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NOTATIONS EMPLOYEES

Dans tout le travall présenté nous utilisons la convention sui-
vante pour les notations : une matrice est représentée par une lettre majus-
cule, un vecteur par une lettre minuscule normale, un scalaire par une lettre
en italique, une fonction par une lettre grecque soit par exemple A, x, f, o.
D'une fagon générale a, ¥ est |'élément 7,5 de la matrice A, » X I'élément <
du vecteur x. La seule excep+ion est le cas des matrices Kb et EM qui sont
les matrices dont les &1éments diagonaux sont ceux des vecteurs kJeT emd,
et dont les autres termes sont nuls.

Etant donnée la multiplicité des variables mises en Jeu, nous
avons été amenés & définir plusieurs systémes de notations, valables respec-
tivement dans le paragraphe -2, dans le chapitre IV, et dans le reste du
texte. Les notations du paragraphe |-2 sont définies dans le texte méme. Les

autres sont définis ci-aprés.

1 - Notations utilisées dans tout le texte, a | 'exception du paragraphe -2
et du chapitre IV.

J Indice repérant la position d'un plateau
J =1 : bac de reflux

J = Jt : fond de colonne

Jt Nombre total de plateaux plus 2

Jf Position du plateau d'alimentation

gt " " de soutirage latéral (chapitre V)
7 Indtce repérant un composant du mélange traité

m Nombre de composants

2 Pression pgjnant dans la colonne

f Débit molaire d'alimentation

fi " " de la phase liquide de I'alimentation
fv " " de la phase vapeur de |'alimentation
d " " de soutirage de téte

b " " de soutirage de fond

" " du liquide quittant le plateau 4



vsf
zf

yf

xf

Sl

o

xif
ysf

hf

hvf
hilf
hvd
hilb

Débit molaire de la vapeur quittant le plateau J

" " " 1

arrivant au plateau g-1

" " du soutirage liquide effectué au plateau J

" " "

vapeur

" L

" " du tiquide arrivant sur le plateau jf

" " de la vapeur

Vecteur des concentratlions

" " "

tation

Vecteur des concentrations
tation

Vecteur des concentrations

" " "
" " "
" " "

" " i

plateau 4

Vecteur des concentrations
au plateau g - 1

Vecteur des concentrations
rique avec xf

Vecteur des concentrations
rique avec yj

Vecteur des concentrations
plateau 4f

Vecteur des concentrations

_plateau jf -1

arrivant au plateau jgf - 1

molalres globales de |'allmentation

"

molaires

molaires

molaires

molaires

molaires

molaires

molaires

de

de

du

de

de

de

de

du

de

la phase liquide de I'alimen-
la phase vapeur de |'alimen-

soutirage de téte
" de fond
" latéral
la phase |lquide du plateau j

" vapeur quittant le
la phase vapeur arrivant
la vapeur en équilibre théo-
la vapeur en équilibre théo-
fiquide arrivant sur le

la vapeur arrivant au

Enthalpie molaire globale de |'alimentation

" " de la phase vapeur de |'alimentation

1" " "

liquide

" " du soutirage de téte
de fond

" " n

" " de la vapeur de composition y.

" " n

" " du liquide

" " de la vapeur de composition

"

"

"

J

M

X.

5

J



hiif
hvsf

T PN

W < >

as

ae

we

ns

nsf

‘N-3

Enthalple molaire du liquide de composition §;

" " " arrivant sur le plateau jf

" " de la vapeur arrivant au plateau jf - 1
Température régnant sur le plateau j
Vecteur des coefficients d'équilibre du plateau J
Température du fluide d'alimentation
Vecteur des coefficienfé d'équilibre du fluide d'alimentation
Fonction vectorielle de p, t, x, y donnant la valeur de k
Fonction de p, t, x, donnant la valeur de Al

] Ds ts Vs " " "

Vecteur composé de m-2 éiéments de x corraspondant & la tempéras.i-.
ture t

Vecteur & de référence correspondant & la température ¢t
Vecteur des coefficlents d'équilibre correspondant 3 pt,it,t
Vecteur k de référence correspondant & la température t
Pression de référence correspondant & la température ¢

Vecteur des efflcacltés relat!f aux bllans massfques, pour le
plateau j

Vecteur des efficacités relatif aux bilans enthalplques, pour le
plateau j

Nombre total de paramétres d'efficacité indépendants considérés
Puissance calorifique fournie & la colonne par le bouilleur
" " " " " le condenseur
Vecteur des varliables indépendantes
" d'entrée de |'algorithme de.réduction.

Vecteur d'entrée de la partie commune de |'algorithme de
réduction.

Vecteur d'itération

" d'erreur

" composé des éléments communs de a et de s

" " " de a non compris dans s
Partie fondamentale du vecteur d'erreur
Partie secondaire " "
Nombre d'éléments du vecteur a

" " n s

" n " st



¢

Remargues :

N-4

Nombre d'éléments du vecteur u
1] LA n W
1 1 " as
" " " ae
" " " win

indice repérant une concentration supposée connue
" n " "

inconnue

Fonction d'erreur d'une boucle d'itération

- Les notations d, b, yd, xb, hvd, hlb représentent respectivement les mémes

variables que les notations V1, th, ¥y X g hvl, hzjt‘ On emploiera indif-

féremment les unes ou les autres selon leur cohérence avec le reste du

calcul.

-

- Dans le chapitre V un suffixe a, b, ¢ ou d est ajouté & ces notations

selon que la variable est relative aux colonnes A, B, C ou D.

2 - Notations employées dans le chapitre IV,

k
l
ib

Mo Fh M S
X X‘W?‘r‘xﬂ

Pl

Indice repérant |'itération en cours
" définissant la dimension des matrices YZ, PZ, TZ

Nombre de polnts d'une réalisation de la méthode de Broyden
général isée

Nombre d'équations et d'inconnues du systéme
Valeur du vecteur d'itération 3 I’i+éra+ion‘k
Vecteur d'itération normalisé

Vecteur d'erreur

Vecteur d'erreur normalisé

Matrice de transformation de x en x*

Matrice de transformation de £~ en f

Valeur de w® pour x:,
Matrice définie positive définissant w®

de w pour X,

Vecteur définissant la direction du pas (%% )
Scalaire définissant |'amplitude du pas (xk-xk_l)
Vecteur différence (£, ~f )

Estimation & I'Itération k de la matrice jacobienne =

Matrice inverse de Ak
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R

A Tk A

L™

Q
[

™3
NQQ.

©-
b

b

g o

X © I €

N=-5

Matrice formée par juxtaposition des vecteurs Vs Vg-12*** Va1
Matrice formée par juxtaposition des vecteurs Pys ProqoetBogo

Matrice dont les &léments diagonaux sont s tpagrio oty
et dont les autres termes sont nuls

Variation sur x effectuée dans la méthode de base de calcul de
Variation sur £ correspondant 3 E;l
Matrice formée par juxtaposition des vecteurs B&, =1, n

" n " " " 3;1:’ i=1, n
Scalalre définlssant |'étape j dans la méthode de Davidenko

Vecteur d'erreur dans la méthode de Davidenko, & |'étape g4, &
I'itération k

Vecteurs coefficlents de |'approximation du second ordre de X(s)
a I|'étape 4

Fonction donnant £ 3 partir de X
1" n f 1" X
Norme de £~
Norme de £
Forme quadratique ((u%
Fonction introduite dans la méthode de Davidenko
Fonction donnant la solution x de p(x,8) = 0 en fonction de s
Approximation du premier ordre de x & |'étape j

" Second " "
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Dans ute évolution de caractére général l'tngenleur concepfeur‘

"c‘

de sysfemes tend de plus en plus & poser ses problémes sous une forme e

mathématique, appliquant moins son art 3 la recherche directe of plus ou
moins intuitive d'une solution acceptable qu'a la définition et la repré-
sentation quantitative précises de ses objectifs et du fonctionnement

du procédé commandé, utilisant ensuite des techniques numériques mises

en oeuvre sur une machine pour obtenir la valeur des paramétres caractéri-

sant la solution optimale.y,

"Dans cette approche moderne, la quallté d'une solution est

Y

mesurée a l'aide d'un critére de performance, qui doit &tre rendu extrémal,

et le procédé commandé est représenté par une structure mathématique, ou

‘modéle, susceptible de décrire son &tat en fonction de conditions initiales

et de variables d'entrées.

Trés souvent le modéle est constitué par un ensemble d'équa-
tions algébriques et différentielles, et nous nous Intéresserons plus
particuliérement au cas oli seules sont présentes des équations algébriques,

~

c'est-a-dire celui ol le modéle représente les &tats stationnaires du

procédé.

Dens ces conditions, {'état du procédé est alors comp | étement
déterminé par la connaissance de la valeur d'un ensemnle de variables
indépendantes, ou vecteur Indépendant, celle des autres variables (vecteur

dépendant) étant calculable par résolution du systéme d'équations.

L'utilisation pratique du modéle nécessite ainsi qu'on associe,
au systéme d'équations le constituant, une méthode de résolution permeffanf

de calculer le vecteur dépendant en fonction du vecteur indépendant.

'empiou généralisé des modéles mathématiques & diverses
fins entraine” que, pour un méme procédé, le vecteur indépendant n'a pas
toujours la méme constitution. Si nous prenons comme exemple le cas ol

le modéle doit &tre employé pour :

a <4 |la conception
b < I'identification
¢ =+ la recherche des coefficients de

sensibilité entrée~sortie

d 4 I'optimisation du fonctionnement du
systéme

x Nous entendons Tci par systéme 1'ensemble constitué par un procédé

commandé et le systéme de commande qui lui est associé.



Nous constatons en effet que :

- Les parametres d'adaptation font partie du vecteur dépendant

dans le cas b du vecteur indépendant dans les autres cas.

- Les variables de sortie régulées font partie du vecteur

dépendant en ¢ du vecteur indépendant dans les autres cas.

- Les variables d'action servant aux régulations font partie
du vecteur dépendant en a et d du vecteur indépendant dans les deux

autres cas.

- Les autres variables d'action font toujours partie du vecteur

indépendant.

Il est ainsi nécessaire, bien que le modéle lui-méme
reste identique, qu'on dispose, pour chaque configuration du vecteur

indépendant, d'une méthode de résolution du systéme d'équations.

Beux solfutions peuvent Tmmédiatement &tre proposées pour la

résolution de ce probléme :

a- L'emplol direct d'une méthode classique de résolution
des systémes d'équations quelconques (voir chapitre IV), qul permet
théoriquement d'utiliser un vecteur indépendant de constitution arbitraire.
b= L'utilisation des propriétés particuliéres du systéme

d'équations pour élaborer un algorithme spécifique & chaque configuration

du vecteur indépendant.

Deux difficultés se présentent cependant dans le cas, trés
fréquent pour les procédés industriels, ol le systéme d'équations est de

grande dimension :

a- Les méthodes classiques de résolution deviennent, pour des
raisons d'encombrement et de temps de calcul sur machine, inutilisables

au dessus d'une certaine dimension du systéme.

b- Il est souvent impossible de trouver une méthode particuliére

pour tfoute constitutlon du vecteur indépendant.
L'utilisation généralisée du modéle est alors trés difficlle.

Le probléme se pose en ces termes dans le domaine particulier
de la distillation ol ie modéle statique d'une colonne peut comporter
Jusqu'a plusieurs milliers d'équations. Une revue des méthodes de résolu~
tion utilisables pour ce type de procédé (volr chapitre 11) montre que cer-

taines des méthodes existantes permettent le choix arbitraire de la
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constitution du vecteur indépendant, mais, d'aprés les auteurs eux-mémes,
nécessitent, en leur état actuel, les plus grosses machines disponibles
pour traiter des colonnes de dimension trés modeste, et qu'au contraire
les méthodes performantes et couramment employées impliquent une consti-
tution unique ou quasi-unique du vecteur indépendant.

Remarquons que, dans le cas ol la résolution doit &tre effectuée
avec un vecteur indépendant ne correspondant & aucune des méthodes du

~

second type cité, le probléme peut &tre résolu grace & une procédure

~

itérative faisant intervenir, & chaque itération, la résolution comp 1été

du systéme d'équations & |'aide d'une de ces méthodes. Mais || est &vident

que le temps de calcul correspondant est trés long.

De ce qui précéde i1 découle qu'il n'existe pas,jusqu's
présent,de méthode satisfaisante de résolution permettant un emploi
généralisé du modéle statique d'une colonnd de distillation. C'est préci-
sément cette lacune que nous nous somme efforcés de combler dans le travai |

que nous présentons ici.

La méthode recherchée doit présenter, comme caractéristique
fondamentale, la possibililté d'employer un vecteur indépendant de
constitution quelconque. De plus pour &tre acceptable et d'emploi général
elle doit nécessiter un temps de calcul et un volume de mémoire sur machine
restreints, ainsi que permettre la prise en compte de colonnes de struc-

ture quelconque.
Deux éléments principaux constituent le travail présenté :

- Nous proposons (chapitre I11) une formulation du probléme
permettant d'élaborer une méthode satisfaisant aux quatre conditions

précédentes.

- Nous étudions (chapitre 1V) les conditions de mise en oeuvre

optimale de celle-ci.
La méthode obtenue” est alors parfaitement opérationnelie .

Précédant cette partie centrale de |'étude, le chapitre | est un

x La méthode proposée dans ce travail a déja fait l'objet de plusieyrs
publications partielles effectuées par I'auteur seul ou avec des colla-
borateurs {D4},{D5}, {DI1}, {D25}



rappel des hypothéses générales et des équations constituant le modéle
statique d'une colonne de distillation, et le chapitre || est une revue des
méthodes de résolution existantes, dans laquelle chaque type de

méthode est confronté avec les critéres définis précédemment.

Dans le chapitre V,nous décrivons un exemple d'application
de la méthode proposée dans le cadre de |'automatisation d'une unité
industrielle de craquage & la vapeur de grande capaciféx. Remarquons que
c'est au cours de cette étude que se sont présentés les problémes qui

nous ont conduits a |'élaboration de la méthode proposée.

La conclusion, aprés un rappel des caractéristiques essentielles
de la méthode proposée, ouvre la voie & un élargissement de la fonction
de I'algorithme, rendu possible par la formulation adoptée, le transformant

en un algorithme intégré d'optimisation.

x Cette étude d'automatisation a été effectuée dans le cadre d'un contrat
de la Délégation Générale & la Recherche Scientifique et Technique qui
réunissait la Société Naphtachimie, & qui appartient |'unité étudiée,
la Société Télémécanique Electrique, constructeur du calculateur numérique
de commande utilisé, et le Laboratoire d'Automatique de Grenoble,

maitre d'oeuvre scientifique de |'étude.






CHAPITRE 1

SYSTEME DYEQUATIONS FORMANT

LE MODELE STATIQUE D'UNE COLONNE CONVENTIONNELLE.



Dans cette partie nous indiquons les hypoth&ses générales
concernant la colonne étudiée et nous rappelons les équations constituant
le modele mathématique de la colonne, ainsi que le nombre de degrés de

liberté du systéme.

I-1. HYPOTHESES DE TRAVAIL

Dans ['étude qui suit nous nous proposons d'élaborer le modéle
mathématique du fonctionnement statique d'une colonne de distillation,
c'est-a-dire que nous ne considérons que les régimes obtenus quand les
enfrées de commande ont une valeur constante depuis le temps t = =,

La colonne de distlllatlon choisie pour décrire la méthode
proposée est une colonne & plateaux dont la structure est conventionnelle
(figure I-1). Elle comporte une alimentation dans sa partie médiane, un
soutirage de t&te en phase vapeur, un soutirage de fond en phase liquide,
un bouilleur, un condenseur et un reflux en phase liquide effectué sur le

premier plateau (j = 2).

Le mélange distillé comporte un nombre quelconque de composants,
et peut étre 1déal ou non-idéal. La seule hypothése impliquée dans les
équations du modéle est que chaque composant est complétement soluble

dans fous les autres et dans tout mélange des autres.

Nous supposons qu'll n'existe aucun échange thermique entre
I"intérieur et |'extérieur de la colonne, nl entre les plateaux si on
excepte ceux qui sont spécifiés et ceux résultant des mélanges de flux

ayant une enthalpie différente.

De plus dans le but de ne pas surcharger les notations, nous
avons, dans les équations qui suivent, supposé que la pression est Identique
sur tous les platsaux. Il est évident qu'aucun probléme n'apparalt quand

on consldére une presslion variable le long de la colonne,

Nous avons choisi pour décrire la méthode, le cas d'une colonne
conventionnelle parce que c'est celui-ci (frés fréquent) qui permet
I'analyse la plus fine de |'algorithme proposé, en particulier en ce qui
concerne la phase de réduction. Le cas d'une colonne de structure générale
conduit (paragraphe 111-6.) & un vecteur d'itération de dimension plus
importante, mals & une structure plus simple de |'algorithme, et apparait

alors, paradoxalement ,comme une simp!ification par rapport au cas étudié.



I-2. MODELE DES PROPRIETES THERMODYNAMIQUES DU MELANGE DISTILLE

Au cours de |'élaboration du modéle mathématique de la colonne
nous serons amenés & utiliser une représentation des phénoménes physiques
de base apparaissant au niveau de chaque plateau, c'est-a-dire |'équilibre
liquide-vapeur. De plus les bilans enthalpiques nécessitent la connaissance
de I'enthalple des phases en présence. || est donc indispensable de disposer

d'un modeéle des propriétés thermodynamiques du mélange distillé.

L'étude compléte de ces propriétés et de leur représentation
n'entre pas dans le cadre du travail présenté. Nous nous bornons donc a
rappeler les méthodes d'approche généralement utilisées pour |'élaboration
des modéles thermodynamiques, et & donner les références de méthodes

pratiques utilisables dans |'élaboration d'un modéle de colonne.

I=2.1. Equillibres liquide-vapeur,

I'l est classique, pour déterminer un équilibre liquide vapeur

d'utiliser les coefficients d'équilibre définis par ki = yi/mi. Le nombre

total de variables mises en jeu est alors de 3m + 2, (soit x, y, k, t, p).
La régle des phases de Gibbs Indique que le nombre de degrés de liberté

de I'équilibre |iquide-vapeur est égale & m.
Il existe de plus m*2 relations immédiates :

.= k.., T =1 m
Yz R /

La détermination de la valeur des coefficients d'équilibre en
fonction des autres variables, introduisant m équations supp lémentaires
est donc suffisante pour permettre |a détermination de toutes les variables,

m variables indépendantes étant supposées connues.



On peut distinguer deux classes de méthodes de calcul des
coefficients d'équilibre : celles utilisant la pression de convergence,

et celles utilisant les fugacités et les coefficients d'activité.
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Les méthodes de cette classe utilisent la propriété suivante
des mélangesen équilibre : si & ftempérature constante on fait varier la
pression, il existe une valeur de cette derniére appelée pression de conver-
gence, pour laquelle tous les coefficients d'équilibre ki sont unitaires.
A la température critique, cette pression est la pression critique vraie
si le mélange est binaire, la pression critique de "I'équivalent binaire"

si le mélange est multicomposant.

[l existe plusieurs méthodes, développées principalement par
WINN {722}, HADDEN {77} , LENOIR et col. {712} , et par les
équipes de la N.G.A.A. {Ti15}et la N.G.S.M.A.{T16}, permettant de déterminer
la pression de convergence des mélanges étudiés, et, & partir de 13, les
coefficients d'équilibre correspondant & la pression et la température de

Iféquilibre.

Ces mathodes, purement empiriques, se prétent difficilement au
calcul sur machine, et de plus ne permettent pas la détermination associée
d'une valeur des enthalpies qui solt thermodynamiquement cohérente avec
celle des coefficients d'équilibre. Ces deux inconvénients font qu'on
leur préfére généralement une des méthodes de la seconde catégorie. Nous

ne les décrirons donc pas plus en détail.

Les méthodes mettant en jeu les fugacitéset les coefficients
d'activité des composants dans chaque phase utilisent une approche thermo-
dynamique du probléme. L'équilibre Iiquide-vapeur, qui est un cas particulier
de I'équilibre multiphases, est un double équilibre thermodynamique :

équilibre thermique et équilibre de phase entre le liquide et la vapeur.



L'application du second principe de la thermodynamique conduit
a deux conditions, dont |'ensemble est une conditlon nécessaire et suffi-

sante d'existence de |'équilibre

- Le critére d'équilibre Thermique implique |'égalité respective
des températures et des pressions totales des deux phases.

- Le critére d'équllibre de phase peut &tre formulé de facon
équivalente a partir de plusieurs fonctions thermodynamiques d'état.
Pour I'équilibre liquide-vapeur c'est |'emploi de la notion de fugacité
qui conduit & la formulation la plus simple. Dans ce cas la condition
d'équilibre de phase consiste en 1'égalité de la fugacité de chaque compo-

sant dans la phase liquide et la phase vapeur.

La fugacité }E.du composant Z en solution dans la phase liquide
a la température t et la pression p est définie par I'ensemble des deux

relations :
(.1 r, t.Log (7/}7 ) = fp??dp
' t ‘77,0 Z
Po
(1.2) (}Zykip) + 1 quand p > O

Remarquons que la fugacité du composant Z a la dimension d'une
pression. Pour un gaz parfait elle est égale & la pression partielle du
composant dans le mélange. Pour un équilibre [déal entre deux phases idéales
[tapproche utilisée (égalité des fugacités) est équivalente 3 ITapplication
des lois de RAOULT et de DALTON.

L'ensemble (1.1), (1.2) est équivalent 3 :

| . -
(1.3) r.t.log (fi/p) = f @ - fpi) dp
i pO

S

OuU encore a

———— p—._
(1.4) r.t.Log (fﬁ/&g.fﬁ) = [ (v, - v.) dp
Po

avec 5; : volume molaire partiel du composant 7 en solution.



v : volume molaire partiel du composant Z pur dans les mémes condi-
tions de température et pression, dans la méme phase. (Cet état

peut &tre hypothét!que)

fﬁ : fugacité du composant Z liquide dans les conditions de défini-
tion de v,
i r . :
fé o ¢ fugacité du composant ©Z en solution, & la pression p,- Dans
>

les équations (1 ,3) et (1.4) p, est supposée suffisamment
faible pour que la solution soit Idéale a cette pression,

de méme que dans tout ce qui suit.

Ces relations de méme que les suivantes peuvent aussi &tre

écrites pour la phase vapeur, en changeant T, eny. et les Indices supérieurs

l en v,
La relation (1.4) peut s'écrire :
A z

(105) fi e Y?:.xiofi

ol Yﬁ est le coefficient d'activité du composant 7 en phase liquide, défini

par :

P __
(1.6) r.t.Log Yﬁ = [ W, - v,) dp

Po

Dans ces conditlons, l'application du critére d'équilibre de

phase conduit & la relation :

(1.7) 1

A 1w v
Ypwpfy =y =Ygty

d'ou 7 1
(1.8) K. = y./x. = eTi
‘ i Y% v
Yilz

La détermination de ki nécessite donc celle des 4 termes apparais-
sant dans le membre de droite de (1.8). Pour un composant pur |'éguation
(1.3) devient :

(1.9) Loy = f rt
. r.t.Log (fé/p) = [ (v, - 1;) dp
pO



La fugacité du composant Z pur dans les deux phases sont générale-
ment calculées & partir de |'équation (1.9), en utilisant la loi des &tats
correspondants ou une équation d'état. La premiére méthode est basée sur la
propriété qu'a le coefficient de compressibilité 2. = (p.vi)/(r.t) d'un
€lément 7 d'une famille de corps voisins, de pouvoir &tre exprimé en
fonction de sa température rédulte tri==t/tci, de sa pression rédulte

pr. = p/pci et de son coefficient de compressibilité critique

7
zc, = pci.vci/ri.tci, ou tci et pe; sont sa température et sa pression
critlques.

La fugacité est alors donnée par la relation suivante dérivée
de (1.9)
’ Pry d pr,
(1.10) Log (Ffo/p) = [ (3. - 1) (ou Log (fo/p)
z p T pr; A 7
0

I'l existe des tables ou des abaques {T9} , {T15} , des relations {12} ,

{ T9} , établies sur la base de résultats expérimentaux, donnant directe-
ment f%/p en fonction de pr., tri et e, Remarquons que dans le cas ol
I'état du composant < pur est hypothétique, ces résultats ne peuvent pas
&tre employés directement, et diverses méthodes d'extrapolation peuvent
alors &tre utilisées telles, par exemple, que celles proposées par

LEWIS et KAY {T13} ou par SOUDER, SELHEIMER et BROWN {T20}.

On peut au contraire utiliser une équation d'état pour intégrer
la relation (1.9) et obtenir la valeur des fugacités fﬁ et fg. Les équations

d'état sont en général de la forme, pour le composant 7 :

p = ¢(t,vi)

Les plus utilisées sont celles proposées par VAN DER WAAL {110} ,
BEATTIE et BRIDGEMAN {T10} , REDLICH et KWONG {T18}, BENEDICT, WEBB et
RUBIN {T1} . Notons que dans le cas du calcul des fugacités a I'aide
d'une équation d'état, les états hypothétiques sont traités par emplol

~

de I'équation dans une zone & laquelle ne correspond pas un état réel.

Le calcul des coefficients d'activités des deux phases peut
également &tre effectué de deux fagons différentes. On peut tout d'abord
utiliser la relation (1.6) qu'on Intégre & |'aide d'une équation d'état.

Le domaine de validité de celle-ci doit,dans ce cas,étre étendu aux mélanges.

-

Des coefficients relatifs au mélange sont calculés 3 partir de ceux, connus,



relatifs aux corps purs, & !'afde.d'une lol de composition qui est en
général spécifique & chaque coefficient. Le volume molaire partiel est

alors obtenu par dérivation partielle de |'équation relative au mélange.

Une approche totalement différente de la précédente peut é&tre
employée pour calculer les coefficients d'activité. Basée sur la théorie
statistique de la thermodynamique, elle envisage les probabilités de
voisinage des différentes molécules pour déterminer |'excés d'énergie
libre provoqué par le passage en solution des composants séparés {T10}.

Les méthodes de ce type sont principalement celles proposées par VAN LAAR
{18} , MARGULES {78 } , SATCHARD et HAMER {T8} , valables pour

les mélanges binaires, qul sont des cas particuliers de la méthode généra-
lisée de WOHL {T23} , et celle proposée par REDLICH et KISTER {T18} qui

est valable pour les mélanges multicomposants. CHAO et SEADER {T2} wutili-

sent aussi une méthode de ce type, basée sur |'équation de HILDEBRAND.

Les valeurs numériques des paramétres apparaissant dans ces
différentes méthodes sont déterminées & partir de données expérimentales,
et 1l s'agit d'un travall assez long. Plusieurs équipes de recherche ont
publié des méthodes complétes de calcul des coefficients d'équilibre
accompagnées de la valeur des paramétres correspondant & un ensemble de
corps usuels rencontrés en distillation. Pour les hydrocarbures par exemple
les principales sont celles de BENEDICT, WEBB et RUBIN {T17} , de CHAO et
SEADER {72} , {76} de CHUEH et PRAUSNITZ {T3} et plus récemment de
ZUDKEV I TCH {111} . Nous indiquons dans le tableau 1.1 quelles

méthodes particuliéres chacune d'elles empiole.

Dans |'élaboration du modéle de la colonne nous supposerons
qu'on sait déterminer les coefficients d'équilibre, par une des méthodes
citée, ou per toute autre, et que leur valeur est donnée par une relation
de la forme :

(=11 ki = W (pstyx,y)



I-2.2. Enthalpie des phase liquide et vapeur du mélange distillé.

~

Nous cherchons & obtenir |a valeur de |'enthalpie molalre 4 de
chaque phase en fonction de la température, la pression et la composition
de cetfe phase. L'équation reliant % & la température et la pression est

la suivante

. - Wy
(1.12) dh = ep.dt [t.(at)p v} dp

-

dans laquelle cp est la capacité calorifique molaire 3 pression constante
du fluide étudié.

L'enthalpie & étant définie & une constante prés, on peut choisir
arbitrairement 2 = O pour les conditions ¢t = t, P = O. De plus & est une

fonction d'état ; le chemin d'intégration peut donc &tre quelconque.

Choisissons |'intégration sur ¢ d'abord, sur p ensuite. On obtient :
t

(1-13) hy = i (cp)pao dt
o)

-1y nen - e -y dp
o o |V 9tp

A pression nulle ho peut étre exprimé en fonction des enthalpies

~

des constituants dans les mémes conditions & |'alde de la relation

e
(1-15) h =12 N
o L i, 0
avec
t
(1-16) hi,o = i (CPi )p=O dt
o

On conna®t en général {T9} ,{T14} pour chaque corps pur une
estimation directe de hi o qu'on peut mettre sous la forme d'un développe-
3
ment polynomial |imité en ¢. La valeur de ko est donc calculable aisément

dans tous les cas.

St on dispose d'une équation d'état susceptible de représenter

le mélange, le calcul de l'enthalpie % peut &tre effectué 3 |'aide de

I'équation (1-14). Dans le cas contraire on pourra utiliser |'équation
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suivante, équivalente a (1-14), mais ol |'intégration sur p est effectuée

séparément sur chaque composant en solution, et qui fait intervenir les

fugacités :
. 2 J Log?;)
(=17 h’l: - h’i.,o zr.t (‘-‘-"—-a—_-t—“— Dyt

2

Nous avons vu dans le paragraphe I-3.1. diverses méthodes
permettant le calcul de Y, et f; d'ol, & I'aide de la relation (1-5), ?;l
La dérivation partielle de |'expression donnant FZ’permeT, dtaprés (1-17),

d'obtenir |'enthalpie partielle Z;, d'ol la valeur de A par sommation.

m———
(1-18) h= % h.zx
o1

Dans le cas de |'utilisation de ces calculs pour |'élaboration
d'un modéle de colonne, on remarquera que tous les mélanges dont on aura
a calculer |'enthalpie se trouvent dans les conditions d'équilibre, ||
apparait alors intéressant d'utiliser la méme base pour le calcul des
coefficients d'équilibre et des enthalpies, comme le proposent, par
exemple, ORYE {T17} pour la méthode de B.W.R., WATERMAN et FRAZIER {T21}

pour celle de CHAO et SEADER, ceci pour deux raisons :

- La représentation de toutes les propriétés thermodynamiques
du mélange est cohérente.

- Un seul ensemble de sous-programmes est nécessaire pour le
calcul des coefficients d'équilibre et des enthalples, et de plus si ce
calcul est simultané, une seule évaluation des fugacités ou des
paramétres de |'équation d'état correspondant au mélange est effectude

I'l en résulte un temps de calcul et un volume de mémoire réduits.

Au cours de |'élaboration du modéle de la colonne, nous suppose-
rons que nous savons calculerlesenthalpiesdes deux phases du mélange

étudié, et qu'elles sont données par des relations du type :

(1-19) hi

1

A (p,t,x)

(1-20) hv

]

v (p,t,y)
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I-3. MISE EN EQUATIONS DU MODELE DE LA COLONNE.

Il existe diverses formulations {D15} , {D16} , {D31} des
équations représentant le fonctionnement de la colonne étudiée qui différent
en particulier dans la fagon d'établir les bllans matériels et enthalpiques,

mals qui conduisent & des systémes d'équations équivalents.

Nous avons retenu le mode d'écriture convenant le mieux pour la
mise en oeuvre de la méthode proposée. Le modéle est alors constitué par
sept groupes d'équations caractéristiques des différentes propriétés du

fonctionnement de la colonne.

I-3.1, Bilans matériels.

La stabilité supposée du régime de fonctionnement Implique
I'égalité des débits molalres, globaux et par composant, entrant et sortant

de la colonne compléte, ou de toute partie de la colonne.

On effectuera successivement les bilans matériels, global et
par composant, de la colonne entiére, de la section limitée inférieurement
par le plateau g, pour chaque plateau de la section supérieure, de la
section de colonne limitée supérieurement par le plateau j, pour chaque
plateau de la section inférieure (voir sur les figures |.2.a et 1.2.b).

On obtient les équations suivantes :
- Bilan matériel de la colonne compléte

(1-21) f=d+b
(1-22) fozf = d.yd + b.xb

- Bilan matériel de la section comprise entre la téte et le plateau J

(1-23) v, =1. . +d 1
J ; f Ji= 2, GF-n
(1-24) v, . =1 .yd
J 3 yJ j"] xj"'l * ¥

- Bilan matériel de la section comprise entre le fond et le plateau J

(1-25) Zj n V. .1 + d
/ g = f, je-1
(1-26) Zj.x. =



1-12

Le cas du plateau d'alimentation sera étudié & part (I .3.7)

I-3.2. Bilans enthalpiques.

Du fait de |7absence de transferts thermiques parasites, les
bilans enthalpiques seront effectués selon un mode analogue a celui empioyé
pour les bilans matériels. On obtient les équations suivantes
- Bilan enthalpique de la colonne compléte.

(1-27) fohf + qe + gb = d.hwd + b kLD
- Bilan enthalpique de la section comprise entre la téte et le plateau J
(1-28) v, v, +qe =1, k., .+dhwd g o= 2, gf-i

- Bilan enthalpique de la section comprise entre le fond et le plateau J

- ,7 = 77 - ol ¥ = 7 ] -'::
(1-29) Zj- . 7”,j + gb UJ. _)‘T.ﬂ)j‘” b.hlb J Jf, Jt

1-3.3. Equilibres liquide-vapeur.

Du fait de la définition retenue pour les efficacités (voir
[-4.5) et du mode de résolution employé (IIF3.1,l11-3.2) nous sommes
amenés § utiliser deux écritures différentes selon que le plateau J fait
partie de la section supérieure ou de la section inférieure. Les équations
données ci-aprés découlement de ce qui a été dit dans le paragraphe

I=3.1.

- plateau j de la section supérieure

(1-30) = k..%. N
Vi T %%

(=31 kj = ulpytex.,y.) > d = 1R
m m—

(1-32) 5% .= 1

7= 1sd .



- plateau j de la section inférieure

1-33) .= k..ox. h
(1-33 ¥ 5%
- kK, = JE X,y s) = Jf,dt
(1-34) TR RPN y o J=J5sd
m wo——
(1-35) T oy, .=1
7:=1 15d A/

1-3.4 Enthalpie.

les enthalpies des différents flux de liquide et de vapeur sont
calculées d'aprés les relations (1-19) et (1-20). Pour la méme raison
que dans le cas des équilibres, deux écritures différentes sont utilisées

suivant que le plateau § fait partie des section supérieure ou inférieure.
les relations obtenues sont les suivantes :

- plateau J de la section supérieure

(1-36) huj = \)(p,tj,yj) \, PR
(1-37) 'ZTJ. = A(p,tj,i'j) f
- plateau j de la section inférieure
(1-38) 7153. = v(p,tj,“y“j>
J =dfsjt
(1-39) RL; = Mp,to,x.)

3.5, Efficacités des plateaux.

La notion d'efficacité est Introdulte pour rendre compte d'une
part du comportement réel des plateaux, sur lesquels |'équilibre liquide
vapeur n'est jamais parfait, d'autre part d'écarts éventuels entre les

propriétés thermodynamiques réelles et prédites du mélange distillé.

Daix types de représentation sont trés employées :
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~ MURPHREE {D22} a proposé |'emploi de coefficients d'efficacité

définis par la relation :

--(yo .‘yi,j+1)/(y.

%, d yd i,§ Y

2,41

dans laquelle yj est la concentration de la vapeur en équilibre avec le

liquide de composition xj

- HOLLAND et col. utilisent les coefficients dfefficacitéd

de vaporisation défini par la relation :

N T
4,5 " Ve, %, 5%,

Remarquons que, par leur nature méme, la premiére définition
est plus apte a représenter la non-idéalité des plateaux, alors que la
seconde permet plus facilement de corriger une erreur faite dans la

prédiction des coefficients d'équilibre.

