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GDR MOMAS PaceN %ks Introduction
-

fDans beaucoup de processus surgissant en génie chimique
Il est important d’étudier la diffusion d’'un soluté transportée
par un fluide traversant un milieu poreux. En outre, il peut y
avoir des reactions ou de processus d’adsorption se
produisant aux interfaces solide/fluide.
Les exemples sont les systemes chromatographiques,
reacteurs heterogenes de la technologie chimique et
catalytique de réaction, 'utilisation des agents tensio-actifs
(surfactants) dans des processus tertiaires de récuperation
du petrole, problemes environnementaux et écologiques..

o -
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Dans beaucoup de processus surgissant en genie chimigue
Il est important d’étudier la diffusion d’'un soluté transportée
par un fluide traversant un milieu poreux. En outre, il peut y
avoir des reactions ou de processus d’adsorption se
produisant aux interfaces solide/fluide.

Les exemples sont les systemes chromatographiques,
reacteurs heterogenes de la technologie chimique et
catalytique de réaction, 'utilisation des agents tensio-actifs
(surfactants) dans des processus tertiaires de récuperation
du petrole, problemes environnementaux et écologiques..
Ces systemes sont analysés en termes d’équations de
dispersion pour le moment, I'énergie et le transfert de
masse dans le milieu continu.

o -
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En fait, faire la moyenne des lois de conservation physiques
devrait nous donner les coefficients de dispersion (= des
coefficients efficaces). Néanmoins, il y a des difficultés:
Méme les modeles les plus simples contiennent des termes
de transport de la forme - Ve. Comme la vitesse et le
gradient de la concentration sont oscillants, en général la
moyenne du produit est differente du produit des moyennes

o -
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En fait, faire la moyenne des lois de conservation physiques
devrait nous donner les coefficients de dispersion (= des
coefficients efficaces). Néanmoins, il y a des difficultés:
Méme les modeles les plus simples contiennent des termes
de transport de la forme - Ve. Comme la vitesse et le
gradient de la concentration sont oscillants, en général la
moyenne du produit est differente du produit des moyennes

Par I'exemple dans la dispersion de Taylor le champ de

vitesse contribue, apres avoir fait la moyenne, a la diffusion

efficace et on obtient le terme de la dispersion mecanique

de Taylor. La présence des réactions chimiques compligue

en plus la détermination des coefficients efficacepuisqu’ils

peuvent dependre du terme de eactionou de l'isotherme du
Lprocessus d’adsorption d’'une maniere compliquee. J
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fII est assez compliqué de déterminer cette dépendance en T
utilisant seulement les expériences de laboratoire. Afin de
commencer par une situation simple, nous considérons un
milieu poreux constitué en un faisceau de tubes capillaires.
L'inconvénient est qu’un faisceau de tubes capillaires
représente un modele géomeétriguement trop simplifié d’un
milieu poreux. Neanmoins, il y a une perspicacite
considérable a gagner d’une telle analyse.

o -
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Il est assez compliqué de déterminer cette dependance en
utilisant seulement les expériences de laboratoire. Afin de
commencer par une situation simple, nous considérons un
milieu poreux constitué en un faisceau de tubes capillaires.
L'inconvénient est qu’un faisceau de tubes capillaires
représente un modele géomeétriguement trop simplifié d’un
milieu poreux. Neanmoins, il y a une perspicacite
considérable a gagner d’une telle analyse.

Nous commencons par un probleme modele :

Nous étudions la diffusion des particules de solute

transportées par le profil de Poiseuille dans un tuyau

semi-infini 2D. Les particules de solute sont des

participants a une réaction chimigue de premier ordre a la
Lfrontiére du tuyau. Elles n’interagissent pas entre elles. J
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Un cas simple est donné par le modele suivant pour la
concentration ¢* du soluté:
oc* o )00*
<
ot* 1 ox*

=

— DAy« ,c =0 dans Ry x (—H,H), (1)

o -
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Un cas simple est donné par le modele suivant pour la
concentration ¢* du soluté:

oc* oc*

gy —|—q(z)a$* — D*Ag«,c* =0 dans Ry x (—H,H), (3)

ou q(z) = Q*(1 — (¢/H)?) et Q* (la vitessg et D* (diffusion

moléculaire) sont des constantes positives. Sur la frontiere
latérale z = +=H nous avons une reaction chimique du ler

ordre:

oc
ot*

_D*o.¢* = — k*(¢* —¢/K,) surz==+H, (4)

ou k* représente le taux de I'adsorption et K, la constante
Ld’équilibre pour I'adsorption linéaire.
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Le facon naturel d’aborder le probleme est l'introduction
des échelles appropriées.

