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Résumeé :

Cette étude vise a simuler la chaine de production et de liquéfaction du méthane et de
I’hydrogene a partir de la biomasse en utilisant le logiciel Aspen Plus. Le travail a été divisé en étapes
principales: la gazéification de la biomasse pour produire du gaz méthane, la production de méthane
par gazéification, la production d’hydrogeéne soit par reformage a la vapeur du méthane, soit par
fermentation sombre biologique, la liquéfaction des deux gaz par des cycles de refroidissement
thermique .La simulation a montré que le reformage a la vapeur offre un meilleur rendement en
hydrogene, tandis que la fermentation sombre présente une consommation énergétique plus faible.
L’étude se conclut par une comparaison globale des méthodes en termes de rendement, d’impact
environnemental et de faisabilité.

Mots clés: Aspen plus simulation, hydrogéne, méthane, gazéification, fermentation, liquéfaction,

reformage.
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Abstract:

This study aims to simulate the production and liquefaction chain of methane and hydrogen
from biomass using Aspen Plus software. The work is divided into key stages: biomass gasification
for methane production, methane generation via gasification, hydrogen production either through
steam methane reforming or dark biological fermentation, gas liquefaction using thermal cooling
cycles. The simulation showed that steam reforming yields higher hydrogen output, while dark
fermentation is more energy-efficient. The study concludes with a comprehensive comparison of the

methods in terms of efficiency, environmental impact, and feasibility.

Keywords : Aspen Plus, simulation, hydrogene, méthane, gasification, fermentation, liquéfaction,
reforming.

Page | v



B

pranals 57 Laglanns g s by Cpanal el s aladiialy 4 o) AT (e (a5 gl 5 el 2 U] Aludis 3WSae ) A )all 03 gl
oY) e Ll s oned) gl apndll e el 2L Gl Jle 2 UY & saaldl ABSY 508 At ) ) pe () Jaall
G B ZOlaY) G BlSlaall @ yedal Ay ) a2y 5 il 50 aladiuly () a5 sl allaall el lall g LAl
O Gl (o ALRLE A5 ey Ayl i 5 AU gl (mliaily allaall el Saahs Lais ccoom s obigll S 1353 50 oy

Gl AL 5 ¢ Al Y1 el G

Corsh ,C)ua;\ sc.u.u ¢meadd ¢ et Ol ¢Cpa g Had BlSlaa Z\.PM\ Glalsl)

Page | vi



Sommazire:

RESUME. ... o e I
LiSte des fIgUIES. ... vttt e II
Liste des tableauX.......ooiiriiiii e I
Liste d’abréviations. ......ooveiriiii et v
I. Introduction @énéral.......... ... e 1

Chapitre I: Généralités sur ’hydrogéne et simulation du
procédé de production
L1 Introduction.......coouuuii i, 4
[.2. Propriétés physico-chimiques de I’hydrogene....................coooiiii, 4

[.3. Avantages et défis de I’hydrogene comme vecteur

3T 4] [ | 4
[.4. Applications actuelles et retenties de ’hydrogene..................ccooeeeitt. 5
[.5. Perspectives pour une économie de I’hydrogene............................... 5
[.6. La SIMUIATION. ...ttt e 5

[.7.Types de simulation et applications dans les procédés

b10teChNOlOZIQUES. ...\ttt e 6
[.7.1. Simulation des procedeés.........ooviiiiriiiiiii i, 6
[.7.2 Simulation dynamique et CINEtIQUE. ......oovviviieitiiiie i eiieenaannn, 6
[.7.3 Simulation multiphySique.........c.coiiiiiiiiii e, 6

Page | vii



Chapitre II: Production d’hydrogéne a partir de la

biomasse et du méthane

ILT INtrOAUCHION ..ottt e e e e et 9

I1.2. Partie 1 : Production du méthane par gazéification, Conversion en hydrogeéne

et liquéfaction du méthane ... 9
I1.2.1. Gazéification de 1a biomasse. ............ovoviiiiiiiiiiiiiiiiiiea, 9
I1.2.2. Reformage a la vapeur du méthane (SMR)..................col 10
[1.2.3. Liquéfaction des productions gazeuX.............ccvvvvviiiiiiiniineenniannnnn. 12

I1.3. Partie 2: Production d’hydrogéne a partir de la biomasse par fermentation

SOMMDTC.....uvviieeeiiee e ettt ee ettt e e ettt e e et e e e etbeeeeeaaeeeestaeesassseeeesssseeesnssseeeannaeaans s saeens 14
I1.3.1. Fermentation SOMDBIe...........coiuiiiiiiiii i e e, 14
I1.3.2. Liquéfaction de I’hydrogéne .............coiiiiiiiiiiiii e 15
IL.4. CONCIUSION ...uuiiii e e e e e e e e, 17

Chapitre III : Introduction a la simulation des procédés et

I'outil Aspen Plus
LT, Introduction .........ooieiiiiii e e e 19
[1.2. Définition de la simulation ... 19
[I1.3. Principes de fonctionnement et role des simulateurs ......................... 19
[I1.4. Objectifs de la simulation..............ocooiiiiiiiiiiii e, 20

Page | viii



II1.5. Utilisation de 1a SIMUlation. . ......ooveenoeeeeie et e 20

II1.6. Présentation du simulation Aspen plus.............coooiviiiiiiiiiiiiiiiiannn, 21
[11.6.1. Simulation avec Aspen Plus : Pourquoi le choix d’Aspen Plus ?............ 21
HL6.2. DEfINItION. ...ovtti e 21

[11.6.3. Caractéristiques principale d’Aspen plus............coooeviiiiiiiiiiinnn.. 21
I1.7.Les étapes de simulation ............cooeiiiiiiiiiiii e 23

II1.8. La palette de modelés...........cooeviiiiiiiiii e, 27

IT1.8.1. Réacteurs (REACLOTS). .. ovuuiiiii et e eee e 27
II.8.2. MIXErs / SPIItter. .. vttt e, 28
I11.8.3. Echangeurs de chaleur (Heat échangeurs)..................cooceviiiinnnin. 28
IIL.8.4. SEPATAtEUIS. ... .vttettt ettt ettt e e et e e e e e e eee e aaeeenaans 28
II1.8.5. Colonnes (Columns).........ceiiiniiiiiiiii e e e, 29
I11.8.6. Pressure changeurs (modification de pression)...............ccovvvvvennnnne. 29

Chapitre I'V: Résultats et discussion

IV.1. Aspen plus simulation .............c.oooiiiiiii i e 31
IV.1.1. Configuration de la simulation .................cooiiiiiiiiiiiiii i, 31
IV.1.2. Présentation détaillée des étapes du procédés .............cooeviiiniinnin. 37

IV.1.2.1.Voie 1: Production du méthane par gazéification, Conversion en

hydrogene et liquéfaction du méthane ... 37

Page | ix



IV.1.2.1.1.Etape 1: gazéification de la biomasse pour la production de méthane

IV.1.2..1.2. Etape 2: Production de I’hydrogene a partir le méthane reformage a la

VapeUr (SMR). ... 54
IV.1.2.1.3. Etape 3: Liquéfaction de méthane .......................ooiiiiiin, 58
IV.1.2.2.Voie 2: Production de I’hydrogene par fermentation sombre............. 61
IV.1.3. Schéma global d’intégration des quatre étapes .............c.ceevvvinnnnnnn.. 67

IV.1.3.1. Chainage des étapes et définition des flux de matiere pour la Voie 1...67

IV.1.3.1.1.Premiere €tape: Gazéification de la biomasse.......................ooeeee 67
IV.1.3.1.2. Deuxiéme étape: Production d’hydrogéne a partir du méthane.........67
IV.1.3.1.3. Troisieme ¢tape: Liquéfaction de méthane ...................................08

IV.1.3.2. Chainage des étapes et définition des flux de matiere pour la Voie 2 ....68

IV.1.3.2.1. Premiere étape: Production biologique d’hydrogeéne par fermentation

18] 14 10) ¢ 68
IV.1.3.2.2. Deuxieme étape: Liquéfaction de ’hydrogene............................ 69
IV.2. RESUIALS. ..ot 71
IV.2.1. Analyse et comparaison des différentes étapes de production .............. 90
IV.2.1.1. Production de méthane a partir de la biomasse............................. 90
IV.2.1.2. Liquéfaction du méthane ..................coiiiiiiiiiiiii e, 91
IV.2.1.3.Production d’hydrogéne a partir du méthane .............................. 91
IV.2.1.4. Production directe d’hydrogene a partir de la biomasse................. 91



IV.2.2. Résumer des données (en kg / h) et comparaison selon des criteres

IV .2.3. Perspectives de recherche et améliorations possibles de la fermentation

sombre pour la production d’hydrogéne................oooiiiiiiiiiiiiiii ... 94
IV.AA. CONCIUSION ..etntitei et 96
V. Conclusion générale ...........coooiiiiiiiiiii i 101
Référence bibliographiques.........o.ovviiiiiiii 103

Page | x1



Liste des figures:

Chapitre III :

Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.
Figure (I11.

1) Start ASPEN PIUS. ..o 25
2) : Interface de démarrage « ProPri€te ». ....coccviveeieiiieieeie e 25
3) : properités  INPUL COMPONENL. ..ecuviiueiiieiiiiieiiieie ettt 26
4) - IMIEENOAES ...ttt bbb 26
5) : Thermodynamique Model —PENG-ROD. .........cccccviiiiiiiiiiniiii e 27
6): Interface de SIMUIALION. ..........cccoiiiiiec e 27
T7): TYPES AES FEACTEUIS. ...c.viveiiteieieete sttt sttt sttt sttt e sne s 28
8): Types des MIXErS/SPITIET. .......oiiieiei e 29
9): Types des heat EXCNANGETS. ........ccueiieieiee e 29
10) : TYPES dES SEPATALEUIS ......eeieieeeieeieciee e et te s te e ste e esreeaesreesneenee e 29
11) : Types deS COLONMES.........oiviiiiiieiieii et 30
12): Types des Modificateurs de PreSSION..........cuuurieiiererene e 30

Chapitre I'V:

Figure (IV. 1) : Simulation Open ASPEN PIUS.........ooiiiiiiiiiiieeee e e 32
Figure (IV.2) : Fenétre Aspen Plus avec feuille de fIuX .........cccooeveiiiiiiii e 32
Figure (IV.3) : SpECITIication deS UNITES ..........cooiiiiieiieieec s 33
Figure (IV.4) : SEleCtion des COMPOSANTS .......coveieiiriiieirierieeee et es 33
Figure (IV.5) : AJOULES [€S COMPOSANTS .....ecviivieiieieieiie ittt et are e 34
Figure (IV.6) : Binary iNTEraCtion. .........coooiiiiioiieie et 34
Figure (IV.7) : Méthode de sélection des propri€tés phySIQUES..........cocvvererrireerieerireenieeeeesee e 35
Figure (IV.8) : Méthode «Peng-R0D» CNOISIE.........ccoiiiiiiic 35
Figure (IV.9) : Propriétés de biomasse (ENtalPI€). .......cooviiiiriieiieiee e 36
Figure (IV.10) : Propriétés de ash (ENtalPie). ......coeieriiiiiiiiieeere e 36
Figure (IV.11) : Placer RYield Sur 1€ SCEMA. ...........cccoiiiiiiiiiicce e 38
Figure (IV.12) : Spécifications du bloc « RYiIeld » (P, T)..oocviiiiiiiiiieceeeeee e 38

Page | xii



Figure (IV.13) :
Figure (IV.14) :
Figure (IV.15) :
Figure (IV.16) :
Figure (IV.17) :

Spécifications d’RYield en débit de compoSItion. ..........coccvviieiiniiiiiciieiiiciece 39
Spécifications d’RYield -ASH (PROXANAL en fraction massique). ............co...... 39
Spécifications d’RYield -ASH (ULTANAL en fraction massique). ...........cceevveenene. 40
Spécifications d’RYield -ASH (SULFANAL en fraction massique). ..........cceeeueeen. 40
Spécification SSPHE(SOIIAE). ..cvvcveiieiecieci e 41

Figure (IV.18) : SPeCification SSPIt (QAZ) .....coeeeerieriiiieiee e 42
Figure (IV.19) : Configuration des rEaCtionS. ...........ccoueeieiiiiiiie et 43
Figure (IV. 20) : Taux de réaction selon la 101 de puiSSanCe. .........cccovvieiiiiiiiiee e 43
Figure (IV.21) : Spécification du type de raCtion. .........c.ccveiveiieiieie e 44
Figure (IV.22) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°1(OXI). .......cccccveeneee. 45
Figure (IV.23) : Spécification des paramétres cinétiques de la réaction N°1(OXI). ......cevvevvrinenne. 45
Figure (IV.24) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°2 (OXI). .........ccueeneee. 46
Figure (IV.25) : Spécification des parameétres cinétiques de la réaction. N°2 (OXI) ......cccocvvvveennen. 47
Figure (IV.26) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°1. ........ccccevviiirnenn. 47
Figure (IV.27) : Spécification des paramétres cinétiques de la réaction NOL.........ccoovvieiveiinnenn. 48
Figure (IV.28) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°2. ........c.cccceevivrieennnn. 48
Figure (IV.29) : Spécification des parameétres cinétiques de la réaction N°2.........ccceooviiiiiiiieennnn. 49
Figure (IV.30) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°3.........c.cccovvvriernn. 49
Figure (IV.31) : Spécification des parameétres cinétiques de la réaction N°3.........ccccoovviiiiiiiieenn. 50
Figure (IV.32) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°4. ...........ccoeveiirnenn. 50
Figure (IV.33) : Spécification des paramétres cinétiques de la réaction N°4...........cccovvviiiiiiinnn. 51
Figure (IV.34) : Specification de SEP (METHANE(VAPEUN). .....cooiiiriieiiieeesese s 52
Figure (IV.35) : Spécification SEP (CHA lIQUIAE). .......cviiieiiiiiieee s 52
Figure (IV. 36) : Connexion de feed et blIoC RYIeld. ... 53
Figure (IV. 37) : Propriétés d’FEED (biomass) T, P et de débit de composition et la mass fraction
L5101 27N\ 2N 15 TSR 53
Figure (IV.38) : Propriétés de T, P et de débit de composition et la mass fraction de biomass (Proxanal)
............................................................................................................................................................ 53
Figure (IV. 39) : Propriétés de T, P et de débit de composition et la mass fraction de biomass
L0 172N N 5 TSR 54
Figure (IV.40) : Diagramme fina de ’etaps 1......cccooeiiiiiiiiiiinicee e 54

Page | xiii



Figure (IV.41) : Procédes de vaporeformage de Methane. .............ccceiieiiiiieneiseneeese e 55

Figure (IV. 42) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction. ..........c.cecvrveiiviinnennn. 56
Figure (IV.43) : Spécification de SEP (PER). ....cocioiiiiie sttt 57
Figure (IV.44) : Diagramme fina de 1’etaps 2 (production de I’hydrogéne a partir méthane). ......... 58
Figure (IV.45): SPECITICALION U SEP. . .veviirieiieeie sttt et esr e e e ns 59
Figure (IV. 46): SPECITICALION 0B SEP. ...veueiuiiiirieiieierte et 60
Figure (IV.47) : Specification de flash2. ... 60
Figure (IV.48) : Diagramme fine de 1’étape 3 (liquéfaction de méthane). ...........cccevvvvniiiniiiennnnnnn, 61
Figure (IV.49) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction...........cccocvvvriivenirernnnen. 63
Figure (IV. 50) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction. ..........c.cecvvveiviiirnenn. 63
Figure (IV.51) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction............c.cecvrveiiiiirnenn. 64
Figure (IV.52): Spécification de SEP (HYDROGENE)..........cccouiiiiiiiiiisisisee e 65
Figure (IV.53) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction............ccccccevrieerierineennnn. 66
Figure (IV.54) : Diagramme de Production d’hydrogéne par fermentation sombre ..............cccoeenee. 67
Figure (IV.55) : Diagramme fiNAl ..........ccocoiiiiiii e 69
Figure (IV.56) : Exécution de 1a SIMUIALION ........ccoiiiiiiiiiiieee e 70
Figure (IV.57) : RESUIALS A& FIUX ..o.voviiiiiiiieieee e e 88
Figure (IV.58) : RESUIALS. ......coiiiiiiiiee e nes 90
Figure (IV.59) : Comparaison des quantités produites par voie (Kg /h) .....ccccovvviiiiniiiiininiieen, 94
Figure (IV.60) : Comparaison qualitative des différentes vOies ..........cccvvvviiiiiiiiiiiiicncce 95
Figure (IV.61) : Diagramme de liquéfaction de I’NYArogene ..........cccocvieieiiiniieniencnec e 71

Page | xiv



Liste des tableaux

Chapitre II:
Tableau (II.1): Conditions opératoires de Gazéification de 1a biomasse .........cccoevverriiveiiiiieiiiiieniinnenns 9
Tableau (II. 2): Conditions opératoires reformage a la vapeur du méthane (SMR) ..........cccccvveeneen. 11