L'emploi de Ifune ou |'autre de ces deux définitions est également
compatible avec la méthode de calcul de colonne présentée, de méme que
leur combinaison, comme nous le verrons dans les applications traitées.
Dans la suite de ce travall, nous employons la définition de MURPHREE,
sous sa forme normale pour la section inférieure, sous une forme modifiée
pour la section supérieure, de fagon & simplifier les calculs. Les équations

sont les suivantes :

- Section supérieure

(1-40) X, = x,
(1-41) xj = xj_1 + EMﬁlxj- Xj-1) Jd =2, (Gdf-1)

- Section inférieure

[-42) . o=y,
( Yie Y5t

(1-43) yj = yj+1 + EMj . (yj - yj+1) J =df, (gt-1)

ol Es et 5} sont les concentrations du liquide et de la vapeur respective-

ment en équilibre théorique avec la vapeur yj et le llquide xj.
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Le méme type de relation est employé pour la détermination des
enthalpies des phases dont les concentrations ont été modifides par |'intro-

duction des coefficients d'efficacité, soit :
- Section supérieure

(1-44) hz1 = Zi}

(1-45) hl. = hlL. W hl. - KwL. ) i=2, (Gf-1)
J T engnt; J If

J-1 J-1

- Sectlon inférieure

(1-46) hvjt= Zaﬁt
(1-47) hvj = hvj+1 + ehjihvj - hvj+1) Jg =df, (Gt - 1)

ol th et Z53 sont les enthalpies du liquide §3 et de la vapeur ;3.

Pour les plateaux 1 et jt, afin de ne pas faire apparaitre un
indice j de valeur incorrecte, les équations normales doivent &tre remplacées
par les équations (1-40), (i1-42), (1-44), (1-46).

De plus les relations (1-41) et (1-43) fournissent des concen-
trations dont la somme, sl les coefficients 9@5 sont quelconques, n'est
pas unitaire. Une relation doit donc exister pour chaque J, entre les
m m

éléments eﬂ%, t=1 , m, telle que .§ yij = 1 ou .§ xij = 1. Dans la
=1 =1

suite, nous supposons toujours que la valeur des coefficients emij a été

choisie de telle facon que cette condition soit réalisée.

Dans ces conditions il existe seulement (jt-2)(m-1) valeurs
indépendantes emij et (jt-2) valeurs indépendantes ehj. Dans la mesure
ol il est trés rare qu'on dispose d'une connaissance suffisante de la
colonne pour fixer la valeur d'autant de paramétres, on introduit des

relations supplémentaires, du type em. = em

21,41 2
réduit le nombre de degrés de liberté. Dans la suite nous supposerons que

72 par exemple, ce qui

le nombre total de paramétres d'efficacité indépendant est égal & ne.
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|-3.6. Etat du flux d'alimentation.

La premiére relation existant entre les variables définissant

|"état de |falimentation est la relation de sommation suivante :

m
(1-48) z zf. =1

. 7

=1

Pour les autres équations il convient de distinguer trois cas
pouvant exister : le flux d'alimentation est composé de liquide seul,

de vapeur seule, ou comporte deux phases en équilibre. Nous donnons pour

chacun de ces cas les équations correspondantes :

~ Alimentation en phase liquide

(1-49) fl = f

(1-50) fv =0
(1-51) xf = zf
(1-52) hlf = hf

- Alimentation en phase vapeur

(1-53) fl =0
(1-54) fv o= F
(1-55) yf = zf
(1-56) mWwf = hf

- Alimentation comportant les deux phases en équilibre

(1-57) f=Ffl+ s
(1-58) f.zf = fl.xf + fo.yf
(1-59) KF.xf = yf
(1-60) kf = ulp, tf,xf.yf)

m m
(1-61) i§1 yfi iEI xfk 0
(1-62) fobf = fLLALF + fo.hof
(1-63) hlf = Ap,tf,xf)

(1-64) wf = Vip, tf,yf)
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F3.7. Plateau d'alimentation.

le plateau d'alimentation est représenté sur la figure 1.3,

ol on peut voir la signification des diverses notations emp loyées.

Des bilans matériels, globaux et par composant, et des bilans

enthalpiques conduisent aux équations suivantes :

(1-65) vsf = ij:; +d

(1-66) vef.ysf = ij‘1'xjf=1 + d.yd
(1-67) vef.hwsf = ij=1'hzjf=1 + d.hvd
(1-68) vsf‘=vjf+fv

(1-69) vsf.ysf = vjf'yjf + fu.yf
(1=-70) vsf. wsf = Ujf'hvjf + fu.hof
(1-71) Zif=vjf+b

(1-72) lif.xif = vjf'yjf + b.xb

(1-73) Lif hlif = Ujf°hvjf + b.hlb
(1-74) R T

(1-75) Lif.xif =Ze7.f.__1.xej.f__1 + fl.xf
(1-76) Lif hlif = ijg1.hzjf;] + FL.AKLF

Ces relaticns sont au nombre de (4m + 8), mais nous allons voir
que, combinées aux précédentes elles comportent des redondances. Supposons
en effet que les équations (1-65) & (1-73), (1-21), (1-22), (1-27), (1-57),
(1-58), (1-62) soient satisfaites, 11 est aisé de montrer que les équations
(1-74) & (i-76) le sont alors nécessairement: La combinalson de (1-65),
(1-21), (1-68) conduit a

it fo =15+ f-b

J=1
En utilisant (1-71) et (1-57) on obtient alors la relation
if - b = ij;1 + flL - b

s

qui est équivalente & (1-74). La méme démarche peut &tre falte pour montrer
que (1-66), (1-22), (1-69), (1-72) et (1-58) entrainent (1-75), et que
(1=-67), (1-27), (1=70), (1-73), (1-62) entrainent (I1-76).
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Bens ces conditions le groupe d'équations (1-65) & (1-76)
est équivalent a (3n + 6) relations. Nous avons cependant gardé cette
écriture redondante parce qu'elle sera utile au cours de la résolution

(voir paragraphe 111-3.4),

I-4. VARIABLES INDEPENDANTES, VARIABLES DEPENDANTES.

D'aprés ce qui précéde, le modéle théorique de la colonne
est constitué d'un systéme de Jt(dm + 6) + 5m + 10  équations non

Iinéaires mettant en jeu Jt(dm + 6) + 6m + 14 + ne variables.

L'excés du nombre de variables par rapport au nombre d'équa-
tions définit le nombre de degrés de liberté du systéme, c'est-a-dire
le nombre de variables indépendantes qu'il faut fixer pour qu'il soit
entiérement déterminé. Pour la colonne étudiée le nombre d'éléments

na du vecteur indépendant a est ainsi égal & :
(=77) na =m+ 4 + ne

I'l est aisé de vérifier cette relation dans le cas ol par
exemple le vecteur indépendant est constitué par les variables d'effica-

cité et les variables d'entrée de la commande, soit :
EM , EH,p, f,hf, (zf%, =1, m=1) , lr,gb

Remarquons que tout ensemble de na variables ne peut pas servir
de vecteur indépendant, certains groupesdéquafions qui ne font pas intervenir
toutes les variables créant des restrictions dans |'espace des variables.
C'est le cas par exemple de la relation de sommation (1-48) qui entraine
que tous les éléments de zf ne peuvent pas faire partie simultanément

du vecteur indépendant,
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CHAPITRE H

METHODES DE RESOLUTION EXISTANTES



Nous rappelons dans ce chapitre les principales méthodes de

résolution existantes, en faisant ressortir leurs caractéristiques vis 3

vis des quatre critéres définis dans |'introduction. Parmi elles,on peut

distinguer quatre grandeSclasses de méthodes que nous décrivons successl-

vement.

I'1-1. METHODES DE THIELE ET GEDDES.

I't-1.1. Algorithme de base.

L'algorithme de base proposé initialement par THIELE et

GEDDES (D28} | représents sur la figure I1.1 est & Itération directe. Si

on suppose connue une premiére estimation des températures et des débits

liquides (tj, Zj’ J=1, Jt), son déroulement est le suivant :

1.

~

Calcul approché des coefficients d'équilibre & partir des températures
seulement (en supposant par exemple que les coefficients d'activité

sont unitaires).

Résolution des équations de bilan matériel, pour obfenirzﬁ,xj, yj, J=1,
Jt.
m
Test ¢ I < P 1, §=1,4t ? Non : cas 1, continuer en 4, oui : cas 2,
=1 *

aller en 5,

i5d
. Normalisation des concentrations P i m i=1,m, J=1,4¢t
Ed
I x
nay Mad

Point d'ébullition sur chaque plateau, qui fournit kj’ tj, hlj, hvj,

j'-‘]r th

Résolution des équations de bilan enthalpique, qui fournissent

Zj, J=1, jt.

Test : cas 2 ? non : reprendre le calcul en 2, oui : continuer en 8,



8. Test : kj=kj précédent, j=1, jt? non : reprendre le calcul en 2, oui

continuer en 9.

9. Test : Zj=lj précédent, j=1, jt ? non : reprendre le calcul en 2, oui

fin.

Remarque : Bien que théoriquement les tests 3, 8 et 9 doivent étre effectués
pour qu'on puisse affirmer que la solution est atteinte, en pratique, le

premier est généralement suffisant.

Au pas 2 de cette procédure, les concentrations correspondant
& un composant Z sont solution d'un systéme d'équations lindaires. Aprés la
méthode originale de résolution {D28} , {D14}, et celle proposée par
DONNEL et TURBIN {Di0}, sont apparues des méthodes maTricie!les,‘proposées
par AMUNDSON et POTINEN{DI} , WANG et HENKE {D31} en particulier, qui
constituent actuellement la solution la plus élégante pour la résolution
de ce systéme. Au pas 6, les débits sont solution d'un systéme de méme

nature et les mémes méthodes de résolution peuvent &tre employées.

1=1.2. Convergence.

La procédure a été décrite plus haut associée au mode de
convergence le plus simple : la transformation effectuée sur les concen-
trations est une normalisation simple. Une variante ayant des propriétés
assez proches est celle proposée par SARGENT{p27} , dans laquelle les
concentrations et les débits sont corrigés dans deux boucles d'itération

imbriquées.

Les procédures précédentes sont simples et générales, mais
présentent une certaine insécurité de convergence. D'autres méthodes
de convergence ont été proposées, parmi lesquelles la plus utilisée est sans
doute la méthode © de HOLLAND et col. {p20} , {DI5} , qui conduit généra-
lement & une convergence rapide. Dans cette méthode, la correction de
yd et xb du pas 4 est effectuée de telle facon que le bilan matériel de
la colonne compléte reste satisfait en méme temps qufon obtient des sommes
unitaires pour yd et xb., La normalisation des autres concentrations peut

étre déduite de diverses facons de ces nouvelles valeurs{p|5}

Deux autres méthodes de convergence ont aussi &té proposées,

qui ne sont utilisables pratiquement que dans le cas oll les coefficients



d'équilibre ne dépendent pas des concentrations. Toutes deux font appel

& la méthode de NEWTON. Celle proposée par BOYNTON {D6} comporte deux
boucles imbriquées dont les vecteurs d'itération sont respectivement
I'ensemble des débits liquides et celul des températures, et nécessite
I'inversion d'une matrice de dimension Jt & cheque itération. Celle proposée
par TOMICH {D29} ne comporte au contraire qu'une seule boucle dont le
vecteur d'itération est la réunion des deux précédents, et nécessite une
seule inversion d'une matrice de dimension 2 jt, grace a l'emploi de la

méthode de BROYDEN {M3}.

[1-1.3., Caractéristiques de ces méthodes.

La méthode de base et celle de HOLLAND sont simples et peu
encombrantes. La premiére, trés générale vis & vis de la structure de la
colonne n'est cependant pas trés sure. La seconde au contraire est |'une
des plus rapides, mais, bien que les colonnes complexes puissent &tre
prises en compte, elle s'alourdit sensiblement quand plusieurs soutirages

latéraux apparaissent.

Les méthodes de BOYNTON et de TOMICH sont générales vis & vis
de la structure de la colonne et paraissent de convergence assez sure.
Elles sont par contre encombrantes, surtout la seconde, et la premiére
est souvent trés lente. De plus elles sont difficiles & mettre en oeuvre
dans le cas de mélanges non-idéaux, |'estimation analytique des dérivées
partielles (seule possible du fait de la dimension du vecteur d'itération)

n'étant alors pratiquement pas possible.

En plus des caractéristiques que nous venons de décrire, pour
toutes les méthodes du type THIELE~GEDDES le choix du vecteur indépendant
ne peut &tre effectué que parmi un ensemble réduit de configurations trés

voisines.



I'1-2, METHODES DE LEWIS ET MATHESON.

11-2.1. Algorithme de base.

L'algorithme de base proposé initialement par LEWIS et MATHESON
{DI9} , représenté sur la figure 11.2, est & itération directe. Si on
suppose connue une premiére estimation des débits liquides (Zj, J=1, Jt)

et des concentrations yd et xb, son déroulement est le suivant :

1. Calcutl plateau par plateau effectué généralement des extrémités de la
colonne vers le plateau d'alimentation, utilisant les équations de bilan
matériel et d'équilibre., On obtient vj, X yj, g=1, gt, J # if et
deux estimations yif et yjf du vecteur des concentrations de la vapeur

du plateau d'al imentation.

2. Test yif = yjf ? non : cas 1 , continuer en 3, oui : cas 2 , aller

v

en 5.

3. Correction des concentrations yd et xb de telle fagon que yif=yjf et

que le bilan matériel de la colonne complété soient vérifiés.

yd,
1 = 1,m

i

4. Normalisation des concentrations yd, xb : ydi =

1 ydh

T I

n

5. Résolution des équations de bilan enthalpique. On obtient Zj’ Jg=1, Jt

6. Testicas 2 ? non : reprendre le calcul en 1,0oui : continuer en 7.
7. Test : Zj = Zj précédent,f = 1, jt 7 non : reprendre le calcul en 1,
oui : fin
Remarque : de méme qu'au paragraphe |1-1.1. le test 7 est généralement omis,

la convergence sur les débits étant plus rapide que celle sur les concen-

trations.

Dans la procédure originale décrite ici, le calcul des concentrations
et celui des débits (pas 1 et 5) sont disjoints. Deux autres modes de calcul,
proposés par DAVIS et SOBEL{D9} , et par GREENSTADT, BARD et MORSE {p|3} .,
permettent au confraire un calcul simultané, & chaque plateau, des débits

et des concentrations.



I1-2.2. Convergence.

La procédure décrite plus haut utilise le mode de convergence
le plus simple. La méthode du “"mismatch” développée par BONNER {D3} s'en

rapproche beaucoup.

De méme que précédemment, la méthode O peut &tre utilisée
{DI15}, {D24} , et I'emploi de la méthode de NEWTON a &+é proposée par
GREENSTADT, BARD et MORSE {DI3} , le vecteur d'itération étant alors consti-

tué de I'ensembie des concentrations yd et xb.

I~2.3. Caractéristiques de ces méthodes.

La méthode de LEWIS et MATHESON, dans sa version de base a |a
méme généralité que celle de THIELE et GEDDES, mais ne permet pas |'emploi
des méthodes matricielles. Quand elle est associée 3 la méthode O ses

performances ne sont pas supérieures 3 celles de son homologue utilisant
la procédure de THIELE et GEDDES.

Par contre la méthode de LEWIS et MATHESON, dans les versions
de DAVIS et col. ou de GREENSTADT et col., permet |'emploi d'une méthode
générale de convergence dans laquelle la dimension du vecteur d'itération
est sensiblement plus faible que dans les méthodes de BOYNTON ou de
TOMICH, propriété que nous utiliserons dans la méthode proposée
(paragraphe 111-3), La méthode de GREENSTADT et col. présente cependant
des difficultés de convergence lorsque la premiére estimation du vecteur
d'itération est mauvaise, et parait assez lente, sans doute parce que
certaines méthodes numériques actuelles n'étaient pas disponibles quand
elle a été proposée.

Remarquons, de plus, que dans ces différentes méthodes, fa

constitution du vecteur indépendant est définie de facon unique.

Les diverses caractéristiques décrites font que la méthode de
LEWIS-MATHESON semble actuellement peu employée sauf peut-étre pour le

calcul de colonnes binaires.



I1-3. METHODES DE RELAXATION.

Ces méthodes utilisent les équations représentant les régimes
dynamiques de la colonne pour calculer un état final stable. La premiére
fut proposée par ROSE et col. {D26} , et modifiée par BALL {D2} . Une
forme simplifiée et trés utilisée de ce type de méthode est celle dite des
"flash successifs" {Dl4} , {D18} . Il est possible de montrer que, dans
certaines conditions, elle donne une représentation approchée de |'évolu-

tion dynamique du procédé. Nous la décrivons & titre d'exemple.

11-3.1. Méthode des "flash successifs!

Si une premiére estimation des variables Zj’ vj’xj est supposée
connue pour les plateaux pairs, |'algorithme se déroule de la facon

suivante :

1. Détermination, & I'aide des équations d'équilibre et d'enthalpie des
variables%&, hljﬂhvj,j pair.

2. Détermination des variablesX, y., hl., ., J impair, par

70 g GG Vg g g
des calculs d'état & enthalpie connue ("flash isenthalpiques’).

3. Détermination, par la méme méthode, de PR Y Zj, Vi hlj, hvj,j pair.

4. Test : ces derniéres valeurs sont-elles identiques & celles ayant servi

de donnée au pas 2 ? non : reprendre le calcul en 2, oui : fin.

I1-3.2. Caractéristiques des méthodes de relaxation.

Ces méthodes sont d'application trés générale en ce qui
concerne le type de colonne étudié et convergent de facon trés sure
puisqu'elles représentent |'évolution dynamique d'un procédé statle.

Par contre le nombre d'itérations nécessaires est en général important et

le temps de calcul correspondant trés long.

De plus le choix du vecteur indépendant est unique : celui-ci

est constitué des variables d'entrée de la commande.



t1-4. METHODES DE "RESOLUTION SIMULTANEE™.

Ces méthodes sont caractérisées par un degré d'élaboration
assez faible de la phase de réduction (voir paragraphe |tl-1.2.), ce qui

entraine une dimension importante du vecteur d'itération, et par l'emploi

d'une méthode générale de convergence (voir paragraphe I1i-1.1.). Elles font
parfie de la classe d'algorithmes définis au paragraphe I11-1.2. La plus

représentative et la plus récente de ces méthodes est sans doute celle
proposée par GOLDSTEIN et STANFIELD {DI2} , qui est une généralisation et
une amélioration de la méthode de NAPHTALI {D23} . Nous en donnons une

description rapide ci-dessous.

I1-4.1. Méthode de GOLDSTEIN et STANFIELD.

Dans cette méthode, le vecteur d'itération est constitué par
Iensemble des débits, des températures, et des concentrations en phase
liquide, et la méthode de NEWTON est employée. Si on suppose connue une
premiére estimation de ce vecteur, le déroulement de Italgorithme est le

suivant :

1. Détermination du vecteur d'erreur

2. Test : ce vecteur est-il nul non : continuer en 3, oui : fin

3. Détermination analytique de la matrice des dérivdes partielles

4. Inversion de cette matrice.

5. Calcul d'une nouvelle valeur du vecteur d'itération (méthode de NEWTON)

6. Reprendre le calcul en 1.

Le point délicat de cette méthode réside dans |'inversion de la
matrice des dérivées partielles,dont la dimension est tros importante.
Les auteurs utilisent ses propriétés spécifiques pour réaliser cette inver-
sion, et montrent que celle-ci reste possible quand la constitution du

vecteur indépendant est modifide.



l1~-4.2. Caractéristiques des méthodes de résolution simultanée.

Ces méthodes permettent de traiter de colonnes de structure

quelconque, et de choisir librement la constitution du vecteur indépendant.

Elles nécessitent par confre un temps de calcul et un volume
de mémoire trés importants. La plus performante d'entre clles, celle de
GOLDSTEIN et STANFIELD, ne permet pas, par exemple, de traiter une colonne
de plus de 40 plateaux sur une machine {BM 360-65. Les auteurs proposent
alors, pour le cas de colonnes plus importantes, une méthode traitant
en bloc des groupes de plateaux, mais il en résulte une approximation et

une plus grande complexité de la méthode.

I1-5. CONCLUSIONS SUR LES METHODES EXISTANTES.

I'l dé.Sule de la bréve analyse qui précéde qu'aucune des méthodes
citées ne satisfait simultanément les quatres critéres que nous avons définis
en introduction. En effet la méthode de GOLSTEIN et STANFIELD, qui s'en
rapproche le plus du point de vue des propriétés intrinséques, présente
des difficultés de mise en oeuvre pratique, et celle de HOLLAND qui
représente au contraire le meilleur compromis du point de vue de la simpli~
cité et la rapidité ne posséde pas la souplesse désirée. Ces deux méthodes
nous serviront cependant de pnoint de comparaison pour étudier les perfor=-

mances de la méthode proposée (paragraphe IV-8),

Remarquons que la méthode de GREENSTADT, BARD et MORSE, bien
que ne satisfaisant pas les critéres énoncés, représente une formulation
intéressante. Elle permet en effet I'emploi d'une méthode générale de
convergence avec un vecteur d'itération de dimension restreinte. Nous
verrons qu'elle peut &tre considérée comme un cas particulier de la méthode

proposée,
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Algorithme de calcul de THIELE et GEDDES

Données:Var.indéptes
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Figure |i-1
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Algorithme de calcul de LEWIS-MATHESON.

Données:Var. indépen.

l1ére estimation de :
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Pi P L J

1. g if,y.
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3

fin

Figure 1.2
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Algorithme de la méthode des flash successifs.
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fin

Figure 11.3
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Algorithme de calcul de GOLDSTEIN et STANFIELD
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Figure 1.4
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Nous avons pu mettre en évidence, dans |'introduction, quatre
criteres auxquels doit satisfaire une méthode de résolution pour que son
emploi pratique généralisé soit possible, et nous avons montré, dans Ia

partie précédente qu'une telle méthode n'existait pas actuellement.

Dans ce qui suit une analyse du probl&me nous permet tout
d'abord de déterminer la structure adéquate de I'algorithme de calcul

cherché, puis nous décrivons sa mise en oeuvre pratique.

La formulation du probléme employée nous a permis d'&laborer
une structure de calcul nouvelle, qui détermine pour une grande part les
propriétés de la méthode proposée, et qui en constitue Itoriginal 1té
fondamentale, les algorithmes employés 3 chaque pas du calcul étant déja,

pour la plupart, utilisés dans d'autres méthodes connues.

Nous nous sommes cependant attachés & développer une mise en
oeuvre performante de |'algorithme proposé. Les points suivants, en parti-

culier, nous paraissent importants:

= Nous avons effectué une étude poussée des propriétés de con=
vergence des algorithmes classiques employés 3 chaque pas du calcul, étude
qui avait été jusqu'a présent rudimentaire ou inexistante dans la plupart
des cas, le but étant d'évaluer le degré de fiabilité de la méthode

proposée.

- Nous employons, pour la convergence globale, une méthode
plus puissante (voir chapitre IV) que celles qui avaient Jusqu'a présent
&té appliquées dans les calculs de distillation, et nous en étudions

les conditions d'application.

Le chapitre 11l est consacré plus particuli&rement & la des-
cription de la structure d'ensemble et de I'algorithme de réduction,
le chapitre IV & la description de la méthode de convergence employée,

et & sa mise en oceuvre pratique.
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I11-1. DETERMINATION DE LA STRUCTURE DE L'ALGORITHME DE CALCUL.

I11-1.1. Remarques générales.

La propriété essentielle recherchée est la possibilité d'un
choix arbitraire de la constitution du vecteur indépendant. Ceci entraine
qu'il est pratiquement nécessaire d'employer une méthode générale de conver-
gence. (Nous entendons par méthode générale de convergence une méthode
applicable a un systéme quelconque d'équations). En effet, le nombre de
configurations du vecteur indépendant pouvant &tre trés grand, on ne peut
pas envisager d'élaborer une méthode particuliére pour chacune d'elles,

et de plus, dans un grand nombre de cas une telle méthode n'existe pas.

Cette hypothése de travail se trouve d'ailleurs confirmée
par |'étude des méthodes existantes : celles présentant la souplesse
désirée, sont les méthodes de résolution simultanée, qui utilisent préci-

sément une méthode générale de convergence.

Nous avons vu cependant que cel les-cl ne sont pratiquement
pas applicables sous leur forme actuelle, principalement & cause de la
dimension trop importante du vecteur d'itération, qui entraine des calculs

longs et encombrants.

La définition du vecteur d'itération est en effet une étape

importante de |'élaboration de la méthode.

Deux voies peuvent &tre envisagées pour réduire et si possible

minimiser le femps de calcul :

t. Rechercher, parmi les vecteurs d'itération possibles de dimension
raisonnable, celui qui, du fait des propriétés particuliéres du systéme
conduit & un temps de calcul réduit. Un exemple de ce type est le cas

ol les dérivées partielles nécessaires 3 la mise en oeuvre de la méthode de
convergence pourraient &tre calculées analytiquement. Mais étant donnée

la complexité du systéme d'équations et la diversité des vecteurs indépen=~
dants possibles, nous n'avons pas rencontré de solution dans cette voie.

2. L'autre solution consiste & rechercher la mise en forme du probiéme
rendant minimale la dimension du vecteur d'itération, sachant que ceci

est un facteur de réduction du temps de calcul et de |'encombrement.
p
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Le probiéme de |'évaluation des dérivées partielles est alors résolu en

second lieu.

Clest dans cette seconde voie que nous nous sommes engagés.
Remarquons que 1'algorithme proposé par GUENSTADT, BARD et MORSE constitue
un pas important dans ce sens. Nous nous en inspirons, mais nous allons plus
loin et de plus la formulation proposée permet d'atteindre la souplesse

désirée, ce qui n'est pas le cas de la méthode citée ci-dessus.

I11-1.2. Algorithme général employé.

Nous décrivons ici la structure générale de |'algorithme de
résolution employé. Cette formulation nous permettra, dans le paragraphe

suivant d'étudier la structure fine de t'algorithme.

L'algorithme décrit permet de résoudre un systéme d'équations
quelconques de grande dimension & |'aide d'une méthode générale de conver-

gence. Son domaine d'application est trés étendu.

Soit le systéme d'équations quelconques, de dimension nx, défini

par :

u
O

W1‘”1» Loy vees xnx)
(rir=1) .

wnx(m‘,xz cee, X ) =0

qu'on peut écrire de fagon condensée

Px) =0

Supposons qu'il existe un vecteur u, de dimension nu, formé

d'éléments de x, tel que, u é&tant connu et situé dans un domaine U

comprenant la solution de (111-1), on puisse résoudre de facon simple et
rapide le systéme (Ill1-1). (u est le vecteur d'itération de |'algorithme
itératif que nous décrivons plus loin. La résolution de (l11-1), u étant

connu, fournit alors, en plus de la valeur des (nc-nu) éléments inconnus
de X, celle de nuvariables d'erreur constituant le vecteur d'erreur w,
Ce dernier doit alors étre choisi de fagon & &tre nul lorsque u est une

partie de la solution du systéme (I111-1),
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L'cpération précédente que nous appellerons la phase de réduc-
tion, fait correspondre & toute valeur de u compris dans U une valeur v,

U nu
et définit ainsi I'application ¢ de R dans R~

(11=2) w o= ¢ )

~

et le probléme posé consiste & résoudre le nouveau systéme
(1i-=3) d(u) =0

Nous appelons phase de convergence |'opération consistant a
déterminer une suite de valeurs de u convergent vers la solution (résolu-

tion du nouveau systéme |11-3),
Ltalgorithme de résolution, représenté sur la figure 111-1,

consiste en |'exécution alternée de calculs de réduction et de convergence

Jusqu'a ce que le vecteur d'erreur w soit aussi proche de zéro qu'on le

désire.

On voit aisément qu'a I'aide de cette procédure, le probléme
initial, qui est celui de la résolution du systéme (l111-1) de dimension
nx importante est remplacé par celui de la résolution du systéme (111-3)

de dimension nu plus faible.

Remarquons qu'il est toujours possible de définir un couple de
vecteurs u, w, le cas frivial &tant celui ol u est identique &8 x et w &
Y(u), aucune réduction n'étant alors obtenue. L'utilisation des propriétés
particuliéres du systéme conduit cependant & une réduction dans beaucoup
de cas, et nous verrons en particulier que,dans le cas d'un modéle de
colonne de distillation,cette méthode est trés efficace, le vecteur d'itéra-

tion résultant étant de trés faible dimension.

H1-1.3, Etude de la structure de |'algorithme de réduction.

L'étude des relations existant entre la constitution des
vecteurs indépendant, d'itération et d'erreur et la structure de I'algo-
rithme de réduction vont nous permettre de choisir cette derniére en

fonction des objectifs fixés.
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tti-1.3.a, Vecteur_indépendant, vecteur d'itération, vecteur
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d'erreur.

- o s

Soient a le vecteur indépendant, de dimensicn na et s le vecteur

d'entrée du calcul de réduction (ou |fun des vecteurs dientrée) de dimension

ne du calcul de réduction, c'est-a~dire |'ensemble des variables qu'il

est nécessaire de connaitre pour pouvoir effectuer ce calcul.

Les éléments de s, supposés connus, font nécessairement partie

du vecteur indépendant a ou du vecteur d'itération u. D'ol :

(111-4) sC (auu]

De plus le vecteur d'itération u ne peut pas comporter d'élé~
ments calculés au cours de la réduction ; il est donc obligatoirement

compris dans le vecteur s d'ol
(111=5) u C s

Enfin le vecteur u ne peut contenir d'éléments faisant partie
également du vecteur indépendant a. || n'a donc pas de partie commune

avec a soit
(H11-6) uNa=0

Les vecteurs a et s étant connus, les trois relations précé-
dentes suffisent pour déterminer complétement la constitution de u:
le vecteur d'itération u est formé de la partie des extérieure 3 a. Ceci

est schématisé sur la figure 111.2.

Soit as(de dimensionnas) la partie commune de a et de s,

ae (de dimension nae) la partie de a extérieure 3 s,

On a :
(rr=7) as = alls
(111-8) ae Uas = a
(111-9) ae Nas =0
En combinant les relations (111-4) & (I11-7) on obtient
(=10 uflas = 0
(rrr=11) udas = s
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De ces deux dernieéres équations on peut tirer la dimension de

u .

(111-12) nu = ns - nas

ou encore

(1{1-13) nu = ns - na + nae

Cette derniere relation permet de voir que la dimension
minimale num de u est obtenue quand nae est nul, c'est-a-dire quand a est
compris dans s. Ceci est possible car en effet ia dimension de s est toujours

au moins égale 3 celle de a. als entraine :
(rri=-14) nun = ns -~ na

Plagons-nous dans ce cas, que nous appellerons par la suite
une réalisation minimale de |'algerithme de réduction. Toutes les varia-
bles indépendantes, qui font partie dans ce cas du vecteur d'entrée de
I'algorithme de réduction, prennent dés le départ la valeur désirée.

Le vecteur um contient seulement les variables supplémentaires nécessaires
ad la réalisation de cet algorithme . Le vecteur d'erreur wm est de dimen-
sionmm =num, puisque le fait de fixer la valeur de mum variables
supp!émenTaires laisse subsister num équations libres permettant chacune

de définir une variable d'erreur.

Si maintenant a n'est pas totalement compris dans s, nae est

alors différent de zéro et la dimension de u est donnée par la relation :
(111=15) nu = num + nae

Les &léments du vecteur ae, qui sont des variables indépendantes,
apparaissent alors comme résultats de calcul dans la réduction. Ceci fait
ainsi apparaitre dans le vecteur d'erreur w, en plus de la partie wm précé-
dente, ne nouvelles composantes définies comme différence entre la valeur

calculée et la valeur désirée des &léments de ae :

- ae

(=16 = ae

w . B P e 32 _ s s
(rwm+1) 7 calculé 7 désiré

Le vecteur d'erreur w est ainsi composé de deux parties

Jouant un rdle différent :

- La partie fondamentale wm existe dans tous les cas, et ne
dépend pour sa constitution que de |'algorithme de réduction. La relation

wm

i

0 assure que le systéme d'équations est vérifié intégralement, mais

éventuellement pour des valeurs incorrectes des veariables indépendantes.
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- La partie seccndaire we, constituée des é&léments

~

.= W , &fini 5cé dé au contra a la fois d

we, (nwn+z) définis précédemment, dépend au contraire e
ITalgorithme de réduction et de la constitution du vecteur indépendant a
La relation we= O assure que toutes les variables indépendantes ont bien
la valeur désirée. Remarquons que dans le cas d'une réalisation minimale

la partie secondaire we est inexistante.
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L'objectif poursuivi pour le choix de |'algorithme de réduction,
est |'obtention d'un vecteur u de dimension minimale. Cette dimension
variant avec la constitution du vecteur indépendant a, on s'attachera
ad minimiser la dimension de u en priorité pour les vecteurs a apparaissant

le plus fréquemment. D'ol les deux conditions suivantes :

~ La dimension num correspondant & une réalisation minimale doit

étre aussi faible que possible.

- Pour les configurations courantes du vecteur indépendant, la
dimension du vecteur d'itération doit &tre aussi proche que possible de

celle correspondant & une réallsation minimale.

Une réalisation minimale est obtenue quand a C s, ce qui
définit une classe A de vecteurs Indépendants a. Dans le cas d'un algorithme
fixe, I'entrée s est unique, et le nombre de vecteurs a faisant partie
de la classe A peut étre frés restreint. La souplesse est dans ce cas
obtenue au prix d'une augmentation fréquente de la dimension du vecteur
d'itération. (Figure 111.3)

t1=-1.3.c. Cas_d'un_algorithme_de_réduction_a chemins multiples.
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Supposons maintenant que |'algorithme de réduction comporte
ne chemins possibles correspondant aux vecteurs d'entrée 575 =1, ne.
Pour 1'entrée 7, on peut définir la dimension . du vecteur d'itération

u correspondant. D'aprés (l111-15) on a :
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(=17 nu, = num + nae.
7 7

I'l est clair, d'aprés cette relation, que, dans ce cas, |'entrée

choisie est l'entrée Ze¢ qui rend minimale la quantité .

(111-18) nu. = Min (nu.)
e : 7
ou encore
(r11=-19) nae. = Min(nae.)
1c i 1

Si Ai est la classe des vecteurs a conduisant & leur réalisation
minimale pour ['entrée ¢, la classe A globale des vecteurs qui conduisent
a une réalisation minimale pour au moins une entrée 7 est alors définie

comme étant la réunion des classes Ai’ pour 7=1, Ze,

(H11=20) A = A, UA WV ,... UA.
1 2 e

Si on dispose de vecteurs d'entrée bien choisis, on peut ainsi
augmenter considérablement le nombre de combinaisons de variables indépen-
dantes auxquelles correspondent un vecteur d'itération de dimension

minimale.

Dans le cas oll a reste malgré tout extérieur 3 la classe A,
le résultat est également positif. En effet, si <f est I'indice correspon=
dant & I'entrée unique du cas de |'algorithme fixe considéré précédemment,

la relation (111-18) entraine

(re=2m nuic_{ nuif

C'est-a-dire que la dimension du vecteur d'itération est en

général diminuée par |'emploi d'un algorithme & chemins multiples.

Ii-1.3.d. Sfructure_retenue. Critéres_d'élaboration pratique
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Le résultat précédent conduisait & proposer un algorithme com-
portant un chemin pour chaque vecteur possible de variables indépendantes,

sclution qui n'est pas envisageable pour les raisons suivantes :

- Le systéme d'équations n'est pas scluble de facon simple

et rapide en fonction de tout vecteur d'entrée.

- Le volume du programme résultant croit proportionnel lement

au nombre et & la longueur des chemins.
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Ces considérations nous ont conduits 3 adopter une solution
mixte en ce qui concerne la structure de I'algorithme : L'algorithme de
réduction proposé, dont le schéma est donné figure 111.4, comporte une
partie finale commune, constituant la partie principale du calcul, et dont
le vecteur d'entrée sf est (nécessairement) unique. L'entrée de |'algo-
rithme comporte plusteurs chemins possibles, et ne fait intervenir qu'un
nombre restreint de variables. Les vecteurs d'entrée 8, sont nécessairement
de dimension identique, propriété qui a &té utilisée implicitement dans tout
le paragraphe Il1~1.3.c.. Chaque chemin d'entrée fournit comme résultat

le vecteur sf d'entrée de la partie commune.

Si on rappelle les conditions énoncées au début du paragraphe
IH1-1.3.b. et ci-dessus en fonction de la structure définle précédemment,

on obtient les critéres d'élaboration suivants pour la phase de réduction.