Nous avons la concentration caracteristique ¢, la longueur
caractéristique L, la vitesse caractéristigue (g, la
diffusivité caracteristigue Dy et le temps caractéristique T..
La longueur caractéristique Lg coincide avec la "distance
de I'observation". t =t*/Tc, x =x*/Lrp ety =z/H.

o -
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e facon naturel d’aborder le probleme est l'introduction
des échelles appropriées.
Nous avons la concentration caracteristique ¢, la longueur
caractéristique L, la vitesse caractéristigue (g, la
diffusivité caracteristigue Dy et le temps caractéristique T..
La longueur caractéristique Lg coincide avec la "distance
de I'observation". t =t*/Tc, x =x*/Lrp ety =z/H.

Probleme contient les échelles temporelles suivantes:

T;, =1I"echelle temporelle longitudinale caradtristique =Lr/Qr
Tr =1Iéchelle temporelle transversale caraéfristique =H?/Dpg
Tprr = K.r/kr (le temps caracéristique de la desorption)

L T4 = ¢r/(crkr) (le temps caracéristique de I'adsorption). J
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Treact = I'€chelle temporelle caractéristique pour la réaction
chimique surfacique =H/kp.

et les nombres sans dimension suivants
Pe = 221 (le nombre de Peclet)
R

Da = ﬁigl}: (le nombre de Damkohler)

Nous posons ¢ = L—I{Q << 1 etnous prenons 7, = T7..

o -
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Treact = I'€chelle temporelle caractéristique pour la réaction
chimique surfacique =H/kp.

=

et les nombres sans dimension suivants
Pe = 221 (le nombre de Peclet)
R

Da = ﬁigl}: (le nombre de Damkohler)

Nous posons ¢ = L—I{Q << 1 etnous prenons 7, = T7..

La résolution du probleme complet pour des valeurs
arbitraires est colteuse et pratiguement impossible. En
conséguence, nous cherchons une valeur efficace (ou
moyenne) du coefficient de la dispersion et de la vitesse de
transport, avec uneequation efficace parabolique 1D
Lcorrespondante pour la concentration efficace J
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fEn 1953 G.I. Taylor a trouve une formule explicite pour le T
coefficient de la dispersion, qu’on appelle la formule de
dispersion de Taylor
Nous considéronslecasou K, = H, Ty =1 = Tpg et

prenons Q = & = O(1), et

jT H QR 2_ 9
— = = O(e*7%) = £* Pe
. Dgp CHA

La dispersion de Taylor corresponda 0 < a < 2etk=0. Le

1
nombre de Peclet transversal vaut (=)*~!. Notons que pour
E

les expériences de Taylor,onaa=1,6 eta =1,9, resp.

o -
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En 1953 G.I. Taylor a trouvé une formule explicite pour le
coefficient de la dispersion, qu’on appelle la formule de
dispersion de Taylor

Nous considéronslecasou K, = H, Ty =1 = Tpg et

prenons Q = & = O(1), et

=

Ir  HQpg

2—« 2

La dispersion de Taylor corresponda 0 < a < 2etk=0. Le

1

nombre de Peclet transversal vaut (=)*~!. Notons que pour
E

les expériences de Taylor,onaa=1,6 eta =1,9, resp.

LNotre domaine est la bande Z+ = IR, x (0,1). J
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Nous nous limitons au cas |0 < a < 2|. En utilisant
I'anti-symeétrie de ¢, nos equations sans dimension sont:

oc* Oc* o a—2 € -+
En + Q1 —y )833 = De%0ppc® + De® “0,,c” dans Z7 (5)
(2,9,0) =1, (z,y) € Ry x (0,1), (6)
_ oc* TA ocs TL TA c
D a—2~% _ s _ L S B
- 8y TDE at TDE ( TDE K)‘y_l
sur I'" x (0,7) (7)
0, (2,0,t) =0, (z,¢) € Ry x (0,T) (8)
et ¢ (0,y,) =0, (y,1) € (0,1) x (0,7T), (9)

o -
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fNous étudions le comportement de la solution de (5) -(9),
avec V, ,c° dans L?, lorsque € — 0.

Le probleme efficace avec le coefficient de dispersion de
Taylor, pour le probleme avec £ =0 :

=

aCTay_I_QQa CTay—&“(D—I—98 Q° )chTay,
in Ry x (0,7), crw|,_qg=1, (10)
oy =0, 0,67 € LR, x (0.T)).