Tableau (II.3): Comparaison des méthodes principales d’hydrogéne a partir du méthane de

o100 18 Tod 1 o] o TR TSP PP PP PP PP 13
Tableau (I1.4): LeS CoNditioNS OPEratOIreS. .....cc.eiveieerieeiesieesieeieseesteeeesteesteeee e e sreeressaesreeeesreesns 13
Tableau (IL.5) : Conditions opératoires fermentation SOMDIE ...........cccvvriiieiiiiieiiieeiiien e 15
Tableau (IL.6) : Conditions opératoires liquéfaction de I’hydrogene ............ccocevveiiiiiiicnicicneen, 17
Chapitre IV:
Tableau (IV. 1) : Spécifications de RGIBBS. .........cccociiiiiiiiinieee e e 41
Tableau (IV. 2): Spécification de RPIUQ L. .....c.coeiiiiiiii it e 42
Tableau (IV. 3): spécification de RPIUQ 2.........cccieiiiiie e 51
Tableau (IV. 4): SPECITICAtION A8 NEALET. .........coviiiiieiere s 51
Tableau (IV. 5): spécification de REQUII ..........ccooiiiiiiiiiiicee e 56
Tableau (IV. 6): spécification de flash 2. ..o 57
Tableau (IV. 7) : spécification de HEATER. ..o 57
Tableau (IV. 8): spécification de HEATER L.......ccooiiiiiiiiiiie e 59
Tableau (IV. 9): spécification de HEATER 2. .....ccooiiiiiiiiiieee e 59
Tableau (IV. 10): Specification de COMPIESSEU. .......cceiveiirieieieieie e sie e sre e ns 61
Tableau (IV. 11): SPECITICAtION U8 PUMP.....oiuiiiieiiiiee e 62
Tableau (IV. 12): spécification de HEATER ... 62
Tableau (IV. 13): spécification de HEATER 2. .......cooiiiiiiiiiii e 62
Tableau (IV. 14): spécification de RSTIOC L. .....cccocoiiiiiiiiceeieiee e 62
Tableau (IV. 15): spécification de RGIBBS. ..o 63
Tableau (IV. 16): specification de RSTOIC 2. ......c.cooiiiiiiiiiiieee e 63
Tableau (IV. 17): Specification de NEALEr 3. .........cocviiiiiiiiiieeeee e 64
Tableau (IV. 18): spécification de RSTOIC 3. .....c.ooiiiiiiiiieieee e e 64

Page | xv



Tableau (IV. 19):
Tableau (IV. 20):
Tableau (IV. 21):
Tableau (IV. 22):
Tableau (IV. 23):

Tableau (IV. 24) :
Tableau (IV. 25) :
Tableau (IV. 26) :

SPECITICAtiON dE NBALEN 4.......oviiie e e 64

spécification de FLASHE 2. .......coooiiiiee e 65
SPECITICAtION de NBALET 5. ..o 65
SPECITICAtION A8 NEALEN B.......eeeeieee e 66
Spécification de RSTOIC 4 ......ccuv et 66
spécification de HEATER 7......cooiiiiiieeeee e 66
RESUME AES UONNEES .....eveveereeieie ettt ettt neens 93
Comparatif des différentes voies tUTIEES..........c..ccveevveevieciieiecieeceeceeeeee e, 94

Page | xvi



Liste d’abréviations:

ASPEN PLUS: Advanced System for Process Engineering — Logical de simulation des proceeds
OPEX : Operating Expenditures". Dépenses d’exploitation.

CAPEX : Capital Expéditeurs — Dépenses d’investissement.

SMR : Stream Méthane Reforming — Reformage a la vapeur du méthane.
POX : Partial Oxydation — Oxydation partielle.

ATR: Auto thermal Reforming — Reformage autothermique.

CH,, : Méthane.

H, : Hydrogene.

CO : Monoxyde de carbone.

CO;, : Dioxyde de carbone.

C : Carbone.

He: Helium.

Cl,: Dichloride.

P-H: Para hydrogéne.

M:La masse en Kg.

SI: Unité du Systeme international.

ASH : Cendres résiduelles (Non-Conventionnel Solid dans Aspen Plus).
No,N; N; N3 Ny: Etapes ou numérotation des réactions chimiques.
OXI : Oxydation.

RED : Réduction.

Page | xvii



GNL : Gaz Naturel Liquéfié.

N, : Diazote (azote moléculaire).

O, : Dioxygene.

I BUTAN : Isobutane (C4H;o, isomeére ramifi¢).

N_BUTANE : n-Butane (C,H; 0, isomeére linéaire).

CSTR : Continuons Stirred-Tank Réactors — Réacteur parfaitement agité.

RYIELD : Réacteur a rendement dans Aspen Plus.
RSTOIC : Réacteur stcechiométrique dans Aspen Plus.
RGIBBS : Réacteur a équilibre de Gibbs dans Aspen Plus.
REQUIL : Réacteur a équilibre chimique dans Aspen Plus.
SEP : Séparateur.

FLASH : Séparateur vapeur-liquide instantané.

HEATER : Réchauffeur ou échangeur de chaleur.
PENG-ROB : Peng-Robinson — Mod¢le thermodynamique.
SRK: Soave-Redlich-Kwang — Mod¢le thermodynamique.
NRTL : Non-Random Two Liquide — Mod¢le thermodynamique.
T : Température en kelvins.

P : Pression en bar ou atm.

METCBAR : Unités métriques avec pression exprimée en bar (standard utilisé dans Aspen Plus).

METSPEC: Metric Units for Specialty Chemicals Applications.

Page | xviii



Introduction

oénerale



I. Introduction générale:
L’humanité est aujourd’hui confrontée a des défis énergétiques croissants liés a
I’épuisement des ressources fossiles, a I’augmentation de la demande énergétique mondiale et
aux enjeux environnementaux tels que les émissions de gaz a effet de serre et le changement

climatique [1].

Dans ce contexte, la transition énergétique mondiale vise a réduire la dépendance aux
combustibles fossiles en adoptant des sources d’énergie durables et respectueuses de
I’environnement. L hydrogene se présente comme une solution prometteuse, notamment en
tant que vecteur énergétique propre, capable de jouer un réle clé dans le stockage de 1’énergie
et la décarbonation des secteurs industriels, énergétiques et des transports [2]. Actuellement,
la majorité de I’hydrogeéne est encore produite a partir de ressources fossiles, ce qui engendre
des émissions importantes de CO,. Cependant, plusieurs voies alternatives ont émergé grace
aux progres technologiques, notamment la gazéification, I’électrolyse a base d’énergies

renouvelables, et la valorisation de la biomasse par fermentation ou méthanisation [3].

Dans cette optique, le recours a des outils de simulation numérique permet d’analyser et de
comparer rigoureusement les performances de ces différentes voies. Malgré la diversité des
voies de production d’hydrogene et les avancées technologiques récentes, il demeure difficile
d’identifier les filieres les plus efficaces, durables et adaptées a une mise en ceuvre a grande
échelle, notamment lorsqu’il s’agit de valoriser la biomasse. La complexité des procédés
thermochimiques et biologiques, ainsi que l’interdépendance de nombreux parametres
(rendement, émissions, consommation énergétique, etc.), nécessitent une approche rigoureuse
d’analyse et de modélisation. Dans ce contexte, une question centrale se pose : quelles sont
les performances comparées des voies de fermentation sombre et de reformage du méthane
issu de la biomasse, en termes de production d’hydrogéne, d’impact environnemental et de
faisabilité industrielle ? Pour y répondre, ce travail s’appuiera sur des simulations numériques
via le logiciel Aspen Plus, afin de reproduire les conditions opérationnelles réelles et d’évaluer

chaque procédé.

Parmi ces options, la biomasse se distingue comme une ressource renouvelable
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Abondante, capable de produire de I’hydrogeéne a travers divers procédés. Ce mémoire se
concentre principalement sur deux voies : la fermentation sombre, produisant directement de
I’hydrogéne, et le reformage du méthane pour obtenir de I’hydrogéne. Ce méthane est lui-
méme généré par la gazé€ification de la biomasse, ce qui confére au procédé une dimension

renouvelable et circulaire.

L’objectif est de modéliser et comparer ces deux procédés a 1’aide de simulations
numériques réalisées avec le logiciel Aspen Plus, un outil de référence en ingénierie chimique
permettant de reproduire fidélement le comportement des procédés thermochimiques
complexes [4]. Cette approche vise a évaluer les performances de chaque voie en termes de
rendement en hydrogeéne, d’impact environnemental, et de faisabilit¢ industrielle, afin

d’identifier la solution la plus efficace, durable et applicable a grande échelle.
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CHAPITRE [ Généralités sur I’hydrogene et simulation du procédé de production

| .1 Introduction:

Avec I’essor des énergies renouvelables et la nécessité de réduire les émissions de gaz
a effet de serre, ’hydrogéne s’impose comme un vecteur énergetique propre et prometteur. Pour
exploiter pleinement son potentiel, il est essentiel de comprendre ses propriétés, ses
applications, ainsi que les défis liés a sa production, son stockage et sa distribution.
Parall¢lement, la simulation numérique s’aveére un outil indispensable pour 1’étude, la

conception et I’optimisation des procédés liés a I’hydrogéne.
1.2. Propriétés physico-chimiques de I’hydrogéne:

L'hydrogéne (H ) est I'elément chimique le plus Iéger et le plus abondant de I'univers.
A température ambiante et pression atmosphérique, il se présente sous forme de gaz incolore,
inodore et non toxique. Sa masse molaire est de 2,016 g/mol, et il posséde une densité
énergétique massique élevée, atteignant environ 120 MJ/kg sur la base du pouvoir calorifique
inférieur (PCI), ce qui en fait le carburant avec la plus haute énergie par unité de masse.
Cependant, sa densité énergétique volumique est faible, environ 8 MJ/L pour ’hydrogéne
liquide et 5,6 MJ/L pour le gaz comprimé a 700 bar, comparé a 32 MJ/L pour I’essence. Cette

faible densité volumique pose des défis pour son stockage et son transport [5] [6].
I.3. Avantages et défis de I’hydrogéne comme vecteur énergétique:

L’hydrogene est considéré comme un vecteur énergétique propre, car sa combustion ne
produit que de I’eau, sans émissions de CO, ni de polluants atmosphériques. Il peut étre produit
a partir de diverses sources, y compris 1’eau et les énergies renouvelables, ce qui le rend

potentiellement durable. Cependant, plusieurs défis subsistent :

Production : Actuellement, la majorité de I’hydrogéne est produite a partir de combustibles

fossiles, notamment par reformage du méthane, ce qui génére des émissions de CO, .

Stockage et transport : En raison de sa faible densité volumique, le stockage de I’hydrogene
nécessite des pressions élevées ou des températures cryogéniques, augmentant les codts et les

risques associes.
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Infrastructure : Le développement d'une infrastructure adaptée pour la distribution et

I'utilisation de I'nydrogéne est encore limité, nécessitant des investissements importants [7] [8].

I.4.Applications actuelles et potentielles de I’hydrogéne:

L’hydrogéne trouve des applications variées dans plusieurs secteurs. Dans le transport,
il est utilisé dans les piles & combustible pour véhicules, offrant une autonomie comparable a
celle des voitures a essence, avec en plus un temps de recharge réduit. Dans le secteur industriel,
I’hydrogéne intervient notamment dans la production d’ammoniac, le raffinage du pétrole et la
fabrication de métaux. Enfin, pour le stockage d’énergie, il permet de conserver I’énergie
produite par des sources renouvelables intermittentes, telles que 1’éolien et le solaire, sous

forme chimique [9] [10].

L.5.Perspectives pour une économie de I’hydrogéne:

Le développement d’une économie de 1’hydrogéne nécessite des avancées
technologiques majeures ainsi que des politiques de soutien efficaces. L’hydrogéne vert,
produit par électrolyse de 1’eau a partir de sources d’énergie renouvelables, permet de réduire
significativement 1’empreinte carbone. Par ailleurs, la mise en place d’initiatives
gouvernementales et I’implication des investissements privés sont essentielles pour développer
les infrastructures nécessaires et faire baisser les colts de production. Enfin, la recherche et
I’innovation dans les technologies de production, de stockage et de distribution de I’hydrogéne

sont des éléments clés pour assurer la competitivité de cette filiére a long terme [11][12].

| .6. La Simulation:

La simulation est une méthode puissante qui permet de représenter, analyser et prévoir
le comportement de systéemes physiques, chimiques ou biologiques complexes, sans réaliser
d’expérimentations colteuses ou difficiles. Elle joue un role clé dans I’ingénierie et la
recherche, notamment dans les secteurs énergetiques, pour optimiser les processus, tester

différents scenarios, et concevoir de nouvelles technologies.

Elle repose sur la formulation de modéles mathématiques représentant les phénomeénes
étudiés, qui peuvent inclure les transferts de chaleur, les réactions chimiques, les dynamiques

fluides, ou encore les interactions biologiques [13] [14].
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Les simulations permettent de réduire le colt des expérimentations et d’améliorer la
compréhension des procédés, mais leur exactitude depend de la qualité des données et de la

complexité des systémes biologiques modélisés [20].

1.7. Types de simulation et applications dans les procédés biotechnologiques :

1.7.1 Simulation des procédés:

Elle est utilisée pour modéliser les bilans matiere et énergie dans les procédés
industriels, permettant ainsi de prédire la performance globale de 1’unité de production et
d’optimiser ses conditions d’exploitation. Des logiciels comme Aspen Plus et HYSYS sont

couramment utilisés a cet effet [13].
1.7.2 Simulation dynamique et cinétique:

Cette simulation vise a modéliser des phénomeénes évoluant dans le temps, tels que les
réactions chimiques et biologiques, afin d’étudier la cinétique et la stabilité des systémes. Les

logiciels MATLAB et Simulink sont souvent employés pour ces modeéles [16].
1.7.3 Simulation multiphysique:

Elle intégre plusieurs phénoménes physiques (transfert de chaleur, mécanique des
fluides, réactions chimiques) dans un seul modele, ce qui permet I’étude de systémes complexes
et multi-échelles. COMSOL Multiphysics est un logiciel couramment utilisé pour ce type de

simulation [17].
1.7.4 Simulation dans les procédés biotechnologiques:

Cette simulation se concentre sur la modélisation des réactions biochimiques et la
croissance microbienne, dans le but d’améliorer la productivité et la stabilit¢ des procédés
biologiques. Les modéles mathématiques reposent sur des équations différentielles décrivant la
consommation des substrats et la production des composes. Les logiciels Aspen Plus pour la
modélisation intégrée, MATLAB pour la modelisation cinétique et dynamique, et COMSOL

pour 1’analyse multiphysique dans les bioréacteurs sont utilisés [18] [19] [20].
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1.8.Conclusion:

Ce chapitre a présenté les généralités sur I’hydrogéne, mettant en lumiére ses propriétés,
ses avantages et les défis liés a son utilisation comme vecteur énergétique. Par ailleurs,
I’importance croissante de la simulation dans I’étude et I’optimisation des systémes liés a
I’hydrogene a été soulignée, avec une classification des principaux types de simulation et des
outils associes. Ces connaissances fondamentales constituent une base essentielle pour aborder
les chapitres suivants consacrés aux différentes voies de production et a la modélisation des

procédés hydrogéne.
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CHAPITRE II Production d’hydrogéne a partir de la biomasse et du méthane

11.1 Introduction :

L’hydrogéne est considéré comme un vecteur énergétique propre et durable. Sa production
peut s’appuyer sur plusieurs procédés utilisant différentes sources, notamment le méthane et la
biomasse. Ce chapitre présente en detail deux grandes voies de production : la gazeéification de la
biomasse pour produire du méthane, suivi de la production d’hydrogéne a partir de ce méthane, puis
la liquéfaction finale de I’hydrogene pour son stockage et son transport. Les conditions opératoires et
les parametres techniques essentiels de chaque étape sont décrits avec leurs avantages, limites, et

références académiques associées.

11.2. Partie 1 : Production du méthane par gazéification, conversion en hydrogéne
et liquéfaction du dihydrogene :
11.2.1. Gazéification de la biomasse:
Définition:
La gazéification est un procédé thermochimique qui convertit la biomasse en un gaz de

synthése (sungas) contenant principalement du CO, H, , CO; , et CH, , sous I’action d’un agent

gazéifiant (vapeur, air, ou oxygene) a haute température (800—1000 °C) [21].

Conditions opératoires :

Tableau (II.1): Conditions opératoires de Gazéification de la biomasse

Parameétre Valeur typique Description Référence
Température ~ 800-1000 °C Température optimale de la gazéification [21]
Pression 1-5 bar Pression du réacteur [22]
Agent gazéifiant Vapeur d’eau, air, O, Influence sur la composition du gaz [21]
Temps de séjour 1-5 secondes Durée des réactions dans le gazéificateur [22]
Conversion 70-90% biomasse Rendement de conversion en gaz [21]
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CHAPITRE II Production d’hydrogéne a partir de la biomasse et du méthane

La biomasse est introduite dans le gazéificateur ou elle subit une série de réactions
endothermiques. Le gaz de synthese produit est ensuite traité pour enrichir sa teneur en méthane via

des procédés additionnels comme la méthanation.

Réactions principales dans la gazéification:

Les réactions clés sont :

o Pyrolyse :
Biomasse — Charbon + H, + CO + CH, + autres (1.1)
o Oxydation partielle :

C+%0, —»CO (I1.2)
« Réduction (réaction de Boudouard) :
C+CO, —2CO (IL.3)
o Réaction de gaz a I'eau (Water-Gas Reéaction) :
C+H, O—CO+H, (1.4)
o Meéthanation (réaction de Sabatier) :
CO+3H, - CH, +H, O (11.5)
CO, +4H, — CH, +2H, O (11.6) [23]

Technologies utilisées:

o Gazéificateurs a lit fluidisé : tres utilisés pour un bon mélange et contrdle de température.

o Gazéificateurs a lit fixe (updraft/downdraft) : production plus élevée de CH, dans certains
cas.

o Gazéificateurs a flux entrainé (entrained flow) : adaptés aux grandes échelles mais peu
favorables a CH, [21].