- La partie commune de |'algorithme doit &tre choisie de fagen
a minimiser la quantité num(dimension du vecteur d'itération dans le cas

d'une configuration minimale).

- La différence entre les temps de calcul correspondant 3
deux entrées distinctes doit &tre faible vis & vis du temps de calcul total

de la phase de réduction.

- La multiplicité des entrées ne doit pas étre telle que le
volume du programme résultant soit trop augmenté. On se limitera ainsi aux
entrées correspondant 3 des configurations relativement courantes du

vecteur indépendant.

On remarquera que la structure méme de ITalgorithme de réduc-
tion implique que certaines variables, en particuller celles dont la valeur
est calculée dans la partie commune, ne peuvent pas faire partie du vecteur

d'entrée de cet algorithme.

I11-2, ALGORITHME DE REDUCTION. CALCUL DES EQUILIBRES L1QUIDE-VAPEUR.

Au cours du calcul de réduction, des déterminations d'équilti-
bres liquide-vapeur apparaissent un grand nombre de fols sous trols formes
seulement : calcul du point d'ébullition, du point de condensation, calcul

de I'état d'un mélange.

Afin de simplifier |'exposé, nous décrivons 3 part, dans ce

chapitre, les algorithmes de calcul correspondants,
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Nous avons inclus le calcul des enthalpies dans les mémes
algorithmes car en effet il font intervenir les mémes déterminations
d'états thermodynamiques que les équilibres, et il en résulte alnsi un

gain de temps de calcul.

Dans ce chapitre, nous décrivons les algorithmes couramment
employés tels qu'lls peuvent &tre mis en oeuvre dans la méthode de
DAVIS et SOBEL par exemple (voir paragraphe I111-3.1.). Pour l'emploi de la
méthode de NEWTON, on peut se reporter directement au chapitre 111-3.2.
Dans cette description, nous tentons de mettre plus particulié-
rement en évidence les propriétés d'existence et d'unicité de la solution
dans son domaine de variations admissibles, et celles de sécurité de la

convergence de ces algorithmes dont la structure est classique

I11-2.1. Point d'ébullition et polnt de condensation d'un

mélange.
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Dans les conditions du plateau j, les vairables indépendantes
de ce calcul sont la pressionp, le vecteur des concentrations en phase
liquide xj. Les variables calculées sont la température d'équilibre éj’
le vecteur des concentrations i& de la phase vapeur en équilibre avec la
phase liquide, le vecteur des coefficients d'équilibre, |'enthalpie des

deux phases hl., mw..
J dJd

Les équations utilisées pour ce calcul sont les équations
(1-33), (1-37), (1-35), (1-38), (1-39), appliquées au plateau j. La résclu-
tion 1térative de ce systéme est effectuée selon |'algorithme de la

figure I11-5.a,

Une boucle d'itération interne, utilisant la méthode de MULLER
(voir plus loin) appliquée séparément & chaque élément de kj quand la
maTrice~§§ est diagonale (ce qui est le cas le plus fréquent), ou, dans le
cas contraire, une méthode d'itération directe ou la méthode de NEWTON,
permet d'obtenir les vecteurs kj et yj satisfaisant les équations (1-33)
et (1-34) pour une température éj donnée. lLa boucle d'itération externe
détermine la valeur de éj satisfaisant |'équation (1-35). La convergence
de cette boucle est assurée par la méthode de MULLER {M13}, (voir annexe 1),
qui utifise un procédé d'interpolation parabolique. Une fois la convergence

~

atteinte les enthalpies sont calculées & |'aide des équations (1-38) et
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Pour démarrer le calcul, il est nécessalre de fournir une
premiere estimation de la température tj' La premiére estimation des
coefficients d'équilibre peut en général &tre obtenue par un calcul
approché (en supposant par exemple les coefficients d'activité de la phase

Inconnue égaux 3 1).
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Ce probléme est le symétrique du précédent. Pour le plateau
J» les variables indépendantes sont la pression p, le vecteur des concen-
trations de la phase vapeuryj, et les variables calculées sont la tempé-

rature ¢., les vecteurs x., k. les enthalpies hv., #L..
J’ G S e p 5 J

Les équations utilisées sont les équations (1-30), (1-31),
(1-32), (1-36), (1-37). L'algorithme de calcul est donné figure {11.5.b.

I'1 est analogue au précédent, et posséde les mémes propriétés.

111-2.1.,c. Existence et unlcité de la solutlon. Sécurité de
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Plagons-nous, pour étudier ces propriétés, dans le cas du calcul
de point d'ébultition. Une méme étude conduirait 3 des résultats Identiques
dans le cas du calcul de point de condensation, analogue en tout point

au précédent.

Examinons tout d'abord la boucle d'itération interne, dont la
fonction est de fournir la valeur de vecteur kK telle que |'équation »
suivante soit vérifiée
(11-22) k =y (p, t,x Kx)

ol K est la matrice diagonale dont les éléments non nuls sont ceux de k,

et ol les indices de k, x,t ont été omis, ces variables se rapportant toutes

au plateau 4.

Ce probléme dolt étre résolu pour différentes valeurs successi-
ves det dans un certain volsinage de la température d'équilibre t*
correspondant & x et p, Lorsque le calcul est effectué pour cette derniére,

la fonction p est un modéle thermodynamique du mélange. la pression étant
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toujours supposée inférieure & la pression critique du mélange (condition
fondamentale pour que la distillation puisse avoir lieu) on sait que les
conditions de 1'équilibre existent et sont uniques. Ceci entraine, si on
suppose que le modéle thermodynamique est suffisamment proche de la réalité,
que le systéme (111-22) a nécessairement une sclution acceptable (c'est-a-
dire pour laquelle les coefficients d'équilibre sont positifs ce qui entraine,
d'aprés (1-30) et (1-32) que toutes les concentrations calculées sont

comprises entre O et 1).

Remarquons que le systéme (111-22) peut avoir éventuel lement
d'autres solutions que celle correspondant & |'équilibre réel. En fait un
modéle ne peut &tre considéré comme satisfaisant que s'Ii fournit une
solution unique dans le domaine des varlations acceptables. En effet, dans
le cas contraire Il serait impossible de choisir entre plusieurs solutions

falsant partie de ce domailne.

Si nous supposons que le modéle employé satisfait cette condi-
tion, on en déduit que méme si plusieurs solutions (111-22) existent,
ou en rencontre une et une seule dans le domaine ol tous les coefficients
d'équilibres sont positifs. Pour s'assurer qu'au cours de |'itération le
vecteur k reste bien dans ce domaine, on peut effectuer la transformation

suivante de k en kx.

* .
ki = Logki s 1=t , m

qui au domaine de variafion[}w +qﬂde kix fait correspondre le domaine

10 +«] de k.. Le systéme (111-22) devient alors :
(11-23) ki=Log [Ui(p:tsx.’ eXP-(k*)-X)E 7:=1_, m

La sclution de ce systéme existe nécessairement et est unique,
et on est de plus assuré qu'elle correspond effectivement 3 |'état physi-

que réel.

Cette boucle interne est aussi exécutée pour des valeurs de
fa fempérature ne correspondant pas & I'équilibre (voir |'algorithme de
la figure I11.5.a.), pour lesquelles la fonction |, qui n'a en général plus
de signification physique, peut théoriquement avoir des propriétés arbitrai-
res. Cependant, les fonctions  généralement employées sont contlnues
vis & vis de toutes les variables dans leur domaine de définition. On
en déduit qu'il existe ainsi un domaine fini de température au voisinage

de la température d'équilibre t* o0, par continuité, les propriétés
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d'existence et d'unicité de la solution de (111-23) sont conservées.

Remarquons que dans le cas de I'équilibre idéal, ol k ne

3
dépend pas des concentrations o = 0, X . 0 , ta fonction W a une
9x 3y

signification physique pour toute température comprise dans le domaine de
validité du modéle thermodynamique. La solution de (111-23) existe alors
et est unique dans tout ce domaine. Dans le cas général, la dépendance

de k des concentrations constitue seulement une correction par rapport

au cas de I'équilibre idéal. On peut ainsi prévoir que le domaine de
température dans lequel I'existence et 1'unicité de la solution sont
confirmées est en général assez étendu pour permettre |'exécution de

I'algorithme décrit au paragraphe I11i-2.1.a.

Le premiére estimation de la température étant en principe
la plus éloignée de la température d'équilibre c'est sur elle que repose
la fiabilité du calcul. Le choix, pour cette estimation, de la température
du plateau voisin, déja calculée, ou d'une extrapolation des températures
de plusieurs plateaux voisins a foujours conduit, dans les applications

~

traitées & un déroulement correct du calcul.

En plus du probléme de la premiére estimation de t,se pose
celui de la premiére estimation dek . En effet la fonction pest évaluée,
au cours de la procédure itérative, pour des valeurs de k différentes
de la valeur correspondant & |'équilibre. || faut seulement dans ce cas
que la fonction u soit calculable. Selon le Typé de modéle employé, ceci
peut parfois poser un probléme. || semble cependant que la premiére
estimation de kobtenue & partir de ¢, en supposant les coefficients
dfactivité égaux & 1 donne généralement satisfaction.

Remarquons de plus que, quand la matrice des dérivées partielles
%5- est diagonale, ce qui correspond & la majorité des cas, les propriétés
d'existence et d'unicité de la solution que nous venons de mettre en
évidence sont suffisantes pour garantir la convergence de la méthode de
MULLER. Il est de méme possible, en utilisant les propriétés thermodyna-
miques des mélanges, de montrer que le théoréme du point fixe est satisfait

et que |'itération directe converge dans ce cas.

Par contre quand la matrice %%- n'est pas diagonale, il n'est
pas possible de démontrer que I'algorithme d'itération directe ou celui
de NEWTON converge. On se borne & remarquer que ce cas est peu fréquent,

que les é&léments diagonaux restent généralement largement prépondérants,
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et que pratiquement la convergence a de fortes chances d'é&tre obtenue

. Remarquons que dans le cas d'dn probléme trés difficile on pourrait
envisager |'emploi de la méthode de DAVIDENKO (voir chapltre V), dans
laquelle 11 suffit d'augmenter le nombre d'étapes pour assurer la conver-

gence.

En réalité de tels problémes ne se sont jamais présentés
dans les appllications effectuées et la méthode de MULLER a toujours

donné satisfaction.

Dans la boucle extérieure la somme des concentrations en phase
vapeur est une fonctlon ¢ de la température uniquement et celle-ci
doit étre telle que :
p (T) = Ey7/=72’] k?:.'x:i=1
Nous avons vu que si la ftempérature ¢ est celle d'équilibre,
toutes les autres variables correspondent aussi & I'équilibre. On peut
ainsi affirmer que si le modéle physique est correct il existe au moins

une température telle que ¢(¢) = 1.

On sait physiquement qu'a pression et concentrationsliquides
constantes les coefficients d'équilibre sont des fonctions uniformément
croissantes de la température, dans les conditions usuelles. La fonction
¢ () est donc elle-méme uniformément croissante, et la solution est donc

unique.

De plus, cette propriété garantit la convergence par la méthode

de MULLER, ce qui est confirmé par |'expérience.
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Dans les conditions de |'alimentation, les variables indépen-
dantes du calcul sont le débit global f et le vecteur des concentrations
globales zf ainsi que |'une des deux variables tf (température) ou
hf (enthalple globale). Les variables calculées sont les débits fI et
fv, les vecteurs des concentrations xf et yr, les enthalpies hlf, hvfdes
deux phases, ainsi que i#f ou tf. Nous envisageons successivement ces deux
cas, le second utilisant |'algorithme du premier comme algorithme de

réduction.
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Ce calcul, appelé aussi "flash isotherme", met en jeu les
équations (1=57), (1-61), (1-63), (1-64). L'algorithme utilisé est donné

sur la figure 111.,6.a.

Une boucle d'itération interne agit sur les vecteurs kf, xf,
yf de fagon & satisfaire les équations (1-58), (1-59), pour des débits
liquide et vapeur donnés. Cette boucle joue un rdle analogue & la boucle
Interne des algorithmes précédents, et utilise les mémes méthodes de

convergence.

La boucle externe utilise les équations (1-57), (1-61) pour
déterminer le débit vapeur et le débit liquide. La convergence de cette

boucle est assurée par la méthode de MULLER.

Aprés convergence des deux boucles d'itération les enthalpies
lfquide et vapeur ZIf et Mwf sont calculées 3 |'aide des équations (1-63),
(1-64).

En son début, |'algorithme comporte un test visant 3 repérer
les cas triviaux ol le systéme ne comporte qu'une seule phase. Les cas
Hmites sont ceux ol Il existe un llquide seul & température d'ébullition,
Oou une vapeur seule a température de condensation. Un calcul de point
d'ébullition effectué sur le liquide de concentration zf et un calcul de
point de condensation effectué sur la vapeur de concentration zf, toutes

deux a la pression p fournissent les données relatives 3 ces points

extrémes :

point d'ébullition : tféb’ hzeb’ kfeb (fv = 0)
hv (fv = f)

Trois cas peuvent alors se présenter selon la valeur relative

de tfy tf,y et tf ..

point de condensation : tf

cond ? cond? kfcond

1. tfﬂsftféb : Le liquide seul existe, I'état est alors défini par les
équations (1-49) 3 (1-52) et (1-63)

2. tf > thond : La vapeur seule existe, |'état est défini par les
équations (1-53) & (1-56) et (1-64)

3, tféb < tf < tfcond : Le systéme comporte les deux phases, et son état

est calculé & l'aide de I'algorithme décrit plus haut.
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Dans le troisiéme cas, ces calculs permettent d'obtenir, par
inferpolation, les premiéres estimations de fv et de kf qui sont nécessaires

au démarrage de la procédure :
= - > -tf
fo = Ff. &f tféb) / (tfcond tJeb)

kf =kf (kf -kfeb).(tf-tfeb) / (tfcond-tfeb)

p cond

- e e h1n S W o o S S o o " o 2 e T e o o T . € >

Ce calcul, aussi appelé "flash isenthalpique", met en jeu
talgorithme de calcul d'état & température connue (équations (1-57) a
(1-61), (1-63), (1-64) et de plus I'équation (1-62), L'algorithme utilisé

est donné sur la figure |11.6.b.

'l comporte une boucle d'itération sur la température. Celle-
ci doit étre telle que I'équation (1-62) soit satisfaite. La convergence

de cette boucle est assurée par la méthode de MULLER.

Comme dans le cas précédent, les calculs de points d'ébulli-
tion et de condensation correspondant aux cas |imites étant effectuéds

on se trouve dans un des frois cas possibles, selon la valeur relative
de Af, hZféb, hvféond

1. Afg hlféb : Le liquide seul existe, et |'état est défini par les
équations (1-49) 3 (1-52)

2. ~f Jvhvféond : La vapeur seule exis%e, et I'état est défini par les

équations (1-53) & (1-56)

3, hlféb < Af < hvféb : Le systéme comporte les deux phases et son état

~

est calculé a I'aide de |'algorithme décrit plus haut.

Dans le froisiéme cas, le test situé au début de |'algorithme
a température connue peut &tre supprimé, car en effet il est équivalent
& celui décrit ici. Des valeurs calculées pour les points extrémes on
peut tirer par interpolation les premiéres estimations de tf, fv et kf

nécessaires au démarrage du calcul
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tf = tféb - (ﬁfgond"tfgbz“(hf;hzféb)/(hvaOnd—anéb)

= C O o Y-
fv = Ff. & tJeb) / (tJCond tfeb)

£ .+ (kf

kf 5 cond

n
15

- kfeb)°(tf~tféb) /(tfcond* tféb)

1H1=2.2.0. F¥istanse ot unlcltd do la co'lution, Sécuri+d de

Etudions successivement chaque boucle d'itération en commengant

par la boucle intérieure du premier algorithme.

Pour la baucle interne, qui modifie kf, xf, yf, le probléme
de l'existence et |'unicité de la sclution se pose dans les mémes termes
que pour le point d'ébullition : si pour la température ¢ donnée, le
débit fv est correct, !a fonction U a un sens physique ; La solution exisie
alors et est unique si on a fait la méme transformation de k que précéder-
ment. Par continuité cette propriété est valable pour un domaine fini de
variations de fv autour de la valeur d'équilibre, domaine qu'on peut
prévoir suffisament large pour permettre le calcul selon |'algorithme du
paragraphe 111-2.2.a.

La convergence de la méthode de MULLER, qu'on peut empioyer
Y |
o

s . U I 3 .
dans la majorité des cas (matrices Sﬁ-ef g%_dnagona!es)esf garantic par
ces propriétés, et celle das algorithmes d'itération directe et de NEWTCN

n'est que probable dans les ~uires cas (voir paragraphe |11-2.1.c.)

N
B

Pour la boucie exierne du premier algorithme, le test effectud
au début sépare les cas ol £f est 3 |'exTérieur de |'intervalle |

\Tf s

eo
tf { pour lesoqelc !e calce egT 1'reﬁ+
Cond » I = C .

Envisageons maintenant le cas ol :

tféb < tf < tf

Soit ¢(fv) la foncticn dferreur de cetie boucle, définie par la relation

m m
d(fv) = L yf; - 5 aj%
=] =1

Examinons ca valeur pour les conditions extrémes ol fv=0 et

fv=1. Dans le premier czs, x7 est éaal 2 zf, d'ol :

i
T
[ZE =]

i=1

-
ir
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La température tf est alors supérieure & la température
d'équilibre tféb correspondant & xf(111-23), On sait physiquement que,
si 1'un des vecteurs de concentration liquide ou vapeur est fixé, les
coefficients d'équilibre sont une fonction croissante de la température
d'ol

m

'Z yf2>1
7=1
ce qui entraine :

$(0) >0
On démontrerait de la méme fagon que :

df) <o

Les fonctions intervenant dans ces calculs étant continues, la
fonction ¢ est continue, et il est certaln qu'il existe au moins une
valeur de fv comprise entre O et f pour laquelle la valeur de ¢ est nulle.

-

Nous pourrions effectuer un raisonnement analogue & celui du

paragraphe 111-2.1.c pour montrer |'unicité de la solution. Nous emploierons
plutdt une expression approchée de la dérivée ) pour arriver a ce résultat.
dfv
Si on suppose que la matrice ik est diagonale, on a la relation
ox
sulvante :
df of  i=)|3kf, dx, ofp  dOkf, By, dfv ]

En remplagant ¢ par sa valeur et en permutant :

dxf .

; a¢ auﬁ 3¢

(1 + ) |=
qfv akfg Byi ofv

En utilisant la relation (1-8), et la propriété des coefficients
d'activité d'étre des fonctions décroissantes des concentrations, on
obtient :

ayi axi
Lo} Sui

B )

Bkf, By,

De plus on constate qu'en pratique, les termes
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3p .
et —L sont faibles devant IMunité, on n'altérera donc pas fortement
kS . dx.,
> ' :
la valeur du premier membre en faisant |'hypothése suivante :
aui S . aui
Byi axi

On obtient alors

m . dy. de. 3 B, 3¢

¥ f( L Ly (1 v )} ~

i=1 “dfy  dfv Okf, By, 3fv

Soit tous calculs falts :

do g { f.zf%(kfé- 1)? f2.zf% Bui
—_— — "” .

dfo  i=l L pocks, 1% fefo (kfy-1) 2 oy,

ou
La dérivée T étant, comme nous |'avons montré, ositive, il
y-

7
est aisé de constater que tous les éléments de la somme du second membre

sont négatifs, d'ol

d¢
<
a <0
Cette propriété est vraie pour le domaine admissible de varia-
tion de fv, c'est-a-dire |'intervalle tO, f}. La solution est donc unique

dans ce domaine.

Ces propriétés d'existence et d'unicité suffisent pour garantir

la convergence de la méthode de MULLER.

On remarque que te choix de la fonction d'erreur ¢ (fv), tel qu'il
a été effectué, procure un avantage certaln sur le choix classique :
¢ = zydi-1, pour lequel ¢x comporte un extrémum dans {'intervalle O,f ,
et une solution triviale pour fv=f, {D15}L

Dans le second algorithme le test du début sépare les cas ol

s

2 - . b ¥
. 1 t
la température tf est extérieure & I'intervalle teb,zf” tcond,zf'lpour

lesquels le calcul est alors direct. Quand la température tf est dans
| = .
I'intervalle Jteb,zf”tcond,z on fait alors un raisonnement analogue

a celui fait pour la boucle précédente. Si ¢(Zf) est la fonction d'erreur
définie par :
o(tf) = hféalculé - hfaésiré.

Les conditions extrémes sont alors les suivantes :
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) < =
dEf) <o pour tf tcond,zf

d@Ef) >0 pour tf = tcond,zf

Par continuité 11 existe donc au moins une solution & |'équa-
- ' ~ —
tion ¢ (¢f) = O dans | intervalle t 2£ tcond, zf + De plus on salt que
dans ces conditions (zf et p fixés) |'enthalpie globale est une fonction
croissante de la température, dans I'intervalle considéré. La fonction

¢ (tf) est ainsli uniforme, et la solution est unique dans cet intervalle.

Cette propriété entralne que la convergence par la méthode de
MULLER est assurée. Remarquons de plus que les calculs d'équilibre du
premier test et le calcul effectué sur la température Interpoiée fournis-

~

sent les trois premiers points nécessaires a cette méthode.

En conclusion, il ressort des paragraphes Ili-2.1.c. et
I11-2.2.c. qu'on pourra employer les algorithmes de calcul d'équilibre
décrits avec une trés bonne sécurité en ce qui concerne |'existence et

I'unicité des solutlons ains! que la convergence.

I11-2.3. Calcul accéléré des équilibres |iquide-vapeur.

Les calculs d'équillbre liquide-vapeur, qui comportent une
Itération multiple et des relations souvent complexes, sont relativement
fongs. Ils consomment en général une forte proportion du temps de calcul
total de la colonne (plus de 95 pour cent dans les applications effectuées
sur des mélanges d'hydrocarbures). Dans ces conditions un gain de temps
obtenu dans ces calculs se reporte presque dans les mémes proportions

sur le temps total nécessaire au traltement de la colonne.

Nous proposons ici une méthode de calcul des équilibres qui
n'altére pas la qualité du modéle des propriétés physiques des mélanges
étudiés et qui diminue dans un rapport trés appréciable le temps de calcul

nécessaire. (volr aussi D.11).

Plagons-nous dans le cas d'un calcul de point d'ébullition,
et omettons |'indice J relatif au plateau. Si dans une étape du calcul on
suppose connue la température t et la pression s, il suffit alors,
les deux phases étant en équilibre, de connattre (m-2) éléments du vecteur
x des concentrations en phase liquide, soit (@, i%i]t, i%izt), pour que

~I'équilibre soit entiérement déterminé. Appelons &~ le vecteur constitué

par ces (m-2) é&léments. L'indice supérieur t indique que les indices i1
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et iz sont définls,comme nous le verrons,pour une température t, de méme

. . : t
par conséquent que la constitution du vecteur x .

Définissons, pour la température t, un état d'équilibre de
référence correspondant & la presslon de référence prt et au vecteur de
référence irt, et pour lequel on obtient le vecteur des coefficients
d'équilibre de référence krt. Effectuons pour cette méme température t un
développement lindaire du vecteur des coefficlents d'équilibre kt en
fonction des varaibles indépendantes p, it, autour de I'équilibre de

référence. On obtient :

t_ .t Gl [ Gl | t
(111-24) k7 = kr~ + tg ;,(5{ - Rr )+! 7 J’(p-pr)
0% girt, pr - Lo irt, pr
ok’ akﬁ
ol ~— est la matrice d'élément Zj :
% 9%
J
it ok
et — est le vecteur d'élément < —
op op

Pour le point d'ébullition qu'on se propose de calculer, on
connalt la pressionp et le vecteur X. Si on choisit arbitrairement une
température t, et s! on suppose déterminé un état d'équilibre de référence
correspondant 3 cette température, alors le calcul précédent peut &tre
exécuté et fournit la valeur de kt, (car en effet la pressionp, et le
vecteur it sont connus). Mais en général, puisque t est arbitraire, la
somme des concentrations 3; = kz.xide la phase vapeur n'est pas égale

3 1. C'est précisément |'équation L ;t = 1 qui permet de reconnaltre

si la température t est celle d‘éqﬁ?libre.

Si pour toute,température t on connaissait un ensemble de
ok

. t 4.t t ok , \
données pr , Xr , kr~, —r ’ , on pourrait alors
At
%" | 4 t o ot __t
Xr, pr Xr”, pr

t
calculer X7, et la somme des concentrations en phase vapeur pour
toute température, et ainsi déterminer itérativement la ftempérature et les

autres paramétres inconnus de |'équilibre.
p g

En réalité cette condition ne peut éfre remplie, et on disposera
au contraire de ces données pour un ensemble fini de fempératures tPi,
qu'on appellera températures de référence. Dans ces conditions le calcul
des paramétres Inconnus de |'équilibre ne peut &tre effectué que par

interpolation entre les températures les plus voisines de la température
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d'équilibre.

L'algorithme de calcul donné sur la figure I11.7.a, comprend

alors deux phases :

! - Recherche des deux températures de référence voisine tri1 et triz

encadrant la température ¢ d'équilibre. On doit obtenir, en supposant

., <
que tr1 tr

1 Z2
m tr. m _ tr.
(-2 3 g, T<i<zy, ¥
=1 zw]
2 = Interpolation entre tpil et triz,eT éventuel lement (n-1) autres
températures voisines si |'interpolation est d'ordre n. Pour une interpo-

lation linéaire on obtient les relations :

2

m tri] m triz m tri1
- = ‘ - - i -
(111-26) t=tr., + U I Y, )/ {g Y, Ly, Ctriztri1)
L =1 7=1 1=1
tre, T i tr, tr.
I 1 T ) 12 i
(HHE=27) k =k * L(t tril) / (tri tri1) j (k k )

I'l est possible de calculer les enthalples des deux phases

par le méme procédé. Les équations correspondantes sont les suivantes :

t T ¢
(1-28)  mat = naet o 2L @F-xe®) o | 2L (p-pr®)
i At t ap a T t
xr”,pr Xr”,pr
¢ T Tt
(11290 7% = Tr® +| 22 @ ) | 2 (p-pr®)
X 9 p
IZr ", pr L %r,pr
tr, - tr. tr,
- 21 _ 12 71
(111-30) AL =n *'s [(t b)) [ Emgmteg ) | G ne th
tr, r : tr. tr.
- 21 ~ _ 12 _ 21
(11-30) o= “'s L(t tr. )/ (tr, tri1)] . (w w th
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Nous avons décrit cette méthode dans le cas d'un calcul de
point d'ébullition. Elle peut évidemment aussi bien &tre mise en oeuvre
pour un calcul de point de condensation. L'algorithme correspondant est
donné sur la figure Il1.7.b. De méme la figure |11.8 donne |'algorithme
d'un calcul d'état accéléré a température connue, |'algorithme & enthalpie
connue gardant la méme structure, employant simplement le précédent 3 la

place de I['algorithme normal.

La mise en ceuvre pratique de cette méthode pour le calcul d'un

état de la colonne implique la connaissance des données pr, Xr, kr,hlr ,

Tor. & Ok dnl 3kl B dw
3R O X ¥ O P

tures couvrant tout le domalne de variations possibles dans la tolonne.

pour un nombre suffisant de tempéra-

De plus les états de référence choisis ne doivent pas étre trop éloignés
des états réels rencontrés aux températures correspondantes. Deux problémes
se posent ainsi : celui du cholx des états de référence, et celui de la
détermination et du stockage des coefficients d'équilibre de référence

et des dérivées partielles correspondantes.

La résolution du premier nécessite une certaine connaissance
a priori de la colonne étudiée. On posséde souvent une partie de cette
connaissance, et le choix est facilité si on fait disparaftre des données
de références, pour chaque température de référence, les deux composants

a

apparaissant en quantité la plus importante & cette température, car en

effet le choix des indices ‘iﬁ eflig

dant qu'on soit amené, pour obtenir cette connaissance suffisante de la

est libre. || pourra arriver cepen-

colonne, & effectuer un calcul d'état préliminaire avec les programmes

classiques de calcul dféquilibre.

Le calcul des coefficients d'équilibre de référence nécessite
qu'on dispose d'un algorithme permettant le calcul d'un équilibre quand
on connalt les variables ts psX (ou §). Un tel algorithme est itératif,
et fait usage des procédures classiques des paragraphes |11-2.1. ou

I11-2.2, Les dérivées partielles sont alors évaluées & |'aide d'un calcul

aux différences.

Le volume de mémoire nécessité par le stockage des données
est relativement Important. Pour un calculateur de dimensions modestes,
ce stockage peut cependant étre effectué sans difficulté sur une mémolire
auxiliaire (sur disque par exemple). L'estimation des coefficients
d'équilibre de référence et des dérivées partielles nécessite un temps
de calcul qui dans les applications que nous avons traitées peut &tre estimé

a environ trois fois le temps moyen d'un calcul d'état de la colonne,
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effectué & |'aide des algorithmes classiques des paragraphes Il1-2.1. et
I'11-2. Remarquons de plus que, dans le cas ou un calcul préliminaire de
colonne est effectué, la détermination des états de référence, des coeffi-
cients d'équilibre et des dérivées partielles correspondantes peuvent &tre

réalisés de fagon entiérement automatique.

La mise en oesuvre de la méthode accélérée nécessite ainsi
des calculs préliminaires. Par contre le temps de calcul d'un équilibre
a été réduit dans un rapport de 6 environ, pour les applications que nous
avons traitées (ce chiffre a été obtenu dans le cas d'un stockage sur
disque. |l est sans doute beaucoup plus grand quand la dimension du calcu-

lateur permet un stockage en mémocire centrale.

Dans les conditions citées, 11 suffit alors d'effectuer au
moins quatre calculs d'état de la colonne pour que le bilan de temps de
calcul soit favorable & la méthode accélérée, chiffre presque toujours
largement dépassé dans les travaux d'identification, d'optimisation ou

de conception qui nécessitent ce genre de calcul.

Dans les applications effectuées, |'erreur introduite par la
méthode accélérée par rapport & la méthode de base dont elle est issue
est de moins de 0,03 °C sur les températures d'équilibre, de moins de
0,5 pour cent sur les coefficients d'équilibre, ce qui est trés inférieur

a I'incertitude des modéles physiques employés dans la méthode de base.

I11-3. ALGORITHME DE REDUCTION. PARTIE COMMUNE.

Le choix de cefte partie de I'algorithme de réduction est
fondamental, car c'est lui qui détermine 1'ordre de grandeur de la dimen-

slon du vecteur d'itération.

Comme on peut le remarquer dans la partie |1, ol nous avons
donné une description des principales méthodes existantes, ordonnées
précisément selon la classe de méthodes de réduction employée, c'est la
méthode de LEWIS et MATHESON, sous |'une des formes proposées par DAVIS
et SOBEL et par GREENSTADT et col., qui peut conduire au vecteur d'itération
de plus faible dimension. Nous verrons en effet que, selon les cas, celle~
ci peut étre de I'ordre de grandeur du nombre de composants ou de deux

fois ce nombre.

C'est cette méthode que nous avons retenu. Nous en décrivons
les deux versions citées, qui sont équivalentes en ce qui concerne la

dimension du vecteur d'itération, et qui peuvent &tre employées indifférem-
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ment dans le cadre de la méthode proposée.

I11-3.1. Calcul d'un plateau § courant par la méthode de
DAVIS et SOBEL.

Deux possibilités se présentent pour le calcul du plateau
courant par la méthode de DAVIS et SOBEL {D9} , suivant si on connatt
les données relatives au plateau (J-1) ou au plateau (7+1). Nous décrivons
successivement le calcul correspondant 3 ces deux cas qui seront ensuite

ceux des plateaux de la section supérieure et de la section inférieure

respectivement.

I11-3.1.a. Plateau (J-1) connu.

stk e o o . Y o e o o

Les quantités connues du calcul sont dans ce cas la pression p,
les variables relatives au soutirage de téte : yd, d,hwd, et celles
relatives au plateau (j-1), soit Xj—1’ ffj—1' On se propose de déterminer

les quantités Zj-1’ vj’ yj,xj,xj, hvj, th, hlj, tj.

Les équations utiiisées sont les équations (1-23), (1-24),
(1-29), (1-30) 3 (1-32), (1-36), (1-37), (1-41), (1-45). L'algorithme
de résolution proposé par DAVIS et SOBEL {D9} , donné sur la figure 111.9.a,
comporte une itération sur le débit Zj-1‘ S1 une premiére estimation de

ce dernier est supposée connue, le calcul se déroule comme suit :

1 - Détermination de vj,yj— équations (1-23), (1-24)

2 - Calcul du point de condensation correspondant 3 yj - algorithme donné
auxparagraphes {11-2.2, ou {11-2.4. On obtient E;} Zi&,hvj

3 - Calcul de xj,hlj- équations (1-41), (1-45)

4 - Test déterminant si |'équation (1-28) est vérifide. Sitel est le cas
le calcul du plateau est terminé. Dans le cas contraire une correction
est effectuée sur le débit Zj—1 par la méthode de MULLER, et le calcul

est repris en 1

On remarque que le calcul du plateau g fournit tous les éléments

qui permettront de calculer de fagon identique le plateau J+1.
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Dans ce calcul, les variables connues sont p, b, ,hlb, yj+1

hvj+1, et les variables calculées vj+i ZJ,yJ, Vs hZ .y th, hvj-

Le calcul utilise les équations (1-25), (I-26), (1-29),
(1-33) a (1-35), (1-38), (1-39), (1-43), (I1-47). L'algorithme employé,
donné sur la figure 111.9.b., est en tout point analogue au précédent,

et posséde les mémes propriétés.

- - S - . - 0 - " o~ - o o G o T - - o S - — - - =~ - ——

i > T -

Plaqons-hous dans le cas du paragraphe |11-3.1.a. (Il est clair
qu'une étude analogue mettrait les mémes propriétés en évidence dans le
cas du paragraphe |11-3.1.b.). On peut tout d'abord facilement observer,

d'aprés les relations (1-23) et (1-24) que si 1 d , les élements de

’
J -1 et de yd sont positifs, il en est de méme polr vJ et les éléments

de xj. Le calcul du point de condensation donne alors un vecteur ﬁgdonf

les éléments sont positifs, et si les coefficients du vecteur d'efficacité
ej sont compris entre O et 1, les éléments de x sont eux-mémes nécessaire-

ment positifs. Si, de plus, on remarque que les élements de x, sont

1
nécessairement positifs (équilibre sur le plateau 1), alors par récurrence
toutes les concentrations calculées sont positives. Enfin, si la somme

des éléments de yd est égale a 1, on peut vérifier que la somme des
concentrations de chaque phase de chaque plateau est égale & 1. Dans ces
conditions toutes les conéenfrafions calculées sont comprises entre 0 et

1.

La seule condition incertaine est la condition ZJ._1 >0

nous allons montrer maintenant que la solution pour Z -1 existe et qu'elie
est unique dans le domaine LO <n] Nous supposerons successcvemenf que
Zj-l 0 puis Zj_]-*m .
1 I;_4 = 0. Ceci entralne v;=d  (1-23) ety; =vyd (1-24)

Soit ¢ la fonction d'erreur sur le bilan enthalpique, définie par :
- , = . hw,-d. - 1. .. ,
(111-32) ¢(ZJ_]) ge 4-03 th d Jwd ZJ_1 hZJ_]
(équation 1-28)

En appliquant cette relation dans le cas présent :
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$(0) = qge
La quantité ge étant négative (quantité de chaleur fournie par le
condenseur) on obtient, pour Zj—] =0 :

(1t1-33) ¢(0) <O

2 ZJ._1 + © On a dans ce cas :
Vil vd (2ety. = x;_ (1-24)
d'ol
O(L; ) = qe + Li (g = bl; )+ dUw, -hod)
On sait que, dans une colonne, th > th o2 th_l. Dans ces

conditions le terme gj_](hvj-hlj._1) est positif. D'autre part, Zj~1 étant
aussi grand qu'on veut, ce terme devient prépondérant dans |'expression de

¢m_~.Z. ,hva ;lZc )

J-1
et
(111-34) d(e) > O
Les fonctions mises en jeu dans ces calculs (bilans matériels,
enthalpiques, modéle physique) étant continues il est possible d'affirmer
d'aprés les relations (111-33) et (111-34), qu'il exlste au moins une

valeur positive de Zj__1 telle que |'équation (1-28) soit vérifiée.