/"

\

Est-ce qu’on sait obtenir (10) ?

o -
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fNous étudions le comportement de la solution de (5) -(9),
avec V, ,c° dans L?, lorsque € — 0.

Le probleme efficace avec le coefficient de dispersion de
Taylor, pour le probleme avec £ =0 :

=

2
( atCTay + %&ECTOLZU — (D 4+ %%)QBCI;CT@U,
In B+ X (OaT)a CTay‘fB:O — 17 (11)

cTay‘t:() =0, 0,c'W ¢ L2(1R+ x (0,T)),

/"

\

Est-ce qu’on sait obtenir (10) ?

# o Derivation formelle en utilisant la methode des
moments: voir I'article de R. Aris, Proc. Roy. Soc.
London (1956)

-
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o Derivation "presque rigoureuse” en utilisant la methode de
la varieté centrale: voir Mercer et Roberts, SIAM J. Appl.
Math. (1990) < Et si on ajoute la chimie ?

# Notons I'approche par M.A. Paine, R.G. Carbonell and
S. Whitaker dans Chemical Engineering Science,
(1983), ou les auteurs utilisent les schemas de
fermeture dit du single point de Launder utilisé en
turbulence pour tronquer les moments et pour trouver
une eéquation non-locale dans notre situation. En plus
leur coefficients ne sont pas determinés.

#® L'approche par la methode de la variété centrale est
dans l'article par Balakotaiah et Chang, Phil. Trans. R.
Soc. Lond. A (1995), ou ils jouent avec le rapport du
L temps de diffusion transversale et de celui du transportJ
transport longitudinal.
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fNotre technique est motivee par l'article par J. Rubinstein etT
R. Mauri dans SIAM J. Appl. Math. (1986), ou I'analyse est
basee sur I'hi erarchie desechelles temporellesNotons aussi
I'approche formelle similaire dans l'article de Balakotaiah et
Chang, SIAM J. Appl. Math. (2003).

o -
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fNotre technique est motivee par l'article par J. Rubinstein et
R. Mauri dans SIAM J. Appl. Math. (1986), ou I'analyse est
basee sur I'hi erarchie desechelles temporellesNotons aussi
I'approche formelle similaire dans l'article de Balakotaiah et
Chang, SIAM J. Appl. Math. (2003).
Les resultats mathematiquement rigoureux:

# celuide A. Bourgeat, M. Jurak and A.L. Piatnitski, dans
Math. Meth. Appl. Sci. (2003), mais dans le contexte
du transport a travers un milieu poreux mésoscopique,
en absence de la chimie. Leur approche est basée sur
le développement asymptotique, en utilisant des
solutions regulieres pour I’éguation du transport
linéaire et cette approche demande une grande

L compatibilité des données. J
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o [article [1] A. Mikelic, V. Devigne, C.J. van Duijn :
Rigorous upscaling of the reactive flow through a pore,
under dominant Peclet and Damkohler numb8taM J.
Math. Anal.,\Vol. 38, Issue 4 (2006), p. 1262-1287,
correspondarda la situation oux, = +oo.

o Jlarticle [2] A. Mikelic , C. Rosier : Rigorous upscaling of
the infinite adsorption rate reactive flow under dominant
Peclet number through a pore, ac@pobur publication dans
Annali di Ferrara,(2007), correspondaitla situation

¥ — 400.

o -
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o [article [1] A. Mikelic, V. Devigne, C.J. van Duijn :
Rigorous upscaling of the reactive flow through a pore,
under dominant Peclet and Damkohler numb8taM J.
Math. Anal.,\Vol. 38, Issue 4 (2006), p. 1262-1287,
correspondarda la situation oux, = +oo.

o Jlarticle [2] A. Mikelic , C. Rosier : Rigorous upscaling of
the infinite adsorption rate reactive flow under dominant
Peclet number through a pore, ac@pobur publication dans
Annali di Ferrara,(2007), correspondaitla situation

¥ — 400.