11.2.2. Reformage a la vapeur du méthane (SMR):
Définition:

Le reformage a la vapeur est un procédé catalytique ou le méthane réagit avec la vapeur d’eau

a haute température (700—1000 °C) pour produire de I’hydrogéne et du monoxyde de carbone, suivi
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d’une réaction de conversion du gaz a I’cau (water-gas shift) pour maximiser la production
d’hydrogéne [24].

Conditions opératoires :

Tableau (II. 2): Conditions opératoires reformage a la vapeur du méthane (SMR) [24].

Parameétre Valeur typique Description

Température 700-1000 °C Température du reformage
Pression 20-30 bar Pression opératoire

Ratio vapeur/méthane 2.5-3.5 Rapport vapeur/méthane
Catalyseur Ni-basé; sur Al, Oz Catalyseur utilisé
Rendement hydrogene 70-85% Conversion en hydrogéne

Le SMR est la méethode la plus répandue pour produire de 1’hydrogéne industriel. Le gaz
produit est généralement purifi¢ par lavage et séparation (PSA) pour obtenir de I’hydrogene de haute

pureté [24].

» C’est la méthode la plus utilisée industriellement (environ 50% de 1’hydrogéne mondial).
« Reéaction principale :
CH, +H; O=CO + 3H; (AH® =+206 kJ/mol) — réaction endothermique  (11.7)

« Réaction secondaire (Shift) :

CO+H,; O=CO0, +H, (AH°=-41 kJ/mol) (1.8)
» Réaction globale :
CH, +2H, O - CO, +4H, (1.9)

Des autres méthodes principales d’hydrogene a partir du méthane de production:
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Oxydation partielle du méthane (Partial Oxydation — POX) :
Cette méthode utilise I’oxygene ou I’air pour convertir le méthane en gaz de synthése.
o Reéaction principale :
CH, +% 0, — CO +2H; (AH® =-38 kJ/mol)— réaction exothermique  (IL.10)

« Conditions opératoires :
o Température : 1000-1500 C°
o Pression : 1-10 bar
o Catalyseur : platine (Pt), rhodium (Rh) [25].

B. Reformage autothermic (Auto thermal Reforming — ATR):

Méthode combinant SMR + POX dans un méme réacteur pour équilibrer la chaleur.

« Reactions
CH4_ + % 02 + HZ O — CO + 3H2 ............................................. (”ll)
puiS CO+ Hz 0— COZ + HZ ................................................................. (”12)

« Conditions opératoires :
o Température : 850-1100 °C
o Pression : 10-30 bar
o Catalyseur : Ni/AlO; ou Rh [26].
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Comparaison des technologies:

Tableau (I1.3): Comparaison des méthodes principales d’hydrogéne a partir du méthane de

production.

Méthode Température (°C) Pression (bar) Catalyseur Rendement H, Avantages

SMR  700-950 3-25 Ni/Al, O; Elevé Mature, bien connue
POX 1000-1500 1-10 Pt, Rh Moyen Rapide, exothermique
ATR 850-1100 10-30 NiouRh Trés élevé Equilibre thermique

11.2.3. Liquéfaction des produits gazeux:

Définition :

Procédé a cycle simple (Single Mixed Réfrigérant — SMR). Le méthane produit est
partiellement liquéfié pour faciliter son stockage et transport. La liquéfaction consiste a refroidir le
méthane a environ -162 °C Utilise un mélange de réfrigérants (N, , CH, , C, Hg , C3 Hg ), réduisant
ainsi son volume de pres de 600 fois [27]. Efficace pour des débits moyens ou petits. [29]
Conditions opératoires :

Tableau (I1.4): Les Conditions opératoires.

Parameétre Valeur typique Description Réf
Température -160a-162 °C Température de liquéfaction du méthane  [27]
Pression 4 3 6 bar Pression pendant le refroidissement [28]
Fraction liquéfiée 40% - 60% Part du méthane convertie en liquide [27]
Consommation énergétique 0,25 a 0,5kWh/Nm?3 Energie nécessaire par unité de méthane  [28]

Objectif industriel:

e Réduire le volume du gaz de 600 fois pour le transport maritime.
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o Méthane liquéfié = GNL (Gaz Naturel Liquéfié)

o Utilisé pour I'exportation, les terminaux GNL, et le stockage.

Des autres procédés de liquéfaction du méthane:

Les procédes de liquéfaction du gaz naturel peuvent étre classés en différentes catégories selon
leur complexité et leur efficacité énergétique. Le procédé a cycle en cascade repose sur 1’utilisation
successive de plusieurs réfrigérants purs — généralement le propane, 1’éthane, puis le méthane
disposé en cascade, chaque fluide servant a condenser le suivant. Cette configuration permet
d’optimiser le transfert de chaleur et d’améliorer considérablement le rendement du processus, en
particulier a grande échelle. C’est pourquoi ce procédé est largement adopté dans les installations
industrielles de grande capacité, notamment par des acteurs majeurs comme ExxonMobil a travers le
procédé C3/MR .En paralléle, le procédé expanse utilise une turbine de détente pour abaisser la
température du gaz par effet Joule-Thomson. Bien qu’il soit généralement moins efficace sur le plan
énergétique que les cycles en cascade, il se distingue par sa simplicité de mise en ceuvre, ce qui le
rend adapté aux petites installations ou aux unités mobiles ou la compacité et la facilité d’exploitation

priment sur la performance thermique. [30].

11.3. Partie 2 : Production d’hydrogéne a partir de la biomasse par fermentation

sombre:

11.3.1. Fermentation sombre:
Définition:

La fermentation sombre est un procédé biologique anaérobie ou des micro-organismes
dégradent la biomasse (matiere organique) en absence de lumiére pour produire de I’hydrogene, ainsi
que d’autres sous-produits tels que I’acide acétique, le CO, et le méthane. Ce procédé se déroule
généralement a des températures modérées (30-60 °C) et est considéré comme une voie prometteuse

de production durable d’hydrogene [31].
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Conditions opératoires :

Tableau (IL.5) : Conditions opératoires fermentation sombre [31]

Paramétre Valeur typique

Description

Température 30-60 °C

Température optimale pour la fermentation

pH 5.56.5

pH optimal pour I’activité microbienne

Temps de
~ 12-48 heures
fermentation

Durée nécessaire pour une production efficace

Substrat Résidus organiques, déchets agricoles

Matiére premiére utilisée

Production
1.5-3.5 mol H, /mol substrat
d’hydrogene

Rendement selon la nature du substrat

Substrats utilisés:

e Glucose, amidon, cellulose hydrolysée

e Déchets de cuisine, boues d’épuration, déchets agricoles

o Jus de canne, mélasse, glycérine (déchets de biodiesel) [32].

Micro-organismes impliqués :

¢ Genres courants: Clostridium, Enterobacter, Bacillus, Thermoanaerobacterium

« Conditions anaérobies, pas besoin de lumiére (# fermentation photo) [34].

Rendement en hydrogene et facteurs limitants :

Le rendement théorique de la fermentation sombre est de 4 mol H, /mol glucose, mais le

rendement réel est souvent inférieur a cause de la formation d'autres produits (acides, alcool, etc.)

[35]. Des facteurs comme 1’accumulation d’acides ou une mauvaise régulation du pH peuvent limiter

la production.
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Explication:
Les microorganismes fermentent la biomasse en absence d’oxygéne, produisant de

I’hydrogéne dans un bioréacteur. Ce procédé est particulierement intéressant pour valoriser des

déchets organiques a faible colt, réduisant ainsi I’impact environnemental.

11.3.2. Liquéfaction de ’hydrogéne:

Définition:
L’hydrogéne produit par reformage est liquéfié a environ -253 °C (20 K) pour stockage et

transport efficace, car son volume est ainsi réduit d’environ 800 fois [36].

Objectif de la liquéfaction de I’hydrogene :

La liquéfaction vise a réduire considérablement le volume de I’hydrogéne gazeux afin de le

transporter ou de le stocker a haute densité.

o Hydrogene gazeux a 1 atm et 25 °C — tr¢s faible densité (0,0899 kg/m?)
o Hydrogene liquide a -253 °C — densité ~70.8 kg/m?
o Nécessaire pour les applications dans :

o Les lanceurs spatiaux (ex. SpaceX, Ariane)

o Les stations de ravitaillement

o Le stockage énergétique a haute capacité [37].
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Conditions opératoires :

Tableau (IL.6) : Conditions opératoires liquéfaction de I’hydrogene

Parameétre Valeur typique Description Réf

Temperature de liquéfaction

Température  ~-253 °C (20 K) de I'hvdroge
e I’hydrogene

Pression 1ab5bar Pression pendant liquéfaction [38]

10 & 15 KWhikg H,

o Tres élevée comparée a d'autres gaz :

o LiquefierlkgH, — 10a15 Energie nécessaire

Consommation kWh/kg oour  liquéfier 1 kg [36][38]

énergeétique i 4 5 40 0
o Ce qui représente 30 a 40 % de d’hydrogene
I’énergie contenue dans le H,
« A comparer avec le méthane (~0,9

KWh/kg)

Rendement Rendement énergétique du
70% - 80% [38]
global processus complet

Problémes techniques spécifiques:

« Nécessite des matériaux cryogéniques (acier inoxydable, aluminium)

o L’hydrogene peut diffuser a travers les parois (probléme d’étanchéité)

o Perte d’hydrogene par évaporation (boil-0ff)

e Nécessité de transformer 1’hydrogene ortho (75 %) — para (25 %) pour éviter les pertes
thermiques

« Reéaction catalytique nécessaire avec Fe Oz , Cr O3 [39]

Page | 17



CHAPITRE II Production d’hydrogéne a partir de la biomasse et du méthane

11.4. Conclusion:

Ce chapitre a présenté un panorama détaillé des principales voies de production de

I’hydrogéne, en mettant 1’accent sur deux grandes catégories :

Les procédés thermochimiques et biologiques. La gazéification de la biomasse permet une
valorisation énergétique des déchets organiques tout en produisant un gaz de méthane, contribuant
ainsi a une économie circulaire. Le reformage a la vapeur du méthane (SMR) demeure la méthode
industrielle la plus répandue, offrant une production d’hydrogéne a grande échelle mais avec des

émissions de CO, significatives

La fermentation sombre représente une voie biologique prometteuse pour produire de
I’hydrogene a partir de biomasses résiduelles, en exploitant I’action de micro-organismes dans des
conditions anaérobies et modérées. Enfin, les procédés de liquéfaction, bien qu’ils ne produisent pas
directement d’hydrogeéne, jouent un rdle essentiel dans la logistique et le transport de ce vecteur

énergétique

Les parametres opératoires et conditions spécifiques a chaque procédé, tels que la température,
la pression et le temps de réaction, ont été detaillés afin de mieux comprendre leur optimisation pour

une production efficace et durable.

Ce cadre théorique servira de base pour la modélisation et la simulation des processus dans
les chapitres suivants, permettant d’évaluer la performance, les rendements et les contraintes

techniques associées a chaque technologie.
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Chapitre III Introduction a la simulation des procédés et I'outil Aspen Plus

I11.1. Introduction:

Dans le domaine de I’ingénierie des procédés, la simulation et la modélisation sont des
outils essentiels pour comprendre, concevoir et optimiser les systemes industriels. Elles
permettent d'analyser un procédé dans des conditions variées sans recourir a des essais
expérimentaux colteux et potentiellement risqués [40]. La modélisation, qu’elle repose sur des
relations empiriques ou des lois fondamentales (conservation de la masse, énergie, mouvement,
thermodynamique, cinétique chimique), permet de représenter un systeme reel tout en capturant
les phénomenes influents [41]. Le choix du modele dépend des objectifs de 1’étude et des

données disponibles.

Parmi les outils numériques, Aspen Plus est un simulateur de procédés tres utilisé,
permettant de modéliser diverses opérations unitaires (distillation, absorption, réactions
chimiques, etc.) grace a des bases de données thermodynamiques fiables [42]. Il facilite
¢galement 1’analyse énergétique, économique, les études de sensibilité et 1’optimisation des
procédés complexes. Grace a sa flexibilité, Aspen Plus est utilisé dans plusieurs secteurs
industriels, tels que la pétrochimie, l'agroalimentaire, la pharmacie et la production d’énergie,
permettant aux chercheurs de tester virtuellement différents scénarios avant la mise en ceuvre
[44].

111.2. Définition de la simulation :

La simulation est un outil essentiel utilisé dans divers domaines de I’ingénierie et de la
recherche. Elle permet d’¢tudier le comportement d’un systéme avant sa mise en ceuvre réelle,
en offrant la possibilité d’optimiser son fonctionnement en testant différentes solutions et
conditions opératoires. De nombreux simulateurs et codes de calcul ont été développés pour
résoudre des problemes complexes, notamment lorsque le calcul manuel devient impraticable

ou trop colteux en termes de temps et de ressources [45].
111.3. Principes de fonctionnement et role des simulateurs:

Les simulateurs de procédés, couramment utilisés dans I’industrie, peuvent étre définis
comme des outils basés sur des modéles de connaissance. lls reposent sur la résolution de bilans
de masse et d’énergie informations essentielles pour la conception, ainsi que sur des équations

d’équilibres thermodynamiques. Ces simulateurs fournissent des de procédés, notamment pour
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le dimensionnement des équipements, 1’analyse des performances sous différentes conditions

opératoires et I’optimisation des procédés.

Ces outils sont principalement utilisés lors de la conception de nouveaux procédés, mais
aussi pour I’optimisation de procédés existants et I’évaluation des propriétés physiques des
substances impliquées. Un aspect clé de ces simulateurs est leur base de données
thermodynamiques, qui contient les propriétés des corps purs et des mélanges. Grace a ces
données, les ingénieurs peuvent, a partir des informations relatives aux corps purs présents dans
le procédé et du schéma de procédé, élaborer un modele du systeme en utilisant un ensemble
d’équations qui décrivent les opérations unitaires, les réactions chimiques, ainsi que les

propriétés des substances.

De plus, ces simulateurs peuvent étre intégrés a d’autres applications logicielles telles
qu'Excel, Visual Basic, ou Matlab, permettant ainsi une plus grande flexibilité et

interopérabilité pour I'analyse et la gestion des données [45].

I11.4. Objectifs de la simulation:

» Les principaux objectifs de la simulation des procedés sont les suivants :

> Résoudre les équations de bilans de matiére et d’énergie pour I’ensemble des
équipements du procédé.

» Calculer les caractéristiques des fluides circulant entre les différentes unités (telles que
le débit, la composition, la température, la pression et les propriétés physiques).

» Estimer les colits d’investissement et de fonctionnement, tout en tenant compte des
impératifs de développement durable, ainsi que des impacts sur I’environnement et la
sécurité.

» Optimiser les conditions de fonctionnement du procédé afin d’améliorer les
performances globales [45].

I11.5. Utilisation de la simulation:
La simulation est un outil polyvalent utilis¢ a différentes étapes du cycle de vie des

procédés industriels, notamment dans la phase de conception ainsi que dans le suivi en

exploitation.
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Roles de la simulation pour atteindre cet objectif:

La simulation joue un role essentiel tant dans la conception que dans I’exploitation des
unités industrielles. Lors de la phase de conception, elle permet d’établir avec précision les
bilans matiére et énergie, constituant ainsi la base pour comprendre le déroulement des
réactions et les flux de matiére dans le systéme [13]. Elle contribue également au
dimensionnement optimal des équipements clés tels que les réacteurs, les échangeurs de chaleur

et les colonnes, garantissant ainsi I'efficacité technique et économique du procédé.

En outre, la simulation aide a estimer les cotits d’investissement (CAPEX) et les cofits
d’exploitation (OPEX), permettant une analyse économique globale du projet [ 13].Pendant la
phase d’exploitation, la simulation est utilisée pour ajuster les parameétres opératoires en cas de
variations dans la composition de 1’alimentation ou dans les conditions de fonctionnement,
assurant ainsi la stabilité et la performance du systeme [50].Elle permet aussi de comparer les
résultats simulés aux données réelles afin d’évaluer les performances de 1’unité et de détecter

rapidement d’éventuelles déviations [49].

I11 .6. Présentation du simulateur Aspen Plus:

I11.6.1. Simulation avec Aspen Plus: Pourquoi le choix d’Aspen Plus ?

Aspen Plus est un logiciel de simulation de procédés largement utilisé dans I’industrie
chimique et biotechnologique grace a sa capacité a modéliser des systemes complexes, y
compris les bioprocédés. Il offre une interface utilisateur intuitive et des modules adaptés aux
réactions biologiques, ce qui en fait un choix privilégié pour la simulation des procédés de
production d’hydrogene a partir de déchets organiques [58] [59]. Comparé a d’autres outils,
Aspen Plus permet d’intégrer facilement des modeles cinétiques, stoechiométriques et

thermodynamiques tout en fournissant des résultats précis et exploitables [60].