Montrons maintenant que la fonction ¢(Zj—1) est uniformément

croissante pour les valeurs positives de ?j—\' Tirons la dérivée dld¢
J=1
de I'équation (111-28). En remarquant que th_] est une constante, et que
v = Zj-l +d, on obtient :
ddj = hvj - hZJ._1 * Y : :vj
J=1 J-1

Développons la dérivée apparaissant au second membre

. hv dy.
d th _ 9 J§ . Vs
i
d Zj-1 yJJ d Zj-]
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or
.= (dyd + 2., . x..)/ v.
Y3 ‘a.y J-1 " Y- / J
d'ol d hv. dmw.! T d
d 7, . V.
Ly 9¥; 1 Y
On obtient ainsi
d ¢ d i hv.}T
= ., - hZ._1 - —= J (ya-x . ])
d 7, J J v. |9 y.
J-1 J J
Comme précédemment on a w ., > . . > hl, . d'ol
J J-1 J=1
De plus examinons les &léments du produit scalaire du second
membre. Pour un composant léger on a : 3 I
)
Ydy > &gy > 8y e 3 v, <0
Pour un composant lourd : 3
J
Yy < By <% i Tgra > ©

J
Ces inégalités découlent des prop?iéTés physiques des mélanges,

et du fonctionnement d'une colonne de digfé&la#ion. Les débits d et v.

T d
étant positifs, le produit scalaire 7Ty J (ya - xj_1), dont tous les
J J
éléments sont négatifs, est négatif. On peut donc en conclure que la
P d ¢ ‘s
dérivée est positive.
dz,
J-1
d¢ > 0
dz.
J=1

La fonction ¢(Zj-1) est uniformément croissante. La solution

Zj-] de |'équation (I-11) est donc unique dans |'intervalle Eb, «”].

Une nouvelle fois les propriétés d'existence et d'unicité

de la solution dans le domaine admissible garantissent la convergence
de la méthode de MULLER.

Si on emploie la méthode modifiée décrite en annexe,

pour étre slr qu'une valeur de ?j—} calculée en cours d'itération
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ne puisse &tre négative, on peut faire la transformation de variable

suivante :
x -
z 71 Log(lj_]>
Le calcul itératif est alors effectué sur Z*jq qui peut varier
dans tout I'intervalle |~ «ﬂ
Le calcul du plateau j défini dans les paragraphes |11-31.a
et 111=3.1.b. est donc, & toutes les étapes, d'une grande fiabilité.

Dans les applications traitées, avec une valeur initiale

de Zj-1 ( ou vj+1) fournie par une interpolation effectuée sur Zj~2

et Zj—} (ou vj+2

trois itérations.

et gj*B)’ le calcul nécessite généralement de une a

I11-3.2., Calcul du plateau par la méthode de GREENSTADT,
BARD et MORSE.

Dans la mé&thode proposée par GREENSTADT, BARD et MORSE
{D13}, les itérations imbriquées que représentent le calcul d'équilibre
et le calcul des débits sont remplacées par une Itération unique dans
laquelle I'ensemble des équations est résolu & |'alde de la méthode
de NEWTON.

Dans le cas ol le plateau =1 est connu, les équations mises

en jeu dans la boucle sont (1-23), (1-24), (1-28), (1-30) & (1-32), (1-36),
(1-37). Il est clalr que si les variables 55) yj, Zj, vj, t (au nombre de
2n +3) sont supposées connues (et forment le vecteur d'itération), les
équations (1-31), (1-36) et (1-37) peuvent &tre résolues en kj,Zi;)huj,

et I'erreur sur les autres équations (au nombre de 2m+3) constitue le vec-
teur d'erreur. La méthode de NEWTON est employée pour corriger le vecteur
d'itération tant que le vecteur d'erreur n'est pas suffisamment faible.
Quand la solution est atteinte, les équations (1-41) et (1-45) permettent
d'obtenir x, et haf Une procédure symétrique est applicable dans le cas

d
ol c'est le plateau 2+1 qui est connu.

Remarquons que les propriétés d'existence et d'unicité de la

solution sont identiques & celle du cas précédent, les données, les

équations et les variables calculées étant identiques.
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Cette méthode, équivalente & celle de DAVIS et SOBEL quant
au déroulement général de |'algorithme de réduction est apparue moins
rapide que cette derniére dans des tests que nous avons effectués, mais
il semble possible d'en améliorer les performances. Elle présente cependant
I"inconvénient de ne pas permettre le calcul simplifié décrit au paragraphe
111-2.3., dont nous avons montré |'intérét dans le cas ol de nombreux
calculs d'état de la colonne doivent &tre effectués. Dans les applications

traitées, nous avons toujours employé la procédure de DAVIS et SOBEL.

111-3.3, Calcul des sections de la colonne.

Les bilans matériels et enthalpiques de la colonne compléte
fournissent des relations entre les conditions régnant aux extrémités
et & I'alimentation. Si on veut employer ces équations (1-21), (1-22),
(1-27) directement dans la phase de réduction, il convient d'effectuer
fe calcul des deux sections de la colonne des extrémités vers |'alimen-
tation, de fagon & ce que les variables intervenant dans les équaticns

précédentes solent des variables d'entrée pour ce calcul des sections.

Nous verrons de plus que les plateaux 1, 2, jt seront calculés
dans la partie multiple de I'algorithme de subrésolution. Le calcul des
sections consiste donc en la détermination des varlables relatives aux
plateaux 3 3 Jf y pour la section supérieure,jt_ : & Jf pour la secticn
supérieure.

Dans ces conditions, si on suppose connues les variables
p , d,y4,wd,x, , hl, il est possible, en utilisant |'algorithme
décrit dans le paragraphe 111-3.1.a,de calculer successivement, dans

I'ordre décroissant cette fois, les plateaux de jt ., a Jf inclus (section

-1
inférieure),
Les algorithmes correspondants, donnés sur les figures

I11.10.a et 111.10.b, sont trés simples.

Les varlables déterminées au cours de ces calculs sont

(7,

. . . . 7 . . .
J_") vJ ’ YJ » xJ ’ XJ ’ h hZ ZJ L] J ) pOUrJ = 3’ Jf_1
), . Y. Ve ) . . .
Ciars Lo %o Vg ¥y, s, B v, s pour d = Jt-1, Jf
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I11-3.4. Calcul de |'état de |'alimentation.

Le calcul du plateau d'alimentation nécessite la connaissance
des variables f1, fv, xf, yf, hlf, hwf, c'est-ad-dire de |'état de |'alimen-

tation.

Si on suppose connus f, zf , Af, le calcul de ces variables
correspond exactement au cas définl au paragraphe 1l/L2.2.b. L'algorithme
employé est celui de la figure |11.6.b, qui fait usage de |'algorithme
de la figure I1l.6.a (calcul normal) ou de celui de la figure 111.8

(calcul accéléré).

1H1-3.5, Calcul du plateau d'alimentation.

A partir des calculs précédents, sont connus, concernant le
plateau d'alimentation, les variables fi, fv , xf , yf, hif , hwf ,
X. Al . t. hv . t.p. 2 i i
Gf-10 "ogpar 0 Tipa o yjf‘, ir 0 i Les equaflons disponibles sont
les équations (1-65) & (1-76) et les variables calculées sont les débits
vsf, Lif, vjf , ijbi’ les enthalpies hvsf, hlif, les vecteurs des concen-

trations ysf, xif .

Le vecteur d'itération ayant &té choisi de fagon arbitraire,
I'l n'est généralement pas possible que toutes les équations soient
vérifiées, ce qu'on peut constater en remarquant qu'on dispose de (3m+6)
relations (compte-tenu des redondances dont nous avons parlé au paragra-
phe 1-4.7.) pour seulement (2m+6) variables inconnues. Ceci permettra
de déterminer les variables constituant la partie fondamentale du vecteur

d'erreur,.

Pour faire apparaltre ces variables, nous allons effectuer
des estimations des variables ij;1 ’”jf' vsf , ysf. Ces estimations
calculées & partir des sections supérieure et inférieures, sont respecti-
vement zjf“l' vifd, vsfd, ysfd,d'une part, et lsfb , vjf’ vsfb, ysfb,
d'autre part. Nous décrivons d'abord les algorithmes de calcul de ces
variables, ensuite la construction de la partie fondamentale du vecteur

a

d'erreur & partir de leur valeur.

Remarquons que le choix de ysf pour effectuer ces deux estima-
tions est arbitraire. Le vecteur xif aurait tout aussi bien pu &tre choisi.
Dans la pratique, on choisira plutdt ysf quand fv est faible, xif quand,

au contraire, fv est prépondérant.
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It1-3.5.a. Calcul de ysfd, Zif‘1’ vsfd, vifd.

o~ —— - — - o -~ - - e s o o o o o o

L'algorithme de calcul est donné sur la figure Iil.11.a.
Il ressemble & celui servant au calcul d'un plateau normal, et se déroule
de la fagon suivante, si on dispose d'une premiére estimation de

1., et si x,

: ) h ’ 3 r H
71 FF-1? hZJf;1 fv, f thf sont connus

1 - Calcul de vsfd, ysfd,vifd - équations (1-65), (1-66), (1-68)
2 - Calcul de hvsfd - équation (1-70)
3 - Test sur le bilan enthalpique ~ &quation (1-67). Si le bitan est correct

le calcul de ysfd est terminé, sinon le débit ij_1, est corrigé par la

méthode de MULLER et le calcul est repris en 1.

I11-3.5.b. Calcul de vsfb, ysfb, vii” lsfb.

L'algorithme est donné sur la figure [11-10.b. Différant trés
peu du précédent, il se déroule de la fagon suivante, si on dispose d'une

remiére estimation de v. et st y.,., AV. v, hvf, hl. .
p if e nya Jf’ f s fs Jf-1 sont connues :

1 - Calcul de vsfb,ysfb, lsfb- équations (1-68), (1-69), (I-71), (1-74)

2 - Calcul de Alif - équation (1-76)

3 ~ Test sur le bilan enthalpique - équation (1-73). Si lebilan est correct,
le calcul de ysfb est rminé, sinon le débit vjf est corrigé par la méthode

de MULLER et le calcul est repris en 1.

I11-3.5.c. Existence et unicité de la solution. Sécurité

- - — - Y - . Ty £+ B> - - — - " -

Examinons tout d'abord le cas du calcul de ysfd,vsfd ,

Zg.f.__1 » vifd. La fonction d'erreur de la boucle de convergence est :

¢(ij;1) = qc + vsfd.hvsfd-zjf —l’hzjf;1 - d.hvd
En utilisant les équations (1-65), (1-59), (1-69), on obtient :

¢l s i) =qe + fb(hvf—hvjf) + 1, -I(hvjf’hljf=1) + d(hvjf-hvd)

Jf- Jf
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Envisageons le cas ou ng | c O. Du calcul du plateau 2 on

tire :

qe = —Z]- (hv2 - kZ1) - d.( hvz - hvd)

1o =
d'ol, pour aif“7 0

2 £ frhvz)

Si le vecteur d'itération n'est pas trop éloigné de la

$(0) = -Z1ihv - hzl)+ fv .(huf—hvj ) +d ,(hvj

solution la différence (hthvif) est normalement trés faible. D'od,
en négligeant le second terme :
$(0) =~ -Z1(hvz - hZ,)-+d (hvjfrhvz)

Le signe de ¢(0) peut théoriquement &tre queélconque. Mais
pratiquement, si on remarque que le taux de reflux Z1/d est rarement trés
faible par rapport & 1, et que la différence entre les enthalpies des
phases vapeur et liquide (enthalpie de vaporisation) est généralement
grande devant les variations d'enthalpie vapeur dues aux variations de

température, on peut dans la pratique affirmer que ¢(0) est négatif.

Si au contraire on envisage le cas de ij“1 tend vers |'infini
le ferme 2., (Ww..-hl.. ,) devient prépondérant dans |'expression de
0 qu-] th J££1 () p +pd Itif o
ron sait que h,,> hl. ©) est donc pos .
W Wip 7 Mypar 0 P

Par continuité il existe donc généralement une valeur posi-
tive de Ziﬁl telle que ¢(ij;1) = 0. On en déduit, de la méme fagon que
pour un plateau courant, que vsft est positif et que les &lé ments de

ysft sont tous compris entre O et 1.

de |'expression

Tirons maintenant la dérivée d¢(l )/d ZJ

ar-1"¢ Sape
de ¢ :
d¢
= hw.,- hl,
d 7. Jif Jif
Jf-
Cette dérivée est toujours positive, la fonction ¢(ij_1)

est monotone dans |'intervalle ﬁo, w] , la solution est donc unique.

Cette propriété enfrainé de plus que la convergence par la
méthode de MULLER est assurée,
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Par une étude analogue on montrerait les mémes propriétés

pour le calcul de ysfb, vsfb, lsfb.

Ht1=3.6. Vecteur d'erreur. Partle fondamenfalq.

Comme nous venons de le voir, le calcul du plateau d'alimen-
tation fournit deux estimations des variables ysf, vsf, vjf” ijg1.
Le systéme complet d'équations du modéie est vérifié si ces deux estima-
tions sont identiques. D'ol la possibilité de construire la partie fonda-

£

mentale du vecteur d'erreur & partir de ces deux estimations.

Nous allons d'abord montrer que la concordance entre les
deux estimations d'un débit entraine la méme propriété pour les deux
autres débits, puis que la concordance des concentrations entraine
celle de toutes les variables. Supposons que vifd = vjf‘ On sait que
vifd = vsfd - fv et vsfb = vjf + fv

d'ol vsfb = vsfb

L'application de I'équation (11-68) dans le cas des paragraphes
I11-3.5.a et 111-3.5.b donne :

vifd = vsfd - fv
vsfb = vjf +fv
d'ol vsfb = vsfd
de méme L;.y =vefd-d (1-65)
=vsfb-f+b (1-24) et relation précédem-
.. ~fl+b (1-58),(1-68) ™ment démontrée
Jif
=1if- f1 (1=71)
or lsf =lif-f1
d'ol Zj—1 =lsf

Supposons maintenant que ysfd = ysfb . On a

vjf‘h?jf = Lif.hlif- b.hlb+qb (1-73)
= Zj_1.hlj + fl.hlf-b.hib+gb (1-75)
= L gkl + FLALP-fhfrd hwd-qe (1-27)
= vsfd. hvsfd - fv. wf (1-62), (1-67)

Or vid.hvjf = vsfd. hvsfd-fv.hvf (1-69)
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d'ol vid = v,
Jif

Ce qui entraine

vsfd = vsfb
1. = 1sfb
Jf-1 f
Dans ces conditions il suffit que les deux vecteurs de concen-

trations ysfd et ysfbsolent égaux pour que toutes les équations soient
vérifiées. Nous verrons de plus que les vecteurs yd et yb sont choisis,

dans la partie multiple, tels que

Z

Ceci entraTne que tous les vecteurs de concentrations calculés
sont tels que la somme de leurs éléments solt égale & |'unité. Cette

propriété est vrale en particulier pour ysfd et ysfb.

I'l est alors suffisant que (m-1) éléments de ces deux vecteurs
soient égaux deux & deux pour que les deux é&léments restants le soient

aussi, D'olu la condition

ysfdi = ysfbi, =1, m=-1

Si on suppose que |'élément non utilisé est |'élément m.

La partie fondamentale du vecteur d'erreur est alors composée
de (m-1) éléments w; fonction des concentrations ysfd% , ysfbi avec la

condition suivante :

w, = 0 quand ysfdi = ysfbi

v, #0 quand ysfd. # ysfbi

Dans les applications nous avons choisi la fonction
ysfdi
w. = Log

7
ysfbi
Remarquons que les &léments w, sont toujours calculables,

car en effet, comme nous le verrons, les &éléments de yd et xb calculés
dans la partie multiple sont toujours positifs, ce qui entratne la méme

propriété pour les concentrations ysfd, et ysrb,.

On vérifiera, dans la partie multiple, que le vecteur d'itéra-

tion minimal est bien de dimension (m-1) comme la partie fondamentale de
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de que nous venons de définir,

I11-3.7. Vecteur d'entrée de la partle commune.

Les variables qu'il est nécessaire de connaftre pour pouvolr
exécuter le calcul de la partie commune tel que nous |'avons décrit, sont
celles nécessaires au calcul des sectiomset au calcul de |'état de
I'alimentation, c'est-a-dire les variables suivantes : p, f, hf,zf , d,
b, yd , xb, hwd, hlb, gec, gb, x hl
nef = (5m+11+ne) variables.

o s hly yjt’ hvjt’E s soit

I11-4., SUBRESOLUTION. PARTIE MULTIPLE.

I11-4.1. Position du probléme.

S U s s . Sy S i W o G o T 3 G e S . - > - S - - - VI T - - -

Les équations non utilisées dans la partie commune sont celles
des bilans matériels et enthalpiques de la colonne compléte, et celles
permettant de calculer les plateaux 1, 2, et jt. Ce sont les équations
sulvantes :

(1-21), (1-22), (1-27).

(1-23), (1-24), (1-28), (1-30) 3 (1-32), (1-36), (1=-37), pour § =1, 2
(1-40), (1-47)

(1-41), (1-45) pour = 2

(1-25), (1-27), (1-29), (1-33) & (1-35), (1-38), (1-39), pour j = jt

(1-42), (1-46)

De plus quand le systéme complet des équations du modéle est

satisfait la somme des concentrations du soutirage de téte est égale 3 1

s

et de méme celle du soutirage de fond. Nous ajouterons donc 3 celles

rappelées ci-dessus |'équation suivante :
m
(111-35) ydi= 1

=1

qui entraine, du fait de (1-21), (1-22) et (1-38), en supposant que

b # 0, que les relations suivantes vérifiées.
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m
I ax..=1 4 J = Jdf, gt
i=1 Y

m
S oy..=1 G =2, gf-1

o
-
S
i

et en particulier

m
(111-36) L xb. =1

. 7

1=1

Avec |'équation (I11-35), nous disposons ainsi de (8m+18) &quations. Celles-
ci font Intervenir, en plus des variables d'entrée de la partie commune

de la subrésolution, les variables suivantes : EA,Zik, t}’ X5 hZ1 s

Yoo hvz, tz, X5, hlz, Zl’ Voo pre hvjt’ tjt’ soit (5m+10) variables.

Le nombre total des variables mises en jeu dans cette partie est ainsi de
(10m + 21+ne),

Le vecteur d'entrée s de I'algorithme de réduction est donc
formé de (2m+3+ne) variables choisies parmi celles citées précédemment :

ne = 2m+3+ne,

I11=-4,1.b. Constitution du vecteur d'entrée.

- . . o - " e - - > . S - - A o - -

Trois groupes peuvent étre distingués parmi ces variables

selon le rdle qu'elles peuvent jouer dans le calcul de la partie multiple:

! - Les variables p, E au nombre de (1+ ne) dolvent obligatoirement
&tre connues pour qu'on puisse effectuer le calcul. Elles figurent

donc nécessairement dans le vecteur d'entrée.

2 - Certaines variables, au contraire, qui sont forcément des résultats

de calcul, ou dont I'inclusion dans le vecteur d'entrée ne présente que

peu d'intérét, ne font jamais partie de ce vecteur. Ce sont E&, hZ1, t],
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——

Xy Blys Hody Y5 Vg 0 M0y 5 tos Koy Blys Xps Bloy Yoiys W0ser Biee Yy

hv hib (soit 7 m + 13 variables).

yjt’ jt:

3 - Enfin les variables f, zf,hf , yd, xb,d,b,lr , ge, gb, (au nombre de
3m+7) peuvent, selon les cas, étre calculées ou faire partie du vecteur

d'entrée.

Le vecteur d'entrée est ainsi constitué des (1 + ne) variables
du premier groupe et de (2m + 2) variables cholsies parmi les (3m + 7)

du troisiéme groupe.

Pour définir la partie multiple de I'algorithme de réduction,
Il faut alors déterminer, parmi les combinaisons de (2m + 2) variables
du troisiéme groupe, celles susceptibles de former avec le premier groupe
un vecteur d'entrée acceptable, et fournir |'algorithme de calcul corres-

pondant & chacune des combinaisons retenues.

Pour simplifier le probléme, nous considérerons tout d'abord
les cas ol les variables f, zf, Af font partie du vecteur d'entrée

(paragraphes t11-4.2 3 111-4.5.), puis les modifications & apporter

aux résultats acquis dans le cas ol cette condition n'est pas réalisée.

I11-4.2, Combinaisons incompatibles (f, zf, Af connus).

Du fait de la relation (1-48), f, zf, hf sont déterminés par
la connaissance de (m+1) variables indépendantes. Quand ils sont connus,

il reste alors & choisir (m+1) variables parmi d, b, yd , yb, lr, gb,qec.

Toutes les combinaisons théoriquement envisageables ne sont
pas possibles, du fait d'équations reliant certaines variables entre
elles, et créant de ce fait des restrictions. Nous énumérons ci-aprés
les groupes de variables qu'on ne peut pas choisir simultanément quant

f, 2f, hf sont connus. Ce sont :

1 -detbd qui sont reliés par |'équation (1-24)
2 - ydi, 2=1, m équation (1-29)

3 - xbi, =1, m équations (1-29), (1-48), (1-21), (1-22)

4 - d, xbic, ydic équations (1-21), (1-22)
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5 - xbzc1’ mbzcz, yd. el yd equaflons (1=-21), (1-22)
6 ~ (m+1) variables parmi xb, yd é&quations (1-21), (1-22)

La propriété d'incompatibilité existe dans le cas de la réunion

d'un ou plusieurs de ces groupes avec tout autre groupe de variables.

Dans ce qui suit nous supposerons toujours implicitement que
les conditions précédentes sont remplies, et que par conséquent les

combinaisons incompatibles ont été é&liminées.

Nous allons maintenant envisager les différentes combinalsons
possibles, en les classant selon leur constitution vis & vis des deux
groupes de variables suivents : d, b, yd,xb et ln ge, gb, et proposer,
pour chaque cas, la méthode de calcul correspondante. L'algorithme général

du calcul est donné sur la figure 111.12.

Remarquons, avant de continuer, que d et b sont équivalents
dans la relation (1-21). Dans ce qui suit quand nous écrivons d connu,
il est toujours sous entendu qued peut &tre remplacé par b. Nous avons
vu de méme au paragraphe |11~-2.2. que la connalssance de tf et hfest

équivalente, nous écrivons de méme toujours kfa la place de (Af ou tf).

I11=4.3. f, zf, Af, m variables parmi (d, b, yd, xb) et une

variable parmi (Ir, ge, gb) sont connues).

Dans le cas de cette répartition des variables connues, le
calcul peut &tre mené en deux phases distinctes et successives : déter-
mination des variables Inconnues du groupe (d, b, yd, xb), puis détermi-

nation des autres variables dépendantes.

e e e e e o e e e e e T e o o o o 0 o e T e P e B e e on

Trois classes de combinaisons de m variables du groupe
(d, b, yd, xb) peuvent &tre distinguées, & chacune d'elle correspondant un
mode de calcul des variables dépendantes, et elles sont repérées par les
lettres A, B, C dans I'algorithme de la figure I11.12. Il est aisé de
vérifier, compte-tenu des incompatibilit+és décrites précédemment, que ce

sont les seules combinaisons possibles.
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Classe A: d et (ydi ou xbi, 2 # in) sont connus. Le déroulement du calcul

est le suivant :

1. Détermination de b - équation (1-21)

2. Détermination des éléments inconnus de (xbi ou ydi,i # in)- équation
(1-22)

3, Détermination de ydin et xbin - équations (I111-35), (111-36)

{

Classe B: , ydic

de calcul est proche du précédent :

, xbiaef (ydi ou xbi,i # in ,7 #ic sont connus. le mode

1. Détermination de d et b = équations (1-21), (1-22) appliquées & Zc

2. Détermination des éléments inconnus de (xb, ou yd., T # in,t # ic)
équation (1-22)

3. Détermination de ydin’xbin- équations (111-35), (111-36)

Classe C: (ydi ou xbi, =1 , m) sont connus. Dans ce cas le calcul est
itératif. Si on dispose d'une premidre estimation de d il se déroule

de la fagon suivante :

1. Détermination de b - équation (1-21)

2. Détermination des é&léments inconnus de (xbi ou ydi,i =1, m) - équation
(1-22)

3. Test pour savoir si |'équation (i111-35) est vérifiée. Si tel est le

cas, le calcul est terminé, sinon d est corrigé a |'aide de la méthode de

MULLER, et le calcul est repris en 1,

> e - " " . o G Y S A - S0 S = M et > A S e o o e - W T W o —

Trois cas, repérés dans |'algorithme par o, B, v, se présentent
a nouveau, selon que c'est la variable lr, qe ouqbqui est connue, et

peuvent se combiner avec chacun des cas du calcul précédent.

Cas a: Ir est connu. Le déroulement du calcul est le suivant.
1. Détermination de ET,hvd,Zi}, t polint de condensation effectué sur yd

2. Détermination de x,, Al, - équations (1-40), (1-44)

1? 1

3, Détermination de ;;;,hlb ,ZE&t, tjf - polnt d'ébullition effectué sur xb
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4, Détermination de yjt’hvjt - équations (1-42), (1-46)

5. Détermination de Vss ¥, - équations (1-23), (1-24) pour J = 2
6. Détermination de Eg;hvz,Zi;,tz - point de condensation sur Y,

7. Détermination de xz,hlz - équations (1-41), (1-45) pour § = 2
8. Détermination de ge - équation (1-28) pour J = 1

9. Détermination de ¢gb - équation (1-27)

Cas B: gc est connu. Les étanes 1+ 2. 3. 4. de ce calcul sont fdentiques

aux étapes correspondantes du cas o.

5. Détermination de gb - équation (1-27)

6. Détermination de I», Vos Yoo Eé, xz,hv2 , Zié, hZz,t2 par un calcul
normal du plateau 2 (algorithme du paragraphe I1l=3.1.a.)

Cas y: gb est connu. Le calcul se déroule de la méme fagon que pour le cas
B, la seule différence étant que qc est calculé au lieu degb a |'étape 5.

On remarquera que tant dans le paragraphe I11-4,3.a. que dans
le 111-4.3.b., les trois cas qui se présentent comportent des parties
communes trés importantes, qui sont mises & profit dans Italgorithme

donné sur la figure 111.12.
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Théoriquement, il existe & nouveau trois classes de combinal-

sons en ce qui concerne le groupe (d, b, yd, xb)

D : (ydi ou xb.,7 # inl ) sont connus
E : ydie’xbie et (ydi ou xbi,ifin1 »1 # Tn2,7 # ie) sont connus

F:det (ydi ou xbi,i # inl, © # in2) sont connus.

En fait, une étude des cas E et F montre que, si d et deux
variables parmi ln, gb,qe sont connues et ont des valeurs arbitraires,
il y ade trés fortes chances pour que le probléme n'ait pas de solution
admissible, c'est-a-dire pour laquelle O¢d < ., (Osydis 1,0sxbi < 1,
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i=1, m). De plus ces deux cas ne présentent pratiquement aucun Intérét
réel. Dans ces conditions, nous ne les retiendrons pas dans I'algorithme

de la partie multiple.

Nous ne conservons que la classe D, qui est combinée, comme
précédemment, avec trois cas possibles dépendant du cholx des variables
connues du groupe (Ir, gqe , qb). Ces cas sont repérés dans |'algorithme
par les lettres suivantes :8 si lret qec sont connus, © si ce sont Ir et

qb , et enfin w pour gecet gb.

Contrairement au cas précédent, les deux phases du calcul
ne sont pas séparées. En effet le nombre de variables connues parmi
(d,b,¥4,xb) n'est pas suffisant pour permettre la détermination de toutes
les variables dépendantes de ce groupe 3 partir des seules équations
(1-21) et (1-22). Le calcul présente alors une Itération globale four-
nissant la valeur de d. Si on dispose d'une premiére estimation de d,

Il se déroule de la fagon suivante:

Classe D. (ydi ou xbi, 1#in) sont connus.

1. Test : si § aller en 2, si 6 aller en 4, sl w aller en 6

2. Effectuer le calcul comme dans le cas A . a . On détermine ainsi
toutes les variables dépendantes, sauf d, plus une valeur calculée de qe
3. Test : ge calculé = ge désiré ? Oui : le calcul est terminé, non :
aller en 8.

4. Effectuer le calcul comme dans le cas A.a . On détermine alinsi les
variables dépendantes sauf d , plus que valeur calculée de qb .

5. Test :gb calculé = qbdésiré ? Oui : le calcul est terminé, non :
aller en 8.

6. Effectuer le calcul comme dans le cas A.B . On détermine ainsi les
variables dépendantes sauf d, plus une valeur calculée de gb.

7. Test :qb calculé = gb désiré ? Oul : le calcul est terminé, non :
continuer en 8.

8. Corriger la valeur ded 3 |'aide de la méthode de MULLER et reprendre le

calcul en 1,

On remarque que le chemin de calcul obtenu utilise comp | éte-
ment le chemin du cas A, ce qui est intéressant pour la dimension de

Italgorithme global.
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Ii-4.5. f, z2f,hf (m-2) variables parmi (d, b,yd ,xb),lr ,qe

et gbsont connus.

Ce cas, théoriquement possible, et qu'on pourrait résoudre,
présente comme les cas E et F les deux caractéres suivants :

- Son intérét pratique est trés faible
- Il y a un risque assez Important que, pour des valeurs

arbitraires de qe, gb, et Ir il n'y ait pas de solution admissible.

Pour ces ralsons nous n'avons pas non plus retenu ce cas
dans |'algorithme de la figure 111.12, qui dans ces conditions ne contient
que les configurations utiles (décrites en I11-4.3, et |11-4.4.)
apparaissant quand f, zf,kf font partie du vecteur d'entrée.

I11-4.6. Une ou plusieurs variables parmi (f, zf, Af) ne

sont pas connues.

Ce cas peut dériver d'un de ceux déja envisagés par rempla=-
cement de la connalssance de f par celle d'une variable parmi d, lr, ge,
qb , ydi ou xbi. Bien que le calcul soit possible dans tous les cas, seule
la configuration ol f est remplacé pard a quelques chances de se présenter
pratiquement., Il suffit alors d'utiliser différemmment |'équation (1-21)
pour calculer f au lieu de d dans |'algorithme correspondant.

Pour ne pas surcharger |'algorithme de la figure 111.12 nous
n'y avons pas figuré ce cas, de méme que les suivants, qui découlent

trés simplement des cas déja représentés.
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De méme que pour f, le seul cas présentant un intérdt pratique
est celul qui dérive d'un des cas précédents par remplacement de la con-
naissance de yf%par'yd% ou xbi. Il suffit alors d'employer différemment

I'équation (1-22) dans |'algorithme correspondant.
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I'i-4.6.c. Ahf n'est pas connu.

- v - s o b s o o o e -

Ce cas dérive généralement d'un des précédents par rempla=-
cement de la connaissance de Af par celle de qe ou gb. L'équation (1-27)
doit alors &tre employée différemment dans |'algorithme correspondant.

Remarque : Il convient de rappeler que les configurations non retenues

dans cette partie ne sont pas exclues, mais sont réalisables par augmen-
tation de la dimension du vecteur d'itération. En effet nous ne considérons
les diverses configurations décrites que pour améliorer les performances

de la méthode.

H11-4.7. Existence et unicité des solutions. Sécurl+é

de convergence des boucles d'itération.

Nous allons étudier successivement les divers points de calcul
nécessitant une attention spéciale parce que pouvant conduire & des solu-
tions non valables, ou & des impossibilités de résolution sl on les

aborde sans précaution.

f1i-4.7.a. Calcul de d dans le cas B.

- - o T o~ — o —

Les équations (1-21) et (1-22) entralnent que, le débit
étant compris entre les valeurs O et f, les concentrations doivent

vérifier une de ces trois relations:
ydi < zf. < xbi
. > , > . ) =
ou ydz zfi xbz z=1,m

ou ydi =zf. - xbi

Les données zfic, ydic, xbic des cas B dolivent donc nécessai-
rement obéir & cette condition. Remarquons de plus que le cas d'égalité
de ces trois données entrainerait une indétermination sur d, et ne

permettrait alors pas le calcul de cette variable .
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Dans ces conditions les concentrations données zf'ic , yd

e ’

xbic doivent donc satisfaire la relation suivante :

(111-37) (zf%c-ydic)xzféc~xbic) <0

S o - T S . . e N S " - o o = Cons o U e e W - s 1 o o e
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d et b étant positifs, pour que les concentrations calculées
dans |'étape 2 de A et B soient positives, it faut, d'aprés |'équation

(1-5), que l'une des deux relations suivantes solt vérifiée :

r f-zf%
yd. < sl yd. est connu
7 d 7
(111-38) <
f°zf1:
xb. € si ab. est connu
- Y b 7

De plus pour que les concentrations calculées dans | "étape 3
solent positives il faut, d'aprés les équations (111-35) et (1]1-36) que les

deux relations suivantes solent vérifides :

(111-39) % yd. < 1
. 7
1#in

(111-40) ) xb. <1
Lo Z
i#in

Une condition suffisante pour que |'une des deux conditions
(111-38) soit satisfaite est de choisir comme concentration connue ydi
si I'indice © est relatif & un composant jourd, xbi dans le cas contraire.
La valeur de cette concentration connue Cydi‘ ou xbi) est alors nécessai-

rement inférieure & zf, ce qui satisfait nécessalrement (111-38).

Des conditions nécessaires pour que les relations (111-39) et
(1'11-40) soient satisfaites sont les suivantes :
i f-zfi-d
xb. > ————— si xb. est connu
7 5 7
(11i-41)
f.zfé - b
yd. > —eo si ydi est connu

t d
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Ces conditions ne sont cependant pas suffisantes et il subsiste
alnsi un risque, pour un Jeu de données arbitraires, qu'il n'existe pas
de solution satisfaisant (111-38), (111-39) et (1]1-40).

Remarquons que ce risque est d'autant plus grand qu'un des
débits d ou b est plus faible, mats qu'll est sensiblement réduit si
on choisit comme composant inconu <n celui qui apparatt en quantité la

plus grande dans le débit faible.

L'expérience montre que ce choix est souvent suffisant pour
que le calcul se déroule normalement. Sij cependant les risques cltés
se matérialisent, la solution sure consiste & utiliser le chemin C
de I'algorithme de réduction et & inclure !'une des concentrations incon-
nues ydin ou xbin dans le vecteur d'itération et |'erreur sur d dans
le vecteur d'erreur, augmentant ainsi la dimension de ceux-ci d'une

unité.

-..--_--——_—-.---——--—------_--.————-——-—--—-—-_-—--—~--
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Comme précédemment les concentrations connues doivent satis-
faire une des relations (111-38), et la condition nécessalre (connu
(ydi,xbi)< zf%) est toujours valable. Nous allons montrer maintenant qu'elle
est également suffisante pour qu'il existe une valeur de d comprise entre

0 et f qui annule la fonction ¢ d'erreur du calcul itératif de d :
m
¢(d) = ydi -1
=1

Supposons que cette condition soit remplie et qu'on alt rangé

les constituants de fagon que

yd, > af. =1,71lr
(111-42) * v
ydi < zf% T =12ld, m avec 7ld = ilr + 1

Les concentrations connues sont alors (xbi,i =1,71lr),

(ydi, t=1ld, m).

L'expression de la fonction ¢ est alors la sufvante :
ilr fkf%—bxbi m

o(d) = I + I yd. - 1
=1 d i=i1d ~ *
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ou encore

ilr

fa B

o(d) =

=1

.

! (zf% xbi) + xbi +
Ld

ol toutes les varlables du second membre sont connues.

Calculons la valeur de ¢ quand d tend vers les valeurs

extrémes 0 et f.