L'approche naturelle pour trouver une éguation pour la
concentration efficace est de prendre la moyenne du

Lsystéme (5)-(9) par rapport a y. Soit cgff =< £ >= fol c* dy.J
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fEn supposant que la moyenne du produit vaut le produit T
des moyennes, ce qui est incorrect en général, nous

obtenons le probleme suivant pour ceff( t):

([ ocel 2Q 806” T 8ceff o 0?c 6”
o T3 o T };“E g~ = "D, dans
Ry x (0,T), 8y’ € L2(R, x (0,T)) (12)

\
Cgff’t 0:1 ff’x:():O.

dcgs’ _ L o(ced T — L ey
\ 8t Thrg K

La comparaison entre ¢¢// et ¢ a été fait dans les articles
[1] (resp. [2]), lorsque K, = +oco (resp. k* = +oo) et on a

o -
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fProposition 2 T

s FY
[(c® = Cof )‘I’HLoo(o,T;L2(Z+)) < ¢ /QE (13)

e L FO
02(¢ = G NV 12010y < €705 (14)

e L FO
10y (c" — ¢! )l 120y ez < €7 Dk (15)

Mais (|0,c57 (122, — [ [ 0pc |2 = e/t et

PO = cfuaxcsffumﬂ +C5 ko < Cfem/t (16)

o -
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e — CSffHLoo(o,T;L2 (R:x(0,1)) < Cet—3a/d (17)

loc

UNE MAUVAISE APPROXIMATION. POUR « > 4/3 ON
PERD LAPPROXIMATION.

o -
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e — CgffHLoo(o,T;L2 (R:x(0,1)) < Cet—3a/d (19)

loc

UNE MAUVAISE APPROXIMATION. POUR « > 4/3 ON
PERD LAPPROXIMATION.

COMMENT FAIRE MIEUX ?
Voici le modele de Paine et al:

( 8tcPai_|_Q(% _I_Al)axcPai _|_026Paz’ _ K*&mCPai’
{ dans Ry x (0,7), 0.’ € L*(IRy x (0,T)) (20)
Cpai’a::() _ O, Cpai‘t:() _ 1’

\

ou A; dépend du moment d’ordre zéro de ¢F'* et gcP’¥ et
K* dépendent des moments d’ordre zéro, 1 et 2 des

Lmémes guantités et du nombre de Peclet. J
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Ici on a un probleme non-local et sa résolution demande un
schema itératif. Encore pire: le modele a éte obtenu par
une hypothese de fermeture AD HOC.

=

o -
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fIci on a un probleme non-local et sa résolution demande un
schema itératif. Encore pire: le modele a éte obtenu par
une hypothese de fermeture AD HOC.
'estimation obtenue gquand nous avons pris la valeur
moyenne simple, n'est pas satisfaisante. Par ailleurs, on le
sait que le modele de dispersion de Taylor donne une tres
bonne approximation 1D. Avec cette motivation nous
proposons lI'expansion asymptotique a 2-échelles suivante:
¢¢ dans la forme

¢ = Oz, t;e) + 2 %MNw,y, t) + 22V (z,y, t) + ... (22)

Apres l'introduction du développement (21) dans le
probleme (B)-(9), la conditions de compatibilite nous donne
Lune équation hyperbolique d’ordre 1, J
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couplée avec une EDO, comme le probleme efficace. Nous
suivons la stratégie de Rubinstein et Mauri et supposons
qgue I'opérateur hyperbolique est d’ordre suivant. Ensuite
nous le récupérons a I'ordre suivant, ce qui nous donne une
équation pseudo-parabolique.

Nous avons obtenons le modele efficace suivant:

o -
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couplée avec une EDO, comme le probleme efficace. Nous
suivons la stratégie de Rubinstein et Mauri et supposons
qgue I'opérateur hyperbolique est d’ordre suivant. Ensuite
nous le récupérons a I'ordre suivant, ce qui nous donne une
équation pseudo-parabolique.

Nous avons obtenons le modele efficace suivant:

2 20k
Or(c+ cs) + (?Q + 45%62_0‘)&,36 — (De“+

8 ? 2Qk
%%gQ—Q)amc = 45%52‘0‘&,3% dans (0,4o00) x (0,7
20k

1
(1 + 3—D€2_a)8t03 — k(C + 45—D52_a({9x6 — CS/K)

L dans (0,+oc0) x (0,7 (24)J
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Pour k£ = 0 nous trouvons le modele de la dispersion de
Taylor.
Revenons a la forme dimensionnelle:

Theoreme 1Supposons que

=

T, > max{Dgr/Q%,Tr, H/QRr}.

L'approximation efficace dimensionnellgpour (1) est alors

o -
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Pour k£ = 0 nous trouvons le modele de la dispersion de
Taylor.
Revenons a la forme dimensionnelle:

Theoreme 1Supposons que

=

T, > max{Dgr/Q%,Tr, H/QRr}.