111.6.2. Définition:

Aspen Plus est un outil de simulation de procédés utilisé pour modéliser, concevoir,
évaluer les performances, optimiser et planifier des procédés en régime permanent. Il est
largement appliqué dans les domaines de la chimie, de la chimie fine, de la pétrochimie, et de
la métallurgie, permettant d’analyser virtuellement des systémes complexes tout en intégrant

des bases de données thermodynamiques précises [42].
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111.6.3. Caractéristiques principales d’Aspen Plus:

Modgélisation des opérations unitaires et des courants de matiere :

Le logiciel Aspen Plus repose sur une architecture modulaire séquentielle, dans laquelle
chaque opération unitaire (réacteur, colonne de distillation, échangeur de chaleur, etc.) est
modélisée sous forme d’un module indépendant. Ce module recoit des conditions d’entrée
(telles que le débit, la température, la pression et la composition des flux), puis calcule les
conditions de sortie correspondantes en fonction des lois de conservation et des équilibres

thermodynamiques [42].

Dans ce cadre, chaque courant de matiére est représenté par un vecteur de propriétés contenant

les parametres suivants :

= Les débits partiels de chaque composant (exprimés en kg/h ou mol/h),
= Latempérature (T) et la pression (P) du courant,
= L’enthalpie massique (KJ/Kg) et I’entropie massique (kJ/kg- K),
= Les fractions de vapeur et de liquide,
= Ainsi que la densité du mélange.
Ces données sont essentielles pour garantir la conservation de la matiére et de 1’énergie dans

I’ensemble du procédé simulé [42].
e Classification des sous-courants dans Aspen Plus:

Un courant global peut étre subdivisé en plusieurs sous-courants, en fonction de la
nature physico-chimique des espéces présentes. Aspen Plus distingue notamment quatre

grandes catégories :

» MIXED:
Représente un mélange multiphasique, pouvant inclure simultanément des phases
liquide, vapeur et solide. Ce type de courant est utilisé dans les opérations complexes
comme la distillation ou le séchage.

» CONVENTIONAL :
Désigne des composants chimiquement bien définis, pour lesquels une formule
moléculaire explicite et des propriétés thermodynamiques précises sont disponibles.
Exemples : eau (H, O), méthane (CH, ), dioxyde de carbone (CO, ) [49].
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» CISOLID (Conventionnel Inerte Solid):

Regroupe les solides inertes, ¢’est-a-dire ceux qui ne participent pas aux équilibres de
phase. Exemples : silice, sable, matériaux catalytiques solides [42].

» NC (Non-Conventionnel):

Concerne les solides complexes ou mal définis chimiquement, ne possédant pas de formule
brute explicite. Ce type de courant est typique pour les matériaux naturels ou industriels,
comme la biomasse, le charbon ou les résidus solides. Leur traitement dans Aspen
nécessite des modeles empiriques spécifiques basés sur des analyses élémentaires
(proximité/ultimatum analysais) [53].

» Le systeme de propriétés physiques dans Aspen Plus:

Lors d’une simulation de procédés, les propriétés physiques — qu’il s’agisse de
propriétés thermodynamiques (équilibres liquide-vapeur, enthalpie) ou de propriétés de
transport (viscosité, conductivité thermique, etc.) — sont indispensables pour le calcul des

opérations unitaires ainsi que pour le dimensionnement des équipements.

Dans Aspen Plus, ces propriétés sont évaluées a 1’aide d’un systéme intégré de
calcul qui les exprime en fonction des variables d’état telles que la température, la pression
et la composition. Ces calculs reposent sur des modeles empiriques ou moléculaires,
alimentés par des parameétres issus de banques de données (tels que les coordonnées

critiques, les coefficients des équations d’ Antoine, etc.).

Le logiciel met a disposition un large éventail de méthodes de calcul des propriétés
physiques, regroupées dans des collections de routines qui interagissent directement avec
les modeéles des opérations unitaires. Ces méthodes incluent, par exemple, NRTL,
UNIQUAC, Peng-Robinson, SRK, entre autres.

Le choix approprié du modéle thermodynamique ou des corrélations adaptées au
systéme étudié est une étape cruciale. Ce choix dépend du type de mélange, des phases
présentes et des objectifs de simulation, et requiert souvent 1I’expertise d’un spécialiste en

thermodynamique des procédés [42].
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II1.7. Les étapes de simulation :

Pour une meilleure compréhension de la méthodologie d’une simulation sous ASPEN

PLUS, plusieurs étapes sont requises pour réaliser une bonne simulation. Apreés le lancement

du simulateur, I’interface d’ASPEN PLUS semble comme indiquée sur la boite de dialogue

Optoes

Figure (II1. 1): Start Aspen plus.

1- Démarrer une nouvelle simulation sous ASPEN PLUS

2- Ouvrez ASPEN PLUS, et cliquez sur "New" puis sélectionnez "New simulation”

3- commencer avec « propriété setup »

Search Aspen Knawiedge

TR

French (France)

Figure (II1. 2) : Interface de démarrage « propriété ».
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4- Pour ajouter des composants a la simulation, écrivez les composants dans la case "component
ID" pour les ajouter dans le gestionnaire de base de simulation. (Figurelll.3)

5- Cliquez sur "Find" et taper le nom de composant pour faire apparaitre la "VVue des composants

List" qui est une liste de tous les composants disponibles dans ASPEN PLUS. (Figurelll.3).

oh Asp, g (5
Figure (II1. 3) : propriétés input component.
6- lorsque tous les composants sont sélectionnés. Fermer la vue Component List.
7- Sélectionnez « Méthodes »
o B N T b s MEDILA Vl.apiwz - Aspan Plus V12 - aspenCE - B x
“ Harne Custpmis inges Search Aspen Knouwiedge B =
METCHAR y i ¢ 3 i 5 5 g L Selubility
L E: rtr rlj CcTc e His [y FrEmeop
Past Panel [
I | @ atosal [ Fowshest sectians | Reterenced | Commerts |
Property methods & options Method rame
Base methad NRTL = -
Henry companents  IAPWS-95 ([C] woaty
GMRENCH I
PENG-ROB 1
Electrolyte calculab pryymemy
Ehe FSRK
7 Use true compen SOLIDS
SRK
UNIFAC -
UNIQUAC alp
WILS-GLR
a7
FITZER -l
| ", Properties
—{~ Simulation
4] safety Anaiysis
4% Encrgy Analysis
Ingt Changed | Check Status W O @

Figure (I11. 4) : Méthodes

9- Parmi les modeles proposés, choisi le modele : PENG-Rob (Figure 111.6)
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G W Be ™ b M=

_r x
MEKEAR - [ Sewp we Chemistry 5 &

MEDILA V1.apws - Aspen Pluss V12 - aspenDHE

Search Axpen Knowiedge B e =
i Wiethods Acsistant 108 MIST ik Anatysis m ’ I‘ T [Clinput  EPure LeSolubilty  f TernaryDisg
% 4= Unit Sets P Components [ Customize d; Clezn Paramsters (53 DECHEMA  (f Estimation > € History &7 Binery [ FTErvelope 4 Residus Curves
_ - = Drawr X . ' Mext Run Reset Contol N -
o Methods GitPropSets  Stcture ¥y RevieveParametes B DIFFR \éh Regression Panel [ Report [, Mibsture
a units Hanigale il Dita Saurce Far 5 sumEary Ansls
Preperties ¢ Methods - |+ ~|
Allitems |au|m| ‘mw;nms«mm | Reterenced | Comments |
[ Setup
3 oo e S
| Metots o fiker . PENG-ROB = | Metots asstant,, |
2 Chemetry Baze methad Pinc ron R
1 Frogerty Seis feney companeis ] Mocify
Dot EOS EspRST
= . Petraleumn calculation options £ SRS
(3 Extimatien

Fres-watermethod  STEAM-TA
[ Customize Viater sohutiity 3
27 Fesalts

Electralyte calculation optins Liguid mekar enthalpy | HLMX106
Chemistry D

B Liguid mclar valume VLMD
7] Use e compenents

Heat of m

Use fiquid referenze stase enthalpy

" Properties
={- Simulation
7 safety Anaiysis
&Y tnergy Analysis

Iraue Changed | Check Siatus

Figure (I11. 5) : Thermodynamique Model -PENG-Rob.

10- Une fois le modele thermodynamique et la composition sont choisies, cliquer sur « Next »
deux fois

L’interface se compose de deux parties espace de travail et palette des équipements.

11- Sélectionner «simulation».

Simulation 1 - Aspen Pluz V12 - 2spenaNE Flowsneet

- r x
an Oneres View  Custemize  Resauece Moty | Format

Mass Flow Fate

Tearch Aspen Krnoorledge B u =
2 e Fee Export

Mube Fliw Rate - = Selecticn

Display
Velume Flow Rate  Opfions . (5
suilfs

Simulation l

Hierarihy

Capitat ___USD Utlities: ___USDy¥ear @QI Fnergy Ssinge MW (%) @C‘I Euchangers - Unknown: @ 0K @ Rk 0 @ ‘
Main Flowsheet -+

Al e -
L2 Setup
(1 Property Sats
L Analyss

2 Flowhest

 Streems

3 Blacks

(3 Sensar:

[ ilties

L4 Reactars

8 Convergence

3 Flowshesting Datians
3 Medel Analysis Tocls
(% ED Carfigursticn
(4 Rezults Summary.
[l Datscheets
& Dyrarnie Conliguratan
A Plant Dats

I B <
_, Propesties L

- Simulation todel Palatte

3
-
|L| M erssSphiners Separatons Exchangers Comns Reactars Pressue Changers Marspulators Suhds
] Sefety Ansiysis

Solds Sepaiators  Balch Monels  User Morels
9 Energy Analysis 1= |, v |- 4 = :tj -
- | ez

Mizer Faglit Saplit
RGO | Checi st

=]

Figure (II1. 6): Interface de simulation.
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e L’interface se compose de deux parties espace de travail et palette des équipements.

11- Sélectionner le flux matériel pour introduire les données de ce dernier.

111.8. La Palette de modeles:

111.8.1. Réactors (Réacteurs):

3.0.0. 0000

Rataic RYield REquil RiGioks ALSTR FPlug RBatch

Figure (II1. 7): Types des réacteurs.
RStoic : Réacteur basé sur une réaction stcechiométrique fixe, sans cinétique.

RYield : Réacteur qui convertit les réactifs selon un rendement spécifié, sans considération

chimique détaillée [54].
RCSTR : Réacteur continu a mélange parfait (CSTR), avec ou sans cinétique de réaction.

RPlug : Réacteur a flux piston (Plug Flow Reactor, PFR), modélise un écoulement sans mélange
axial [54].

ReacSep : Réacteur + séparateur en une seule unité [55].
BatchReac : Réacteur discontinu (batch), utilisé pour des procédés par lots [54].

RGibbs: Réacteur calcule I'équilibre chimigue en minimisant I'énergie libre de Gibbs, sans

nécessiter la définition explicite des réactions [49].

REquil: Réacteur ou les réactions atteignent I'équilibre chimique, nécessitant la définition explicite

des réactions [57].
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111.8.2. Mixers/Splitters:

< |

FSplit S55pdik

Figure (I11. 8): Types des mixers/splitter.

Mixer : Combine plusieurs flux en un seul flux de sortie.

Splitter : Divise un flux en plusieurs flux selon des fractions définies.

Tee : Division simple d’un flux sans spécifier de fraction (également appelé jonction en T) [56].

111.8.3. Echangeurs de chaleur (Heat Echangeurs ):

Hesker

=\

-
| Heatx

Figure (I11. 9) : Types des heat échangeurs.

o Heater : Modele simple qui chauffe ou refroidit un flux sans échangeur physique détaillé.

o Cooler : Version du Heater uniquement pour le refroidissement [52].

« HeatX : Echangeur de chaleur entre deux flux, avec modélisation énergétique compléte.

« Multistream : Echangeur pour plusieurs flux simultanément (trés utilisé en génie des

procédés) [48].

111.8.4. Séparateurs :

0

Flasha

sl

Flash3

va[];“j

Decarter Sepd

Figure (IIL. 10) . Types des Séparateurs.

Separator : Sépare un flux en plusieurs composants ou phases selon des fractions spécifiées.

Flash2 : Séparation vapeur-liquide a I’équilibre thermodynamique (flash).
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Decanter : Séparation liquide-liquide par gravité (décantation).

Electrolyte Séparateur : Séparation dans les systemes électrolytiques [47].

111.8.5. Colonnes (Colum ns):

DaTii

Cist

y

RadFre:

Extract

,..;'

)
uttFre:

§CFrac

Patrofrac

Coneg

Figure (II1. 11) : Types des colonnes

« RadFrac : Modele rigoureux de distillation, absorption ou extraction (avec équilibre de

phase et transfert de masse).

o Shortcut : Colonne de distillation simplifiée (méthode de Fenske-Underwood-Gilliland).

e Extract : Colonne d’extraction liquide-liquide [46].

I11. 8.6. Pressure Changeurs (Modificateurs de pression) :

2]

Fump

=

Compr

B8

MiCompr

Wahee

'E'Cﬂ.

Pipe

= |.

Fipeline

e Pump : Augmente la pression d’un liquide.

Figure (ITI. 12): Types des Modificateurs de pression

e Compressor : Augmente la pression d’un gaz.

o Valve : Réduit la pression (détente) sans travail mécanique [43].
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Chapitre IV Résultats et Discussion

IV.1. Aspen Plus simulation :

IV.1.1 Configuration de la simulation :

Cliquez sur "démarrer"” et sélectionnez le programme Aspen Plus VV12. Ensuite

cliquer sur « new », et choisissez «New simulation », (la figure IV.1) et (IV.2).

«ha Decuments - Aspen Pius V12 - aspenCNE - 0 %
oo R TR ORI
B Open
Save
Aspen Plus Templates
Save A
Chernicals Batch Folymers with English Uriits Opan || Polymers Batch Process with English Units :
Close. F. psi. I/, Ibmol/hr, Bru/he, aufefer.
Chamicals with Engligh Unite
npont iytes with English Preperty Metnod: None
Gas Processing Blectroiytes with English Units
Euport Polyrners with Englsh Units Flow basis for input: Mass
ook English | Metric | Met-C barhe o renar comoastian: Mass fow
Miring and Mineral
Prind
Refirery
Specsty Cremicals and
Phanmace: i
Usar
Optars
Aboat
. . . .
Figure (IV. 1) : Simulation Open Aspen Plus
G H Be™ b M- Seomulatise 1 - Atpen Plus V12 - sspenONE - B x
- H w Searoh Aggen Knowiedge B u=
&cat  [MEREAR - [F Sews ' © y i & Methods fusistant 13 MIST ih Amayzn m I‘ [ gt
J3Copy G nitSets B Componnts ' Customize € Clean Parsmetes () DECHEMA ) Kstimasion 2= N = corers | B Histary
o 1 s Contro
B Pame Retieve Panarmeters T DIPPR b Regresticn Panel [ Repet
Clipbaat DutaSowrce  Bunblode e .
Fropacthe =
All ems +||[] @seiestion | petieum | Momuorwertionat | Entespce Datisase | Comments
L5 Senup
a @5 Components Sefet sempenerts
=] Specitscatans "
Tipe Camponant same adas 45 num;
123 Melecuter Sractane I L - e — . s
Elec Wisard | | SFE Assistant ] Ercraler
(e
A= Simulation
S sutety Amatynn
Y tnergy Analyss
L w8 &

Figure (IV.2) : Fenétre Aspen Plus avec feuille de flux
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Nous modifions les unités en « METSPEC ». Comme le montre sur (la figure
IV.3).
9 H BTN P agriz - dspen Plus V12 - aspenCIbiE -0 X

Home | Wiew  Customir AEsiE Search Aspen Lnowledge m '

b (MBS o @S wfChemisty 50§ Mehocshuitent  DRNST ) Aneheis Nu'} N W it B L-Soidy ) Temay Dig

gy Plhitiets b Components ;{CJstsmix N i Cleen Parevsters EEDECHEMA. ) Estimation — | History ¢ ! Divary 1 PTErmdope ﬁc, Residue Curves
) ) - 3l ) o . Next Run Reset Cotrl —  ° n
AMethods  EdProplet  Stete W RetievePanmetes ROPRR A Regression Panel [ Report [ Munture
Tl ek Hivigate Tonls Data Saurce — Aun Mo P L UMy Aralysis
Troperties ¢ sl ¥ |+
Bl g ||| Glesal |IJ9':tuﬂ1|0n | ccountvg | Digpusics | Commels
5 Setup
_ Components Thle |
4 L Methile T
= obal settings
8 Speelcabans Gobalwitzt METCBAR = !
[ 3 Seected Metheds Yol phases
i [ Parameters freevater Mo

| Pure Companerts
Figure (IV.3) : Spécification des unites

Les composants chimiques qui seront utilises dans la simulation sont déterminés
en cliquant sur Components, Spécifications, et Find. La fenétre illustrée a (la figure
IV.4) s'ouvre. Nous écrivons le nom du composant ou de la formule et cliquons sur ™
Find now ". Par exemple, si vous avez écrit «<méthane », la boite sous (la figure 1V.4)
s'ouvre. Cliquez sur "Biomass " et cliquez sur Add. Répétez la procédure pour

"ASH"chosier le type "Non conventionnel” .Répétez la procédure pour les autres

composants ».

4 7
Reser Comrc
B
P
Erenprse Database | Cammants
Campenent name Alias CAS number
CARBOMN-GRAPHITE © 7440840

| Uswr Defined Aecede |

Figure (IV.4) : Sélection des composants
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5 B . Ne ™7 b M - FADLA 2wz - Azpen Plus ¥12 - aspenCIbE
Tut METCEAR - [ Setup st Chemistoy ’;; & Miethods Assistant 108 MIST lh Anatysis m ’ I‘ = [Dinput S Pure
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Figure (IV.6) : Binary interaction.