Si d tend vers O par valeurs positives

Zlr £
o(d) = z L-(zf% - xb.)
i=1 4 ¢
D'aprés (111-42), tous les termes de cette somme sont néces-

salrement positifs et tendent vers + » d'ol

J¢(d) > 4+

La+o

Si au contraire d=f , on obtient

Tlr : m
d(f) = z zfé + X ydi -1
Z=1 i=11d

or d'aprés la méme condition ydi<zfé pour Z=t1d , m

7lpr m m
d'ol z gf.+ L yd. < I zf. =1
=1 v i=i1d * i=1 *
d'ol la relation
o(f) <0
La fonction ¢ étant continue dans I’infervalle‘}o,f] ; 11 existe

nécessairement, dans cet intervalle, une valeur de d telle que ¢(d) = 0.
La fonction ¢(d) est de plus monotone pourd> 0, la solution est donc

unique.

Ces propriétés suffisent aussi pour assurer la convergence
de la méthode de MULLER.
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Nous avons vu que le calcul de Ir dans les cas B, vy , w ast
inclus dans un calcul normal du plateau 2. Nous avons déja étudié les
propriétés de l|'algorithme de calcul d'un plateau j (paragraphe I11-3,1.c.),

et montré la fiabilité absolue du calcul de Zj-l'

t1-4,7.e. Calcul de d dans le cas D.

o e s e s B T S e S B e o 7S e o W o

La relation (1-27) donne la fonction d'erreur :

¢(d) = f. (hf-hlb) + qc +qb - d (hwd-hlb)

Si on néglige en premiére approximation les variations des
enthalpies on voit que cette fonction est monctone, ce qui entrafne la
convergence de la méthode de MULLER si la solution existe. Cependant
la valeur d solution de |'équation ¢(d) = O est soumise & des contrain-
tes :d doit étre compris dans le domaine thﬂ. De plus il exsite des
restrictions dans ce domaine, dues au fait que toutes les concentrations

calculées ydi et xbidoivenf étre positives.

Cecl entraine que la solution n'existe que si on dispose d'un
Jeu de valeurs cohérentes des variables indépendantes, notamment en ce
qui concerne ge,qb et Ilr. En effet, un couple de valeurs quelconques
choisi pour deux de ces variables ne correspond pas forcément & un

état possible de la colonne.

Remarquons que ceci ne constitue pas une faiblesse de
I'algorithme proposé, mais est une condition qu'on doit évidemment respec-

ter quelle que soit la méthode de calcul employée.

- o T . o - - " = -t o - > s om ~or

Nous avons donné en I11-4.7.b et [11-4.7.c un critére de
choix des éléments connus de yd, xb : choisir, pour %z, celui de ydi
et xbi qui est Inférieur 3 Zfi’ Si le choix est effectué de cette fagon,
il suffit alors que les éléments ydief xkkdu vecteur d'entrée soient

inférieurs 3 zfé.
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a

Cette condition est trés facile & remplir quand ils font
partie du vecteur indépendant, mais il est difficile d'étre assuré
qu'elle soit vérifiée quand ces é&léments font partie du vecteur d'itéra-
tion, et sont ainsi des résultats du calcul de convergence. Dans ces
conditions il est intéressant de mettre en oeuvre un changement de varia-

ble destiné & pallier a cet inconvénient dans tous les cas.

Soit ydix la variable transformée de yd., définie de la fagon

suivante :
.« - _
(111430 gy =Logydy/n.sfy) / (1 = yd,/n.=f,),

et supposons tout d'abord que n= 1

. 2 X .
On constate aisément que yd. tend respectivement vers - «

et +°  guand yd tend vers O parwaleurs positives et vers zf par

valeurs inférileures. De plus la fonction donnant yd a partir de ydi
est définie, continue et biunivoque dans tout !'tnTcrvalie ]O, zfé [ﬁ
Enfin il est aisé de tirer |'expression de la fonction inverse :

(111-44) ydi = exp( ydi*) / 1-exp(yd§)‘] . N.zf

Ainsi a toute valeur finie de yd? correspond une valeur unique de ydi
strictement positive et strictement inférieure 3 zf;. Le coefficient n
est infroduit pour éviter que, du fait de I'imprécision des calculs, on
puisse obtenir ydi=zf% comme résultat correspondant & une valeur assez
grande de ydix » Ce qui pourrait &tre génant dans le cas C précédemment
défini. On choisit alors une valeur de n inférieure & 1 d'une quantité

Juste suffisante pour éviter cette ennui.

Dans ces conditions c'est la variable transformée, yd
(ou xb X qui est utilisée, dans tous les calculs extérieurs & |'algorithme
de réducfion, pour définir le composant © , variable dont la valeur n'est
pas timitée. ydi n'est alors recalculée qu'a I'entrée de |'algorithme

de réduction, et sa valeur est nécessalrement comprise dans |'intervalle

Jo, af,[
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111-4,9. Vecteur d'itération.

Nous venons de définir un algorithme de réduction comportant
divers vecteurs d'entrée possibles. Nous avons déja décrit (paragraphe
I11-1.3.c) comment est constitué le vecteur d'itération dans ce cas :
i1 est formé des &léments du vecteur d'entrée s, choisi qui ne font pas
partie dans le vecteur indépendant . Le vecteur d'entrée sichoisi est
celui ayant la plus grande partie commune avec le vecteur a. Nous pouvons
maintenant préciser la dimension num du vecteur u dans le cas dtune
réalisation minimale. La dimension ns du vecteur d'entrée est (paragra-
phe I11-4.1,a) ns = 2m + 3 + ne. Celle na du vecteur des variables
indépendantes est (paragraphe 1-5) :nma =m + 4 + ne d'ou la dimension

minimale du vecteur d'!+ération :

num = m=1

On vérifie que cette valeur correspond bien a celle obtenue
pour la dimension de la partie fondamentale du vecteur d'erreur (para-

graphe |11-3.5.)

I11-5. EXTENSION AU CAS DES COLONNES COMPLEXES.

I11-5.1. Structure envisagée.

Nous entendons par colonne complexe une colonne pour laquelle
chaque plateau,en plus des flux circulant dans la colonne classique,
peut comporter une alimentation arrivant dans un état quelconque, des
soutirages en phase vapeur et en phase |iquide, un apport de chaleur

(positif ou négatif).

Dans ce qui suit nous ne faisons aucune restriction sur le
nombre de plateaux complexes que peut comporter la colonne. La structure
de celle-ci est alors trés générale et peut représenter la majorité des

colonnes ou groupes de colonnes existants.
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It1-5.2, Calcul d'un plateau comp lexe.

Pour décrire un tel plateau, il estrécessaire de mettre en
oeuvre les notations supplémentaires portées sur la figure 11.1.2. et

qui sont une généralisation de celles du paragraphe 1-2.

En effectuant les bilans matériels et enthalpiques du la

section supérieure limitée par les pointiliés on obtient les relations

suivantes :
-1 g-1
(111-45) Lf + wvm, =1L (sl +sv ) + 1.
=1 "N nwi " 7 J-1
J=1 J=1
(111-46) ? f%,zfn + vmj.ymj = ?(sln.xn + svn.ymn) +ZJ._1.XJ._1
n=1 n=1
J-1 J-1
(111-47) § Gﬁ.hfh + qn) + . ym = § (Sln°hzn+ svn.hvmn)+lj_1.h2j~
n=1 n=1
avec
[ 11-48) um . V. = V. V
( mJ ve J J * J
(111-49) (vm. + sv.) .= V.y. + fu.yf.
7 i Y PR AMEAS IR AY:
I11-50) (vm., D hvm, = v.hv, + V. hUF .
(=5 oy e mp T Vg wgr fo 8

Les équations décrivant le bilan d'une section inférieure
limitée au plateau J sont analogues. Les équations (1-48) & (1-64) sont
applicables au calcul de |'état de |'alimentation de chaque plateau. Les

autres équations du chapitre |-4 sont applicables sans modification.

Le calcul d'un plateau j est effectué de la méme facon que

dans les algorithmes des paragraphes |l11-3.1.a et |11-3.1.b, par itération

~

sur €%4ou sur vj+1 , en employant les équations (I111-45) & (111-50) ou

leurs homologues.

[11-5.3. Vecteur indépendant, vecteur d'itération,vecteur

d'erreur.

L'introduction d'une alimentation supplémentaire nécessite
la connaissance de (m+1) variables indépendantes supplémentaires, celle
d'un soutirage latéral ou celle d'une apport de chaleur une variable.

Nous supposons tout d'abord que le débit, la composition et |fenthalplie

1
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(ou la température) de chaqueal imentation font partie des variables
indépendantes, de méme le débit de tous lessoutirages moins un, et la

puissance calorifique de tous les apports de chaleur moins un.

Dans les calculs relatifs & la colonne conventionnelle, nous
avons utilisé la possibilité de résoudre directement les bilans massiques
et enthalpiques de la colonne compléte pour réduire la dimension du
vecteur d'itération. Dans le cas d'une colonne complexe ne comportant
pas de soutirage latéral, cette propriété est conservée, et la consti-
tution du vecteur d'itération est identique & celle du cas de la colonne

conventionnel le.

Dans le cas ol des utirages latéraux exlstent, il est tou-
Jours possible d'effectuer le bilan massique global, mais plus
d'utiliser directement les équations de bilan par composant, au nombre
de m-1, et |'équation de bilan enthalpique de la colonne compléte. Dans
ces conditions le vecteur d'entrée le vecteur d'itération et le vecteur
d'erreur comportent m variables supplémentaires par rapport au cas
précédent. Les variables supplémentaires du vecteur d'erreur, qui sont
inclues dans la partie fondamentale, représentent |'erreur sur les m
équations non utilisées. Le vecteur d'entrée présente alors seulement
deux options possibles, la connaissance de lr pouvant remplacer celle
de ql.

L'algorithme proposé conserve ainsi ses propriétés dans le
cas d'une colonne complexe, est d'une formulation plus simple, qu'on
peut d'ailleurs employer aussi pour les colonnes conventionnelles, mais
qui conduit & une augmentation de la dimension du vecteur d'itération

égale au nombre m de composants.

[11-6. CONCLUSIONS SUR L'ALGORITHME DE REDUCTION.

I'l est aisé tout d'abord de vérifier que |'algorithme de
réduction correspond & la structure et aux critéres définis dans le
chapitre I1t=1 : || comporte une partie commune principale, consommant
la majeure partie du temps de calcul, et un ensemble de configuration
d'entrée correspondant & des cas usuels. Les temps de calcul des cas
A, B, et C sont voisins ; celui du cas D est sensiblement plus long,
mals la différence représente une part trés faible du temps de calcul

total (moins de 5 pour cent). De plus |'augmentation du volume de
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programme par rapport au cas d'un algorithme fixe est trés modérée.
En effet, |'algorithme comporte de nombreuses ramifications, mais les
phases de calcul principales de la partie multiple sont communes a

toutes les entrées.
Examinons maintenant les propriétés d'ensemble de cet
algorithme. Nous avons montré, & chaque pas du calcul, |'existence
et l'unicité de la solution, sous réserve de disposer d'une jeu de
variables indépendantes cohérent en ce qui concerne le cas D
(paragraphe 111-4.4) ainsi que la sécurité de convergence des procédures
itératives employées. Dans ces conditions, |'algorithme de réduction

proposé se présente ainsi connue un outil d'une grande fiabilité.

Notons de plus une propriété intéressante : méme si le
vecteur d'itération différe de la solution, les valeurs calculées
correspondant toujours & des états physiquement possibles pour les deux
sections de colonne envisagées , c'est-a~-dire qu'il existe nécessaire-
ment un état stable de la colonne pour lequel |'état de la section
supérieure par exemple est identique & |'état actuellement calculé
(et de méme pour la section inférieure). Clest d'ailleurs ce qui entratne
I'existence et |'unlcité de la solution tant qu'on reste dans le domaine

de validité des modéles thermodynamiques.

On en déduit aussi que lors qu'une solution du systéme
d'équations formant le modéle est obtenue en utilisant |'algorithme
de réduction décrit (w=0) elle correspond nécessairement & un état
physique réel. Ceci est trés important car, en effet, il n'existe pas
de cas, a notre connaissance, ol une colonne puisse avoir deux états
d'équilibredistincts correspondant & un méme jeu de variables indépen-
dantes.

Ceci entraine que la solution obtenue par utilisation de
[Talgorithme de réduction proposé (et d'une méthode de convergence) est

unique et correspond a |'état physique réel de la colonne.
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Résolution d'un systeme non-linéaire de

grande dimension.

lére estimation de u

-
Phase de réduction + Phase de convergence :
éléments inconnus de x correction de u 3
vecteur d'erreur w I'aide d'une méthode

générale

oui

Figure 111.1




Constitution des vecteurs a, s, u, W

ae

as

- - e - . - — o ——

we

Figure 111.2

Algorithme fixe de réduction

= 1=

—

v

‘ connus

S

l

Algorithme fixe
de réduction

X

W Jrvariabies j’ calculées

Figure 111.3
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Algorithme de calcul d'un point d'ébullition d'un

mélange en phase liquide .-

Données : p, x.
1ére estimatiof de_tj

Calcul approché
de kj

.= ult., oV )
Kj = Witiops x503;

Correction de tj
Méthode de MULLER

Calcul de Al, 25

fin

Figure I11.5.a




Algorithme de calcul du point de condensation lilil=59

d'un mélange en phase vapeur.

Données : p, Y
1ére estimation®de tj

Calcul approché de

K'
i
) -
-
— -1
= Kn .
;=850 Y4
. = DX s s
K; u( J,p,xJ,yJ)

Correction de t.
méthode de MULLER

Calcul de %I, v

fin

Figure 111.5.b




Algorithme de calcul de |'état d'un mélange

a température connue. 111-60

Données:p,f, zf, tf

point.d'ébullition sur
zf,p*%f;b,hlféb,kfeb

]
tf £ op? ou — -

pt. de cond. sur zf,p»!l

fv=0,fl=7F
tféond’hvféond’kfcond xf = zf

oui

0y

non

lére estimation de fo=Ff fl =0
f"l), kf yf Zf

—etll]—

Bilans matériels -»
xf, yf

kf = u(p, tfoxf,yf)

Correction de fv
méthode de MULLER

Calcul de nif, mf

v

fin Figure I11.6.a




Algorithme de calcul de |'état d'un mélange

a enthalpie connue.

Données p, f,zf, Af

Pt. débull. sur zf,p >

tf oo M oo ¥
oui
-
non
fo=0, fl= f
Pt.de conden. sur zf,p~ xf = 2f, wif = hf
tfbond’kvfhond’kfcond
o
2 oui
hf > hv ! :
! f;ond
non fo=f, fl=0
= hwf =¥
1ére estimation de yf =2t , gvf nf
tf: fv.’ kf
-
-t fin
Cal. d'état a temp.tf>
fv)fz.’x:f.:yfp Z'sz: hvf
: Correction de tf
méthode de MULLER
non

Bilan enthal.s

correct?

oui

fin

Figure 111.6.b
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Algorithme de calcul accéléré d'un point d'ébullition.

Données p,x
lére estimation de ¢

recherche de tr,.,.,tr.
z1 72

tel . <t<tr.
els que trz t tr$2

1

Cal. dek ",y *,ni
»—ﬁri

w T, 1 =1

tr, tr, tr.
1

12 ¥

Interpolation » ¢

tel que 2;? =

Intferpolation -~

k, y, hl, W

fin

Figure |l1=-7.a.



Données : p,y
1ére estimation de t

recherche de tril’tpiz
tels que tri1< t<tri2

tri ~ﬁri __tri
Cal. dek “,x "Lkl
tr.

1 . N
hw 7, 7 = T1s

2

Cal. de t par interpo.
tel que I Eﬁ = 1

Interpolation -

k,%, AL, hv

fin

Figure 111.7.b.
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Algorithme de calcul accéléré d'un point de condensation.



Algorithme de calcul accéléré de |'état d'un i11-64

mélange & température constante

Données:p, f, 2f , tf

Pt. d'ébull. accéléré~>
Wope Mol ope *Tpp

tf < tfeb 9 ol ——

non

Pt. de cond. accéléré+
tfcond’ vf fv =0, fl

xf = zf

it
..-h

cond’ cond

-
lére estimation de fv =f fl =0
fvs kf ' yf = azf Y
-
f1 = f-fv
~al-

Calcul de xf, yf
1
A partir de xf ouyf-»

tr tr : tri
kf hlf hf Correction de fv

i Méthode -de MULLER

!nTerpo(éfion > kf

Calcul de A&lf, hvf

> v

~

Figure 111.8
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Algorithme de calcul du plateau j de la section supérieure

Données:p,d, yd,hvd,
X. L,hl.

J—1 J-1

lére estima. de Zj~1

" Bilan matériel

V. .
J* Y;

Correction de Zj—

Méthode de MULLER

1

Pt. de conden. -
s hl., hv.
i

non

Bilan enthal.
orrect?

Efficacités»x,, AL.
J J

fin

Figure 111.9.a.
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Algorithme de calcul du plateau j de la section inférieure.

Données :p, b, xb, Alb,
Yj+1,hvj+1

tére estima. de v,
g+l

Bilan matériel -

1., x.
g0 T

Correction de vj+1
Méthode de MULLER

Pt. d'ébul. sur xj,p -+

Vo hl., .
Fidas e

tlan enthal non

correct ?

Efficacités -
V. M.
Yi? g

fin

Figure 111.9.b.




Algorithme de calcul de la section I H1-67
+ supérieure,

Données :p»d, yd, Avd, (partie commune de la subrésolution)
X0ty 1,
J=73
t}
l = L,
J-1 -2
J o= g
Calcul du plateau J
1)?._, y7,, 'xj., hvj, hl.
non
oui
fin
Figure 111.10.a

Algorithme de calcul de la section

inférieure. (partie commune).

Y

Données : p,b, xb,hlb,
it
fére estim. de vjt

J = Jt-1
~ 1
v = vj )
. +

Calcul du plateaud = i -
Zja XJ- ] YJQthﬁ hvj

J =3J-1

:

Figure 111.10.b




Algorithme de calcul de ysfd

(plateau d'alimentation)

Données:p,d, yd,hvd,
P YA hv .
Xif 2 "ir 2 Gf

. =7,
Zaf-? Jf-2

Bilan matériel
vsfd,ysfd,vifd

Calcul de hvsfd

orrect?

fin

bilan enfhal.- 7

non

Correction de 1,
Jf-1
Méthode de MULLER

Figure I1l.11.a

Algorithme de calcul de ysfb

Données:p,b,xb,Alb,
.o AV, .
Vi e e

(plateau d'alimentation)

V. .
Jif i
-
Bilan matériel »
vsfb,ysfb, Lsfb
Calcul de AhlZf
non

bilan enthal.
correct?

correction de vjf
Méthode de Muller

I11-68
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Algorithme de calcul de la partie multiple de la subrésolution.

A D B C
{ére estimation
v de d V Y
Y _—
ne = m—x» ne = m2 ne =m
| |
Calcul de d 1ére estimation

V de (]

Bilans matériels.=»
b,yd,xb (nelnconnues)

]

correction de d
Méthode de MULLER

Calcul du plat. 2
connu

vz,y?,hvz, x7,h12

bilan enthalpique
plateau 1 » gqgc¢

lére estimation R
de Ir C?rreCTton de Ir
. = J Méthode de MULLER
»< l
N

Pt. d'ébyliiefficac.»
vitr "t

Pt. cond.z;“”{
X4 ’jﬁ;,f

—

Correction de

bilan enthalpique
colonne + gb

A | méthode de MULLER

Figure 111,12




Schéma d'un plateau complexe, et notations.

I11=-70

S Ep .
*”””j Lj-1
ym; X
hvmj hzj~1
»
sv,
J
Ty
—— hvmj
’ V.
b
£, 7
2 r;
hf
T d
7.
vJ s J
yj ij
. hlf.
th ZfJ
\ﬁ/____/
sl,
J
X .
dJ
hl..
i S d
EEE——

Figure 111.13
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IV-1. GENERALITES

La procédure de réduction que nous venons de dé-
crire correspond exactement & la formulation que nous avons donnée au
paragraphe 111.1.2, Si nous appelons malntenant X et f* les vecteurs
d'Itération et d'erreur, et n leur dimension, elle définit I'application
¢x de R* dans R* falsant correspondre £ 3 x*:

(IV.1) £* = 0¥ %)

et le probléme posé est celul de la résolution du systéme d'équations :

(1v.2) ¢*(x*) =0

Nous avons de plus montré que la fonction vectorielle ¢x étalt définle

dans tout |'intervalle de variation utile du vecteur x*.

Enfin, la continuité et la dérivabl|ité de toutes les fonctions Interve-
nant au cours du calcul de réduction entrafnent celles de ¢*.

Le systéme (IV.2) se présente alors sous une for-
me classique et nous nous proposons de lul appliquer une méthode générale
de résolution. Ce chapitre IV est principalement consacré 3 la descrip-
tion de |a méthode retenue, de ses modalités possibles de mise en oeuvre,
et d'une étude expérimentale visant & donner des critéres permettant le

cholx des paramétres de la méthode dans les app lications pratiques.

IVe1.1. Critére de cholx de la méthode

La structure de la phase de réduction assure la sou-
plesse €t la généralité de la méthode. Le choix de I'algorithme de con-
vergence a pour objectif la réduction du temps de calcul (ce qul suppose
aussi une bonne sécurité de la convergence), et |'obtention d'un encombre-

ment raisonnable,
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Remarquons que, du fait de la dimension rédulte du vecteur
d'1tération |'encombrement ne sera pas un probléme, et I'objectif prin-
clpal est la minimisation du temps de calcul. De plus le temps de calcul
correspondant @ la phase de réduction est en général assez long, et re-
présente par exemple, dans les applications traitées plus de 95 % du temps
total.

La minimisation du temps de calcul cofnclide donc pratique-
ment avec celle du nombre d'évaluations de ¢x nécessalres pour obtenir
la solution.

IV.1.2. Norme de fx, Transformation de f* et X"

La solution de la procédure Itérative de résolu-
tlon du systéme IV.2 est atteinte théoriquement quand X = 0. En prati-
que le calcul est interrompu quand % est sufflsamment proche du vecteur
nul, ce qul Implique la définltion de la distance de deux vecteurs. Nous
employons pour cela la norme définle par la relation :

*T

(1V.3) v=o X = T g%

dans laquelle Q est une matrice de pondération définie positive.

Remarquons que la solution du systéme (I1V.2) cofn-
clide avec la valeur de xx minimisant la fonction n* définle par :

(1V.4) Xy = v = X', 0. ¢

Le probléme Initial peut donc ainsi &tre abordé de fagon équivalente, quan
quant & la solution obtenue, sous la forme d'un probléme de minimisation
d'une fonction scalalre de plusieurs variables.

Q étant une matricé carrée positive définle, il est possi-

ble de trouver une matrice carrée non singullére RF telle que :

(1V.5) Q=RF' .RF
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solt le vecteur transformé f de f* définl par :

(I1V.6) f = RF . X

La relation (1V.3) peut alors &tre écrite sous la forme :

T ¢

(v.n v=nx) = f
Cette transformation sur fx, qul n'est pas Indispensable, simplifle un

peu I'écriture, conduit & un vecteur d'erreur f transformé dont les &|&-
ments ont un polds équivalent, et constitue la symétrique de la transfor-

mation sur x* définie par la relation :
(1v.8) x* = RX . x

ol RX est une matrice carrée non singuliére, et dont |'Intérét+ sera mis
en évidence au paragraphe |V.6.2.

L La sulte des opérations faisant passer de x & X

X a (calcul de réduction) et de

(multiplication par une matrice), de x
> af (multiplication par une matrice) définit la nouvelle fonction vec-

torielle
(1v.9) f =06 (x)

Remarquons que si on connalt RX, RF et si on dispose de |'algorithme de
réduction définl dans la partle |11, ¢ est alsément calculable, et que
RX et RF é&tant des matrices non singulidres, le systéme (111.2) est équi-

valent au nouveau systéme.:
(1v.10) ¢ (x) =0
Par la sulite nous travaillons sur x, et f, reje’ -

tant ainsi les transformations précédantes au niveau de I'algorithme de
réduction.
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IV.2. CLASSE DE METHODES EMPLOYEE

IV.2.1, Méthodes possibles

Deux grandes classes de méthodes permettent de ré-
soudre le systéme d'équations quelconque ® (x) = 0, (ou de trouver le mi-

nimum de la fonction associée n = fT . f). Ce sont :

1. Les méthodes de résolution ou de minimisation ol la solution est attein-
te en une seule série d'itérations. Elles comportent un seu! point d'

attraction qui est la solution.

2. Les méthodes & varlation de paramétre, du type de celle proposée par
DAVIDENKO {M.6},{M.8},{M.11},{M.5}, qui font intervenir des déplace-
ments successifs du point d'attraction en direction de la solution.
Remarquons que le premier type de méthodes peut &tre considéré comme
un cas particulier du second. Nous avons cependant adopté une classi-
fication usuelle {M.5}.

Les méthodes du premier type comprennent principa~
lement celles de minimisation sans évaluation de dérivées partielles,{M.9},
celles du gradient (plus profonde descente {M.12},{M.10}, gradient conju-
gué {M.10}), et celle de Newton {M.12},{M.4}.

Le premier de ces trois groupes a des performances
sensiblement Inférieures & celles des deux autres, du falt que dans le cas
de la résolution d'équations, Il n'utilise pas toute I'information dispo-
nible, en particulier la connaissance de f. Nous ne le retiendrons donc

pas.

Il a d'autre part été montré ,{M.11}, {M.2} que sl
on ne tient pas compte de la quantité d'information nécessalre, la méthode
de Newton a une vitesse de convergence trés supérieure 3 celle des méthodes
de gradlient, mals par contre le domalne de convergence est généralement

plus restrelnt avec la premlére qu'avec les secondes.
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St on remarque que, dans le cas de la résolution
d'un systéme d'équation, I'estimation numérique du gradient ou du gra-
dlent conjugué de n et celle du Jacoblien de ¢ par rapport & x nécessl-
tent le méme nombre d'évaluations de ¢, seul le domalne de convergence

Joue en faveur des méthodes de gradient.

Dans le cas ou on dispose d'une premiére estima-
tion de  proche de la solution, la méthode de Newton semble préférable.
Dans le cas contralre le choix n'est pas immédiat, mals nous verrons qu'
une méthode & varlation de paramétre constitue une mellleure solution
au probléme du domaine de convergence qu'une méthode du gradient. Dans
le paragraphe IV.7, une premiére série d'essals confirmera nettement le

valldité du choix de la méthode de Newton.

Parmi les méthodes a variation de paramétre, uti-
IIsant ce que nous venons de dire, nous ne retlendrons que celles fal-
sant usage de la méthode de Newton pour la résolution de chaque étape.
En effet, 1'Intérét de ce type de méthode est de remplacer le probléme
Initial par une suite de problémes dans lesquels le point initial falt

partie du domaine de convergence de la méthode employée.

Nous venons déja de falre un choix : celul de la

-

méthode de Newton. || reste & définlr ses conditions d'emplol, seule ou

s

dans le cadre d'une méthode & variation de paramétre ou plutdt & déter-
miner le nombre d'étapes optimal & utllliser dans ce type de méthodes, une
valeur unitaire de ce nombre correspondant alors & la méthode de Newton

classique.

Avant d'aborder ce probléme, nous commengons par
décrire la méthode de Newton, celle de Davidenko, et leurs possibi|i+és

de mlse en oeuvre.
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IV.2.2. Méthode de Dav { denko

La méthode de Davidenko {M.6} Introduit la fonc-
tion p de x et du scalaire g, définie, continue, et dérivable sur |'in-
tervalle Eb,ﬂ de g et sur le domaline de définition de ¢, et telle que

la solution de |'équation :

1
(@]

(V.11 olx,1) =

solt connue a prior! et que :

(1v.12) ’(x,O) ¢(x)
Pratiquement, nous emplolerons la fonction sulvante :

(1V.13) plmd = ¢ - s. f

qui posséde les propriétés requises, dans laquelle :
(1v.14) f = ¢(xo)

[®)

o&;;o est la premiére estimation de la solution dont on dispose.

La méthode de Davidenko consiste alors a définir

une sulte de valeurs £y a sjd de s., telles que :

(1v.15) T > 84> 8, > .02 3j .02 de =0
et & résoudre successivement les systémes d'équations :
(1v.16) p(x,sj) =0 ,4=1,4d

Il est clair que la solution du systéme final (J = Jd, 8;4= 0) est,
d'aprés la relation (1IV.12), solution de

(x) =0
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De plus 1'estimation inf+tale, pour la résolution du systéme de |'étape 4 ¢

p(X,Sj) = O

est la solution du systéme de |'étape précédente :

p(x,sj__1) = O
On volt alnsi qu'a chaque étape, la distance de la premlére estimation

a la solution est d'autant plus falble, et par conséquent que la flabi-
I1té de I'algorlthme est d'autant plus grande, que la variation de par

rapporf-é I'étape précédente est plus falble.

IV.2.3. Méthode de Newton

Chaque étape du calcul précédent consiste en

la résolution du systéme d'équations :
(Iv.17) p(x,sj) = 0,

et ncus avons Indiqué que c'est |a méthode de Newton que nous emp loyons

pour cette résolution.

L'indice k repérant |'itération crolt de une unité
a chaque itération, Indépendamment du changement éventuel de s, et un
double Indexage est uti|isé pour représenter les valeurs prises par p. A

I'étape j, pour I'itération k on obtient les notations sulvantes :
(1v.18) Lo, (x,,8.)

. f‘k = p Xk, j
Définissons de plus le pas d'Itération k par la relation sulvante :

(1v.19) Xpup = Xk+pk+l'tk+1

ol Ples 1 est le vecteur déterminant la direction du déplacement de |'ex-
trémité de X 3§ |'ltération k, et tk+1 le scalalre fixant |'amplltude de

ce déplacement.
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Le pas d'ltération de la méthode de Newton {M.12},

au cours de |'étape j et pour |'ltération k, est alors définl par les re-

lations :

7
(1v.20) pk+1 Hk . rk
(1v.21) t = 1

k+1

ol H est I|'Inverse du Jacoblen Ak de ¢ par rapport & x, pour XK.

(L'élément q. . du Jacoblen est définl par :
15d ¥

ai, j= Bx

J
On constate en effet que la matrice H ne dépend pas de s , mals seulement

x, d'ol la notation H, pour |'itération k.

k

En réalité nous emploierons des méthodes "pseudo-
newfonlennes", dans la mesure ol, en général, Hk ne sera qu'une approxima-
tion de I'Inverse du Jacoblen, et ol la valeur de tk+1 pourra &étre diffé-

rente de |'unité.

IV.3. DETERMINATION DE LA SUITE DE VALEURS DU PARAMETRE sj

On peut envisager deux fagons de déterminer la suilte
Sj’ Jg =1, gd: la valeur de ses &léments peut étre préfixée, ou au contraire

dépendre & chaque &tape des résultats obtenus au cours des étapes précéden-

tes. Nous allons envisager ces deux cas.

IV.3.1. Valeurs de s prédéterminées

by

Cette premiére solution consiste & fixer 3 priorl le
nombre jd d'étapes et déterminer la valeur des &léments sj j = 1,dd & par-
tir d'une lol de répartition préfixée (linéaire par exemple). On salt que 8,
(qui ne correspond pas & une étape réelle puisque la solution est connue)

dolt &tre unitalre et sjd nul.,
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En fonction du critére défini en 1V.1,2, le choix
optimal de la valeur du nombre dfétapes jd est obtenu quand le nombre
total correspondant d'itérations est minimal.

Pour un systéme d'équations trés non-linéalre et
une premiére estimation élolgnée de la solution, le nombre total d'i+éra-
tions est en général une fonction décroissante de jd pour les falbles va-
leurs de celul-ci, puls une fonction croissante quand jd augmente. Pour un
systéme plus simple, et avec une mellleure estimation initlale, Il est pos-
sible qu'au contralre la fonction précédente soit toujours croissante ce

qul condulralt & un optimum unitaire pour jd (Méthode simple de Newton).

Comme on le volt la valeur optimale dépend du sys-

téme d'équations et de la premiére approximation dont on dispose.

IV.3.2. Valeurs de s calculées

Au contralire du cas précédent, on se sert cette
fols, & chaque étape, de |'information fournie par les étapes précédentes
pour faire une estimation de la nouvelle valeur de s qu'i! est possible
de cholsir. Nous avons employé une méthode proposée par Broyden {M.5} pour

effectuer cette estimation.
La solution du systéme d'équations :
(1v.22) p(x,s8) =0

est une fonction x de & uniquement du falt des propriétés supposées de la

fonction p). SI & I'éfqpe J on utillse les résultats des étapes j-2, j-1, 4,
solent les solutions x?—z, x?'l,x? de (1V.22) pour sj—2’sj-1 , sj, on peut

effectuer une approximation du second ordre X5 de la fonction ¥, soit:

x%(s) = ag s? + cg s + cg
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ol cg, cg, cé sont des vecteurs tels que :

x%(si) = %%, 1= g2, j~1, j.

Soit maintenant X{ |'approximation du premier ordre de X en %9

on a ¢
dx‘z dyd
d = ds 8
& % J
d'ol

J — J J _ J
x1(s) = (2 cy Sj + cl) (s sj) + x

Dans la méthode décrite, la valeur de .41 est

cholsle de fagon & ce que la relation sulvante soit vérifiée :

J -
||X2(8j+1) X1(8j+1)”: ;

IxIte ) -~ =]

(1v.23)

ot le symbole || x|| représente la norme euclidienne du vecteur X, ce

qui conduit, tous calculs falts &

. . . .
(1v.24) = s, -d.|| 2¢ s; + A/ b 1]

Sj+1 J 7

On choislt la variation négative, la suite des valeurs de s étant décrois-

sante. Le paramétre 4 dest le rapport préfixé entre la norme de la seconde

varlation et celle de la premiére variation estimées de x entre | "étape j
et |'étape j+1.

On peut volr que plus la fonction x est proche de
la linéarité, plus la varlation de g est Importante. Cette méthode, basée

Implicitement sur |'idée qu'un systéme d'équations est d'autant plus faci-

le & résoudre qu'il est plus proche d'un systéme linéalre, effectue alnsi

une correction automatique du nombre d'étapes en fonction de |a difficulté

du probiéme.
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V.4 DETERMINATION DE L'INVERSE H DU JACOBIEN APPROCHE

Le scalaire g étant constant du cours de chaque
étape, on déduit de la relation (1V.13) que les Jacoblens de ¢ et de p
sont égaux entre eux. Cecl justifle I'emplol d'un seul Indice dans la
notation Hk’ et entralne qu'on peut aussi bien se servir de ¢ que de 0
pour la détermination de Hx, ce qul est Intéressant dans le cas d'une
détermination numérique utilisant une des méthodes du paragraphe 1V.4.2,

¢ étant continue alors que o est discontinue.

Nous avons vu que la fonction ¢ représente le cal-
cul de réduction. Elle n'est pas définie explicltement, du falt en parti-
culter des nombreuses boucles d'i+ération que celul-cl met en oceuvre. ||
n'est donc pas possible d'effectuer une détermination analytique de Ak et

H, .
k
la base d'un certalin ncmbre d'évaluations de la fonction .

La matrice Hk est donc nécessalirement déterminée numériquement, sur

Remarquons que nous cherchons une estimation de Hk
plutdt que de Ak’ parce que cela évite une Inversion de matrice dans |a
méthode de Newton, mals que chacune des méthodes indiquées plus loin peut

aussi bien étre formulée en fonction de Ak .

Nous envisagerons deux types de méthodes permettant
d'obtenir une réévaluation de Hk . La méthode de base qui nécessite 3 cha-
que Itération des évaluations supplémentaires de ¢ pour effectuer un cal-
cul aux différences, les méthodes qui, au contralre, n'utilisent que les

évaluations normales correspondant 3 la progression de |'itératlion.

IV.4.1. Méthode de base

s

Dans cette méthode, & |'Itération k,xk et fk étant
connus on effectue une sulte de varlations Py ,T = 1,nm dexxk, auxquel les
correspondent les variatlons ?2 , = 1,m de fk . Sl ces varlations sont
Iinéalrement indépendantes et de falble amplitude, le développement de

autour de x

X peut étre limité au premier ordre et une approximation Hk
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de I'Inverse du jacoblen peut &tre calculée. On a en effet, par défini-
tion de Hk :
(1v.25) Hk Yy TP s T = 1, n

Si on appelle 72 et Ez les matrices constituées par la juxtaposition

des vecteurs ?% , = 1,m , et 5% , T =1, n, larelation (I1V.25) peut

s'écrire :
=
e Ve P
d'ol |'expression de Hk
- T, =1
(1V.26) H = Pee (V)

car en effet les déplacements Py étant indépendanfg,ﬁz est non singu-
liére, et comme A est non singuliére (pulsque Hk est supposée exister),
kv ¢’ ] kv =
Yk |'est aussli. (Yk Ak‘EZ).