L'approximation efficace dimensionnellgpour (1) est alors

& 20"  20Q*Dar

8 .« 2Q*Dar .

o -
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1 . .« 2HPer . C
(1+§DaT)8t*c_k (c* + 5 Op+C™ — Ke) (27)

ou Per = ngl est le nombre de Peclet transversal et

A

Dar = & est le nombre de Damkohler transversal.

Pourguoi notre modele est-il meilleur que ceux que I'on
trouve dans la litterature ? . car nous sommes capables d’en
donner 'erreur d’approximation

Nous allons donner le réponse dans le cas particulier

K¢ = 400!

Théoreme 2(voir [1]) Soit ¢ donnée par

o -
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( atCMau—FQ(%—FngSQ_a)ﬁxCMau—Fko(l—
2
ko 2—a)CMau _ (D€a+%%€2—a)axxcMau

T <
¢ 3D EFF
N IR, X (O,T), CMau‘sz = 0, ( )
LMo,y =1, 9,cM ¢ L2(IRy x (0,7)).
Alors pour V6 > 0 on a
Cet=T2/2-0 o < 1
5(. _ Mau ) ;
1t°(c° — ¢ correcteur)||o < { C3/2-0-0 o € 11.9). (28)

8% (" = MY 2 ompr (z+)) < Ce™° (29)

loc

o -
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=

|7 (¢ — M) 20,102 (2+) < C(e*"/*H(1 - a)

+e3/2730M (0 — 1)) (30)
120yl 2012 (2+y) < C (2P H(1 — o)
+e3/2730 M (0 - 1)) (31)

1690 (¢ = ") | 20,1312, (24)) <

C (27 H(1 — o) + 3275 (0 — 1)) (32)

-
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Comment nous obtenons nos résultats ?

# Jler ETAPE: Nous faisons un développement formel,
en suivant Rubinstein et Mauri. Au lieu d’utiliser
'équation hyperbolique, obtenu a I'ordre O(¢*~!) nous
supposons que I'opéerateur hyperbolique est d’ordre «.
Ensuite nous le récupérons a 'ordre suivant, ce qui
nous donne une équation paraboligue.
Malheureusement, les coefficients devant les
opérateurs dépendent de £* et de ¥ 2,
respectivement. En conséquence, les dérivées vont
croitre avec des exposants negatifs de . En plus, le

développement asymptotique est par rapport a 2.

o -
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#® 2eme ETAPE: Ensuite nous calculons I'énergie de la
différence entre ¢° et le premier correcteur,

€2a(g(y_2_y_4_ 7 . 0Oc 11 y2 T4 Ocg
D

6 12 180)ax+5(6_2)TDE at(x’t55))

tronquée a t = 0 et corrigee en x = 0 par une couche
limite.

o 3eme ETAPE: Nous ajoutons le correcteur suivant et

par des techniques L' et par les estimations de

Nash-Moser, nous obtenons des estimations
annoncees.

o -
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#® 2eme ETAPE: Ensuite nous calculons I'énergie de la
différence entre ¢° et le premier correcteur,

€2a(g(y_2_y_4_ 7 Oc 1,1 42 Ty Ocs
D

Lk 2)
6 12 0o D% 2T, ot ©hE
tronquée a t = 0 et corrigee en x = 0 par une couche
limite.

o 3eme ETAPE: Nous ajoutons le correcteur suivant et

par des techniques L' et par les estimations de

Nash-Moser, nous obtenons des estimations
annoncees.

Pour les détails voir [1] et [2]

- -
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Donc 'approximation a I'ordre O(¢2(2=®)) que nous utilisons
est

2
7 ., 1) = el i)+ () (2L

D
4 11 y?, Ty Ocs
e L)% k) (33)

12 o_ﬁs) D(6 2>TDE8t

12

ou {c, ¢} est la solution du probleme efficace (23) avec le
coefficient de la dispersion de Taylor et le terme de réaction:

o -
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PARAMETRES VALEURS
Epaisseur du tuyau : H 2.635-1074 m,
Longueur caracteéristique : L 0.319 m

e=H/Lp 0.826 - 1073

vitesse caracteristique : Q* 4.2647 - 107° m/sec
coefficient de la diffusion: D* 1.436 - 10710 m?/sec,
nombre de Peclet longitudinal: Pe = 222" — | (.94738 - 10°

a = logPe/log(1/e) = 1.614172

nombre de Peclet transversal: Per = 2%~ — | 0.7825358 - 102

LTabIe 1: A. Valeurs des paramétres pour I'exemple de TaylorJ
au temps maximal.
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fPour la simulation numérigue nous avons adapté le Logiciel
FreeFem++ a notre cas :