On peut utiliser « Méthodes Assistant » pour choisir la meilleure méthode.
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o Le package de propriétés physiques a utiliser doit étre spécifié. « Peng-Rob »
est conceder comme le meilleur fonctionne pour équilibres les phases dans des
systemes complexes typiques de la production d’hydrogéne, surtout dans des
conditions de haute température et pression.

e Cliquez sur Méthodes et Spécifications. Utilisez la fleche déroulante dans

Base méthode pour sélectionner «Peng-Rob» comme indiqué sur (la Figure
IV.7) et (1V.8)).

WILSON
WILS-GLR
wor
PITZIR -

| Propertion

Figure (IV.7) : Méthode de sélection des propriétés physiques.

Qkcsel [ somshent Sectoms | etecwnced | Comment
Property metheds & optiens Methed rame

T penGROR < | Methods Assstart..

; | Prepertion
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[ satety Anaipia
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Input Changed | Chack Status wx

Figure (IV.8) : Méthode «Peng-Rob» choisie.
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Figure (IV.10) : Propriétés de ash (enthalpie).

e Cliquer next .

¢ Nous avons maintenant terminé toutes les saisies nécessaires pour commencer

notre simulation.

IV.1.2 .Présentation détaillée des étapes du procede:

Procédé repose sur une chaine de conversion de la biomasse combinant des

opérations thermiques et biologiques. Les trois premiéres étapes (gazéification,

reformage a la vapeur et liquéfaction du méthane) sont thermiques, impliquant des

réactions ou des transformations a haute tempeérature. En revanche, la quatrieme étape,
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la fermentation sombre, est un procédé biologique anaérobie permettant la production
directe d’hydrogene a température modérée. Cette approche intégrée permet d’évaluer
I’efficacité et la complémentarité des différentes voies de valorisation énergétique de la

biomasse.

IV.1.2.1.Voie 1 : Production du méthane par gazéification, Conversion en

hydrogene et liquéfaction du méthane

IV.1.2.1.1. Etape 1 : Gazéification de la biomasse pour la production de méthane:

Dans cette premiere étape, la biomasse est convertie thermo chimiquement en
gaz de synthese a travers le procédé de gazéification. Ce procedé se déroule a haute
température (800-1000 °C) en présence de vapeur d’eau et/ou d’air, permettant la

décomposition des composés organiques en un mélange gazeux riche en CO, H,, CO, ,

CHy4, Ny, ,CL, , H,0, ASH, BIOMASS et0,.
La modélisation dans Aspen Plus utilise les unités suivantes :

e L’unité RYIELD a permis de représenter la décomposition primaire de la

biomasse.

Au bas de la fenétre se trouvent des onglets de page pour différentes unités et
opérations. Cliquez sur lI'onglet de la page "Réactors" pour afficher les types de réacteurs
alternatifs (Figure IV .13)

Cliquez sur la fleche a droite du type RYield puis, définissez I'un des symboles
et déplacez le pointeur sur la feuille de flux vierge. Cliquez sur inserts du schéma de
flux RYield (Figure 1V.14). De nombreux RYield peuvent étre installés en continuant a
cliquer sur le schéma de fonctionnement. Pour arréter d'ajouter des unités, cliquez sur la
fleche a gauche au bas de la fenétre, cela annule le mode d'entrée. VVous pouvez

renommer La masse du réacteur en cliquant sur I'icone "Organigramme™,
Cliquer sur le bouton droit et sélectionnez R

e Ecrire le nom «DECOUP» cliqué ok.
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Figure (IV.11) : Placer RYield sur le schéma.

IV.12)

montre les spécifications de «RYied», et Valid phases est réglé sur

vopor— Only. La sélection a été faite pour avoir une meilleure convergence de

simulation
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Figure (IV.12) : Spécifications du bloc « RYield » (P, T).
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o Cliquer sur yield pour ajouter les débits.
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Figure (IV.13) : Spécifications d’RYield en débit de composition.

e Cliquer NC et selectioner ASH dans compenont ID et selectioner Proxanal

pour ajouter la masse fraction .
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Figure (IV.14) : Spécifications d’RYield -ASH (PROXANAL en fraction

massique).

e Apres selectioner ultanal.
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Figure (IV.16) : Spécifications d’RYield -ASH (SULFANAL en fraction

massique).

e Répéter les mémes étapes pour la biomasse et entrer les méme valeurs
(PROXANAL, ULTANAL, SULFANAL).
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Cette procédure est répétée pour I’ensemble des unités de procédé, en
renseignant les spécifications a chacune d’elles:

L’unit¢ RGIBBS a simulé 1’équilibre thermodynamique entre les gaz produits,

notamment la formation de méthane (CH, ).

Tableau (IV. 1) : spécifications de RGIBBS.

Pression 1 atm

Température 800 C°

e L’unité SSPLIT est utilisée pour distribuer un composé ou un mélange entre
deux flux sans qu’aucune réaction chimique ni changement d’état physique
n’ait lieu.
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Figure (IV.17) : spécification ssplit (solide).
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Figure (IV.18) : spécification ssplit (gaz)

e L’unit¢é MIXER permet de combiner plusieurs courants d’alimentation
en un seul flux homogene, sans réaction chimique ni changement d’état
physique.

e L’unité RPlug est utilisée pour modéliser un réacteur a piston, ou les
réactions chimiques se produisent le long du réacteur selon un

écoulement unidirectionnel sans mélange axial.

Tableau (IV. 2) : spécification de RPlug 1.

Température 900C*
Length 100 métre
Diamétre 15 metre

» Spécification des réactions :
> Cliquez sur {Réactions} ans la colonne a gauche de la fenétre du {Data
Browser}, puis cliquez a nouveau sur {Réactions}, (figure 1V.22). Pour

configurer une nouvelle réaction, cliquez sur {New}.
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Figure (IV.19) : Configuration des réactions.

La petite fenétre illustrée a (la figure 1V.20) s'ouvre sur laquelle un nom de

réaction R- 1 est spécifié et le type de réaction est sélectionné. Donc Powerlaw

est sélectionné

F® Create Mew ID > B

Enter ID:
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Select Type:

[ -]
CRYSTAL -
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™| FREE-RAD
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Tel N e
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Figure (IV.20) : Taux de réaction selon la loi de puissance.

e Changer le non R-1 d’OXI.
e La fenétre illustrée a la figure (IV.23) s'ouvre. Dans la case de Réaction
type, sélectionnez EQUILIBUIM. Notez qu'il s'agit de la Réaction N°1,

comme indiqué dans la case Réaction N,
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Figure (IV.21) : Spécification du type de réaction.

» Cliquez sur la case Reactant Components et utilisez le menu déroulant
pour sélectionner le composant <> Monoxyde de carbone’’. Réglez le
coefficient steechiométrique sur « -1 » (le réactif est consommé) et la
Réglez case "Exposent™ «1»; (voir Fig.IV.22). Répétez I'opération pour
l'autre réactif "Oxygéné"’. Réglez le coefficient  sur « -0.5 » et la
Réglez case "Exposent” « 0.25»; De la méme maniére, définissez-le
produit comme «Dioxyde de carbone» avec un coefficient de « 1 »
(produit dans la réaction). Réglez case "Exposent™” « 0.5 » ; Cliquez sur

« Next »
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Figure (IV.22) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°1
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Figure (IV.23) : Spécification des parameétres cinétiques de la réaction N°1

(OXLI).

> Répéter les mémes étapes pour la deuxiéme réaction, Réaction N°2
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» steechiométrique sur « -1 » (le réactif est consommeé) et la Réglez case

"Exposent” «0.8»; (voir Fig.IV.24). Répétez l'opération pour l'autre

réactif "Oxygene"’. Réglez le coefficient steechiométrique sur « -0.5 »

et laissez la case "Exposent” vide ; De la méme maniére, définissez-le

produit comme « Monoxyde de carbone Cliquez sur la case Réactant

Components et utilisez le menu déroulant pour sélectionner le

composant ‘> Méthane’’. Réglez le coefficient» avec un coefficient de «

1» (produit dans la réaction). Réglez case " laissez la case "Exposent”

vide Répétez l'opération pour l'autre produit «hydrogene» avec un

coefficient de « 2» (produit dans la réaction). Réglez case " laissez la

case "Exposent” vide; Cliquez sur « Next ».
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Figure (IV.24) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°2

(OXI).
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Figure (IV.25) : Spécification des parametres cinétiques de la réaction N°2 (OXI).
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Figure (IV.26) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°1.
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Figure (IV.27) : Spécification des paramétres cinétiques de la réaction N°1.
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Figure (IV.28) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°2.
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Figure (IV.119) : Spécification des paramétres cinétiques de la réaction N°2.
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Figure (IV.30) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°3.
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Figure (IV.31) : Spécification des paramétres cinétiques de la réaction N°3.
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Figure (IV.32) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction N°4.
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Figure (IV.33) : Spécification des parameétres cinétiques de la réaction N°4.
o Ajouter autre unité RPIlug.

Tableau (IV. 3) : spécification de RPlug 2.

Température 900c®

Réactors type Réactors specified température
Length 100 métre
Diamétre 15 metre

e Ajouter L’unit¢ HEATER est utilisée pour modéliser un échangeur de
chaleur simple, permettant d’augmenter ou de diminuer la température
d’un courant sans provoquer de réaction chimique ni de changement de

composition.

Tableau (IV. 4): spécification de heater.

Température 25 C°
Pressure 81 3K Pa

e Ajouter L’unité SEP est utilisée pour séparer un courant d’alimentation en
plusieurs flux de sortie selon la composition, sans réaction chimique ni échange

thermique.
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Figure (IV.35) : spécification SEP (CH4 liquide).

Pour installer des flux pour le matériau, les produits et les connexions
intermédiaires, cliquez sur la fleche de la zone ‘Matériel Stream ‘en bas a gauche de la
fenétre et sélectionnez ‘Matériel’. Déplacer le curseur sur le schéma produit un certain
nombre de fléches sur I’entrée et la sortie de bloc. Un flux est installé en cliquant d'abord
sur le schéma, puis en cliquant sur la fleche pointant vers le réacteur. Montre le schéma
final avec toutes les lignes installées et les flux renommeés. Ensuite, enregistrez le fichier

dans un répertoire approprié (La figure 1V.36).
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Figure (IV.37) : Propriétés d’FEED (biomass) T, P et de débit de composition et
la mass fraction (SULFANAL).
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Figure (IV.38) : Propriétés de T, P et de débit de composition et la mass fraction

de biomasse (Proximal)
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Figure (IV.39) : Propriétés de T, P et de débit de composition et la mass fraction
de biomasse (ULTANAL).

e L’interconnexion entre toutes les unités de procédeé.
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Figure (IV.40) : Diagramme final de 1’étape 1.

Ce méthane est ensuite séparé et orienté vers les étapes suivantes : une partie est

utilisée pour produire de I’hydrogéne, et I’autre est destinée a la liquéfaction.
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IV.1.2.1.2. Etape 2 : production de I’hydrogéne a partir le méthane reformage
a la vapeur (SMR) :

Dans cette deuxieme étape, le méthane issu de la digestion anaérobie est utilisé
comme matiére premiére dans une réaction de reformage a la vapeur d’eau (Steam
Méthane Reforming — SMR) avec des autres composantes H, H,O , CO afin de
produire de I’hydrogeéne. Ce procédé thermochimique est largement utilisé a 1’échelle
industrielle et se déroule a haute température (environ 800 °C) en présence de vapeur

d’eau.

La réaction principale est endothermique :

CH,+H,0= CO+3H, (IV.1)

Suivie généralement par une réaction secondaire de décalage eau-gaz (Water-

Gas Shift) pour maximiser la production d’hydrogéne :

H,0+CO=H, + CO, (IV.2)

La modélisation dans Aspen Plus utilise les unités suivantes :
Permeate _ Membrane Retentate

H; (Rest of Gases)

Methane

e B Reactor
20 Mok Flash Drum
Steam Wet Syngas Isothermal: 105°C
32 bar 1= 32 bar
Sat'd vapour
. Isothermal: 925°C
32 bar
Steam
32 bar Calculator
Sat'd vapour C-1

Methane reforming with water recovery and recycle.

Figure (IV.41) : procédés de vapo reformage de méthane.
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Résultats et Discussion

e REquil

Modélise

thermodynamique.

Fonction

la réaction de

reformage du méthane a 1’équilibre

—Produit un mélange contenant principalement H,, CO, CO, et un exceés de vapeur

d’eau.

La réaction :

CH,+H,0= CO+3H, (IV.3)
Tableau (IV. 5) : spécification de REQuil
Température 925C°
Pressure 32 bar
& Edel Stoickucrmelng =
Reacticn Ma. & - I
Resctants Produscts
Comgponent Coefificient Solid Component Coefficient Salid
MMLTHANLE -1 Mo o 1 Nz
WATER 1 a H2 3 Na
Productis generation
- 'l'l;rrl:!:r:-IL'E approach o f -
Extent sstimabe hrmol e -
I [ 15 I Close
Figure (IV.42) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction.
e FLASH2

Fonction : Effectue une séparation biophysique gaz-liquide selon la pression /

température.

— Sépare les composés volatils (H,, CO, CO,) de I’cau éventuellement condense
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Tableau (IV. 6) : spécification de flash 2.

Température 105 C°

Pressure 32 bar

SEP Fonction : Isole I’hydrogéne pur des autres gaz produits (CO, CO,, vapeur
résiduelle).

—Permet d’obtenir un flux de H; enrichi destiné a la récupération.

B Specilcaliors Feecd Flash Ciutles Flash LHility Cormrmenss
ity

Chuotlet stresrm condticns

Ourlet streaen. [TENINNEG -

Substream FMIED -
Carmparent |0 o h:::r:ll:”r":" Bases Valuie . Units
Split frascthon a
Split fraction L1}
Siplit fraction 1
Figure (IV.43) : spécification de sep (PER).
e HEATER

Fonction : Chauffe le mélange de méthane et de vapeur d’eau a haute température
(700-900 °C) avant la réaction.

— Prépare les conditions thermiques optimales pour initier la réaction de reformage.

Tableau (IV. 7) : spécification de HEATER.

Pressure 1 bar

Vapor fraction 0

e [’interconnexion entre toutes les unités de procedé.
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SvHAD -

HEATER

Figure (IV.44) : Diagramme final de I’étape 2 (production de I’hydrogene a partir

méthane).

Cette étape permet de produire un gaz enrichi en hydrogéne, qui sera analysé en

termes de pureté et de rendement dans la section des résultats.
IV.1.2.1.3. Etape 3 : liquéfaction de méthane:

A I’issue du reformage du méthane pour la production d’hydrogéne, une partie
du méthane non consommé peut étre valorisée par liquéfaction, afin d’étre stockée ou
transportée sous forme liquide. Cette opération consiste a refroidir et a comprimer le
meéthane jusqu’a atteindre sa température de liquéfaction, située autour de -161,5 °C a
pression atmosphérique. En a utiliser CO, ,H,O, N, , ,méthane ,éthane , propane , I-

butane , N- butane comme des composants

La liquefaction du méthane est un procédé énergetiquement intensif, qui repose

sur une série d’étapes de compression, de refroidissement progressif et de détente.

Ce procédé est inspiré des cycles thermodynamiques industriels comme le cycle
Claude ou cycle de Joule-Thomson, utilisés dans la production de GNL (Gaz Naturel

Liquéfié). La modélisation permet d’évaluer les conditions thermodynamiques
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optimales pour obtenir un taux eélevé de liguéfaction, tout en minimisant la

consommation énergétique.

Dans Aspen Plus, cette opération est modélisée a 1’aide des unités suivantes :

e SEP-1: Sépare les impuretés initiales du flux de méthane au début du procédé

& Specilscaliors | Feexd Flash Clutlet Flazh | Lhility I Cormrmenss

Dhutlet stresm conditions
Outlet stream. SEP1-VAP =

Substream  [[ETCVNENEEGEGG— -

Camparsent I Specilicabion Eass aluie Unils

Sl T Hiany 4%
Splin fraction OeET

CTHARIE Split fraction D.65TE
Hisr Siplit fraction DABAG
ROEARE Splin fwaer thon [=F A
IUTAM Split fraction o2ve
I-BUTAME Siplit fraction o222
Sl Fwas dimn a

Figure (IV.45): spécification de sep.

e HEATER-1: Refroidit le méthane pour entamer la descente en température.
Tableau (IV. 8) : spécification de HEATER 1

Température 14.85 C°
Pressure 0.68901 bar

e HEATER-2 : Continue le refroidissement du méthane jusqu’a des conditions
proches de la liquéfaction
Tableau (IV. 9): spécification de HEATER 2.

Température -18.15
Pressure 0.68901 bar

SEP-2 : Sépare certains composants du flux refroidi avant son homogénéisation.
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i specilstaliors | Feecd Flash || Outles Flash LHiliby I Commenss

Curtlet =tresrm conditicns

Ottt smreae -
Substr=am PAIOEIDY -
Cormpnrsent 10E Speecifhicatiom Baces Value Liniks
12 Sapi . W e Wiz .o s
Spdit fraecition O OelEh
fETHLARE Spdit fraction, O.Teed
HARJE Spdin. Ferae tion DAFES
THOHEARE Sl T aer T .kana
SUTAMNE Spdit fracition oUDOT
1-EUTAME Sipdit fraction D04

O TES It frochion

Figure (IV.46): spécification de sep.

e MIXER : Combine les différents flux pour former un courant homogeéne avant

la séparation finale.

e FLASH2 : Effectue la séparation finale en deux phases (liquide et vapeur),

permettant d’obtenir le méthane liquéfié pur.

| G Specibeation | Feed Flash | Clutlet Flash | Lhility | Camments

Substeam  [TECCNE - Cufletctrearn CAH1D .

