0617K.

Dans la deuxiéme colonne de distillation DC-040 on fait la séparation de flux MSTR-032 a
une température 420.45169K, une pression1932.3Pa et un débit 2.2270746 Kg/s. Finalement,

les caractéristiques de flux final est présenté dans lafigureV1.11:
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—_—
g MSTR-036
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MSTR-035 MSTR-038
—_— [
( ) ; I;}_ Jesens: : E ‘
— \ r' . v
] \l al — ESTR-041
\ ’\ o 4?7. ESTR-042
T‘ ESTR-034 B
) DC-040 ’
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) o l .-
e MSTR-039
1STR-026 o

Figure 111.12. Simulation des colonnes de distillationdu procédé de synthése de 1’éthyléne

glycol.

MSTR-026 : Alimentation du premier de la colonne de distillation.
DC-030 : Colonne de distillation n° 1.
ESTR-033 : Courant d’énergie.
ESTR-034 : Courant d’énergie.
MSTR-035 : Distillat recyclée.
MSTR-036 : Vent.

MSGTR-038 : Produit.

MSTR-039 : Produit.

DC-040 : Colonne de distillation n° 2.
ESTR-041 : Courant d’énergie.
ESTR-042 : Courant d’énergie.

Apres I’introductiondes différentes données de simulation, le simulateur est convergé vers la
solution optimale, dans notre travail on a présenté quelques résultats de simulation en mode
stationnaire. Le tableau ci-dessous présente les résultats de calculs de différentes propriétés et
les fractions molaires de chaque composé de tous les flux d’entrées et de sortie dans notre

procédé.

39



CHAPITRE Il Résultats et discussion

Tableau I11.1.Propriétés et compositions obtenues des différents courants.

Master propreté Table

Object WAT MSTR- MSTR- MSTR-037 | EO
039 038
Température 453.15 | 430.84736 | 388.5132 | 334.0617 453.15 | K
Pressure 202650 | 5066.25 5066.25 19323.3 202650 | Pa
0 0
Mass Flow 4.87205 | 0.0212012 | 2.205846 | 11.500653 | 1.67399 | Kg/
66 02 88 S
Molaire Flow 270.444 |1 0.2 34.7995 637.2 38 Mol
44 Is
Mass 0 1.0838802 | 5.612204E | 1.1068991 |1
Fraction(Mixture)/Ethylé E-114 -114 E-0107
neoxyde
Molaire 1 5.386633E | 0.0038167 | 0.99923432 | 0
Fraction(Mixture)/Water -11 267
Molaire 0 0.0025876 | 0.9624136 | 0.00076559 | 0
Fraction(Mixture)/Ethylé 336 388
ne glycol
Molaire 0 0.9974123 | 0.0337696 | 8.2809193 |0
Fraction(Mixture)/Di 7 77 E-08

éthylene glycol
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Conclusion générale

Dans ce travail, nous avons simulé et optimisé un procédé chimique de la synthése de
Iéthyléne glycol. Les étapes de simulation s’effectuent en utilisant un logiciel tres connus,
disponibles et open source qui est le logiciel DWSIM. Nous avons acquis des connaissances
solides dans le domaine de la simulation par le logiciel DWSIM que nous avons présenté ses

étapes de simulation en détail au chapitre 2.

Pour I’é¢tude de 'unité de la production d’éthyléne glycol, la simulation avec le logiciel
DWSIM dans lequel nécessitent une seule colonne de distillation et un réacteur. Nous avons

obtenu un taux de production de 1I’éthyléne glycol environ 42%.

Nous avons également proposé des modifications afin d’assurer des bons résultats, le procedé
est effectué en utilisant deux colonnes de distillation, deux séparations, deux types
d’échangeur de chaleur et un réacteur. Nous avons donc obtenu un taux de production
I’éthyléne glycol égale a 96.24% et un autre composé di éthyléne glycol ou le taux de
production vaut 99.74%.

Dans cette étude, nous avons montré I’influence des différents paramétres opératoires
influencant sur le fonctionnement de 1’unité de la production d’éthyléne glycol. Le travail

nous a permet de sortir les recommandations suivantes :

e Faire une étude dynamique sur ce procédé et déterminer les nouveaux parametres
opératoires en présence des perturbations du systeme.
e Faire une étude économique comparative afin de mettre en évidence la rentabilité de

ce procédé par rapport aux autres procédés.
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