=

o Discrétisation en temps :
' opérateur d’ordre 1 est discrétisé en utilisant la
methode des caractéristiques. Plus précisement,
'EDP est écrite comme

86 - Q a—
@ =+ (Q-V)C = De™0ppc + De Qayyc — f(w’ y’t) (34)

Soit ¢ 'approximation de la solution ¢ au temp mdt.
Alors le schéma s’écrit :

o -
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%(Cmﬂ(x, y) — (@ —q(y)ot,y) = f"(z,y)

# Discretisation en espace : Une des caractéristiques de
notre probleme est la propagation d’un front. Pour la
traiter numeriquement correctement on utilise la
methode des éléments finis " Lagrange P1" avec un
maillage adaptatif. Le maillage est adapté au voisinage
du front tous les 10 pas de temps.

Pour toutes les figures qui suivent, nous allons représenter

. . . H
3 solutions : la moyenne de la solution du pb réel % Jo~ cdz,

la solution du pb effectif c¢// | notée aussi ¢! et celle du

pb moyenné simplement ¢™°Y. Les parametres considérés
seront indiqués dans des tableaux. Les temps seront J
iIndiqués en légende.

Exposé aux Journéees Scientifioues du GdR MoMaS . VillantlvEreius St-Ranhael. le 14 novembre 2007 — D.



DR MOMAS PaceN “ks Numerical comp. 4
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-

CAS A: Dispersion de Taylor (k = 0); t* = 11220 sec| Dans

ce cas les pbs 1D s’écrivent :

1.

Pb effectif :
2 %k
Opcl W 4 g Oprct W = D (14 %Pe%)@x*m*cTay forx,t >0
(35)
cT“y\a;:o =1 and cT“y\t:() = 0. (36)

Pb obtenu par une simple moyennisation sur la section
verticale :

Mo 2Q* Mo ™mo
Op= %Y+ ; Oy €Y —D* Qg MY =010 (

e
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1.2 | | T T T T T
'‘pbreel’  +
‘taylor X

'moyenne’ *

=
X XI
]

0.6 -

04

%xxxxgxxyxgxxxgx%xgx
¥

0.2

>$X><><

o
0
X X
[

-0.2 ' '

| |
0 0.1 0.2

| |
0.3 0.4 0.5

0.6 0.7 0.8 0.9

1
LFigure 5. Comparaison entre concentrations a ¢t = 11220J
sec.
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Notons qu’en I'absence de réactions chimiques, on peut
resoudre explicitement le pb effectif (35)-(36) (resp (37) -

36)) avec la formule integrale : En posant Q = 2? et
D = D*(1 + 55:Pey), alors

=

o0 2
{exp{— e T dn+

Yz, t)=1-
D = J(z+0t)/(2v/Di)

E\H

3

e dn (38)
/<:th)/ (2VDt) }

Pour le probleme (37)),(36), tout est analogue.

o

CAS B: données numérigues choisies par Taylor; le temps d’e

Exposé aux Journéees Scientifioues du GdR MoMaS . VillantlvEreius St-Ranhael. le 14 novembre 2007 — D.



DR MOMAS PaceN “ks Numerical comp. 7

N .

PARAMETRES VALEURS
Epaisseur du tuyau: H 2.635-1074 m,
Longueur caracteristique : L 0.632 m
e=H/Lp 0.41693 - 10~3
vitesse caracteristique: Q* 0.393 - 1072 m/sec
coefficient de la diffusion : D* 0.6 - 107 m?/sec,
nombre de Peclet longitudinal : Pe= Lfi)—?* = | 4.1396 - 10°

a = logPe/log(1/e) = 1.95769

nombre de Peclet transversal : Per = 2%° — | 1.72592 - 10°

LTabIe 2. B. Les paramétres pour le temps caractéristique 24OJ
sec
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1.2

T T
‘pbreel’  +
‘taylor’
‘'moyenne’ *

X

0.8

06

0.4 | L

02 r

-0.2

| | | | | | | | |
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

LFigure 6: Cas B: 2iéme cas dans l'article de Taylor. Com-J
paraison entre les solutions a t* = 240 sec.