Stream spec  Split froction -
Component 1D Ist Spec 2nd Spec

2 Split fraction (] Mode frac

5plit fraction ] MMiode froe
METHANE 5kl Traction ] ieficaler o
ETHANE Spilit fraction ] Male frac
FROPAKE Split fraction U] Mol frac
I-ELTAME St fraction 0449 Male froe
M-EL [ANE ikt Tractinm DA30% e e
WATER Split fraction ] Male froe

Figure (IV.47) : spécification de flash2.

o L’interconnexion entre toutes les unités de procedé.

Page | 60



Chapitre IV Résultats et Discussion

[L7=var |

Bl

MCER
ZEP1-LID ﬂb ) []
r

Liquéfaction de methane

cHeLn |

Figure (IV.48) : Diagramme fine de 1’étape 3 (liquéfaction de méthane).

IV.1.2.2.Voie 2 : Production d’hydrogéne par fermentation sombre:

La quatriéme et derniere étape du procédé vise a produire de 1’hydrogene
directement a partir de la biomasse par fermentation sombre (fermentation sombre) et,
un procédé biologique anaérobie se déroulant a température modérée (30-60 °C). Ce
procédé implique I’action de bactéries spécialisées capables de convertir les substrats
organiques en H, et CO,, ainsi que des acides organiques comme 1’acide acétique ou

butyrique.
La réaction typique :

C¢Hy,0¢ = 2 CH;COOH + CO, + 4H, (IV .3)
Dans Aspen Plus, ce procédé est modélisé a I’aide des unités

e COMPRESSEUR : Augmente la pression du flux gazeux pour atteindre les
conditions de fonctionnement requises.

Tableau (IV. 10): de spécification de compresseur.

Dis charge pressure 16

Isentropique 0,75
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e POMPE : Eléve la pression du flux liquide pour assurer son acheminement

efficace dans le procédé.

Tableau (IV. 11): spécification de pump.

Dis charge pressure 16
Pump 0,75

e HEATER 1 : Chauffe les flux d’alimentation pour atteindre la température
optimale avant le mélange.
Tableau (IV. 12): spécification de HEATER 1.

Température 909 C°
Pressure 16 bar
Valide phases Vapor-liquide

e HEATER 2. : Ajuste la température aprés la décomposition pour initier une
réaction secondaire.
Tableau (IV. 13): spécification de HEATER 2.

Température 909 C°
Pressure 16 bar
Valide phases Vapor-liquide

e MIXER 1 : Combine les flux chauffés et pressurisés pour former un courant
homogéne
e RSTOIC 1 : Simule la fermentation sombre en transformant la biomasse en
hydrogene, CO,, et autres produits
Tableau (IV. 14): spécification de RSTIOC 1.

Température 909 C°
Pressure 16 bar
Valide phases Vapor-liquide
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Figure (IV.49) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction.

¢ RGIBBS: Modélise la décomposition de la biomasse en composants
élémentaires avec un rendement défini.
Tableau (IV. 15) : spécification de RGIBBS.

Température 909 C°
Pressure 16 bar

e RSTOIC 2 : Réalise une deuxieme réaction pour convertir les produits

intermédiaires en gaz riches en hydrogéne.
Tableau (IV. 16) : spécification de RSTOIC 2.

Pressure 16 bar
Duty 0 KW
Hiif SMmary Al Sl ETy ARl Muni-Lag#

l Capitat ___USD Ulities ___USO/vear (O | Frargy Ssvings MW (___%) O | Fechangers - Unknoar: 0 0K 8 Rik @ @.

| HT- W68 (RStalc) «  COMBLIST (Ratoic) E: 115 {Heater) RED) (POMERL AN HT-WGES [R&toic) « Results =06 [Heater B {deser] fdain Howsheet Cortred Panel

Combusticn |H=ah:i‘ Reactian |§.el=|:h\-it,' |PSEI |l:-:|mpunenf.ﬁ.thr. ]thill:y Jl::-mmtnti |

| B Specifications | Streams | @ Resctions

Regctions
Rxn Me: Specifization type Ioler exters Units Fractional conversion | Fractional Cemversian of Secichiornetry
Compenent

El Frac. conversion lerna/he 075 (0 CO + WATER --= H2(MEED] + COUMIKED)

Tiw Edt | | Delete Cogy

|— Reactiors nccur in series

Figure (IV.50) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction.

e HEATER 3: Réchauffe le flux pour lancer une troisieme réaction.
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Tableau (IV. 17) : spécification de heater 3.

Température 350 C°

Pressure 16 bar

e RSTOIC 3 : Effectue une transformation complémentaire pour maximiser la

conversion en hydrogéne.

Tableau (IV. 18) : spécification de RSTOIC 3.

Pressure 15,7 bar
Duty 0 KW

Riif Summary Aialy Safely Aialy Muli-Cage

Capitab ___USD Utiitiez ___UsDyYear (OB | Frorgy Savinge MW (%) (B | Fechangers - Unknowre @ 0K @ Rk 0 @

LT- WS (RStale) « | COMBUSTI RSaic) «  E-105 (Heater| =ED POWERLAA HT-WGS (RStaic] - Results E-106 (Heater] « B9 (Mizer) = | Main Flowshees ©  Cantral Parel
| Gipecifications | Streams | G Resctions

Corbusticn | Hezt of Reactan

Lelectivity |P5EI |Cump-:|nem.¢¢rr. IIJI:||;5- ICn:-l'nn'mm: |

Resctions

Rxn Ne. Specifizatian type Maler extert Units Fractionel conversion  Fractional Ceawersian of icichiometry
Cemponent

E Frac, conversion krnalfh Q75 0 WATER = €0 --= CO2AMEKED] + HIMEKED)

Hew Edit Delete Cogy

Reactinre sccur in series

Figure (IV.51) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction.

e HEATER 4 : Stabilise la température du flux pour assurer une séparation
efficace dans FLASH2.

Tableau (IV. 19) : spécification de heater 4.

Température 210 C°

Pressure 16 bar

FLASH2 : Sépare le flux en deux phases (liquide et vapeur) selon les conditions

thermodynamiques.
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Tableau (IV. 20) : spécification de FLASHE 2.

température 38C°
Pressure 15, 65 bhar

e SEP : Sépare I’hydrogene des autres gaz ou liquides pour obtenir un flux

purifié,

& Specilecaliors | Feed Flash Ciutlet Flash I Lhility | Commenss

Dutlet stresmn conditicns

Ourlet strezm =
Substrzam MIXDD o

amparent | Specilication Bases Value Units

Ledd frachion
Spidi frochion

Sl frochn

Lt froction
Sl frochion

St Frachen

fETHAME Lot frachion
Split fraction o.7a
HAF Spiid Frochion

TR Spdit frachion
ELTAME Sl frochion

I el Frachicn

Figure (IV.52) : spécification de SEP (HYDROGENE).

e VALVE : Réduit la pression du flux en sortie de séparation pour adapter les
conditions de pression.

e MIXER 2 : Combine les flux recyclés ou restants en un courant unique.

e HEATER 5: Prépare thermiquement le flux combiné pour une derniere réaction.

Tableau (IV. 21) : spécification de heater 5.

Température 38 C°

Pressure 15,7 bar
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e HEATER 6 : Chauffe final pour stabilisation du produit avant sortie ou stockage.

Tableau (IV. 22) : spécification de heater 6

température 250 C°

pressure 1 bar

e RSTOIC 4 : Effectue une derniere transformation chimique pour optimiser la

qualité de I’hydrogéne.

Tableau (IV. 23) : spécification de RSTOIC 4.

pressure 1 bar
Duty 0 KW

COMBUSTI (RStolc) = | F-105 (Heater) » | RED (POWERLAW] » | HTANGS (Rétoic) - Results « *EA06 [Heater] « | 89 (Miser) ©  Main Flowsheet | Control Panel « | Riecults Susnmary « Run Stats

| & Specifications | Streams | B Resclion

Combusticn |Hn:a'.o‘R;m:tnr' |5de:rm'r,' |F5[I |Curr||:nnem.ﬂ.rrr. Litiley | Comments

Fesctions
Ry Ne Specification type Moler exters Units  Fractional conversion | Fractional Cenversian of Stoichiometry
Component
k Frat. conwersion krnal/h 1 MITHANE WETHANE + 202 --» CONMUED) + 2 WATERIMUED
¢ Fre, CErveIon lmal’h 1 H HE < D302 - WATER(MIAED)
i Frar, convession kel 1 {0 CO o+ 0502 -» CORMIKED)

Mew || Edé Delete Cogy

| Resctions ocour in series

Figure (IV.53) : Spécification des réactifs et des produits pour la réaction.

e HEATER 7 : Assure le dernier chauffage du flux d’hydrogéne pour stabiliser ses
conditions avant le stockage ou I’utilisation, garantissant ainsi sa pureté et son
état optimal.

Tableau (IV. 24) : spécification de HEATER 7.

température 200C°
Duty 1 KW

e [’interconnexion entre toutes les unités de procedé.
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| FERMENTATICH [A3K FRODUCTION '.J"I'rc't;lélé HYTA0GEN @ =
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| W i
: RLE .
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Figure (IV.54) : Diagramme de Production d’hydrogene par fermentation sombre

IV.1.3. Schéma global d’intégration des quatre étapes:

Dans cette section, nous allons relier les quatre étapes principales qui composent
ce projet dans un schéma global unifié, afin de clarifier le flux de matiére et la séquence

des opérations dans le systeme simulé.

IV.1.3.1. Chainage des étapes et définition des flux de matiére pour la

Voie 1 :

IV.1.3.1.1. Premiere étape : Gazéification de la biomasse :
Cette étape permet de transformer la biomasse en un mélange gazeux riche en

méthane et en d'autres composés. Le flux d’alimentation >’FEED”’
Trois flux en sortent :

o "méthane" : utilis¢ comme entrée dans la deuxiéme étape de production
d'hydrogeéne.
o "CH,":envoyeé vers la troisieme étape pour la liquéfaction du méthane.

o "H,+ CO": représente les gaz résiduels non exploites.
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IV.1 .3.1.2. Deuxieme étape : Production d’hydrogene a partir du méthane :
Le méthane est transformé en hydrogéne par des réactions chimiques, génerant

deux sorties :

o "H,": hydrogéne produit.

o "RET" : gaz secondaires non convertis.

IV.1 .3.1.3. Troisiéme étape : Liquéfaction du méthane :
Dans cette étape, le méthane est converti en phase liquide sous des conditions

de température et de pression spécifiques. Deux sorties en résultent :
o "CH,-lig" : méthane liquéfie,
o "10": flux contenant les résidus non liquéfiés.
IV.1.3.2. Chainage des étapes et définition des flux de matiére pour la

Voie 2:

1V.1.3.2.1. Premiére étape : Production biologique d’hydrogéne par fermentation

sombre :

Le "biomasse " et" I’eau" sont introduites comme substrats microbiens, produisant :

o "hydrogene" : hydrogéne biologique.

o "fuel -gas" : gaz secondaires issus de la fermentation.
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& production de hydrogéne apartk inethane
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Figure (IV.55) : Diagramme final.

Page | 69



Chapitre IV Résultats et Discussion

La simulation est maintenant complete et préte au fonctionner. Cliquez sur le
bouton bleu N pour ouvrir la fenétre illustrée a (la figure 1VV.56). Ensuite, cliquez sur le

bouton OK et la simulation s'exécute.

G&

All required input 1s complete. You can run the simulation now, or enter more input, To enter
more input, select Cancel, then select the input you want from the Simulation pane

: " Tha ~ "N MA ?
WN TNE SIMUuation Nnow!

oK | Cancel

Figure (IV.56) : Exécution de la simulation.

1V.1.3.2.2. Deuxiéme étape : liquéfaction hydrogéne

Dans cette étape, le méthane est converti en phase liquide sous des conditions de

température et de pression spécifiques. Deux sorties en résultent :

o "H,-lig" : hydrogene liquéfié,

o "E-22": flux contenant les résidus non liquéfiés.

Nous avons modélisé la liquéfaction de I’hydrogene a 1’aide du simulateur ’Aspen’’
Plus. Le flux gazeux d’hydrogene, obtenu a la sortie de la section de production, est
soumis a un refroidissement progressif jusqu’a une température de I’ordre de 20 K. Pour

simuler cette étape, nous avons utilisé une série d’unités comprenant principalement :

e 8unités MHEATX (Multi-Stream Heat Echangeurs) : utilisées pour effectuer un
refroidissement progressif du flux d’hydrogene a travers plusieurs niveaux de
température, en intégrant des fluides de réfrigération intermédiaires.

e 4 unités COMPR (Compressors) : permettent de comprimer I’hydrogéne a
différentes étapes pour optimiser le rendement du cycle et maintenir les pressions

nécessaires aux échanges thermiques.
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o 3 unités HEATER : configurées ici comme des refroidisseurs contrélés, elles
servent a ajuster precisement la température du flux avant les étapes de détente
ou de conversion.

e 4 unités RCSTR (Continuons Stirred-Tank Réactors) : ces réacteurs simulent la
conversion de I’ortho-hydrogene en para-hydrogene, une étape critique et
exothermique, catalysee a différentes températures de refroidissement.

e 2unités VALVE : utilisées pour réaliser des détentes isenthalpiques (effet Joule-
Thomson), elles provoquent une chute importante de température a des points
spécifiques, favorisant la liquéfaction du gaz.

e L’interconnexion entre les unités

o rageen | M

Figure (IV.57) : Diagramme de liquéfaction de 1’hydrogene.

Ce montage modulaire permet une représentation fidéle d’un cycle de
liquéfaction cryogénique dans un environnement de simulation, tout en respectant les

paliers thermodynamiques nécessaires a 1’obtention d’hydrogéne liquide.

Malgré la mise en place d’un schéma complet pour la liquéfaction de
I’hydrogéne dans Aspen Plus, la simulation n’a pas abouti. Nous n’avons pas pu
atteindre une température aussi basse que 20 K, en raison des limitations du simulateur
et de I’absence d’un fluide réfrigérant fonctionnel dans I’environnement du logiciel.
Bien que nous ayons introduit I’hélium parmi les composants, afin de I’utiliser comme
fluide cryogénique (puisqu’il est utilisé industriellement pour ses propriétés
exceptionnelles a trés basse température, avec un point d’ébullition de 4,2 K), la

simulation a échoué a converger.
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Ce reésultat reflete en partie les difficultés reelles liées a cette technologie : la
liquéfaction de I’hydrogéne requiert des consommations énergétiques tres élevées, des
équipements cryogéniques spécialisés, ainsi qu'une gestion précise de la conversion
ortho-para. De plus, des fluides comme 1’azote liquide (77 K) peuvent étre utiles pour
le pre-refroidissement, mais sont insuffisants pour atteindre les températures extrémes
nécessaires. En réalité, aucun fluide frigorifique accessible et exploitable a grande
échelle ne permet d’atteindre directement -253°C (20 K), ce qui rend la faisabilité
industrielle trés limitée, surtout dans les contextes ou ’infrastructure cryogénique est

absente ou difficile a mettre en ceuvre.

Enfin, les contraintes de sécurité, les colts élevés, et les pertes par évaporation
(boil-off) compliquent davantage le déploiement industriel de cette technologie.

1V.2. Résultats :

Les flux d'entrée et de sortie du réacteur peuvent étre vérifiés en cliquant sur
Stream Résulte, (la figure 1V.58).