Une fagon simple d'obtenir n vecteurs Py Iinéaire-
ment indépendants est d'effectuer successivement une variation sur cha-
que composante de g, o L'amplitude de ces variations dolt &tre chcisie de

fagon a réallser un compromis entre |'erreur due aux termes d'ordre supé-

rieur 3 1 et l'erreur de troncature du calcul numérique.

L'approximation Hk alnsi cbtenue est trés bonne,
et de qualité Indépendante du déroulement de |'itération. Mals on cons-
tate qu'a chaque pas d'itération 1| est nécessalire d'effectuer n évalua-
tions supplémentaires de ¢. Nous verrons cependant au paragraphe V.6 que
les effets de cette exigence peuvent &tre attenués par I'emplol, pour la dé

détermination de Hk , d'un algorithme de calcul de réduction simplifié.
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IV.4.2. Méthodes ne nécessitant pas d'évaluation supplémental-

re de b

Ces méthcdes utilisent seulément pour la détermi-
natlon de Hk » les résuitats d'Itération et en général une premiére esti-

mation H de Hk.Soif le vecteur Yk définl par la relation::

(1v.28) Ye = fp - fk-l
et solent les matrices Pﬁ et Yi , de dimensions (n:l), avec I g<n, for=
mées par juxtaposition des vecteurs p;s 1 =k, k=1+1, et Yy 1 =k, k=1+1,

et la matrice diagcnale (Ix1) Ti dont les &léments non nuls sont égaux

aux scalaires ti’ 1 = Kk, k=1l+1. La matrice Hk doit alors satisfalire la

relation :
(iv.29) H YZ =P T
* k 'k k k

Si L=n, cette relation suffit & définir Hk (Yi est supposée non singu-
liére) sl i<1, elle définit alors une famille de matrices parmi laquelle

Hk dolt &tre choisl.

Soit la matrice Bk définissant la variation de H
a I'itération k:

(1V.30) He = Heeg * By

on obtient ainsi

\ . 1 l
(1Y.31) By V™= Py o T = ey - Vg

On peut, sans aucune restriction, écrire B sous une forme générallisée
de celle proposée par divers auteurs {M.4},{M.11}:
1, LT A LT

(1v.32) Bk = Pk.TkiQk) - Hk—l . Yk . (Zk)
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ol Qi et Zi sont des matrices (nxl) devant, comme unique condition,

satisfaire les relations :

LT ol _

(1V.33) Q) Yy =1,
~ 2T 2 _

(1V.34) @) vy =

ol lZ est la matrice unité de dimenslon 1. On vérifie alsément qu'en
multipliant & droite chaque membre de (1V.32) par Yi et en utilisant
(1V.33) et (1V.34) on retrouve la relation (IV.31),

Dans ces conditions les diverses méthodes existen-
tes peuvent &tre caractérisées par la valeur de 7 et les matrices Qz

et Zi qu'elles font intervenir.

T 0 0 e e e it S . O 0 G o o S e o s tnee B st e o o s S0 ot s o

St on suppose qu'au moins (n+1) 1térations ont

déja &t6 effectutes, solf kn que I=n et que () - Zp’ - T,

il est alors faclile de montrer que I'expression de By est la sulvante :

7 n o n -1
Bk = Pk . Tk (Yk) - Hk-l

ce qui donne :
_ n o, N -1

On reconnait la formule classique de la sécante générallsée {M.!},{M.4},
et on vérifie que dans ce cas (I=n) H, est blen Indépendante de Hpem gt

Dans cette méthode, Hk est déterminé de manlére
unique, ce qui est intéressant. Remarquons toutefois que la relation
(1V.35) suppose que les n dernidres variations de f ont &té Indépendan-
tes, ce qul peut, nous le verrons dans le paragraphe V.7, poser parfols
un probléme.,
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De plus cette méthode nécessite que n+l [térations
alent déjd été effectuées pour pouvolr &tre mise en ceuvre. Nous verrons
que ce probléme peut étre résolu par des méthodes utilisables dés la pre-

miére Itération, et qul pour kzn+l  devliendront Identiques & celle de

la sécante généralisée.

1V.4.2.b. Méthode de Barnes

o - o o~ - o ot

La méthode de correction de H proposée par
BARNES {M.1} suppose que la méthode de convergence emp loyée est celle de
Newton (c'est)la seule de celles que nous décrivons ol une telle supposi-

tion est faite). D'oU :

En remplagant dans la relation(IV.31) et avec 1=1 on obtient :

Br-Yi = 7 Me1T-z ™ Hoeg- Y%
ou encore’ :
(IV-36) Bk . Yk = - Hk_zlrk

Dans cette méthode, toujours avec 7=1 , 9 = Qi et z, = Zi sont définls
par :

T T T T

% = %k = e M (ogeYr)

ol e, est un vecteur déterminé plus loin.

d'ol :
- T T
eT
(1v.37) Bk = - Hk_l.rk .'_T—"“""
%k Yk

On vérifie que la relation (1V.36) est bien satisfaite.
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Le choix de e est effectué de telle fagon que Hk soit en concordence
non seulement avec les deux derniéres itérations, mals avec toutes les
précédentes & concurence de n+1 . On doit avoir pour |'itération k=-2:

H = - H

% * Yi-1 = Pr-1°Fx-1 k=2 * k-2

] 3 . =
or d'aprés (1V.29) : Hk—Z'yk-l Pr—1t1-1

d'ol la relation :

By o Vg7 = O

ce qul entrafne, par utilisation de (1V.37)

T

°k » Yg-1" O
On peut montrer que le méme résultat est obtenu pour les [térations pré-
cédentes, solt :

(1v.38) Vs =00 G = 1yuun, nl

Deux cas peuvent alors se présenter :

- sl k>n, le vecteur e est complétement déterminé : c'est le vecteur
orthogonal aux (n-1) vecteurs connus yk-i’i:l ,n=1 et la méthode est

~

alors équivalente & celle de la sécante généralisée.

- si k>n, e est orthogonal aux vecteurs Yg-7 *++ Y7 » CO qul ne suffit
pas & le déterminer. Barnes propose pour lever |'indétermination de
choislir pour &, une combinalson |inéaire des vecteurs Y »o0 Yy -

Cette méthode permet donc, si on dispose d'une
premiére estimation Hy» d'effectuer les premiéres Itérations et conduit
a la méthode de la sécante généralisée. Elle présente cependant les incon-
vénlents suivants : elle falt une supposition restrictive sur le pas d'it+é-
ration effectué (pk.fk = - Hk~1‘rk—1)’ et elle nécessite & chaque pas d'i-
tération |'emploi d'une méthode d'orthogonalisation.
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- o - > -~ W " s o o~ - ——

Nous décrivons fci une forme générallsée de la
méthode proposée par Broyden {M.3}.on reconnaltra ailsément que cette

derniére correspond au cas ol I=7 .

Dans la forme généralisée, peut avolr une va-

leur quelconque (au plus égale 3 n) et les matrices Qi et Zi , dont on

peut vérifier qu'elles satisfont (1V.33) et (IV.34), sont définles par

la relation :

1T T . [iplyT -1 oL, T
(1V.39) Q" =@ = [PpLH_ YT el Mg
d'ol, d'aprés (I1V.32) :

A Ly el T 17-1,5L,T
(1V.40) By = (PpTy = Heg Y- (P 1o V)7 (P Hy

Dans cette relation Il ext Implicitement supposé, pour que Pi, Té, Yi

existent, que k 21. Pour pouvoir effectuer les premiéres itérations, Il

suffit de remplacer PZ , Ti , Yi par Pk , T4

, Yi tant que k<1,

Une fols que k est supérieur ou égal & I, deux
cas peuvent se présenter : l=n ou I<n.
Si I=n, les matrices Pi, Ti, Yi sont des matrices carrées de dimension n,

et que si Pn, Hk—l et YZ sont non-singuliéres, on obtient pour Bk :

n)—l

d'ol ta valeur de Hy
_ph na -1
Hk = Pk.TkKYk)

~

qu'on reconnalt comme ldentique & celle donnde par (1V.35). La méthode

décrite est donc équivalente & celle de la sécante généralisée si L = »n
et k > n.
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Dans le cas ol au contraire 1 est inférieur & n,
cette méthode 3 un sens particulier trés intéressant. Solt un vecteur y
et son homologue p vis & vis de Hk_lz
Hk~1 Y = p

et supposons que p solt orthogonal & tous les vecteurs Prr =+ 2Ppez47
constituant Pi, ce qui est possible pulsque 1 <n. Calculons malntenant
la valeur de Hk.y. Il est alsé, grdce aux hypcthéses faites, de volr qu'

on obtient & partir de (1V.30) et (1V.40) :

e « vy = Ho_y=p

Dans ces conditions Hk contient toute |'information fournie par les
précédents pas d'lferafion, c'est-a-dire par les variations pk. Lot
Pr-7+47° k=147 98 x, et les variations correspondantes de f, mais reste
équivalente 3 Hk_lvis—a-vis de toute variation p de x effectuée dans une
direction orthogonale aux précédentes, c'est-a-dire dans une direction
pour laquelle les 7 pas d'itération précédents n'ont apporté aucune in-

formation supplémentaire par rapport 3 celle contenue dans He—zp+

En ce qul concerne le cholx de 7, on peut remarquer
que plus I est grand, plus on utilise d'informations pour modifier H, mals
aussl que |'information supplémentaire est plus vieille. Le cholx optimal
de 1 est fonction du systéme d'équations. |1 sera &tudlié expérimentalement
en IV.7.

~

Cette méthode est alsée & mettre en oceuvre, Hk
étant donné par une relation explicite, et ne suppose aucune hypothése
restrictive sur le mode de calcul de p. Nous |'emploierons de préférence

a celle de Barnes dans le cas ol on veut aboutir & la sécante généralisée
(Z=n).

Remarquons que la méthode proposée par Davlidon
{M.7} , trés utllisée pour la minimisation, ne peut pas &tre employée lci
car elle suppose que Hk est symétrique, ce qul n'est généralement pas le
cas dans le probléme présent.
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IV.5. DETERMINATION DE L'AMPLITUDE DU PAS D'ITERATION

Le direction Pyss du déplacement de I'extrémité du

vecteur Xy est connue. Il convient de fixer |'amplitude de ce déplacement,
en donnant une valeur au scalalre tk+1' La directlion étant connue, n est
une fonction de ¢ uniquement, et la valeur optimale de tk+1 est la valeur

de t correspondant au minimum de n.

La valeur théorique de tk+1’ c'est-a-dire celle
conduisant & la solution en une Itération dans le cas ol ¢ est l|inéalre,
est unltaire. Cependant, la fonction ¢ étant non-linéalire, cette valeur

n'est, en général, pas optimale.

Nous allons envisager deux types de détermination
de tk+1: tk+1fixe a priori, tk+1 déterminé par minimisation de n. Nous
avons également testé des méthodes de modification de tk+1 ne nécessitant
pas d'estimation suppliémentalre de ¢, mals étant donnés les résultats peu

satisfalsants obtenus, 1| nous a paru Inutile de les décrire lIcl.

IV.5.1. tk+1flxé a priori

Cette fagon de donner une valeur & tk+1’ qui est
évidemment la plus simple, est souvent employde. La valeur utilisée est
alors déterminée expérimentalement. On congolit cependant qu'elle ne pulsse
étre optimale dans tous les cas pulsqu'elle devralt, en principe, dépendre

de l'estimation Initiale, et varier au cours du calcul.

I'l est cependant possible que cette approche soit
sufflisante, étant donné que dans ia méthode de Davidenko le point initlal

de chaque étape est en général assez proche de la solution.
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IV.5.2. Détermination de ¢ par minimisation de n

k+1

Ce mode de détermination de L fournlt la va-
leur optimale vrale de tk+1ef assure, a chaque itération une décrolssan-
ce de v. Mais le calcul ne peut &tre qu'ltératif, et nécessite des éva-
luations suppiémentaires de ¢, d'ol une augmentation du temps de calcul.
Nous verrons cependant dans le chapltre V.6 que I'emplol de |'algorithme
simplifié de subrésolution peut rédulre fortement ce temps de calcul sup-

plémentaire.

L'algorithme Itératif de minimisation employé est
donné sur la flgure IV.1. A chaque Itération de cet algorithme une appro-
ximation parabolique est effectuée, utlllisant les trois dernlers points
calculés. La nouvelle valeur de t est celle qui minimise la fonction
approchée. Le calcul est arrété quand deux valeurs successives de ¢ sont
suffisamment proches. Les trols premiers points utilisés pour démarrer

le calcul sont t = O (connu), t = 0.5 et £ = 1 (calculés).

IV.6. MISE EN OEUVRE PRATIQUE DU CALCUL

L'algorithme de résolution utilise les matrices
RX, RF,et dans un certain nombre de cas (paragraphe IV.4.2) il nécessite
de plus une estimation initiale HO de H. Nous indiquons fout d'abord com-

ment on peut cholsir pratiquement la valeur de ces matrices.

Nous décrirons ensuite un algorithme de réduction
simpl1fié qul peut servir pour la détermination de H (paragraphe 1V.4.1)
ou de t (paragraphe 1V.5.3) et qul réduit trés sensiblement le temps de

calcul correspondant.



Iv.22.

IV.6.1. Choix de la matrice RF de normalisation de f

La matrice RF a pour but de donner un polds voisin
aux €léments du vecteur f. Pour la partie fondamentale de f, clest I'er-

reur absolue dysf sur les concentrations qui est déterminante. On a :

ysfbi + dysfé _ dysfé

& =
= l_og gt
yefb, ysf;

fi

On ne connalt pas ysf, mals on peut supposer que zf n'en est pas trés

€loigné. On peut ainsi cheislr, pour la partie fondamentale de f :

fé = f% . 2f.

1 T

(O]
o
t

La partie correspondante de RF est une matrice diagonale dont les

ments sont les concentrations zf%.

En ce qul concerne les autres éléments de f, la
partie correspondante de RF peut également &tre diagonale, chaque &1é-
mant rfi 7:é’l'anf alors choisl empiriquement selon la précision désirée

3

sur la varlable correspondante.

IV.6.2. Choix de la matrice RX de normalisation de

Dans le cas de la méthode de base cu de celle de
la sécante généralisée quand k > n la valeur de RX n'influe pas sur le
déroulement du calcul, et peut alors &tre quelconque. Par contre dans
les autres cas, ol un é&lément arbitraire Intervient dans la modification
de H, la valeur de RX prend une Importance particuliére que nous allons
montrer sur un exemple.

Plagons nous dans le cas de la méthode Broyden
avec I=1 , On a : T
(pk-tk - Hk‘_z -Yk)- pk; Hk—]

B T
Pr * Mk-1Y%
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Dans la sulte nous n'écrirons pas les indices k. Appelons dp le vecteur :
dp = p .t- Hy

et supposons que les éléments de p alent la méme valeur p, que les é1é-
ments dpi/pit alent la méme valeur e, falible devant I'unité, et que de

plus H (en falt H, ), solt égale 3 k. ln .

k-1

Dans ces conditions B est donnée par la relation :

T
B=e.¢t.p.p.H/ 5 P; Yy

Les termes dlagonaux de B ont méme valeur :

2
P . R . . . L) P
bgg e.t.p hJJ / E(pz y;) avec ﬁ = h

d'ol, en valeur relative :

2
b../ h..=e . t. Lp.y.)
ii / hig = e p /ipﬁyz.,
Soit maintenant la transformation sulvante sur p :
* -6 -6
p; = p; . 10 " =p . 10

%
Yi=p;=p. i#1

Les &léments de la matrice H prennent les valeurs sulvantes :

& _ -6 _ ‘)
% .
H..=h.. =

Jd Jdd ks J71

d'ol la nouvelle variation relative des termes diagonaux de H :

% *£2 E A
b /W .t 2 Ay
i/ Pig T e p; / i(pz Yy !

soit encore

&
bll / h11

Jg " "dd
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On volt que, alors que le systéme et les conditions

réelles n'ont pas changé, la valeur relative de la correction du terme
12

k est 10

11 _
cond cas alors qu'elle étalt Identique dans le premier cas.

fols plus falble que celle des autres fermes dans le se-

Cect souligne I'Importance de la normalisation de x,
et montre que, si on considére que la correction en valeur relative,
des éléments dlagonaux de H doit étre proportionnelle aux rapports
dpi/pit, les éléments de p dolvent avolr entre eux, une valeur voisine.
Le vecteur p étant, au coefficlent ¢ prés égal a la différence entre
deux valeurs successives de x, cecl entralne qu'on dcit normaliser x

de telle fagon que ses composantes alent un méme ordre de grandeur.

Dans ces conditions si xg est une estimation de
la solution, on choislira d'aprés (1V.8) pour RX la matrice diagonale

dont les éléments non nuls sont :

Ceci entrafne que la premiére estimation Xy est le vecteur dont les

éléments sont unitaires.

Remarquons que la transformation logarithmique
qul avait été falte antérieurement pour obtenir K (volr paragraphe
IV.4.8) rédult déja considérablement la gamme de valeurs des &léments

%
de x”.

Les résultats expérimentaux ont confirmé la vall-
dité de ce cholx de RX. Il seralt cependant Intéressant d'approfondir
ce point qui a &té tralté icl de fagon trés empirique.
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IV.6.3. Premiére estimation de H

La solution la plus simple pour obtenlr une pre-
miére estimation de H est d'utillser la méthode de base (paragraphe
1V.4.1) pour la premiére itération. Le temps de calcul supplémentalre
nécessité n'est pas excessif si on emplol |'algorithme simplifié donné

au paragraphe |V.6.4.

Il est cependant possible, dans le cas ol cet
algorithme n'est pas mis en ceuvre, d'effectuer une premiére estimation
analytique grosslére des éléments de H relatifs aux concentrations.

%

Supposons que xf solt ['élément de x* correspondant & la concentration

ydi et que fi corresponde a |'erreur sur la concentration ysf% du
plateau d'alimentation, et que de plus ydi et ysf% solent relativement
falbles. Dans ces condltions une variation de ydi a peu d'effet sur
xbi et en premlére approximation la variation de |'erreur est due &

celle de ysfdi. D'autre part, si ydi et ysfa sont faibles on peut

écrire :
£ o
x; = log yd.
et, sl on falt une variatlon sur seulement :
d(ysfd%) . dydi
ysfd, ya,
dtol d Log(ysfdi) = d Log ydi
ou encore :

_ *
dfi = dxi

En premiére apprixmation la dérivée partlelle Bfi/ axﬁ est unitalre.
La partie de A = 3f£/axae correspondant aux concentrations, donc, &

condition qu'll y alt correspondance des Indices, & donc des éléments
diagonaux unitaires. Ne sachant pas flxer une valeur pour les é&léments
non-dlagonaux, et étant donné qu'ils sont en général plus falbles que

ceux de la diagonale, on les suppose nuls.
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D'ol : A" = |

or : A=RF.AY . RX

on obtient donc, toujours pour la méme partie de A, I'approximation

sulvante :
A= RF , RX

Les éléments de A correspondants & d'autres variables que des concen-
trations dolvent &tre déterminées par un calcul aux différences, et

H est ensuite obtenu par inversion de A.

Nous avons vu que, du falt de I'entrée multiple,
ces €élémentsssont souvent peu nombreux. On rédul+t ainsl, dans des pro-
portlons en général Importantes, le nombre des évaluations de ¢ néces-

salres pour obtenir la premiére estimation de H.

V.6.4, Algorithme simplifié de réduction

L'algorithme simplifié proposé icl est équlivalent
a l'algorithme normal en un point calculé de celui-ci, et en donne une
approximation au volsinage de ce point. La simplification porte sur les
équillbres llqulide-vapeur et sur le calcul des déblfs au niveau de cha-
que plateau, qul représentent ia plus grosse part du temps de calcul

conscmmé.,

Supposons que pour une certaine valeur X du vecteur
d'Itération on ait déja falt un calcul normal de réduction, au cours du-
quel on auralt gardé en mémolre la valeur des coeffliclients d'équllibre
correspondant & chaque composant sur chaque plateau, celle est enthal-
ples des phases liquide et vapeur sur chaque plateau, solt au total

(‘%j’ i= 1,m), !dj, hvj, J= 1,m et celle du débit d(ou b). Dans le cal-
cul simplifié les enthalpies sont gardées Inchangées, et les équllibres
sont supposés 1déaux, avec, comme coefficients de base pour chaque pla-

teau, les coefficients mis en mémolre précédemment. Dans le cas du point
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d'ébullition,par exemple,le calcul est le suivant :

RN,
Yii =

7J '
21 Kig o Tps

Dans ces condifions le calcul est effectué comme dans |'algorithme nor-
mal, avec comme seules différences le calcul simplifié des &qullibres,

et le calcul des déblts, qui, du falt des enthalpies constantes, n'est

plus Itératlf. Pour le plateau j de la section supérieure, par exemple,
(1.23) et (1.28) condulsent & la résolution classique :

- ~d(hvj+1 - hwd) - qge

J -
hvj+1 th

‘I)J.+1 = Zj+ d

Les seules variables qul ne solent pas calculées
dans I'algorithme simplifié sont les températures. S'I| arrive qu'on alt
besoln de certalnes d'entre elles (en particulier sl elles Interviennent
dans le vecteur d'erreur) 1l faut alors effectuer un calcul normal d'é-

quilibre sur les plateaug correspondants.

On peut vérifier que si on cholsit comme vecteur
d'itération x celul ayant servi au calcul normal de référence, les ré-
sultats obtenus ainsl sont Identiques & ceux obtenus avec |'algorithme

normal .

Si on emplole cet algorithme pour effectuer un cal-
cul de la matrice H par la méthode de base, ou une minimisation de n,
le temps de calcul consommé correspondant est du méme ordre de grandeur

que celul nécessalre & un calcul normal & -effectude 3 I'alde des atgo-

rithmes du paragraphe 111.2,3,
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IV.7. ETUDE EXPERIMENTALE DES DIFFERENTES REALISATIONS DE LA METHODE

DE DAV IDENKO

Nous avons envisagé diverses possibillités pour la
détermination des grandeurs s, H et t au cours des chapitres précédents.
Le choix & effectuer parmi elles dépend fortement de la forme du systé-
me d'équations & résoudre. Cecl entralne qu'une étude théorique ne peut
fournir qu'une alde trés falble pour ce cholx, du falt qu'on ne salt pas
caractériser de fagon théorique un systéme d'équations non-linéalres

quelconques.

Dans ces conditions, nous avons &té amenés & compa-
rer expérimentalement sur un exemple concret les diverses possibilités
envisagées. Il est clair qu'une telle fagon de procéder ne prétend pas
avolr une portée absolument générale, mais elle peut cependant fournlr
des renseignements utiles sur la fagon d'effectuer le cholx de la métho-

de particuliére a employer dans des conditions différentes.

IV.7.1. stféme sur_lequel |'étude est réalisée

Le choix de la colonne, du mélange distil1é, des
variables Indépendantes a été falft, compte~tenu du nombre Important de
cas a envisager, de telle fagon que le temps de calcul solt réduit, sans

restreindre la signification de |'étude.

A

La colonne étudiée & la structure classique de la
figure 1.1. Les plateaux sont supposés Idéaux, ce qul rédult le nombre
de calculs sans changer fondamentalement la forme du systéme d'équations.
Le nombre de plateaux et la position de |'alimentation adoptés ont &té
fixés & : jt= 52, jf= 27.
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Le nombre de composants du mélange est égal & 6,
les solutions liquide et vapeur sont Idéales et les valatilités relati-

ves (rapport entre deux coefficlents d'équilibre) sont constantes.

Dans ces conditions, si on connaft un vecteur de
coefficlents d'équillibre de base kb, le calcul d'un point d'ébullition

est effectué de la fagon sulvante :
. . kbi
y; = %

1=1 “1-kby

7 =1,m

de méme le calcul d'un point de condensation est donné par :

_ yi/kbi
i T m
121 4/*

7= 1,m

La valeur donnée aux coefficlents de base est |a suivante :

ko' =14,0 1,2,. 1,0 0,6. 0,35 0,1]

Les enthalpies des phases Iiquide et vapeur sont
de plus supposées constantes, ce qul entrafne que tous les débits de la
colonne peuvent étre calculées directement sl on connalt fd,lret |'état
de t'alimentation. Celle-cl est supposée étre constltuée par un llquide
seul a sa températare d'ébulliition.

D b L T oy niphipSpunprepighipudnd

Les variables indépendantes cholsies sont
p,f,zf,hf,lr,yd4, ce qul est pratiquement équivalent au cholx classique
(ol yd4 est remplacé par d). Les valeurs choisles sont :
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2¢7 ={0,01 0,12 0,60 0,23 0,03 0,01]
ir =1
yd4 = 0,05

La pression n'infervient pas explicitement dans les calculs. On suppose
seulement que les valeurs numériques adoptées pour les coefficlents

d'équlilibre correspondent & la pression régnant dans la colonne .

IV.7.2. Etude des dliverses configurations de la méthode

de Newton

La méthode de Newton étant Icl destinée & étre in-
tégrée dans le cadre de celle de Davidenko, nous avons cholsi pour ef-
fectuer cette partie de I'étude une premiére estimation (estimation n®1)
de la solution moyennement &loignée de la solution : si on adopte la ré-
férence 1 pour la valeur finale des concentrations faisant partie du

vecteur d'itération, leurs valeurs Inltlales sont respectivement : 10“3

10, 10, 102, 1072,

Nous avens testé tout d'abord les méthodes de la
plus profonde descente et du gradient conjugué pour confirmer le cholx
de la méthode de Newton. Dans le cas le plus favorable, c'est-a-dire
associées & la méthode de base pour le calcul de Hk et & la détermination
de tk+1 par minimisation, aucune des deux n'a convergé au bout de 100

Itérations, ce qul semble justifier le cholx pratiqué,

Nous avons ensulte effectué des essals en employant
la méthode de Newton. Les différentes onfigurations envisagées sont

définles par :

- la méthede de détermination de Hk : Méthode de base, de Barnes ou de

Broyden (cette derniére a été testée avec = 1, 1= 3 et 1= 5)
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- la détermination de la premiére valeur de Hk : fixée a priori comme

-

Il est Indiqué dans le paragraphe 1V.6.3, ou calculée & |'aide de la
méthode de base.
- la méthode de détermination de tk+1 : tk+1 fixé a priorl, ou calculé

par minimisation.

Nous avons testé toutes les combinaisons, les ré-

sultets sont présentés sur les tableaux IV.1 et 1V.2.

Le premier Indique le nombre d'itérations effec-
tuées, le second le nombre &qulvalent d'évaluations exactes de & , en
supposant que |'algorithme simplifié de réduction est employé pour la
détermination de Hk par la méthode de base et pour celle de tk+1 par
minimisation, le temps nécessalre & chacune de ces opérations étant

estimé équivalent & une évaluation exacte de d.

Oe ces résultats, 1l ressort que du polnt de vue
du nombre d'itérations, ce sont généralement la méthode de base de cal-
cul de Hk et la détermination de tk+1 par minimisation qul donnent les
meflleurs résultats, |'intersection des deux donnant le minimum absolu,
ce qui paralt normal. C'est cependant le second tableau qul fournit les
données les plus Intéressantes, car en effet les résultats qul y sont
portés représentent sensiblement les temps de calcul nécessalres 3 cha-
que conflguration. Du point de vue des temps de calcul, c'est la méthode
de Broyden, dans les cas L= 1 et 7 = 3 qui semble donner les mellleurs
résultats, le cas L = 5 et la méthode de Barnes étant sensib!zment fnfé-
rieurs dans les deux cas, et le temps supplémentaire consommé dans |a
méthode de base et la minimisation n'étant pas compensé par le nombre

d'itérations plus rédul+ auxquels ils conduisent.

Dans le cas d'emplol de la méthode de Broyden avec
L=10ul=3, le temps minimum est obtenu avec les valeurs 1 et 0,8
de tk+1 » la valeur 1,2 augmentant trop le risque de non convergence,
et la valeur 0,6 ralentissant sensiblement le calcul, résultats qui
sont tout & falt cohérents.
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L'emplol de t'une ou l'autre des deux détermina-
tions de la premiére valeur H, de Hy est & peu prés Indifférente dans
les configuraticns condulsant au temps minimal. La sécurité de conver-
gence paraft cependant meilleure dans le premier cas (HO calculé par

la méthode de base).

Remarquons que les mauvaises performances des mé-
thodes de Barnes et de Broyden avec 7 = n semblent provenir du fait
que la matrice YZ se rapproche, au cours des Itérations, d'une ma=-
ftrice singuliére, ce qui rend incertain le calcul de la direction du

pas d'i+ération.

s s S e o S0 B e A 000 G T e oo T s e it o B S s ks S B o o D S S - e M S P o T o~ T S0 o >

Pour effectuer cette é&tude nous avons retenu les
mellleurs configurations précédentes : la méthode de Broyden a &té

emplcyée avec 7 = 1,2,3, avec ¢ = 1, et en calculant HO avec la

k+1
méthode de base au début de chaque étape. En effet, des essals ont

montré que, dans le cadre de la méthode de Davidenko, la valeur

tk+1
parce que le point de départ de chaque étape est assez proche de la

= 0,8 donnalt des résultats sensiblement moins bons, sens doute

solution. De méme nous avons inclus le cas L = 2, mais non 1 = 4 par-

Ce que ce dernier donne des résultats proches de ceux obtenus avec
Z = 5.

Pour effectuer cette étude nous avons utllisé
d'une part la valeur Initiale du paragraphe précédent : 10_3, 10, 10,
2 -3

107, 10 7, (estimation numéro 1), d'autre part une valeur plus &éloginée
_6, 103, 103, 103, 10-6 (estimaticn n®2). Les deux

types de détermination de la séquence des paramétres 85 ont été employés.

de la solution : 10

Les résultats sont portés dans les tableaux 1V.3 & IV.6.
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Remarquons tout d'abord que la méthode de Broyden
semble donner les meilleurs résultats avec 7 = 1 ou Z = 2, alors qu'
elle semble peu fiable avec 7 = 3 (+ableaux 1V.5 et IV.6 en particullier).
Nous utillserons dans ce qul sult les résultats fournis par les deux

premiéres conflgurations.

Etudions malntenant les résultats obtenus avec
une séquence de valeurs sj prédéterminée. La figure V.2 représente
I'évolution du temps de calcul en fonction du nombre d'étapes, dans
le cas 7 = i, avec les deux polnts de départ envisagés. On constats
dans les deux cas que lorsque le ncmbre d'étapes augmente, le nombre
moyen d'évaluationsde ¢ par é&tape tend vers 2, ce qui entrafne, du
fait de I'hypothése falte sur la détermination de H,» que le nombre
d'itérations moyen nécessalre & chacune d'elles tend vers 1. || suf-
fit alnsi, pour garantir la convergence de chaque étape, donc de |'al-

gorithme complet, de cholsir un nombre d'étapes sufflisamment grand.

Dans le domalne des faibles nombres d'étapes la
forme des courbes différe au contraire : le temps de calcul minimum
est situé sur la contrainte gauche (calcul en une seule étape) pour
le polnt de départ n°1, aux environs de la quatriéme étape pour le
point de départ n°2. Ceci iIndlque que la méthode Davidenko n'apporte
une amélioration par rapport & la méthode de Newton simple que dans le
cas ol le polnt de départ est assez éloigné de la solution., Remarquons
d'ailleurs que la méthode de Newton ne converge pas pour le point de

départ n° 2.

La seconde méthode de détermination de la séquen~-
ce de valeurs Sj semble conduire au contraire & des varlations moins
Importantes du temps de calcul. On remarque de plus qu'll est possible
de trouver un intervalle de variation de d donnant satisfaction pour
les deux polnts de départ envisagés : les valeurs comprises entre 0,1
et 0,2 conduisent en effet 3 des temps de calcul proche du minimum
dens les deux cas. Ce résultat s'est confirmé pour une dizalne de points

de départ différents pour lesquels nous avons effectué des essals. C'est
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~

une propriété trés Intéressante car Il est alnsi possible de définir 3
priori des cenditions de mise en oeuvre de la méthode qui, sl elles ne

sont pas optimales, sont trés satisfalsantes.

Remarquons que dans le cas de polnts de départ
proches de la solution une Iégére perte de temps est observée, perte
qul correspond aux deux premliéres étapes qu'll faut fixer arbitralre-

ment pour initiallser |'algorithme de détermination de s.

IV.7.4. Concluslions sur la méthode de convergence

Il découle de |'étude précédente que la configu~-
ration qui semble donner les mellleures performances et celle dans |a-
quelle on utilise la méthode originale de Broyden (1 = 1) pour la déter-
mination de Hk’ une détermination de HO par la méthode de base, une

valeur préfixée de tk+1"

En ce qui concerne la détermination de la séquen-
ce de valeurs sj, la seconde méthode proposée semble donner des résultats
trés satisfalsants dans tous les cas. Si par contre on est certain de
disposer d'une premiére estimation du vecteur d'itération proche de la
solution, la méthode simple de Newton est sans doute 3 préférer (nombre

d'étapes égal 3 1),

Remarquons enfin que, dans le cas d'un probléme
trés difficile, on dispose d'un moyen pour assurer la convergence : ||

sufflt d'augmenter le nombre d'étapes.
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IV.8. COMPARAISON DE LA METHODE DE RESOLUTION PROPOSEE AUX METHODES EX|STANTES

Nous avons dé&ja montré que la méthode proposée
satisfait aux critéres de souplesse (vecteur Indépendant cholisl arblitral-
rement) et de généralité (colonne de structure quelconque). Elle posséde
de ce point de vue, les mémes caractéristiques que la méthode la plus
puissante dans ce domalne, celle de Goldstein et Stanfleld.

Pour ce qui concerne les deux autres critéres,
ceux de temps de calcul et d'encombrement en machine, nous pouvons com-
parer la méthode propcsée & celle de Holland, qui constitue le mellleur

compromis parmi les méthodes existantes.

Le volume de mémolre nécessalre est supérieur 3
celul nécessité par la méthode de Holland, mals reste cependant trés
modeste : 11 est en effet possible de traiter sur une machine |.B.M. 1130
de 16K mots de mémcire centrale, une colonne classique de 120 p lateaux
et 10 composants dans le cas ol la procédure simplifiée est Iinclue , de

120 plateaux et 25 composants dans le cas contralre.

Sur le plan de la rapidlité, elle a été comparée
a celle de Holland dans les cas sulvants : Exemple utilisé dans le cha-
pitre IV.7, colonnes A et B de la partie v, exemple 3.1. de Holland {D.18}.
Les résultats sont donnés dans le tableau IV.7. Dans ce tableau, deux
chiffres sont donnés pour la méthode proposée : le premier représente
le nombre équivalent d'estimaticns de b, et le second le nombre d'l+téra-
tions de la méthode de Holland qul conduiralt au méme temps total de
calcul,cecl du falt des différences existant entre les temps d'itégation
des deux méthodes. Les chiffres & comparer sont ceux des colonnes 2
et 3. '
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Ces résuitats font apparaftre que la méthode pro-
posée est plus lente que celle de Holland, la différence restant toute-
fols peu Importante.(Rappelons que cette dernlére ne posséde par allleurs

pas les autres qualltés de la méthode proposée).

En définltive on constate que la méthode proposée
safisfalf complétement aux quatre critéres définis dans I'Introduction,

et que ses performances sont trés comparables & celles des mellleures

méthodes exlstantes, dans les domalnes ol elles sont respectivement les

plus Intéressantes.

En contre partie, elle est d'une pregrammation un
peu plus complexe que les méthodes classiques, du falt de la diversité
des cas possibles, L'élaboration d'un programme pouvant prendre en comp-
te toutes les confligurations envisagées, et permettant le choix de la
conflguration au niveau de I'exécution, par simple Introduction de don-

nées, n'a cependant pas posé de probléme particulier.