Exposé aux Journéees Scientifioues du GdR MoMaS . VillaHtlvEreius St-Ranhael. le 14 novembre 2007 — D.



vowas PAEN % Raactions surfaciques 1
fDans ce cas la condition aux limites est : T
oc A

— D" 0" = pye =k*(c" —¢/K,) onz=+H, (39)

Le pb. effectif devient alors :
(DIM)

(O (" + f) + (2§ + 2280)9,.0" - DA(1+

8 2Q)*Dar
oa5 " Er) 0 15K,

Dp-in (0, +00) x (0,T)

(1+ 3Dag)dp-¢ = k*(c" + 28 g . cr — 2

\— in (0,4+o00) x (0,7 J

Cle=0 = 0, c|t=g = 1, Orc € L*((0,4+00) x (0,T)).
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CAS A2: temps de I'écoulement : t* = 100 sec

On a k* = eQ* et K, = H. Ensuite Da; = cPer. Le
probleme a résoudre est (DIM) et nous le comparons les
solutions aux (1), (39) avec les conditions (??), ¢|;—o = 0 et
(DIM) ; et aussi avec ¢"?Y. Comparaison est montree aux
temps t* = 100,t* = 211 and ¢t* = 350 sec, sur les Figures [7,

and 9.

o -
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PARAMETRES VALEURS
Epaisseur du tuyau: H 0.5-1072 m,
Longueur caractéristique : Lg 0.632 m
e=H/Lpg 0.7911 - 1072

vitesse caracteristique : Q*

0.3-107% m/sec

coefficient de la diffusion: D*

0.2 - 1079 m?/sec,

le nombre de Peclet longitudinal: Pe = Lfi)—f?* = 9.48 - 10°
a = logPe/log(1/e) = 1.670972
le nombre de Peclet transversal: Per = 7%~ — 75

\

vitesse caractéristique de la reaction: k* = cQ* =

0.237-10"%m ﬁ

e nombre de Damkohler transversal Damkohler: Dag

0.9933
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[ [ [ [
'pbreel3”  +
"eff’ X
lm0y1 X
0.8 | .
%
0.6 - .
04 X -
L3
X
0.2 + * s
X
X %
oL A
_02 | | | | | | |
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4

1.6

LFigure /. Comparaison entre les concentrations vqumiquesJ
au temps t* = 100 seg,
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f |

0.2

0
0

0.2

0.4

0.6

+ 4
RIS ++ 7

’moytZil’
‘efft211’
‘pbreel’

1.4

+
X
X

1.6

LFigure 8. Comparaison entre les concentrations vqumiquesJ
au temps t* = 211 sec,
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1 T T T T T T T T T

'efft350° x

‘pbreel’  x
0.8 i
0.6 —
04 —
0.2 —
0 I | | | | II:E:: e i ot M P )

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 14 1.6 1.8 2

LFigure 9: Comparaison entre les concentrations vqumiquesJ
au temps t* = 350 sec,
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=

Passons maintenant aux cas non-linéaires. La condition (2)
est maintenant remplacée par

=

oc
ot*

—D*Oypc* = — = k*(®(c*) — ¢/K.) surz=+H, (40)

ou k* représente le taux de I'adsorption et K, la constante
d’equilibre pour I'adsorption. Exemples de ¢ sont

B ]ﬂC
1+ koc

(Langmuir) ; d(c) = k1™ (Freundlich).
(41)

®(c)

Dans la forme non-dimensionnelle, (40) devient

o -
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_9 368 B (966

DR = T = k() — & /K) |- dans T x (0.7)
(42)
La forme non-dimensionnelle du probleme efficace est
TA QQ 1 TT
9, (O eff (N
t(crn + T o )t 3 0 (cpn + 5D T (crN)) =
8 Q% , 20Q TATrk*
D+ — = 2=y 9,00 (43
D+ gppe . Dachn+ o Troay CrCon s (43)
T %
37506” g ((I)(COFN +e7 N ly=1) — deACSN)a (44)

Ta

Cl ’ _ 3 Q TA
B ENly=1= e D" ‘PN 3DT ones

rcctd (45)

-
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La forme dimensionnelle:

U — 0 _ eff _

CN 20" Per. .
—_— T* —(b p—
H)+a ( 3 CN T T (cn))
8 2k Per
( +945 e?p)a cn + 1

Op-Cy = D(cy + Pepéky) — khén

8ﬁ(d&—+

A

. Q*H

ou Per = est le nombre de Peclet transversal.

o v

=

(46)

(47)
(48)

(49)

-
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Pour plus des détails voir [3] C.J. van Duijn, A. Mikeli ¢, I. S.T
Pop, C. Rosier: Effective Dispersion Equations For Reactive
Flows With Dominant Peclet and Damkohler Numbers, sous
revision dans les Advances in Chemical Engineeririg007.

o -

Exposé aux Journéees Scientifioues du GdR MoMaS . VillantlvEreius St-Ranhael. le 14 novembre 2007 — D.