—_— —_—
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Pumrege MW 130573 130573 144556 144557 25324 252967 273743 273743 289861
* Male Flows ol 55901 55901 AGTTO3 AGTTOY 249102 249914 567393 567393 535842
#* Maole Fractions
* Mass Flows L B4.06 B4.06 676094 676104 630736 63.2199 135.32 135.32 13532
# Mass Fractions
Wolurme Flov I#mmin 233.521 254.23 128078 128453 G7.0488 1038.97 23506 411331 10005.3
— Ligquid Phusse
Malsr Enthalpy -65468.2 -65469.4
Mass Enthalpy -3500.22 -3500
Maler Entropy calfmol-K -3z -¥2.286T
Mass Entrogpy caligm-K -215079 -2.15049
Malsr Dersity molicc DO544654 D.0544657
Mazs Density gmicc 0581352 O.581378
Ertheigy Flaw cal'sec -17365.5 -154.38
Pumrege MW 18063 18mB3
+ Male Flows ol 0913065 000117
#* Maole Fractions
* Mass Flows L 164506 D146254
* Mass Fractions
Wolurme Flov I#mmin D279385 000245383
— CISOLID Substresm
Tempersture =
Pressure bar 18 15.7 15.7 1565 1565 1 1 1 1
Malar Liguid Fraction
Malar Sobd Fracton ot
Lt AR - AR: = BOGAS-M = BIMASS = C4HIL - CFD = CH4 - COMDESE = FEED - R
Description
From E-100 E5 Bl B2 B25 E-
Te Ef E7 E15 cowe 2 B4 DECOUR
Stream Class MIECING MINCINE MIECING MIECING MIECING MIECING MIECING MINCINE MIECING ]
Wasirnum Felate Eroe
Cost Flow EL
~ Total Stresm
Temperature E 65 25 203 25 112 5 5 38 700
Pressure ber 1 1 16 1 30 0813 04813 1565 101325
M=z Vaper Fraction 1 1 1 1 o 0579706 1 0 o
Ms=s Liquicl Fraction 0 0 9 0 1 00202945 b 1 o
Mass Salid Frection 0 0 o o 0 0 0 0 1
Mzzs Enthalpy caligm 9 E46ED -0.0658I7 -1343,13 17T S1Z7TEDE -10861 110868 380022 -8
Whasz Density amdsc 000102334 0007091 000442357 000710285 032835 0000481538 000052707 0881352 133856
Enihalpy Flove calises 257959 170956 143677 159356 -AE07ET -111922e-05 40004 S1T3EAE -1.21086e-05
— Whass Flawes Kahe 100 2.1 38,51 38,51 12978 3BT 12978 164456 5000
BIDRAASS kahr 0 0 o 0 b 0 0 ] 3000
h5H kghr 0 0 o o b 0 0 0 o
C kghr 0 0 o o b 0 0 0 o
WATER kg/hr 0 0 o o 0 209663 0 164471 o
5 kghr 0 0 o o b 935385 0 0 o
4] kghr 0 0 o o o 2l b 5623292407 o
a2 kghr 0 0 24591 24591 0] 322352 0 TIGZS557 o
2 kahr 78 G5.I026 TOTHI00E LTINS ) 236,197 0 361233208 v
oz kahr 21 253974 TOVEITT DONEDTAT ) 0 0 v v
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Mialar Drersity mokec
Misss Density amiec
Erthalpy Flave calizec
Moverage MW
+ Maole Flows mol/hr o a o o o a o o o
+ Male Fractions
+ Mam Flows Togihe
+ Mass Fractions
Volume Flo Ifmin
— NC Substream
Tempersture [=
Pressure baar 16 157 157 1565 1565 1 1 1 1
Misss Enthalpy caligm
Wszs Density amite
Erthaly Flow calizer
— Masss Flowes fog/he o 0 L] ] 0 0 L] o 0
BIDAANSE kghr o 2 o o o 2 o o o
AsH kthr 0 ] o o 0 ] o 0 0
= Mass Fractions
BIDMASS 0 ] o o 0 ] o 0 0
ASH o 2 o o o 2 o o o
alurne Flow I¥min
+ Component Attributes '

<odd propete=

Malar Said Fractan
Me=s Liquicl Fraction
Me=s Solid Frection
Malar Erthelpry calimal
M=z Enthalpy caligm
Malar Erropy calimal-K
Ma=s Enbropy caligm-K
Mialar Dersity melice
Ma=s Density améce
Enthalpy Flows calisec
Mrverage MW
# Male Flows kmul/hr 0 0 [ 0 0 0 0 0 [
# Mole Fractions
# Mass Flows K/t
# Mazs Fractions
Wolurne Flov Imin
— NC Substream
Temperature E
Presure bar 15 157 157 1545 1545 1 1 1 1
M=z Enthalpy caligm
Mazs Density gméce
Enthalpy Flows calisec
= Mazs Flows g/ 0 0 a [ 0 0 0 0 a
BIDMASS kthr 0] 0 ] 0 0 0 0] 0 ]
ASH krathr ] ] ] [ 0 1] ] ] ]
[=F} ke ] 0] ] 9 9 580905 ] 0] 0]
METHANE kghr 2 a 135218 135218 12978 324451 12978 11448506 a
H2 kathr 0 0 0 0 0 273506 0 4221106 0
ETHAME kgthr 2 a 2 2 2 3.000365858 ] 143692e-11 a
PROPAME kathr ] 0 ] 0 0 119184=-08 ] 0 b]
1-BUTAME ke ] ] ] 2 9 161522513 ] ] ]
M-BUTAME kghr o a 2 2 ] 3A47026e-13 o o a
P-Hz ke ] ] ] 9 9 55408 '] 135363206 ]
HE kghr o a 2 2 2 2 o a o
— Mazs Fractions
BICAAASS o a 2 2 2 2 ] o] 1
AsH ] 0 ] 0 0 0 ] 0 0
E ] 0 ] 2 0 v ] 0 0
WiATER ] a 2 2 2 00543643 2 0599544 a
5 ] 0] ] 9 9 000243267 ] 0] 0]
o 2 a 2 2 ] oane1z 2 34184908 a
coz 0 0 045352 045352 0 00835736 ¢ 000133365 0
M2 073 nr24242 000205402 000205402 2 D.DE12368 ] 23175802 a
az 021 0.2757 CODGMES2SE O.O0DMGD248 0 0 ] 0 0
[=F} ] ] 2 9 000050507 ] ] ]
METHANE o 033M25 0331125 1 0.00841177 1 59597 1=-08 a
Hz ] ] 9 9 apsTar B 25EE0SeDT ]
ETHAME o 2 2 ] 89.51123=-08 o B.73329e-13 a
PROPAME ] 0 0 0 30609912 ] 0 0
|-BUTANE 2 2 2 0 4,15803-17 2 a a
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I-BUTAMNE 2 a 2 2 0 4,1580Ge-17 ] 2 2
M-BUTAME 0 1] 0 ] 0 B.98705e-17 0 2 4]
P-Hz ] o] o 2 o 043652 ] B.AT211=-08 ]
HE a 2 2 2 o 2 o
“Wolurne Flow I#min 162865 1310.95 145084 551448 QE3ETAI 133499 410362 027937 622558
— MIXED Substresm
Phase Vapor Fhase Wapor Fhase Vapor Fhase Vapor Fhase Liguid Phase Wapar Fhase Liquid Phase Y
Temperature [~ 85 25 209 25 -1 25 25 38
Pressure brar 1 1 16 1 o 2813 2813 15.65 101325
Wiolar Vapor Frection 1 1 1 1 0 098457 1 2
*alar Liguid Fraction 2 a o 2 1 0154238 ] 1
Molar Sobd Fracton ] o] 2 2 2 2 o 2
#azs Vapor Fraction 1 1 1 1 0 0.579706 1 0
#a=s Liquid Fraction 2 a 2 2 1 WIZ0Zas o 1
}a=s Solid Frection 2 a 2 2 2 2 2 2
Molar Erthelpy calfmol 271.5M -153564 -36636.1 -4B8283.5 205034 -15101.3 -17802.3 -6B468.2
#azs Enthalpy caligm 964689 -00E682T -1343.13 -1770.14 -1278405 -1044.67 -1109.68 -3800.22
Wolar Ertropy calimal-K 18622 113745 1.50521 -983381 -333123 960164 -188212 =392
Mazs Entropy caligm-K DDE4T366 0392032 00551831 -0.360521 -ZA504T DEE4181 -117319 -2.18073
Wolar Density molfcc 3.5575e-05 4,03626e-05 0000162185 4,04655-05 DO204672 3.33098e-05 3.28558e-05 DO544654
Ma=s Density amicc 000102334 o001 TeN 000442387 0.001710385 032835 0000481538 2000527097 0881352
Enthalpy Flove calisec 267968 -1.70266 ~14367.7 -183356 ~4607.37 -1.11922e+06 40004 -17364.5
Average MW 2B.7658 Z30098 272767 ZTZTET 160428 144564 160428 180169
= Maole Flows. kmolihr 347635 347479 141183 141183 D.808964 266,81 DB0EI6S 0913011 a
C kmodhr 2 Q o 2 2 2 2
[+ kmgkhe ! ! ! o o ] 0 0 L]
ViATER kamedfhe 0 0 0 0 0 115395 0 097205 0
H kmedhe 0 U U o o 0.202642 0 0 0
@ kgkhe 0 ! ! 0 0 985142 0 20075708 ]
» a2 kmgkhe 0 U 0563573 0565573 0 732456 0 SE0TIIedS Ll
2 ekt 282007 238109 000282356 000282356 0 843154 0 73606909 ]
02 kmedhe DEIETS 079597 QODDSEATE]  OM00SEATS] 0 ] 0 0 0
< F kgkhe 0 ! ! 0 0 00819268 0 0 ]
METHANE kmokhe 0 U 0642862 0642862 0605954 202241 DEOGIHY 713622008 Ll
H2 ekt 0 U U 0 0 119918 0 20939306 0
ETHANE kmedhe 0 U U o 0 12200305 0 ATTEESe-13 0
PROFANE kmkhe 0 9 9 0 0 ZT028e-10 0 0 ]
1-BUTAME kmckhe 0 0 0 0 0 Z785Bde-15 0 0 0
H-BUTANE ekt 0 U U 0 0 5.9705e-15 0 0 0
P-HZ kmedhe 0 U U o o 274858 0 68132607 0
HE kmkhe 0 9 ! 0 0 ] 0 0 ]
— Mole Fractions
E 0 U U U U ] 0 0 0
VIATER 0 ! ! ! ! D3E246 0 0999933 0
H 0 U U 0 0 D0BI0E2 0 0 ]
@ 0 0 0 0 0 0369604 0 21988508 0
02 0 U 04005 24005 U DO2T45Z3 0 63603905 0
2 ngN217 ] 2002 0002 o 00316013 0 14303509 L]
a2 0165783 Q00 QM 0 ] 0 0 ]
2 0 B B 0 0 000030706 0 0 0
C o a o a o a o a o
WATER @ @ @ @ @ OMI624G @ 0599333 @
5 o a o a o 0.001 09682 o a o
fata] @ @ @ @ @ DI04 @ 2,159885-08 @
ca2 o a 04006 04006 o DO2T4523 o £5.3603%=-05 o
N2 QEN217 075 a2 o002 @ E31e013 ) 1A5055-03 @
az2 DI88TE3 a2 Q0004 Q0004 o a o a o
Lz @ @ @ @ @ 000030705 @ @ @
METHAME o a Q597 asar 1 0.0075T996 1 7.81613=-08 o
HzZ @ o @ @ @ QA15TIT @ 2.29343<-06 2
ETHANE o a o a o A4.57265=-08 o 5.233%e-13 o
FPROFANE @ o @ @ @ 101312 @ o @
1-BUTAMNE o a o a o 104471317 o a o
MN-BUTANE @ o @ @ @ 22377 31T @ @ @
P-HZ o a o a o 003016 o 7.57195=-07 o
HE @ @ @ o @ @ @ @ @
#+ Mass Flows loghe 100 a2 38.51 38.51 12978 3857 124978 164496
+ Mazs Fractions
Wolurne Flow I#fmin 1628.65 131085 145084 581448 DESETAT 133493 410362 027937
— Wapar Phase
Molsr Enthalpy calimal ZTT.501 -153864 -36636.7 -4B283.5 -14385.6 -17TB02.3
Mazs Enthalpy caligm 254659 -QuoGeaBET ~1343.13 -1770.14 -100005 ~1108.68
Molsr Entropy calimol-K 18622 1.13745 1350521 -9.83381 103305 -18E212
Mazs Entropy caligm-K D.0GATIH6 pIs203z 0531831 0360521 oTmEas -1.17318
Molsr Dereity molicc 3.557 5e-05 4.03626=-05 000162185 A.0658=-05 3.27961=-05 3.28558=-05
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Chapitre IV

Pazs Demsity
Enthalry Flow
Arerage MW

+ Male Flows.
+ Male Fractions
+ Mass Flaws
+ Mass Fractions
wolurme Flovs
— Liquid Phase
Malar Enthalpy
Mas Enihalpy
Molar Entropy
PMazs Entrepy
Taler Density
Tazs Density
Errthsfiay Flowe
Armrage WIW
+ Male Flows.
+ Male Fractions
+ Mass Flows
+ Mass Fractions
Velurme Flove
— CISOLID Substresm
Tempersture

Pressure

Malar Liguid Frection
Molar Sobd Fracton
M=z Liquid Fraction
M=z Salid Frection
Malar Enthelpry
sz Enthalpy
Malar Entropy
M=z Entropy
Malar Dersity
M=z Density
Enthalpy Flave
Aoverage MW
+ Male Flows
# Male Fractions
# Mass Flows
+ Maza Fractions
Wolurme Flow
— N Substream
Temperature
Pressure
M=z Enthalpy
Mla=s Density
Erthalpy Flave
— Mass Flows
BIDAMASS

} BICAMASS
3
= Wass Frations
BICAMASS
s
Volume Floss

# Compunent Altributes

i propetes

gmicc

cal'sec

000102334

257.969
28.7938
347635

000117091
-1.70966
23.0098
FATaT9

oy e o a2

limin 162665 1310.95
calimal

caligm

calimal-K

caligm-K

molcc

LA

calisec

calimal
<aligm
calimal-
caligm-K
mekice
gmicc

calisec

kegdhe
émiin

E
ber 1 1 16
caligm
gmicc
calizec
Tea/ha ] ] ]
kghr ] a a

kel 0 0 0
kel 0 0 0

|{rin

G.00442387
-14367.7
Z7ZTeT
141183

145,084

000110585
-18335.6
Z7ZTeT
141183

581448

Résultats et Discussion

0.D004TI7T
-1.045872e+06
143543
262,653
3TTe.E3 12978
133438 410362
-205034 -60771 -55468.2
-1278.05 -3186.1 -3500.22
-393123 -36.9043 -3|zamn
-ZA504T7 -1.54083 -Z2.18073
Do2MET2 D0G4503 DD544G54
032833 103536 05§32
4507 37 -§3495.5 -17364.5
16.0428 Taman 15053
D.E0EI64 A 1683 na1EMm
12978 T8.2778 164456
D.E55TAD 125885 o2Tas?
30 2813 2813 15.65
o o [} L)
00
0813 0813 1545 101325
-ETE1T
1.33856
-121086e+06
o o o 3000
aQ aQ a 5000

B2
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Chapitre IV

Résultats et Discussion

Description
From
T
Strearn Class
Mesirmum Relate Erce
Cost Flow
— Total Stream
Tempersture
Pressure
Masz Vaper Fraction
Wlass Liquicd Fraction
*azs Solid Frection
sz Enthalpy
Ma=s Density
Enthalpy Flove
= Mz Flows
BIORARSS
n3H
C
WHATER
5
(]
o2
M2
az

(2]
METHARE
H2
ETHANE
PROFAKE
I-BUTAME
M-BUTAME
P-H2
HE

— Mass Fractions
BICANSS

WIATER

[=ts]

o2

M2

a2

(= F]
METHARE
H2
ETHARNE
PROFAKE
|-BUTAME

N-BUTAME

P-Hz

HE
Walume Flovw

— MIXED Substresm
Phase
Tempersture
Pressure
Wialar Vapar Fracticn
Wizlar Liguid Fraction
Mialar Sokd Fraction
Wiass Vepor Fraction
Wisss Ligquicl Fraction
Wezs Solid Fraction
Wialar Erthelpy
W=z Enthalpy
Wialar Ertropy
Miazs Enbropy
Wialar Density
“lass Density
Entthalpy Flow
Arverage MW
— Mol Flows
C
WHATER

Fhr

bar

caligm
gmicc

calisec

I¥min

calimal
caligm
calimal-K
caligm-K
molfec
gmice

calisec

kol
krnolfhr

GAS |

B3

MIECINC

800

10325

1

2

@

-3TEE2
TO0TIE0GE1
-5T9671
3657.08

2

2

2

103563
933385
273842
264,53
157097
1.10754e-17

58095
324451
223,596
D.000356558
1.15154e-08
1.61922e-13
3AT025e-13
55408

a

a

a

a

00259935
000236554
OTE53T
00723348
00429542
3.02555e-21
000155544
000857154
DOET1405
1,003 1e-07
3.2585%-12
44276317