METHODE DE NEWTON. NOMBRE D'ITERATIONS V=37

Mtnlm!safuy!tk+l= 1,2 tk&T = 1,0 tk&1 = 0,8 tﬁ31 = 0,6
Méthode de 6 g 9 12 16
base .
=8 1 Méthode de 10 neX 36 30 47
S o | BARNES
R . A
o< B‘;OZDfN_ 10 17 14 10 13
\Q O
g OYDEN
:%.2“ BF ,9§ 7 NC 12 9 15
N e :
ey BROYDEN * ,
28| apn=s 7 NC 31 20 50
ix:© BARNES 22 NC NC 20 NC
[ — Lo
=T | BROrEN 19 18 12 16 25
> Q_ s [ i} -
o© BROYDEN . 13 NC 1 14 NC
@ O L.=3 o
TR oy
o | ,BROYPEN 21 1 14 NC NC
o = nz 5 - N
| TABLEAU IV.1.
_Méxaoae DE NEWTON. NOMBRE EQUIVALENT D'EVALUATIONS DE ¢.
S MmMsﬁﬁnth1=1£ t&1=1ﬁ t&1=0ﬁ
Méthode -dé¢ base 8 16 18 24
oo Méthode de o
;'Z BARNES 20 NC 37 31
23 B%OYEEN 20 : 18 15 11 14
o £ e .
p Euaf  BROYDEN 14 N 13 10 16
S o8 =3
1= ) . - .
oY ZBROYQEN | we 32 21 51
aga . = W= 5
=
e BARNES 44 NG NC 20 NC
e N SN .
e BFOYDEN 38 18 12 16 25
> o =1 ,
D © o
5 o BROYDEN 26 NC 1 14 NC
=0 1 =3
X ‘
5 | oBRNPEY, 42 NC 14 NC NC

‘ TABLEAU 1V.2.

x N.C. : le calcul n'a pas convergé, ce qui signifie que la solution n'est pas attelnte
au bout de 100 itérations, ou que la norme décroit de moins de 1072 en valeur
relative pendant 10 itérations consécutives.



METHODE DE DAVIDENKO - POINT DE DEPART N°1

Nombre d'itératlons

[ Sroyden Broyden Broyden
Z.]_ le 7,"3
50 62 63 65
20 33 35 39
15 30 36 NC
[
@ 10 25 27 34
E o 8 17 17 24
+
W @©
O 4+
Fy
£ 5 13 19 22
¢ o
g 5 4 21 18 NC
S 5
=
\UC
5 3 13 14 14
2 15 13 16
1 14 14 12
O
r 0,05 26 26 32
s
= 0,07 32 24 33
&
+
RES 0,1 14 26 20
0 B
-OIL
s 5 0,2 13 18 27
i
£ 0 0,3 17 23 24
g
3 0,4 21 21 22
¢}
e 0,5 17 16 16
[Cp)

TABLEAU |V 3

v

-



METHODE DE DAVIDENKO - POINT DE DEPART N°1

NOMBRE EQUIVALENT D'EVALUATIONS DE ¢

Broyden Broyden Broyden
7 = 1 L =2 1 =3
50 112 113 115
20 53 55 59
15 45 51 NC
o 10 35 37 44
O
o
—-— N .
E 2 8 25 25 32
® ©
+  +
w0 5 18 24 27
RO N o]
|
s
e S 4 25 22 21
O €
c O
QD)C
> 3 16 17 17
\%
2 17 15 18
1 15 15 13
=
0
el 0,05 35 36 42
@©
C
E 0,07 40 20 41
®
&
3 = 0,1 20 33 27
o O
T © 0,2 18 24 34
o L
T 3
28
¥ = 0,3 23 29 29
Q>
£
.§ 0,4 25 25 26
0
Q
3 0,5 20 19 19

TABLEAU 1V 4




METHODE DE DAVIDENKO - POINT DE DEPART N°2

Nombre d'ttérations

1v-40

Broyden Broyden Broyden
7 =1 1 =2 1 =3
50 67 72 75
20 36 41 88
15 28 31 72
10 25 32 NC
3
£ . 8 22 25 34
E 2
[0 ©
5 & 5 21 29 55
‘O -
\8 ko)
a o 4 21 30 NC
o o
(8] &
[ O
¢ c 3 35 27 22
g
0 2 38 35 NC
1 NC NC NC
o
T 0,05 28 34 79
2
& 0,07 26 27 85
2w
3 o 0,1 33 26 NC
o °
© | .
o @ 0,2 21 32 NC
8 ®
‘f > 0,3 30 30 NC
2
X 0,4 30 30 NC
&
Q
& 0,5 34 37 NC

TABLEAU IV 5




METHODE DE DAVIDENKO - POINT DE DEPART N°2

Nombre équivalent d'évaluations de ¢

Broyden Broyden éroyden
7 =1 1 =2 17 =3
50 117 122 125
20 56 61 108
15 43 46 87
10 35 42 NC
[0
LYe))] P
g
< 8 30 33 42
L O
28
:% b 5 26 34 60
s 7 4 25 34 NC
o) [ .
e g
g O 3 38 30 25
o
bt
2 40 37 NC
1 NC NC NC
5
T 0,05 39 44 80
= 0,07 35 36 91
®
= 3
@ 0,1 27 32 NC
o
[*]
o o
°o 3 0,2 26 37 NC
b o B
0 ©
£ >
= 0,3 34 34 NC
1S
.§ 0,4 34 34 NC
0
9 0,5 37 40 NC

TABLEAU IV 6




COMPARAISON DE LA METHODE PROPOSEE AVEC CELLE DE HOLLAND

1v-42

Méthode proposée Mig??gidde
Evaé:a;ions l*j;aal??aiguiv |+&rations
Exemple de chapitre V 7 10 3 30 20 3 75 26™
Colonne A (partie VI) 436 8315 53 10"
Colonne B (partie VI) 5315 10 3 38 12 3 50°
Exemple 3. . de Holland 5 10 & 13 7

x dans le calcu! pour la méthode de Holland les concentrations sont remplacées

par d et lr dans le vecteur indépendant, cette méthode ne permettant pas

de choisir librement ce dernier.

TABLEAU 1V 7




ALGORITHME DE CALCUL DE ¢

Données.: n(xk)
vd P
ks Pk Pra1

Calcul de n(x(¢))
t=0,5¢t=1

k+1

Interpolation parabo-
lique sur les 3 der--
niers points.
Détermination de

t > minimum

t = t précéden

PAR MIN[MISATION DE n

Calcul de

n(x(¢))

non

fin

FIGURE |V 1

[V~43
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NOMBRE D'EVALUATIONS DE ¢ EN FONCTION DU NOMBRE
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CHAPITRE V

APPLICATION DE LA METHODE PROPOSEE

DANS LE CADRE D'UN PROBLEME INDUSTRIEL



La méthode que nous venons de décrire a &té &laborée et utilisée
au cours d'une étude d'automatisation de la partie distiliation & basse

température d'une unité industrielle de craquage & la vapeur de grande

capacité (effectuée dans te cadre indiqué dans |'introduction).

C'est cet exemple d'application que nous décrivons dans cette
partie. Une description plus détaillée de cette étude et do ses résultats
peut &tre trouvée dans {D 5}, {D 8 } et {D 21}. Les conditions +rés diver-
ses dans laquelle elle a été employde font ressortir la souplesse et la
général ité de la méthode proposée.

V-1 DESCRIPTION DES INSTALLATIONS.

V-1.1. Procédé éfudiéa

Le procédé étudié, représenté sur la figure V-1, comporte une

~

colonne terminale & soutirage latéral (A), une colonne médiane convention-
nelle (B) et un groupe de deux colonnes couplées (C et D) en entrée. Le
mélange constituant |'alimentation de la colonne C contient, en premiére
approximation, 7 hydrocarbures que nous repérerons & |'aide des indices
137, du plus léger au plus lourd. Les composants 1 et 2 sont presque
totalement éliminés en téte des colonnes C et D, les composants 5, 6, 7
en fond de B, et la séparation entre les composants 3 et 4, trés voisins,
est effectuée dans A.

Remarquons que, bien que les produits des autres soutirages
soient également utilisés, c'est le soutirage latéral de la colonne A qui
constitue la production utile de I'unité, le produit 3 ayant une valeur

S

trés supérieure a celle des autres composants.

V-1.2. Systéme numérique d'acquisition de données et de commande.

Ce systéme est constitué d'un calculateur numérique, calculateur
du type Télémécanique Electrique - MAT 01, de 8k mots de mémoire centrale

et de ses périphériques comprenant les systémes de sélection des différentes
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voies d'entrée de mesures et de sortie de points de consigne, et de conver-
sion analogique-numérique et numérique-analogique, une imprimante dotée
d'un lecteur et d'un perforateur de bande, destinée & I'édition du journal
de quart et & |'entrée-sortie des programmes, et enfin d'un ensemble
d‘exploiTaTion en temps réel comportant un pupitre de commande et un
systéme de visualisation numérique des données. »

Cette installation, dont le schéma est donné sur la fidure V-2,
permet la prise en compte de 191 mesures avec une péfiode d'échanti | lonnage
allant de 10 secondes & 20 minutes selon les cas, et I'envoi de 14 points
de consigne avec une période d'échantillonnage de 10 secondes. L'opérateur
peut choisir en temps réel le type de commande employé, la valeur des dlf-
férentes consignes, la constitution du Journal de quart, la fréquence
d'apparition de celui-ci. De plus, un systdme d'alarmes visuelles ef
sonores l'avertit immédiatement de toute valeur anormale prise par une

mesure ou par une sortie.

V-2. ETUDE EFFECTUEE.

V-2.1. Objectifs poursuivis.

Au moment ol |'étude a commencé, seuls quelques niveaux, quelques
températures, et la majorité des débits faisaient I'objet de régulations,

et I'ensemble de I'unité était pratiquement commandée manuel lement. Deux

conséquences en découlent.

- 11 n'était pas possible de compenser de facon satisfaisante diverses
perturbations venant de |'environnement, en particulier des circuits
de réfrigération, ni d'effectuer une régulation correcte de certaines
parties délicates de I'installation, et la qualité des produits de sortie
était assez peu constante dans le Temps.

- Du fait de la présence de ces perturbations et de |'absence d'une connais-
sance quantitative du fonctionnement du procédé, |'opérateur n'était pas
en mesure d'essayer de rechercher le réglage optimal du procédé.

De cet état de fait caractérisant la commande manuelle découlent
directement les objectifs de la commande automatique mise en oeuvre :

- amélioration de la constance de la qualité, c'est-a-dire de la stabilit+é

du fonctionnement.



- optimisation statique du procédé en fonction d'un critére économique. En
effet les changements de régime importants étant peu fréquents, les tran-
sitlons peuvent &tre négligées dans un calcul économique. Le critére
fixé par les services d'exploitation a ét8 celui de la production maxi-
male de composant 3 (soutirage latéral de la colonne A).

Remarquons qu'en plus de ces objectifs de commande, d'autres
conséquences de |'étude étaient espérées comme en particulier une exploi=
tation plus aisée de 1'unité et une meilleure connaissance de ce type de

procédé.

V-2.2 Structure de la commande.

Le probléme de la commande a ét& trai+é en deux phases corres-

pondant aux objectifs fixés : régulation et optimisation.

Une structure & deux niveaux a &té employée, tenant compte des
propriétés du procédé :

- Régulations "locales", qui font intervenir une petite fraction du procédé
dont la dynamique est rapide (exemple : régulations de débit, niveau,
température)

- Régulations "globales", de dynamique plus lente,

et qui concernent généralement une colonne compléte (exemple : régulation

de concentration).

Souvent, le point de consigne d'une régulation locale sert de
variable d'action pour une régulation globale. De plus, dans chaque régu-
lation, & la partie en réaction est associde une compensation prédictive
des perturbations affectant cette régulation. Cette structure est schéma-
tisée sur la figure V-3,

Le détail des régulations mises en oeuvre sur le procédé étudié

est donné dans le tableau V-1.

La mise en place des régulations permet de définir clairement
les variables libres : il s'agit ici de pa, pb, pe, xbas, afh4, xbb4,
ydbs, xbcz, yddB, nea, fo.
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Les pertes en composant 3 étant trés faibles, surtout aprés la
mise en place des régulations, le fonctionnement 3 prodUchon max i mum
coTncide pratiquement avec celui & alimentation maximum, et |'optimum est
sans doute situé sur un certain nombre de contraintes.

Une particularité tient au fait que le débit d'alimentation fo
ne peut &tre commandé par le calculateur, mais seulement manuel lement. La
stratégie retenue pour le réglage des autres variables libres consiste
alors & choisir, pour une valeur donnée de fo, le point de fonctionnement
le plus apte & permettre une augmentation de 1'alimentation (que seul
I'opérateur peut décider). Ce point peut &tre par exemple celui rendant
maximale sa Flus petlte distance aux - contraintes. Remarquons que cette
stratégie satisfait également le critére de sécurité d'exploitation maxi=-
male pour une alimentation donnde, ce qui est trés intéressant.

Les contraintes sont de deux types : celles portant sur les
variables libres, et celles portant au contraire sur des variables |iées.
Toutes les variables libres citées, sauf fs, xbcz et ydds, font 1'objet
de restrictions. Les contraintes du deuxiéme type portent sur les débits
lra, lrb, de(engorgement des colonnes A, B, C), sld, da(ouverture maximum

des vannes).

V-2.3. Mise en ceuvre, rdle des modéles statiques.

La détermination des paramétres intervenant dans les régulations
et la recherche des points de fonctionnement optimaux peut étre réalisée
par t&tonnement ou au contraire en faisant usage de modéles mathématiques
du procédé. Alors que la premiére méthode peut &tre envisagée dans des
cas simples, la complexité du procédé étudié et les impératifs de sécurité
imposent l'emploi de la seconde méthode, dans toute la mesure du possible.

La détermination des correcteurs en boucle fermée et des trans-
ferts prédictifs nécessite la connaissance de modéles dynamiques. Ces
midéles ont généralement &1+é déterminés de fagon expérimentale (3 partir
de signaux de tests binaires pseudo-aléatoires). Il a cependant été d'une
trés grande utilité de disposer de modéles statiques utilisant une carac-
térisation théorique du procédé. Le choix de la structure des différentes
régulations mises en oeuvre a, en effet, 616 effectuéd d'aprés une étude

de sensibilité des différentes variables de sortie par rapport aux variables



d'entrée, é&tude réalisée trads facilement 3 I'aide d'un modele statique

& caractérisation théorique de chaque colonne. De méme la détermination

du transfert de certaines perturbations dont la valeur ne peut pas é&tre
modifiée a volonté, est trés difficile. L'utilisation d'un modéie statique
de méme nature a permis, dans ces conditions, d'obtenir la valeur des
paramétres statiques de ces transferts, leur partie dynamique pouvant
ensuite &tre obtenue par tatonnement.

Mais le développement de modéles statiques a ét6 effectud
surfout en vue de |'optimisation statique. !ls permettent en effet d'ob-
tenir une localisation approchée de I'optimum, ce qui dispense de la
recherche expérimentale, qui est délicate dans le cas ol I'optimum est
situé sur des contraintes.

Cependant, dans |'étude présente, le détermination entiérement
prédictive de I'optimum suppose qu'on dispose du modéle de |'installation
compléte, c'est-a3-dire des trois colonnes, et des circuits de réfrigération
qui créent un couplage entre ces dernidres. Or, dés le départ, ne disposant
pas des mesures nécessaires, nous n'avons pas pu envisager |'élaboration
du modele de ces circuits, et de plus, en cours d'étude, il s'est avéré
impossible d'obtenir un modéle suffisamment précis de I'ensemble C-D, du
fait de |I'"impréciston des données thermodynamiques disponibles, non
compensée par un nombre de mesures suffisant. Nous avons ainsi &té amenés
a employer une procédure plus complexe, comportant en particulier des
essais expérimentaux, et & faire de plus I''hypoth&se qu'une réduction de
la quantité de frigories consommée en un point quelconque de 1'unité est
un facteur positif. Cette hypothdse a de bonnes chances d'&tre proche de
ta réalité, les circuits de réfrigération étant trés chargés.

Les étapes successives de la recherche du point de fonctionne-
ment optimal sont les suivantes :

- Etude de la colonne B : qulef yi% sont choisis égaux & leur valeur
maximum admissible de fagon & réduire le débit de reflux et la quantité

de frigories consommée. Dans ces conditions, le modéle statique montre

que, quelle gue soit la pression, la contrainte d'engorgement n'est pas
atteinte, et que c'est & pression minimale que la consommation de frigories

est elle-méme minimale (voir paragraphe V-4.5),
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- Etude de la colonne A : de méme que précédemment les valeurs maximales

de xba3 et yda4 conduisent aux valeurs minimales de qea et lra. L'usage

du modéle statique montre de plus que pour tout le domaine de variation

de pa et pour une trés large gamme de valeurs de zfu4 et de zfaz, le

débit Ira n'atteint pas la contrainte d'engorgement de la colonne A. Par
conséquent, la contrainte sur lra, de méme que celle sur lrb disparait du
probléme. Le modéle permet aussi, associé & un modéle expérimental du
condenseur de la colonne A, d'exprimer la valeur de da en fonction de
celles de fa, zfa et pa, et en utilisant des bilans simplifiés des colonnes
B, C et D d'aboutir & la relation suivante (voir paragraphe V-4.3), pour

une alimentation donnée (fs, zfe).

Yy - xbcz

(v.1) da = ———
Y, * Yzpa

Yy0 Yo Y3 fonctions de foet de zfe, ayant des valeurs pésiTives dans
tout le domaine de fonctionnement.

- Etude de !'ensemble C-D : la concentration ydd3 correspond a une perte
en produit 3 ; elle a donc été choisie égale & la valeur minimale compa-
tible avec la contrainte sur sild, ce qui correspond auss! & un gain de
frigories. Une série d'essais expérimentaux a fait apparaitre que les

seules variables d'entrée & avoir une influence sur de sont fe, zfe et

xbcz. La relation obtenue est la suivante :

(v.2) de = 6(zfe) . fe - a(xbcz) . mbcz

En remplagant fe par sa valeur (fe = fo + da) on obtient

O.Yl
(v.3) de = 8.fo + [;E—:—§§EE- -a (xbczil xbcz
e, Y10 Y5 et Y3 étant positifs, la valeur de pa minimisant de est donc
le maximum admissible. L'expérience montre de plus que, pour cette valeur,
la fonction donnant de & partir de mbcz a toujours un minimum, auquel
correspond la valeur optimale de xboz. Si, ensuite, le résultat obtenu
pour da (relation V.1) est supérieur & la contrainte, on doit choisir
alors pour xb02 la valeur conduisant au débit da maximal admissible.

Remarquons que ce cas ne s'est jamais présenté.



Le systéme de commande décrit a permis une améiioration trés
sensible de la stabilité du fonctionnement, facteur tras important
pour certains utilisateurs du produit 3. De méme, une augmentation de la
capacité de production de plus de 1 pour cent a &té obfenué, ce qui
représente |'amortissement du matériel numérique en un an environ.

Nous avons, dans ce chapitre, mis en évidence le rdle des
modéles statiques dans I'élaboration du systéme de commande. Dans les
chapitres qui suivent, aprés avoir indiqué les conditions expérimentales
de I'identification, nous décrirons |'application de la méthode proposée
dans les chapitres précédents, & |'élaboration et I'utilisation du
modeéle statique des colonnes A et B. Le synoptique de |'ensemble de

I'étude est donné sur la figure V.5.

V-3 IDENTIFICATION DES COLONNES A ET B.

La méthode de résolution proposée a tout d'abord &été emp loyée,
au cours de |'identification des colonnes A et B, pour la détermination
des param@tres d'adaptation (efficacités). Avant de décrire les configu-
rations employées pour effectuer ce travail, nous Indiquons succintement

les conditions expérimentales de |'identification.

V-3.1. Conditions expérimentales de |'identification.

Le modéle statique d'une colonne est formuld, comme nous |'avons
vu dans les parties précédentes, & partir de la connaissance Théorique
dont on dispose. Cette connaissance n'est cependant pas suffisante pour
qu'un modéle purement théorique puisse avoir la précision requise. Une
expérimentation est alors nécessaire, en particulier pour déterminer la
valeur des coefficients d'efficacité qui sont utilisés comme paramétres
d'adaptation.

Cette phase d'adaptation nécessite qu'on dispose de relevés

de mesures correspondant & des é&tats stables répartis sur le domaine



de fonctionnement de la colonne. Cette répartition est normalement défi-
nie par un plan d'expérience, établi de telle fagon qu'on puisse tirer
le meilleur part! des relevés. Pour les colonnes A et B, il n'a pas été
possible, du fait des impératifs d'exploitation de |'unité, de choisir
les points de fonctionnement. Nous avons dd au contraire recueillir le
maximum d'information en &tudiant le fonctionnement de |a colonne tet
qu'll se présentait.

L'obtention de régimes +rés stables est un des points délicats
de I'identification. En effet, le procédé est complexe et présente de nom-
breuses sources possibles de perturtations, et il est apparu pratiquement
impossible avec la commande manuelle d'effectuer des relevés satisfaisants.

La mise en place des régulations a amélioré sensiblement la
qualité des régimes obtenus, en particulier grdce & la compensation des
perturbations agissant au niveau des régulations locales. Cette compen-
sation, trés satisfaisante du point de vue de I'exploitation n'est cepen-
dant pas toujours suffisante pour |'identification, et d'autre part des
perturbations plus lentes, agissant au niveau des régulations globales,
c'est-a-dire mettant en jeu tout le procédé, entratnent, méme si elles
sont parfaitement compensées, que le régime n'est pas stable.

' C'est en effectuant des relevés sur des temps trés longs et
par un dépouillement soigné qu'on a pu sélectionner quelques régimes

stables.

T 0 e e e e e i S B o s S S -~ — o~ . s oo ot o

L'influence des brults de mesure ou des perturbations & fré-
quence élevée peut en principe &tre atténude simplement en effectuant
une moyenne sur un temps assez long. Mais cet allongement du temps
augmente aussi la probabilité de perturbations & faible fréquence d'appa-
rition.

Nous avons résolu ce probléme du choix des é&chantillons d'une
maniére trés empirique, en profitant d'une mécanisation poussée du traite-
ment des données. La procédure employée est la suivante :

- Enregistrement pendant des temps trés longs, de toutes les mesures se

rapportant & la colonne étudiée. Cet enregistrement est effectué par le
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calculateur de commande, sur bande perforée.

- Utilisation de ces données sur un calculateur scientifique pour le

tracé automatique des c¢ourbes de variation dans le temps.

- Détermination empirique, & la vue de ces courbes des périodes ol le

fonctionnement est suffisamment stable pour permettre un calcul d'adap-

tation.

- Calcul automatique de la moyenne de chaque mesure pendant ces périodes

et sortie de ces résultats sur cartes perforées. Celles-ci servent direc-

tement de données au programme de calcul des coefficients d'efficacité.
Le choix des relevés expérimentaux comportant une part d'in-

certitude, les résultats trop &loignés de la moyenne sont par la suite

&liminés.

V-3.2 ldentification de la colonne A.

Au moment d'effectuer |'identification d'une colonne, il
convient de définir les paramétres d'adaptation (efficacité) qu'on va
faire apparaftre dans le modéle. Leur nombre dépend directement du nombre
de mesures disponibles sur la colonne (relation 1.77).

Pour la colonne A, les grandeurs disponibles, soit par mesure
directe, soit par calcul 3 partir de mesures, sont les suivantes :
= pression pa
débits fa, da, Ira
- concentrations szz, szd, zqu, xbas, xla4 (z2ft =0 Z =1,6,7)

températures tajz, tajs’ tajt
enthalpie hfa

Ces variables, au nombre de 13, forment le vecteur indépendant.

Compte tenu des modifications dues au soutirage latéral, la relation

(1.77) entraine qu'on doit employer 4 paramétres d'adaptation (nea = 4).
Plusieurs remarques permettent de choisir la nature de ces

paramétres :

- Les températures tajzeyrt@jicuancernenf des liquides dont la composition

est connue. Elles permettent donc de tester la validité du moddle d'équi-
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libre liquide-vapeur employé : nous leur avons fait correspondre deux
coefficients d'efficacité de vaporisation (93 et e4). Pour un plateau
quelconque, |'efficacité de vaporisation est calculée par interpolation
linéaire entre e, et e,-
- Les concentrations des composants 2 et 5 ne sont pas connues en téte
et en fond simultanément. On ne peut donc employer un paramétre spécifi-
que & chaque composant et nous avons retenu un ceefficient d'efficacité
de Murphree, unique pour tous les composants.
- Deux paramétres étant disponibles, et la section de t&te n'étant défi-
nie par aucune mesure, nous avons affecté un coefficient d'efficacité
de Murphree (el) 3 l'ensemble des secf?ons de téte et mé&diane, et le
coefficient restant (e2) a la section inférieure.

De plus, dans ce qui sult, c'est la méthode de Benedict-Webb-
Rubin {T17} qui a &té employée pour la détermination des coefficients

d'équilibre et des enthalpies.

> > S S e > . - ot — - —— — " P> " -

L'adaptation des paramdtres d'efficacité est effectude 3
I'aide de la méthode proposée. Les vecteurs indépendant, d'itération et
d'erreur ont alors théoriquement la constitution suivante :

- Vecteur indépendant : pa, fa, da, Llra, (zfui, =2, 4,5, xbaB,
xla4, taj't’ taja’ ta.jz, hfa.

- Vecteur d'itération : ea,, ea,, eas, ea,, ydaz, yda4, ydas, xbaz,
xbaz, xbas, sla.

- Vecteur d'erreur : dt%.IL R dtaja, dt%.l s dysfaz, dysf‘a4, dysfas, dea4,
d bilan 2, d bilan 4, d bilan 5. Avec :

dtaj = taj calculé - taj désiré

d bilan Z = erreur sur le bilan global du composant <.

Remarquons que, les autres é&léments du vecteur d'i+ération
étant connus, sla peut &tre calculé directement pour satisfaire le
bitan du composant 4. De méme yda5 et xZa5 &tant négligeables, le bilan
du composant 5 donne directement la valeur de xbas. Les vecteurs d'ité-

~

ration et d'erreur sont alors réduits & leurs 8 premiers &léments.
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Le nombre d'itérations nécessité pour effectuer ces calculs
a varié de 5 3 8, selon la qualité de la premidre estimation.

Les valeurs moyennes obtenues pour ea et ea, sur I'ensemble
des essais sont 0,992 et 1,023 respectivement. Comme on pouvait le pré-
voir, ces résultats ne mettant en jeu que le modéle des é&quilibres, les
valeurs sont peu dispersées : |'écart maximum enregistré par rapport
a la valeur moyenne a été de 0,005.

En ce qul concerne les paramétres ea, et eays deux séries
d'essais sont & envisager, entre lesquels une modification du procédé
est intervenue. Dans la premiére on dispose d'un ensemble de relevés
effectués pour différentes valeurs du débit d'alimentation fg comprises
entre 80 et 100 pour cent de la capacité nominale de production. Les
résultats, reportés sur la figure V-6 montrent que les efficacités ne
varient pas de fagon sensible en fonction de |'alimentation,

La seconde série d'essais effecutés, aprés la modification
du procédé, au voisinage de la capacité nominale, a eu pour but de

et ea.,. Les résultats

fournir les nouvelles valeurs des efficacités ea 2

sont donnés dans le tableau V.4. '
La dispersion relative de ces résultats (qu'il a été impossi-

ble de corréler avec les variations de zfa, lra, gqba etc....) semble

&tre due & la difficulté rencontrée pour |'obtention de régimes de

fonctionnement parfaitement stables. Il est aussi possible que des

encrassements temporaires modifient les caractéristiques de la colonne.
Pour les utilisations du mod&le nous avons retenu les valeurs

moyennes soit : ea, = 0,38 et ea, = 0,85. Les résultats obtenus avec

ce modéle ont été comparés avec les relevés expérimentaux ayant servis

a son élaboration, puis avec d'autres relevés obtenus en cours d'exploi-

tation. La déviation maxImum entre le modé@le et la réalité est de |'ordre

de 2 pour cent sur le débit de reflux, 0,8°C sur la température du pla-

teau sensible.
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V-3.3 ldentification de la colonne B.

0 o G -t 200 . - — " " . S ——— - o ——— ————————_ " - - ——— o= - "

Comme nous |'avons dit au paragraphe V-3.2.a, le nombre de
paramétres d'adaptation découle directement du nombre de grandeurs
connues. Pour la colonne B, ces grandeurs, directement mesurées ou cal-

culées d'aprés des mesures, sont les suivantes :

pression pb
débits fb, Irb
concentrations szz, sz}’ sz4, sz6, sz7, xbb4, ydb5 (szl = 0)
températures tbl, tbjs, tbjt
enthalpie hfb.
La connaissance de ces variables (au nombre de 14), permet,

d'aprés la relation (1.77), d'employer & nouveau 4 paramétres d'adap-
tation (neb = 4),.
Les mémes raisons que dans le cas de la colonne A nous ont

A

conduits a cholsir les paramétres suivants :

- eb1 : coefficient d'efficacité de Murphree de la section supérieure
- ebz : " " " " " " inférieure
- eb3 : coefficient d'efficacité de vaporisation du plateau de téte
- eb4 . " " " " " " de fond

De méme, sur un plateau quelconque, le coefficient d'efficacité de
vaporisation adopté est calculé par interpolation lindaire entre
eb3 et eb4.

La méthode employée pour la détermination des équilibres
liquide-vapeur et le calcul des enthalpies est aussi celle de Benedict-
Webb-Rubin.

- S G S o S0 P . s Y S s o S o A Y T o~V o - —

Un probléme particulier s'est posé lors de |'adaptation des
paramétres de cette colonne : les variables xbb4 et ydbs, bien que
mesurées foutes deux ne peuvent cependant pas &tre connues simultandment

avec une précision suffisante. En effet ces grandeurs représentent les
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taux d'impureté dans les produits de téte et de fond de la colonne B
ont des valeurs sffuées d la limite de sensibilité de I'appareil de
mesure utilisé. La préciston de la mesure, suffisante pour la mise en
oeuvre des régulations, ne I'est pas pour |'identification. La solution
retenue a été d'effectuer |'adaptation & partir d'états pour lesquels
la valeur de ces concentrations est plus forte que la normale. Pour des
ralsons de sécurité, les services de production n'ont cependant pas pu
accepté que les deux valeurs aient une forte valeur simultandment.

Dans ces conditions nous disposons de deux groupes d'essais,
effectués dans des conditions voisines, |'un ol xbb4 est mesuré, 1'autre
ou c'est au contraire ydb5. Chaque calcul d'état fournit alors la va-
leur de trois coefficients d'efficacité seulement. La valeur des 4
paramétres peut cependant &tre obtenue grice a la procédure itérative
suivante, ol on suppose connue initialement |'efficacité eb1 de la
section supérieure :

1. eb1 étant connue, les valeurs de ebz, eb3 et eb4 sont calculées a
partir des relevés ol xbb4 est mesuré.

2. On donne & ebz la valeur moyenne des résultats obtenus & |'étape 1.
Si cette valeur est suffisamment proche de la moyenne calculée & I'ité-
ration précédente, le calcul est terminé. Sinon, il continue & | 'étape 3.
3. eb2 étant connue, les valeurs de ebl, eb3 et eb4 sont calculées

& partir des relevés ol ydb5 est mesuré,

4. On donne & ebl la valeur moyenne des résultats obtenus & |'&tape 3.
Si cette valeur est suffisamment proche de la moyenne calculée & |'i1+6-
ration précédente, le calcul est terminé. Sinon, il est repris a |'éta-
pe 1.

Le calcul des étapes 1 et 3 est toujours effectué a |'aide
de la méthode proposée dans les chapitres précédents. Pour I'étape 1
les vecteurs caractéristiques sont les suivants :

- Vecteur indépendant : pb, fb, lrb, (szi, 1 = 2,3,4,6,7), xbbd,

tbl, tbjs, tbjt’ hfb, ebl.

~ Vecteur d'itération : ebz, eb3, eb4, xbbz, xbbs, ydbs, ydbé, ydb6
- Vecteur d'erreur : dtbl, dtbjs, dtbjt, (dysfbi, 7 = 2,3,4,6,7).

! .
S . [ . . v
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Pour 1'étape 3 la configuration est au contraire la suivante :

- Vecteur indépendant : pb, fb, Irb, (szi, 7 =2,3,4,6,7), ydbs, tb
tbjs, tbjt’ hfb, ebz.

- Vecteur d'itération : ebl, ebs, eb4, xbbz, xbb3, xbb4, ydbé, ydb7

- Vecteur d'erreur : dtbl, dtbjs, dtbjt’ (dysfbi, 7 =2,3,4,6,7)

1’

Le nombre d'itérations nécessi+é pour les calucls dfétat de
la colonne a varié entre 9 et 18. Les résultats de la procédure it+éra-
tive de calcul de ebl et ebz sont donnés dans le tableau V.5.

Le modéle obtenu (eb1 = 0,766, eb2 = O,959,veb3 = 1,008,
eb4 = 1,017) a &+é comparé 3 un ensemble d'essais effectués 3 débit et
concentrations d'alimentation constants. Les résultats sont donnés sur
les figures V7 et V8. Comme on le voit, ils peuvent &tre considérés comme

satisfaisants.

V-4 UTILISATION DES MODELES DES COLONNES A ET B.

Les modéles des colonnes A et B ont &+é utilisés dans le ca-

dre de |'étude de commande décrite dans le chapitre V=2,

V-4.1. Etude de sensibilité de la colonne A.

Cette étude a été effectuée pour déterminer la structure
& adopter pour les régulations globales. A partir d'un état de référence,
des variations sont effectuées successivement sur chacune des variables
d'action et de perturbation, permettent d'évaluer la sensibilité des
variables de sortie par rapport aux variables d'entrée.

Dans ces conditions les variables d'action et de perturbation
doivent, dans ces calculs, faire partie du vecteur indépendant. Les
vecteurs caractéristiques sont les suivants.

- Vecteur indépendant : pa, fa, da, Ilra, tajs, (zfai, 1 = 2,4,5),hfa,
€a,, eay, eaz, ea,.

- Vecteur d'itération : ydaz, ydad, ydas, xbaz, xbas, sla (xla4 ne fai-
sant pas partie du vecteur indépendant, sla ne peut &tre calculd direc-

tement).
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- Vecteur d'erreur : dysfaz, dysfa4, dysfus, dtajs, d bilan 2, d bilan 4,
Ces calculs d'états effectués en 4 3 6 itérations, ont pu
mettre en évidence par exemple, au voisinage du fonctionnement normal
(mla4 = 0,0013, acba3 = 0,008), que I'influence de la température du pla-
teau sensible tajs est forte sur xla4, plus faible sur xbas, alors que le
débit de reflux qu n'agit de fagon sensible que sur xbas. D'ol la
structure employée pour la régulation de xZa4 et xba3 : deux boucles
en réaction associent Ira 3 xba3 et tajs a xZa4 et une actlon prédictive,
additionnant & Ira un terme fonction de tajs’ diagonalise la matrice
de transfert. En réalité, c'est le débit du reflux "interne" Iria = lrg-
sla qui a été effectivement utilisé, et qui pour une alimentation donnée,
est égal au débit de reflux Ira & une constante prés, ce qui permet de
garder ce dernier libre pour la régulation locale de niveau du bac de
reflux (tableau V.1),.
Cette étude a également mis en évidence la nécessité de com-
pensation prédictive des variations du débit fa et de la concentration

th4 de I'alimentation, et, dans une moindre mesure de la pression pa.

V-4.2 Détermination des compensations prédictives de la colonne A.

~

Les compensations & effectuer lors d'une variation des varia-
bles de perturbation n'étant pas linéaires, nous nous servons directement
du modéle statique pour en déterminer la valeur selon le schéma de |a
figure V.9.

Les variables indépendantes du modéle sont cette fois les
variables de perturbation et les variables régulées (xla4, xbas), les
variables d'action étant alors calculées. Seules les variations de ces
derniéres sont prises en compte, et, aprds passage & travers un filtre
dont les paramétres sont ajustés expérimentalement, sont ajoutés a la
valeur fournie par les correcteurs des boucles de réaction.