R Momas PACEN ks Adsorption infinie

fPour plus des details voir [3] C.J. van Duijn, A. Mikeli ¢, |. S.T
Pop, C. Rosier: Effective Dispersion Equations For Reactive
Flows With Dominant Peclet and Damkohler Numbers, sous
revision dans les Advances in Chemical Engineeririg007.

Le taux d’adsorption infinie

Ce cas correspond a une vitesse d’adsorption infinie. Le
probleme effectif devient : Plus precisément, la condition
(2) est remplacée par

oc*
Ot*

—D*0,c" = K, surz=+H, (51)

o -
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fDans la forme non-dimensionnelle, la condition sur la parol T
laterale devient
504—2% 1 Oc* oct

—-D = K— sur I'" x (0,7) (52)

_D _
oy 2Pe oy ot

Ici on remplace les temps caractéristiques 74 et Tpg par le
KeR

eQr

des réactions chimiques superficielles). Maintenant le
probleme efficace devient

temps caractéristique T = , (le temps caractéristique

o -
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Oct 82 € 82 e

- a2\ o—2 : +
5 +Q(1 —y )(% De® 92 + De (9y2 In Q7 x (0,7)
(53)
oct 1 0c¢ T¢ .. 0ct
_ —2 _ _tC +
De“ ET D52|:>e 97 TLK 5 On '™ x (0,T) (54)
cg(O,y,t) =0 ftor (y,t) € (0,1) x (0,T), (56)

Nous supposons que T ~ Ty,. Alors le probleme efficace

pour la concentration ¢;:*//, dans la forme dimensionnelle,
est

o -
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eell o aciets

1 4+ Da —
(1+Dag) ot* i 3 (9:1:
2, Da(2+ 7Dag) o2l
D*(1 —P . 57
( " 135 e% (14 Dag)? ]) O(x*)? (57)
Per = @1 = K

est le nombre de Damkohler transversal. Pour la moyenne
transversale on a

2Q0*

(1+Dag)dp g™ + =-0p g™ = D*Opegeci™ =0 (58)

o -
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PARAMETERS VALUES
Epaisseur du tuyau : H 5.-1073 m,
Longueur caractéristique : Lg 0.8632 m

€:H/LR

5.7924001 - 103

vitesse caracteristique: Q*

0.3 1073 m/sec

coefficient de la diffusion: D*

2..10~7 m?/sec,

le nombre de Peclet longitudinal: Pe = Lg—?* = 1.2948 - 10°
a = logPe/log(1/e) = 1.83815052
le nombre de Peclet transversal: Pep = 7%~ — 75

le nombre de Damkohler transversal: Dar = % =

: =

Tabhle 4: Valelirs des.narametres Gans doeaas ek e wh Gxmie s00r o
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fLes conditions pour (57) sont T

—o =0 and c*eff

Les parametres sont sur le tableau @.
Résultats sont sur les Figures (10, [11/ et 12, aux temps
t* = 863, 2877 et 5755 sec.

Voir [1] et [2] pour les détalls.

o -
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............ ..............
efft3  x
‘moyt3’ %

0.2 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

L{Figure 10: Cas k* = +oc0: Comparaisons entre concentra-J
lons au t = 863 sec.

Exposé aux Journéees Scientifioues du GdR MoMaS . VillantlvEreius St-Ranhael. le 14 novembre 2007 — D.



GDR MOMAS PaceN %ks NE4
| o

1 T T T ,’lZIZIZIZIZIIZIIZIZIZIZIZIZIZIE:I'I"","f“ s e S
‘pbreeltl0”  +
efftl0’ X
'moytl0’  x
-0.2 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

L{Figure 11: Cas k* = +oo: Comparaison entre concentra-J
lons au ¢t = 2877 sec.
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-0.2 | | | | | | | | |

L{Figure 12: Cas k* = +oo: Comparaison entre concentra-J
lons au t = 5755 sec.
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PERSPECTIVES:

# Obtenir I'équation efficace pour une chimie plus
compliquée et pour de domaines bornes.

#® Modeles hyperboliques? Camacho, Cas Berentsen

#® Geénéralisation aux milieux poreux réalistes

o -
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