BAGF] 31T
00131509
a

379378

Wapor Fhase
800
107325

a a

a

2

-50TA.68
-570.622
135132
137896
11353605
0/000160561
-579671
141507
258439

a

B.08B65

Hz - Hz-CO - HYDROGEN = LTS-LIQ - LTE-¥AF - METHAKEY =~ M2 - -PD - |PC
MEMBRANE B2 BZT Lrs-2 LTs-2 Z ox D
MOIER MEATER REACTOR PYRO RED Pyl
MIECINC XTI MIXTHC MIECIC MIETNC MIETINC MIECINC MIECINC L[N
105 25 3B -122 -122 25 25 200
32 0813 15.65 30 30 0813 101325 1
1 1 1 o o D.562128 1 1
o a a 1 1 DO37ET15 2 o
@ 2 2 0 o 7 @ @
ZTBAZT 0530508 435896 -1288.8 -1268.8 -14881 -DVIE3ETed -3TG.595
000202463 GG08E1=-03 000021054 0350835 0330835 TOD0EMETE 0001714554 3000745151
2702 329666 556001 -1530.83 -5219.23 -1.1251%+06 -1.623% -61TT7S
F.mTm 223596 439048 44367 14,5789 3620.53 00 3ET
o o o o o 2 o
o o o o o o 2 o
o o o o o o o o
o o o 2 o 203583 2 208583
o o o o o 933385 2 935385
2 2 2 2 2 276222 2 2762.22
2 2 2 2 o 322352 2 322352
o a a a 2 235197 102 235197
o a a 2 2 2 2 o
2 2 o 2 o SE0305 o 580305
2 a 0 444367 145753 13467 o 324451
70T ZI3596 439048 2 o o 223,595
a a 0 C000366858 o C00366858
2 2 o 2 o 115184=-0B o 1.15184=-0B
2 a 0 a 0 o o 1.61522e-13
2 2 o 2 o o o 34T0E6e-13
2 a 0 a 0 55408 o 55408
2 2 o 2 o o o 2
2 2 o 2 o o o 2
2 a 0 a 0 o o 2
2 2 o 2 o o o 2
2 a 0 a 0 DO5TRIEE o 0543543
2 2 o 2 o 000233184 o C00Z43267
2 a 0 a 0 0762934 o aT15139
2 2 o 2 o DWIES0346 o OWIE35TI6
2 a 0 a 0 DIE32362 1 OWI€12368
2 2 o 2 o o o 2
2 a 0 a 0 G00150448 o 000150507
2 2 o 1 1 0/0053TEES 2 GO0E4NITT
1 1 1 a 0 o o a.o5797
2 2 o 2 o 132707 o 5.51123«-08
2 a 0 a 0 3.2818%«-12 o 30855312
2 2 o 2 o 4 a 4,15803-17
T = 1 .
a2 2 a a2 2 a a B.99705e-1T
a2 2 a a2 2 Q0153038 a D0N43652
a2 2 a a2 2 a a 2
EXAAE ] B368.3 04452 [z D.652562 THz2E 145422 433827
Vapar Fhase Wapar Fhase Wapar Fhase Ligusd Fhase Liquid Phase Vapor Fhase Napor Fhase
105 25 3B -120 -120 25 25 o900
32 2513 15.65 30 30 813 1071325 1
1 1 1 a2 2 D.552395 1 1
a2 2 a 1 1 DOATE052 a a2
o o o J o o o J
1 1 1 @ o D.562128 1 1
a2 2 a 1 1 DO37ETIS a a2
2 2 2 2 2 2 2 2
561276 QIoT005 -20675.8 -20675.8 -26118.3 -184543 -833548
ZTBAZT Q053008 -1288.8 -1288.8 -1118.81 -DDE55TH -576.595
-521797 DA3GE33 404021 -404021 13204 -0.00532922 129155
~238843 D.275533 -23154 ~25184 D.565563 -0.0001902 36 137763
00000437 3.27837e-05 DCOS005 00218687 D.021358T 34452505 40852305 10250205
000202463 56085 1=-05 C.00127054 D350835 D.350835 0000804316 000114554 0000745181
542702 329686 556001 -1530.63 -5219.23 -1.12519e+06 -lE5z93 -61T7I5
Z0N3568 201588 201558 160428 160428 233457 280135 144564
J.As08T 110918 217795 D2Te089 DADETS3 155.084 3.569T1 266.81
a2 2 a a2 2 a a a2
2 - o 0 a2 - o 115385 0 115395
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Chapitre IV

METHAMNE
H2
ETHANE
FROFAME
|-BUTAMNE
M-BUTAME
P-HZ
HE

# Mass Flows

# Maxs Fractions

Wolurne Flow

— Vapor Fhiase
Toler Enthalpy
Idazz Enthalpy
Malar Entrapy
Mass Entropy
PMoler Dersity
Pazs Desity
Erthely Flow

I

+ Mol Flows.

+ Mol Fractions

+ Mass Flows

+ Mass Fractions
Velurmne Flove

— Liquid Phase

Maler Enthalpy
Mazs Enthalpy
Molar Entrapy
Mazs Entrepy
Molar Dersity
Mazs Density
Erthely Flow
Frmrege MW

+ Mol Flows.

+ Mol Fractions

+ Mass Flows

+ Mass Fractions
Velurme Flove

— CISOLID Substresm

Tempersture

Pressure

Wiolar Liguid Frecticn

Wiolar S Frackan

M=z Liquid Fraction
*Aazs Solid Frection
“olar Erthalpy
M=z Enthalpy
“ialar Ertropy
M=z Entropy
Molar Drensity
Bazs Density
Enthslpy Flow
overoge MW
#* Mole Flows
# Mole Fractions
# Mass Flows
# M Fractions
Wolurme: Flovw
= NC Substream
Tempersture
Pressure
“azs Enthalpy
M=z Density
Enthalpy Flow
= Mz Flows
BICRAASS
AsH
= M Fractions

kg

Iémin

cal'mol
zal'gm
calimal-K
caligm-K
molfcc
gmécc

cal'sec

Fmin

calimal
caligm
calimal-
caligm-K
molice
gmicc

calisec

1#min

bsar

cal'mal
caligm
calémal-K
caligm-K
molicc
gmite

calizec

Kgfhe

|fmin

[=

bar
caligm
gmécc
calisec
gihe
ke
ka'hr

000013234
0336553
DDZIZEET
[t g e
13397 5-21
T0D3TTO0E
0.007EZ548
Q429152

A, 7207608
138212
10779517
23102117
QI0G353

2

3657.08

3T9TE

-5074.68
-5T0422
125132
137836
11333505
DO0DIEDEET
-5T9ET1

141507

258439

3657.08

3IT9E7R

- m e e m oa | a

2 e e a oa

T

577619

01276
ZTBAZT
-521797
-255843
ODON0043T
000202463
542,702

ZD1588
38087

.M

57.7613

Résultats et Discussion

'] ] 0
] 0 o
] 0 0
'] 0 0
0 0 0
'] 0 0
] 0 1
1 1 0
] 0 0
] 0 o
] 0 0
'] 0 0
0 0 0
] 0 0
223,596 4.39048 444367
56368.5 604452 az1m
D075 919053
00530808 45,3896
04136833 -5.148
0216593 -233422
3.27837=-05 0006005
6.60881=-05 000121054
329666 555001
201588 201588
110918 2177195
223.596 4.39048
56308.5 604482
-20675.8
-1268.8
404021
00218687
0330835
-1590.83
150428
0276989
A.44367
oz
2413 1565 30
= T
0 [] 0
813 1585 30
[ [] [
] 0 ]
'] 0 ']

- a | | a aa

a a a a aa

145789

MESZ5E2

00213687
0350835
-5210.23
16.0428
DO0ETS3

145789

DESZ5B2

000785599
QEIZETE
DDTZ2AT
QO343677

7
G0005282TS
C.00TE2447
7

7.BEES =08
1.7425e-12
o

7

Qimza

7

3620.53

75022.9

-24211.3
-1026.59
157776
QLEETABT
3.26134=-05
0.0007TIETY
553340

235843
Mo,

348311

THRRT

-54200.7
-3461.65
-38.2818
-Z06124
00545147

101802

137915

22448

0813

2813

a a a

I I T -

1454.82

~184543
-00e3ETed
-00053z9z2
-0.000190238
408592305
0071714554
-15298

280135
3.56971

100

145492

101325

107325

0.00NCEE2
0369504
DDZTA523
031013

2
000030705
007376
0415717
45726508
107312
14317
22377317
0103018

2

38571

433827

-B33548
-5TE.59E
199155
137763
10230205
DO0DI4E1ET
-61TTTS

144564

266,81

38574

433827



Chapitre IV

Malar Density
Mexs Density
Enthalpy Flove
Average MW
*+ Maole Flows
+ Mole Fractions
* Mass Flows
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<add properbes>

Figure (IV.58) : Résultats de flux

Cliquez sur « Résultats » et faire vérification (Figure (IV.59).
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Chapitre IV

Résultats et Discussion

production de hydrogéne apartir methane
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Figure (IV.59) : Résultats.
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IV.2.1. Analyse et comparaison des différentes étapes de production :

IV.2.1.1. Production du méthane a partir de la biomasse :

Quantité produite : 32,445 kg/h
Détails : 19,467 kg/h utilisés pour le reformage en hydrogene, 12,978 kg/h pour
la liquéfaction.
Remarques : Le processus de gazéification est bien établi, capable de valoriser
efficacement la biomasse.
Rendement et efficacité : Rendement élevé, car la conversion de la biomasse en
méthane est une technologie mature et bien optimisée.
Impact environnemental :

o Positif, car utilise une source renouvelable (biomasse).

o Réduction des émissions de gaz a effet de serre comparée aux énergies

fossiles.

Applicabilité : Technique largement appliquée industriellement, notamment

dans la production de biogaz.

IV.2.1.2. Liquéfaction du méthane :

Quantité traitée : 12,978 kg/h (entrée), 12,978 kg/h (sortie) — Liquéfaction
compléte sans perte
Rendement et efficacité : Efficacité de 100 % pour la liquéfaction, processus
énergivore mais maitrisé.
Impact environnemental :

o Consommation énergeétique élevée due au refroidissement intensif.

o Nécessité d’énergies renouvelables pour minimiser 1I’empreinte carbone.
Applicabilité : Technologie industrielle standard pour le transport et stockage de

gaz.

IV.2.1.3. Production d’hydrogene a partir du méthane :

Quantité de méthane utilisée : 19,467 kg/h
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e Quantité d’hydrogeéne produite : 7,017014 kg/h
e Rendement : = 36,8 % (hydrogéne/méthane)
« Efficacité : Processus bien maitrisé (reformage a la vapeur), mais avec pertes
énergetiques liées aux réactions chimiques et a la purification.
e Impact environnemental :
o Emissions de CO2 significatives a moins d’utiliser un systéme de capture
carbone.
o Meilleur que les combustibles fossiles classiques mais impact non nul.
o Applicabilité : Trés répandue industriellement, base de la production mondiale

d’hydrogene.
1VV.2.1.4. Production directe d’hydrogéne a partir de la biomasse:

e Quantité d’hydrogeéne produite : 4 ,39048 kg/h

o Rendement : Plus faible que la production via méthane (car biomasse moins
concentrée en énergie directe).

« Efficacité : Technologie encore en développement.

o Impact environnemental : Trés favorable car faible émission directe,
renouvelable.

e Applicabilité : En phase pilote, besoin d’améliorations pour monter en échelle

industrielle.

1V.2.2. Résumé des données (en kg/h) et Comparaison selon des criteres clés:
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Chapitre IV

Tableau (IV. 25) : Résume des donnée

Entrée Sortie

Voie de conversion Rendement (%)
(kg/h) (kg/h)
Gazéification de la biomasse — CH, 100 32,445 100%
Liquéfaction du méthane (CH, — CH, liquide) 12.978 12 ,978 100%
36,8%
Reformage du méthane (CH, — H3) 19,467 7,017014
Fermentation sombre (biomasse — H) 100 4,39048 <10%

La fermentation sombre a une faible efficacité, car la production reste limitée par des

facteurs biologiques.

Tableau (IV. 26) : comparatif des différentes voies étudiées

Critere Méthane Liquéfaction du Reformage du Fermentation sombre
(biomasse) CH, CH,
Quantité produite Tres élevée (32 . Moyenne (7 )
Elevée (12 kg/h) Faible (4 kg/h)
kg/h) kg/h)
Rendement / efficacité Tres élevé (~100%) Tres élevé Moyen Eaibl
aible
(~100%) (36,8%)

Impact environnemental

Faible (source bio),

Moyen (énergie Moyen & elevé

Tres faible (écologique),

Positif, N Tres favorable,
élevée), Energivore (COy)
renouvelable renouvelable
Faisabilité industrielle Tres bonne, Large Bonne, Large Excellente, Faible a moyenne,
Large Limitée a pilotes
Complexité technologique Mature Mature Mature En développement
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o Lameilleure efficacité est obtenue pour la production et liquéfaction du méthane
a partir de la biomasse, avec un rendement de 100% pour les deux étapes,
démontrant leur viabilité industrielle et énergétique.

e Le reformage du méthane reste une voie efficace pour produire de I’hydrogéne,
mais avec un rendement modéré et un impact CO, a gérer.

o La fermentation sombre est écologiquement la plus propre, mais techniqguement
la moins performante actuellement.

Donc, La chaine compléte "biomasse — CH, — CH, liquide™ représente la
voie la plus rentable et efficace, combinant haute production, faisabilité et

rendement.

Comparaison des quantités produites par voie (kag/h)

12 kg/h

30

N
o

(=
w

Quantité (kg/n)

10

Méthane (bicmasse) CH. Liguide {liquéfaction) Hs (reformage CHe) H: (fermentation sombre)

Figure (IV.60) : comparaison des quantités produites par voie (Kg /h).
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Comparaison qualitative des différentes voies

mmm Méthane (biomasse)
. CH: liquéfié
H: (réformage CHa)

M H: (fermentation sombre)

Score (0-10)

Rendement Impact Ecologique Faisabilité Efficacité

Figure (IV.61) : Comparaison qualitative des différentes voies.

IV.2.3. Perspectives de recherche et améliorations possibles de la fermentation

sombre pour la production d’hydrogéne :
*Optimisation microbiologique :

o Sélection ou ingénierie de souches bactériennes (ex. Clostridium,
Enterobacter) plus efficaces et tolérantes.

o Objectif : améliorer le rendement molaire d’hydrogene.

» Fermentation en deux étapes : fermentation sombre + photo-

fermentation :

o Utilisation des acides organiques résiduels par des bactéries

photosynthétiques pour produire plus d’H; .
» Prétraitement de la biomasse :

o Application de traitements (enzymatiques, chimiques ou thermiques)

pour convertir la lignocellulose en sucres fermentescibles.

> Utilisation de substrats mixtes :
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o Meélange de différents déchets (alimentaires, agricoles, fumiers) pour un
apport nutritionnel équilibré.
» Automatisation du contrble des parameétres opératoires :
o Régulation en temps réel (pH, température, charge organique) grace a
I’intelligence artificielle et aux capteurs.
» Intégration énergétique du procédé :
o Récupération et réutilisation de la chaleur produite a différentes étapes
pour diminuer la consommation énergétique globale.
» Valorisation des gaz secondaires :
o Récupération et utilisation du CO ou du méthane résiduel (CH, ) via
des procédés complémentaires (reformage, combustion ou

cogénération).
1V.2.4. Observations générales :

o La voie thermique (via le méthane) permet une production rapide et pure, mais
au co(t énergétique élevé et avec un impact environnemental plus important.
« La voie biologique (fermentation sombre) est plus durable et écologique, mais

nécessite un temps de réaction plus long et une optimisation microbiologique.

IV.4. Conclusion :

La production du méthane a partir de la biomasse offre la meilleure quantité et
un rendement élevé, avec un impact environnemental positif grace a 1’utilisation de
ressources renouvelables. La liquéfaction du méthane est parfaitement maitrisée,
garantissant un transport et stockage efficaces, mais reste énergivore.

La production d’hydrogeéne a partir du méthane présente un bon compromis entre
rendement et applicabilité industrielle, bien qu’elle génere des émissions de CO2.

La production directe d’hydrogeéne a partir de la biomasse est encore limitée en quantité
et efficacité, mais offre un potentiel environnemental important pour 1’avenir.

La liquéfaction de I’hydrogene reste technologiquement complexe et coliteuse, avec une
faisabilit¢ industrielle réduite en raison des exigences cryogéniques extrémes et du

manque de fluides réfrigérants adaptés.
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V. Conclusion générale :

Ce travail de recherche a exploré, a travers une démarche de simulation sous Aspen Plus,
plusieurs voies de valorisation énergeétique de la biomasse, en mettant I'accent sur la production
de deux vecteurs essentiels de la transition énergétique : le méthane (CH,) et I’hydrogene (H.,).
L’¢étude s’est structurée autour de trois €tapes principales : la production de méthane par
gazéification de la biomasse, sa liquéfaction partielle, puis sa conversion en hydrogene,

parallélement a I’é¢tude d’une voie biologique directe par fermentation sombre.

Les résultats obtenus ont permis de dégager plusieurs enseignements importants. La
gazéification de la biomasse s’est révélée étre une méthode performante pour la production de
méthane, atteignant un débit de 32,445 kg/h. Cette filiere présente un rendement énergétique
intéressant, un impact environnemental modéré et une faisabilité technique confirmée a 1I’échelle
industrielle. La liquéfaction du méthane, bien que techniquement faisable et énergétiqguement
efficace, requiert des conditions opératoires extrémes (basses températures et hautes pressions),

ce qui souléve des interrogations quant a sa rentabilité économique.

La conversion du methane liquéfié en hydrogéne représente une voie indirecte
prometteuse, qui offre un bon compromis entre efficacité énergétique et applicabilité
industrielle. En parallele, la fermentation sombre, en tant que procédé biologique de production
directe d’hydrogéne a partir de la biomasse, présente actuellement un rendement limité.
Néanmoins, cette technologie émergente posséde un potentiel de développement important,
notamment en matiere de durabilité environnementale, ce qui justifie des recherches

approfondies a long terme.

Enfin, la liquéfaction de 1’hydrogene, essentielle pour son stockage et son transport sur
de longues distances, demeure une opération particulierement complexe sur le plan technique.
Les simulations effectuées n’ont pas permis d’atteindre les températures cryogéniques
nécessaires (20 K), en raison des limitations du logiciel (absence de fluides cryogéniques
adéquats dans Aspen Plus) et des exigences industrielles trés contraignantes, ce qui remet en

question la faisabilité immédiate de cette option.

Dans I’ensemble, I’analyse qualitative des différentes voies étudiées met en évidence que
la production d’hydrogene via le méthane se positionne actuellement comme la solution la plus

équilibrée et la plus industrialisable. Ce mémoire souligne ainsi la pertinence d’une approche
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intégrée combinant des technologies thermochimiques matures avec des voies biologiques en
développement. Une telle synergie pourrait, a moyen et long terme, contribuer a une transition

énergétique plus durable, tout en valorisant de maniere efficace les ressources locales en

biomasse.
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