Le modéle statique complet, pour des raisons d'encombrement
et de temps de calcul, ne peut &tre introduit dans le calculateur de
commande. || a ainsi été nécessaire d'utiliser un modéle simplifié,
d'encombrement et de temps de calcul réduits. Ce modéle simplifié est

~

obtenu par régression & partir d'un ensemble d'états déterminds 3 |'aide
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du modéle rigoureux.

La configuration de calcul de ces états est la suivante :

- Vecteur indépendant : pa, fa, da, (szi, i =2,4,5), xlaa, xba3, hfa,
eays elyy ea, ea,.

- Vecteur d'itération : ydaz, yda4, yda5, xbaz, lra.

- Vecteur d'erreur : dysfaz, dysfd4, dysfus, dea4, d bilan 2.

Les variables zfaz, zf&s et hfa ayant peu d'influence sur
les régulations, leurs valeurs ont &t+é maintenues constantes, et un
ensemble d'états ont été calculés en faisant varier les autres variables
indépendantes. Les résultats, obtenus, en 4 3 7 itérations, sont donnés
dans le tableau V.6.

A partir de ces résultats on a pu construire le modéle sim-
plifié ayant la forme suivante :

(V.4) lria = fh{arl + bry/(xbay + er))
tar, + brz/( xla, * er,)

voarg ¢ brs/(xba3 + cr3) .(ar4 + br4.xZa4)(pa-pa0)
*oarg + br6/(mba3 torg) Jlarg + br5.sz4)}

it

(V.5) tajs

at, + btl/(xba3 + ctl)

+ at2 + btz/(xla4 + ctz) (at4 + bt4.zfa4)

*atg bt3/(xba3 + ct3) (pa-pao)

+ (at6 + btﬁ.xbas)(at5 + bts.zfu4)
La forme hyperbolique des courbes a été choisie parce que, dans ce cas
particulier, elle permet d'obtenir une bonne précision dans un large
domaine avec un nombre restreint de paramdtres. Les valeurs des para-
métres al, br, cr, at, bt, ct obtenus sont données dans le tableau V.7.

L'erreur introduite par cette simplification du modéle reste

Inférieure, dans tout le domaine de fonctionnement, 3 0,2 pour cent pour
lra, 0,05°C pour tajs’ ce qui est trés inférieur 3 la marge d'incertitude

propre du modéle rigoureux.
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V-4.3. Utilisation du modéle de la colonne A pour |'optimisation.

Le mod@le de la colonne A a été utilisé d'une part pour mon=
trer que lra reste inférieure 3 la contrainte d'engorgement de la colonne,
d'autre part pour établir la relation (V.1).

Dans tous les cas la configuration du calcui d'état est la
méme que pour la détermination du mod&le simplifié des compensations
prédictives. '

Une série de calculs d'états montre que le débit de reflux
lra n'est pratiquement pas dépendant de la concentration zfaz, et que
pour un débit d'alimentation supérieur de 3 pour cent au maximum atteint
expérimentalement, le débit de reflux lra reste inférieur 3 sa valeur
maximum admissible. Ces résultats sont portés sur la figure V.10.

Pour établir la relation V.1, un nouveau modéle simplifié
a été élaboré & partir d'une seconde série de calculs d'état, dont les
résultats sont donnés dans le tableau V.8. Ce modéle fournit la valeur

de la température de téte tal, et celle de la puissance calorifique du

condenseur. || est constitué par les relations :
(v.6) tal = 208,95 - 40,7.zf&2.fa/db + 1,80.pa
(v.7) qea = -fa 5890 + 152,0.pa + 1900.th2.fu/db
De plus, un bilan massique7approché des colonnes B, C et D donne :
(v.8) | zfaz :fxbaz.(iQBszi)/(sz3 + szd) = )\(zf'c).xbc2
7
(V.9) fa ’_‘:‘fo.(zfc3 + zf‘c4)/é§12fci) = n(zfe). fo

Si on dispose de plds d'un moddle egpérimenfal du éondénseur :
(V.10) qea = -ca (ta,- tea)

1
Il est aisé d'obtenir |'équation

40,7.ca. Mzfe) .nlzfe) for1900 (zfe)n(zfe) Sfo abe-
ca.(208,95-tra)~5890.n(sz).fb+[1,80.ca~152,0nf(sz)f§ba

DU la relation V.1.

U

(v-11) da
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V-4.4 Etude de sensibilité de la colonne B.

Cette étude est effectuée dans la méme optique que celle
menée pour la colonne A. La configuration des calculs d'état est Ia
sufvante :

- Vecteur indépendant : pb, fb, irb, tbjs, (thi, i= 2,3,4,6,7), hfb,
ebl, ebz, eb3, eb4.

- Vecteur d'itération : xbbz, xbbs, xbbd, ydbs, ydbs, ydb7

~ Vecteur d'erreur : (dysfbi, Z=2,3,4,6,7), dtbjs

Ces calculs d'état, effectués en 5 3 15 itérations, ont
ainsi pu mettre en évidence que, dans des conditions normales de fonc-
tionnement (ydb5 = 0,00025 xbb4 = 0,0005), le débit de reflux n'agit
de fagon sensible que sur la concentration en téte ydb5 et la tempéra-
ture tbjs sur la concentration en fond xbb4. D'ol la mise en oeuvre
de deux boucles de régulation pratiquement Indépendantes.

Remarquons que, la mesure des concentrations de |'alimenta-
tion n'étant pas suffisamment précise, il n'a pas été possible de
mettre en oeuvre des compesnations prédictives par rapport 3 ces con-

centrations.

V-4.5 Utilisation du modéle de la colonne B pour |'optimisation.

Le modéle de la colonne B a &té utilisé pour déterminer Ia
valeur de la quantité de chaleur consommée qeb en fonction de la pres-
sion pb de fonctionnement, et en déduire la valeur optimale de cette
derniére.

La configuration emplioyée pour effectuer les calculs d'état
correspondants est la suivante :

- Vecteur indépendant : pb, fb, (zfai, 7 = 2,3,4,6,7), xbb4, ydbs, hfb
ebl, ebz, eb3, eb4

- Vecteur d'itération : xbbz, xbbS, ydb6, ydb7, lrb

- Vecteur d'erreur : (dysfbi, 7 =2,3,4,6,7)

Le nombre d'itérations nécessité a &+ compris entre 6 et
16. Les résultats obtenus avec les valeurs maximales admissibles de
xbb4 et ydb5 et avec des valeurs moyennes des concentrations d'alimen-

tation, sont donnés sur |a figure V11. On en dédult que la valeur opti-
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male de la pression pb est la valeur minimale admissible.

V-6 CONCLUSIONS SUR LES APPLICATIONS EFFECTUEES.

La diversité des applications décrites et les difficultés
rancontrées dans |'identification (Impossibilité d'obtenir un moddle
de I'ensemble C-D, précision médiocre du modéle de la colonne A) per-
mettent de situer |'apport de la méthode dans le cadre d'une étude
d'automatique : sa souplesse en permet I'emploi pour tout probléme
faisant intervenir un modéle de colonne, quelle qu'en soit la formula-
tion. Les difficultés d'ordre mathématique étant ainsi levées, les
conditlons essentielles de I'étude d'automatique apparaissent plus
nettement, comme par exemple, pour |'identification, la nécessité de
disposer d'une caractérisation tré&s fine du procédé, ou au contraire
d'un nombre important de mesures, la stationnarité cu procédé, etc....

On peut dire que dans cette &tude, |'emploi de la méthode
proposée a permis d'aborder les problémes d'automatique dans de bennes

conditions.,



REGULAT[ON DE LA COLONNE A
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variable variable variables
régulée d'action compensées
pa nea
nea da
n
o
0 © lria sla lra
c o
20
® nra lra ta. , fa
3 JS"
(o)} .
e tajs gba lria
o la t f
2 xlag g zfa,, pa
‘O) O . £, £
o _g) xba 4 Ilria tajs, a, zfa,,pa
Remarque : seules les régulations assurées par le calculateur sont
Indiquées
TABLEAU V 1
REGULATION DE LA COLONNE B
variable variable variables
régulée d'action compensées
.9 pb neb
O‘)a—.
@ ©
-8 nrb db
. 0 ydb5 lrb
0) —
© 3 bb
©° xbb tb,j's pb
()]
TABLEAU V 2
REGULATION DE L'ENSEMBLE C - D
variable variable variables
régulée d'action comensées
\§i§ nrd lrd
§ ydd3 sld
o
Yo xbcz qee
(@]

TABLEAU V 3



EFFICACITES DE LA COLONNE A

état n° ea; ea,
1 0,365 0,791
2 0,380 0,818
3 0,407 0,887
4 0,357 0,885
5 0,376 0,901
6 0,379 0,883
7 0,385 0,831

IDENTIFICATION ITERATIVE DE LA COLONNE B

TABLEAU V 4

eb

étape ebl 2
1 0,7200 0,9590
3 0,7659 0,9590
1 0,7659 0,9592

TABLEAU V 5

v-22
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DETERMINAT ION DU MODELE SIMPLIFIE DE LA COLONNE A DESTINE A
LA COMMANDE PREDICTIVE

pa th4 xla4 acba3 lra/fa |lria/fa tajs

pa_ 0,18 0,001 | 0,005 |3,729 2,924 | 255,52
pao 0,18 0,001 0,01 3,693 2,889 252,99
pa 0,18 0,001 0,025 3,662 2,861 250,87

o

pa, 0,18 0,0005 | 0,01 3,967 3,164 252,52
pa, 0,18 0,0015 | 0,01 3,555 2,750 253,26
pa, 0,18 0,0015 | 0,005 3,589 2,784 255,81
pao+1 0,18 0,001 0,005 3,846 3,041 257,77
pao*l 0,18 0,001 0,01 3,803 2,999 255,11

pa +1 0,18 0,001 0,025 3,767 2,965 252,82
[#]

pa+l | 0,18 0,0015 | 0,01 3,654 2,850 | 255,39
pa_ 0,22 0,001 | 0,005 | 3,74 2,981 | 256,69
pa_ 0,22 0,001 | 0,01 3,702 2,939 | 254,11
pa_ 0,22 0,001 | 0,025 | 3,663 2,903 | 251,83
pa, 0,22 0,0005 | 0,01 3,971 3,208 | 253,55
pa 0,22 0,0015 | 0,01 3,569 2,805 | 254,42

TABLEAU V 6
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DETERMINATION DU MODELE SIMPLIFIE DE A DESTINE A

L'OPTIMISATION

pa z f'a2 da/fa ta, - gea/fa
18,5 0,005 0,020 | 232,11 9237
18,5 0,0075 0,040 | 237,12 8949
18,5 0,015 0,050 | 229,61 9309
20 0,005 0,020 234,85 9425
20 0,005 0,040 | 239,79 9177
20 0,0075 0,025 241,39 9515
20 0,0075 0,030 231,85 9427
20 0,0075 0,040 23?,41 9266
20 0,0075 0,050 | 238,83 9200
20 0,010 0,040 | 234,84 9424
20 0,015 0,050 | 241,39 9515
21,5 0,005 0,020 237,61 9608
21,5 0,0075 0,040 | 242,45 9425
21,5 0,015 0,050 235,23 9673

TABLEAU V 8
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EFFICACITES DE LA COLONNE T 1(PREMIERES VALEURS)

Efficacités
i Ak””” eaZ
, . , . ,Q.' . .' .‘

. . .,

- 0
. » ‘Q‘

. . ¢ ¥, o

\ eal
Débit d'alimentation,
% débit nominal
1 \ | ' [ \ i
80 90 100

FIGURE V 6

V=31



v-32

A db MODELE DE LA COLONNE B - CONFRONTATION AVEC DES
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MODELE DE A : EVOLUTION DE Zra pour fa = 1,03. fhmax actuel
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FIGURE V 10

MODELE DE B : EVOLUTION DE geb/fb
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CONCLUSION




Les probiémes rencontrés au cours d'une étude indus-
trielle d'automatisation nous ont conduit & définir les critéres
auxquels doit satisfaire une méthode de résolution du systéme

formant le modéle mathématique statique d'une colonne de distillation.

La méthode que nous avons proposée dans ce travai l
remplit totalement les conditions requises ; les applications
présentées mettent par ailleurs en évidence, et ses qualités et

I'étendue de son champ d'application.

On notera qu'actuellement, cette méthode est déja exploitée
par des industriels pour la résolution de problémes de conception

d'unités et de systémes de commande.

Remarquons que le probléme traité est celui du calcul de
I'état d'une colonne lorsque le nombre de variables dont la valeur
est fixée est égal au nombre de degrés de liberté. On peut cependant

envisager des problémes ol cette relation n'est pas vérifiée :

- Au cours de |'identification, le nombre de variables
mesurées peut étre plus grand, et la valeur retenue pour
les parametres est alors celle qui rend minimal un critére

d'erreur.

- Au cours de I'optimisation le nombre de variables indépen-
dantes est au contraire inférieur et c'est alors un

critére économique qui doit &tre rendu minimal (ou maximal).

Dans les deux cas le probléme est celui de la minimisation
d'une fonction scalalre de plusieurs variables (critére) en présence
de contraintes d'égalité (équation du modéle). La difficulté due
au nombre élevé d'équations restant inchangée, | 'algorithme de réduction

proposé garde tout son intérét pour résoudre ce probléme.

Ceci constitue un développement de la méthode décrite qui
pourrait s'avérer frés intéressant, par ga transformation en un algo-

rithme intégré d'identification oy d'optimisation.
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De méme il n'est pas sans intérét de remarquer que le
travail présenté ici a été effectué dans un domaine déja trés
largement étudié. Ceci permet de mieux préciser ce qu'il apporte,
et qui se situe & la jonction de deux disciplines : L'Automatique et

le Génie Chimique.

L'automaticien, pour concevoir la commande d'un procédé,
a besoin d'une connaissance quantitative précise de son fonctionnement ;
il fait alors nécessairement appel aux techniques dont dispose le
spécialiste de la seconde discipline. Par contre, méme si celui-ci
fournit une solution satisfalsante au probléme de connaissande
posé, l'outil correspondant (méthodes de calcul par exemple) doit
nécessairement &tre fagonné selon 1'emploi qu'en fera |'automaticien.

C'est ce qui a été fait ici pour les modéles de colonne.

La portée de ce travall dépasse ains! le cadre strict de |a
distillation ; en effet le probléme peut se poser en termes analogues
chaque fois que le spécialiste de |'Automatique doit faire appel aux
connaissances et aux techniques des disciplines relatives au systéme

commandé (Génie Chimique, Economie, Ecologie, etc...).






ANNEXE

METHODE DE MULLER POUR LA RESOLUTION D'UNE EQUATION

NON-L INEAIRE

Nous décrivons Ici la méthode de Muller, dans la version
proposée par Kristiansen {M13}. Soit |'équation non-lindaire :
(A-1) dlx) = O
Les hypothéses de départ de I'algorithme sont les suivantes :
- On connait deux valeurs xi et xs telles que :
(A-2) fi = ¢(xz) <O
(A-3) fs = ¢(xs) < O
- La fonction ¢ est continue en x sur tout |'intervalle {x7, wxs}
- L'équafion (A-1) posséde une solution unique dans cet intervalle.
La procédure itérative est alors la suivante :

1 - Bissection de ['intervalle et calcul de la valeur correspondante de ¢ :

(A=4) om = XL 2 X8
2
(A-5) fm = ¢(xm)
2 - Test : |fm| < e ? (la valeur de e est préfixée) oui : fin du calcul,
non : continuer en 3,
3 - Test : | M- FT o am -l fs - fm . xs - am , oul : aller en5
: : fs = fi = xs - 2t fe = fT = gxs - 27 non : continuer
en 1
4 - Test : fm >0 ? oui : affecter & xs et fs les valeurs de xm et fm,

non : affecter 3 xt et fi les valeurs de am et fin, et dans les deux cas
retourner en 1.
5 -.lnferpolbffdﬁ parabolique inverse sur les ¥rois points d'absclssd

xz, xm, xs. L'intersection de la parabole avec |'axe des x fournit une

eSTImétion de la solution, et la valeur correspondante de ¢ est calculée :
L fZofmxs. (fi - fm) + fm.fe.xi.(fm -~ f8) + fs.fL.am. (fe~fi)

(A-6) @e = (P - 27, (F8 - Pr). (FL = F®)
(A=7) fe = dlxe)
6 - Test : fm >0 ? oui : affecter & xs et fs les valeurs de azm et fm,

non : affecter & x7 et fZ les valeurs de am et fin, et dans les deux cas

affecter ensuite 3 am et fm les valeurs de ae et fe.



7 =~ Reprendre le calcul en 2.

Cette procédure est d'une fiabilité totale : le test de
I'étape 3 garantit que, lorsque |'interpolation parabolique est emp loyée,
I'estimation xe obtenue est située dans un intervalle ({zZ,zm} ou
{am,zs} selon les cas) qul contlent nécessairement la solution. La lon-
gueur de cet intervalle est réduite & chaque I1tération et converge vers
zéro.

Nous avons employé cette procédure sous la forme décrite
en particulier pour la détermination de la fraction vaporisée fuv dans
les calculs d'état d'un mélange comportant deux phases, car en effet,
nous disposons, dans cette boucle, des |imites haute et basse de fu

Par contre, I'application stricte de |'algorithme conduijralt
& une perte de temps dans d'autres cas, comme par exemple celui du
calcul du débit liquide Zj-l dans le paragraphe Il1-3-1~a, ol on dispose
d'une bonne estimation initiale de la solution, et ol la non-|inéarité
de I'équation n'est pas trés importante. L'approximation parabolique
est alors systématiquement employée dés la troisiéme itération, que ce
solt en Interpolation ou en extrapolation, et non seulement en interpo-
lation comme dans la configuration de base. De plus, les deux premiéres
itérations, effectuées successivement par itération directe et par la
méthode de Newton, contribuent elles aussi & une &volution en direction
de la solution.

Cette fagon de procéder ne présente pas la méme sécurité
que la procédure de base, mais permet par contre, de gagner un temps

appréciable dans les:cas simples.
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B.1. MODELES MATHEMATIQUES STATIQUES DES COLONNES

DE DISTILLATION

{D1} AMUNDSON, N.R. ; POTINEN, A.J. = Multicomponent dist!llation on a
large digital computer.
Ind. Eng. Chem., vol.50, n°5, 1958, p.730

Les auteurs proposent une méthode matricielle pour la
résolution du systéme linéaire obtenu dans une des phases
de l'algorithme de Thiele Geddes. Cette formulation sera
reprise en particulier par Sargent et col, Weng et col,
ainsi que de nombreux auteurs.

{D2} BALL ,W.E. - Computer programs for distiliation.
44™ A, 1.Ch.E. National Meeting, New-Orléans,
Février 1961

Dans cet article, une modification est apportée d la
méthode de relaxation proposée par Rose et Col. Le temps
de caleul s'en trouve sensiblement réduit.
{D3} BONNER, J.S. - Solution of multicomponent distillation problems
on a stored-programm computer.
Am. Petr. Indt. Quaterly, Div. of Refining, vol.36,
n°3, 1956, p.238
Dans cet article la méthode dite du "mismatch" est propo-
sée conjointement 4 celle de Lewis-Matheson pour résoudre
le probléme de convergence.
{D4} BORNARD, G. - Modéle mathématique d'une colonne de distillation.
Note aux compte-rendus, Acad. Sciences, Paris, vol.272,
Mal 1971, p. 1338
Une nouvelle méthode de résolution du systéme d'équations
formant le modéle statique d'une colonne de distillation
est proposée. Elle forme la base du travail présenté ict.
{D5} BORNARD, G., MENENDEZ, A. -~ ldentification de colonnes de distilla-
tion dans un steam-cracking, en vue de leur commande par
calculateur numérique.
Journée A.F.C.E.T., "Les modéles et leur emploi",
Paris, Avril 1970

Une partie de cet article est consacrée & 1'identification
d'une eolomne industrielle & 1'aide d'une réalisation
particuliére de la méthode proposée ict.



{D6} BOYNTON, G.W. - Iteration solves distillation.
- Hydrocarbon- Processing, vol 49, 1970, p.153

L'auteur propose une méthode associant la méthode de
Newton-Raphson d la procédure de Thiele-Geddes pour
résoudre le probléme de convergence. Une formulation du
type "Inner loop" est employée.
{D7} BURNINGHAM, D.W. ; OTTO, F.D. - Which computer design for absorbers.
Hydrocarbon Processing, vol.46, 1967, p.163

Cet article consiste en une comparaison de différentes
versions de la méthode de Thiele et Geddes dans le cas
de colonnes d'absorption,

{D8} COCHET, D. ; MENENDEZ, A. ; BORNARD, G. - Rapport final d'act]vi+é
du contrat D.G.R.S.T. n°® 68-01-311

Ce rapport décrit l'ensemble de 1'étude d'automatisation
d'un steam-cracking dont certains vésultats partiels
sont déerits dans le chapitre V de la présente thése.
{D9} DAVIS, P.C. ; SOBEL, B.A. - Absorber-Stripper calculations with
a digital computer.
National Meeting A.!.Ch.E., Tulsa, Okl., sept.1960

Les auteurs proposent une version trds intéressante de
la méthode de Lewis et Matheson dans laquelle les bilans
matériels, enthalpiques et les équations d'équilibre
sont simultanément satisfaits. C'est cette version qut
est employée dans la méthode proposée.

{D10} DONNELL, J.w. ; TURBIN, K. - Save +ime with systematic method for
distillation calculations.

Chem. Eng., vol.58, 1951, p.112

Dans cet article une formulation spéeiale de la méthode
de Thiele et Geddes est proposée, destinde 4 réduire

le temps de calcul. C'est celle qui est en particulier
utilisée par Hollard et son équipe.

{D11} DUCHATEL, R. ; SEMPE, B. ; BORNARD, G. ; MELENNEC, J.L. ; PERRET, R.
Commande d'une colonne industrielle de superfractionnement
& I'aide d'un calculateur numérique.
Chimie et ind., Gen. Chim., vol. 101, n°l, p.43
et n°3, p.329, 1969

Dans cette étude 1'identification d'wne colonne de dis-
tillation binaire et 1'emploi du modéle obtenu utilisent
des algorithmes qui pewvent Stre considérés comme des
cas particuliers de la méthode proposée.
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{D12} GOLDSTEIN, RiP. ; STANFIELD, R.S. - A flexible method for the solu-~
tion of distillation design problems using the Newton-
Raphson technique.
Ind. Chem. Proc. Des. Dec., vol.9, n°1, 1970, p.78

La méthode présentée dans cet article est sans doute la
meilleure réalisation actuelle du type & résolution simul-
tanée. Elle permet un choix arbitraire de la constitution
du vecteur indépendant et ses performances sont améliordes
par rapport 4 celles de la méthode de Naphtali par exemple,
Elle reste cependant d'un emploi difficile.

{D13} GREENSTADT, J. ; BARD, Y. ; MORSE, B. - Multicomponent distillation
calculation on the (BM 704.
Ind. Eng. Chem., vol.50, 1958, p.1644

Les auteurs proposent l'utilisation conjointe de la
méthode de Newtown et de 1'algorithme de Lewis=Matheson,
avec résolution simultanée des équations de bilans maté-
riel et enthalpique et des équations d'équilibre liquide-
vapeur. Cette formulation est trés intdressante et le
vecteur d'itération obtenu est de dimension asses faible.

{D14} HANSON, D.N. ; DUFFIN, J.H. ; SOMERVILLE, G.F. - Computation of
multistage separation processes.
Reinhald Pub., New-York, 1962

Ce livre contient les algorithmes classiques de caleul
des colonnes de distillation et présente L'intérét de
fournir les programmes correspondants éerits en langage
FORTRAN.

{D15} HOLLAND, C.D. - Multicomponent disit!lation.
‘Prentice Hall, Englewood Cliffs, N.J., 1963

L'auteur présente dans ce livre une excellente revue des
méthodes de caleul des colonnes de distillation. Il déerit
plus particuliérement le détail de diverses applications
de la méthode "O". Il traite aussi le probléme des coef-
ficients d'efficacité. Il consacre enfin une partie de

son owvrage aux modéles thermodynamiques (voir paragraphe
B.2). .

{D16} HOLLAND, C.D. ; WELCH, N.E. - Steam batch distillation calculation.
Petrol. Refiner, vol.36, n°5, 1957, p.251

Dans cet article les auteurs proposent la définition d'un
coeffictent d'efficacité de vaporisaiton servant & définir
la non—idéalité d'un processus de distillation.
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{D17} |.F.P. - Les méthodes de calcul sur ordinateur appliquées au
raffinage et & la pétroléochimie.
Edition Technip, Paris, 1969

Ce livre contient une bomne revue des méthodes de calcul
des colonnes de distillation. On y trouve en partieulier
une description de la méthode des "flashs successifa',
Les modéles thermo dynamiques y tiennent également une
large part. Il présente enfin 1l'intérét de fournir des
programmes rédigés en langage FORTRAN.

{D18} JEANTET, B. - Etude du modéle mathématique statique d'une colonne
a distiller un mélange & plusieurs constituants.

Thése de Doct.-Ing., Université de Grenoble, 1958

Dans cette thése l'auteur présente les aspects théoriques
et pratiques de 1'identification d'une colonne de distil—
lation, Les méthodes du modéle, pour la formulation du
probléme, de Holland pour le caleul, et de Box pour la
définition du plan d'expérience, y sont en particulier
développées.

{D19} LEWIS, W.K. ; MATHESON, G.L. - Studies in distillation - design of
rectifying columns for natural en refinery gasoline.

Ind. Ing. Chem., vol.24, 1932, p.494

Les auteurs proposent dans cet article une méthode de
caleul plateau par plateau qui portera leurs noms, et
inspirera de nombreur auteurs qui en élaboreront Jdivevses
variantes. La méthode* présentée ici utilise un algorithme
de ce type.

{D20} LYSTER, W.N. ; SULLIVAN, S.L. ; BILLINGLEY, D.S. ; HOLLAND, C.D.
Figure distillation this new way : part 1 - New conver-
gence method will trandle many cases.

Petr. Refiner, vol.38, n°6, 1959, p.221

C'est dans cet article qu'apparait la "méthode 0" de
caleul des colonnes de distillation. Cette méthode est
simple et rapide et a été treés employée.

{D21} MENENDEZ, A. - ldentification de la réponse impulsionnelle d'un
systéme par intercorrélation au moyen de séquences binai-
res pseudo-aléatoires.

Thése de Doct.-Ing., Université de Grenoble, 1970

- La méthode d'identification dynamique décrite dans cette
thése a été utilisée dans 1'étude d'automatisation men—
tionnée dans le chapitre V du présent travail.
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{D22} MURPHREE, E.V. - Rectifying columns calculations.
tnd. Ing. Chem., vol.17, 1925, p.747

Dans cet article, l'auteur propose une définition d'effica-
cité des plateaux d'une colonne. Cette définition est sans
doute une des plus employée. C'est celle qui apparait dans
les équations du chapitre I du présent travail.

{D23} NAPHTAL!, L.M.

56" AIChE mesting, San Francisco, Mal 1965

Dans cet article l'auteur propose une des premiéres méthodes
de résolution simultande. Cette méthode sera reprise et
rendue un peu plus opérationnelle par Goldstein et
Standfield en particulier.

{D24} PEISER, A.M. - Better computations of multicomponent systems.

Chem. Eng., vol.67, 1960, p.129

L'auteur propose 1l'application de la méthode O a l'algo-
rithme de Lewis-Matheson sous une forme particuliére fai-
sant intervenir des racines carrées.

{D25} PERRET, R. ; BORNARD, G - Static model of a distillation column

Int. Conference |.E.E.E., Mexlco, 1971

Cet article présente le principe général de la méthose
proposée ict, ainsi que son application 4 1'identification
de la colomme A du chapitre V.

{D26} ROSE, A. ; SWEENY, R.F. ; SHRODT, V.N. - Continuous distillation
calculation by relaxation method.

Ind. Eng. Chem., vol.50, 1958, p.737

Les auteurs proposent une nowvelle méthode (méthode de
"relaxation”) pour le caleul d'une colomme de distillation.
Cette méthode trés sure, mais aussi trés lente, sera amé-
liorée en particulier par BALL.

{D27} SARGENT, R.W. ; MURTAGH, B.A. - The design of plate distillation
columns for multicomponent mixtures.

Trans. Inst. Chem. Eng., vol.47, 1969, p.85

Dang cet article est présentde une variante de la méthode
de Thiele Geddes utilisant la technique de 1'"inner loop".
Il est intéressant de remarquer que les coefficients
d'efficacité de Murphree (matdriels et thermiques) sont
inelus dans la formulation matricielle du probléme.
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{D28} THIELE, E.W. ; GEDDES, R. - Computation of distillation apparatus

{D29} TOMICH, J

for hydrocarbon mixtures.
Ind. Eng. Chem., vol.25, 1933, p.289

Les auteurs proposent une méthode de caleul des colonnes

de distillation qui comme celle de Lewis Matheson, sera
exploitée par de nombreuxr auteurs qui en proposeront diver-
ses versions, dont une des plus utilisée a sans doute S+&
celle de Holland.

«F. = A new simulation method for equilibrium stage processes.

A.1.Ch.E. Journal, vol.16, n°2, 1970, p.229

La méthode proposée dans cet article allie la méthode de
Newton a l'algorithme de Thiele Geddes. La méthode de
Broyden évite 1'inversion d'une matrice de grande dimension
a chaque itération.

{D30} VAN WINKLE - Distillation

{D31} WANG, J.C.

Mc. Graw Hill, 1967

Ce livre est une revue des méthodes de caleul des colonnes
de distillation, ordomnée par rapport aux divers types de
probiémes de distillation Q résoudre, considérés plutdt
d'un point de vue génie chimique. Les modéles thermodyna~
miques sont aussi traités dans cet ouvrage.

; HENKE, G.E. - Tridiagonal matrix for distillation.
Hydrocarbon proc., vol.45, n°8, 1966, p.155

Les auteurs repremnent la méthode de résolution matricielle
du systéme lindaire apparaissant dans la méthode de Thiele

+ Geddes et en proposent une formulation plus condensée que

{D32} WATERMAN,

celle proposée par Amundson et Col.

W.N. ; FRAZIER, J.P. - Distiflation programm generates
its own data.

Hydro. Proces. Petr. Ref., vol.44, n°9, 1965, p.155

Cet art?cle est une revue des méthodes de caleul. La pro-
grammation des quatre grandes elasses de méthodes (voir
chapitre IT du présent travail) a été effectude et des
tests sont présentés.
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B.2. MODELES DES PROPRIETES THERMODYNAMIQUES DES MELANGES

ETUDIES

{11} BENED’CT, M. ; WEBB, G.B. ; RUBIN, L.C. - An empirical equation for
thermodynamic properties of hydrocarbons and their mixtures :
Part |l - mixtures of méthane, éthane, propane and n-butane.
J.Chem. Phys., vol.10, 1942, p.747

Dans cet article, les auteurs étendent la validité de
l'équation présentée dans un article précédent (J.Chem.
Phys., vol.8, 1940, p.334) aux mélanges d'hydrocarbures
légers. D'autres auteurs, en particulier Orye amélioreront
cette équation et en élargiront le champ d'application.

{T2} CHAO, K.C. ; SEADER, J.D. - A general correlation of vapor-Iiquid
equilibria in hydrocarbon mixtures.
A.1.Ch.E. Journal, vol.7, n®4, 1961, p.598

Une méthode compléte de caleul des coefficients d'équilibre
est proposée. Elle utilise l'équation d'état de Redlich-
Kwong et la lot des états correspondants. La valeur numd-
rique des coefficients est dommde pour un ensemble d'hy-
drocarbures légers. Cette méthode semble étre trés employde
du fait de sa simplicitd de mise en oeuvre.

{T3} CHUEH, P.L. ; PRAUSNITZ, J.M. - Computer calculations for hight
pressure vapor-liquid equilibria.
Prentice Hall Int. Ser., Englewood Cliffs, N.J.1968

La méthode de caleul des coefficients d'équilibre proposde
utiligse l'équation d'état de Redlich Kwong ainsi que celle
de Van Laar modifide. Les interactions entre constituants
sont envisagées, ce qui fait que cette méthode est d'une
mise en oeuvre difficile.

{T4} DE PRIESTER, C.L. - Light hydrocarbon vapor-liquid distribution
coefficients. Pressure Temperature Composition Charts
and pressure Temperature nomographs.
Chem. Eng. Prog. Symp. Ser., vol.49, n°7, 1953, p.1

La lot des états correspondants est utilisée pour la déter-
mination de fugacités. Des corrélations somt fournies, '
permettant d'effectuer le calcul des coefficients d'équi-
libre. '
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{75} EDMISTER, W.C. ; RUBY, C.L. - Generalized activity coefficients in
hydrocarboh%i
Chem. Eng. Progi, vol.51, n°2, 1955, p.95

Une corrélation générale domnant les coefficients d'acti~
vité en fonction des températures et pression réduites,
est obtenue pour 12 hydrocarbures légers. Cette corréla-
tion est applicable aux parafines et oléfines et exten-
stble d d'autres corps.

{76} GRAYSON, H.G. ; STREED, J. - Vapor liquid equilibria for hight
temperature, hight pressure hydrogen-hydrocarbon systems.
Congrés mondial du pétrole, section 7, pap.20,
Juin 1963

Les auteurs reprennent la méthode de Chao et Seader dont
tls élargissent le domaine de validité em pression et
température, et domment la valeur des paramétres pour de
nouveaux corps (hydrogéne en particulier).

{T7} HADDEN, S.T. - Convergence pressure in hydrocarbon vapor-liquid
equilibria.

Chem., Eng. Prog. Symp. Ser., vol.49, n°7, 1953,
p.53

La théorie de la pression de convergence est présentée
pour les mélanges multicomposants et le cas ou la tempé-
rature de l'équilibre est inférieur 4 la température
eritique, est plus particuliérement Studié.

{T8} HOLLAND, C.D. - Multicomponant distillation.
Prentice Hall, Englewood Cliffs, N.J., 1963

Ce livre comprend en plus de ceux réservés aux modéles de
ecolonne, deux chapitres consacrés d la représentation

des propriétés thermodynamiques des mélanges. Ils compor-
tent une large revue des méthodes disponibles et une
importante bibliographie.

{T9} HOUGEN, 0.A. ; WATSON, K.M. ; RAGATZ, R.A. = Chemical principles
Part Il : Thermodynamics.
John Wiley and Sons, New York, 1959

Ce livre constitue une trés bonne base pour l'étude des
propriétés thermodynamiques des corps purs et des mélanges.
Aprés d'importants rappels thermodynamiques, il présente
de nombreuses méthodes de calcul pratique des enthalpies
et des coefficients d'équilibre liquide-vapeur. Remar-
quons cependant que diverses méthodes sont apparues aprés
sa date de publication.
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{T10} HOWERTON, M.T. - Engineering thermodynamics.

{T11} KOSKAS, A.

Van Nostrand Comp., Princeton, N.J., 1962

Ce livre présente les différentes approches des prin-
cipes de la thermodynamique, ainsi que leur application
a la caractérisation des équilibres thermodynamiques
multiphases, en particulier des équilibres liquide-
vapeur. Il fournit aussi quelques bases au ecalcul
pratique des diverses fonctions d'état mises en Jeu.

- Méthodes de calcul des coefficients d'équilibre des

hydrocarbures.
Com. privée, Institut Francais du Pétrole, 1970

Une revue des méthodes de calcul des équilibres liquide-
vapeur est présentée. On y trouve la description des
méthodes de la pression de convergence, de Chao et
Seader, B.W.R., Chueh et Prausnitz et de Zudkeviteh,
ainsi que les prineipaux avantages et inconvénients

de chacune d'elles.

{T12} LENOIR, J.M. 3 WHITE, G.A. - Predicting convergence pressure,

Petr. Refiner, vol.37, n°3, 1958, p.173

Une méthode graphique est proposée pour la prédiction
de la pression de convergence pour une large gamme
d'hydrocarbures.

{T13} LEWIS, W.K. ; KAY, W.C. - Fugacity of various hydrocarbon mixtures

above their vapor pressure and below their critical
temperature.
Otl and Gas J., vol.32, n°45, 1934, p.40

Les fugacités sont calculées & partir de la loi des
états correspondants. Le cas des Stats hypothétiques
est plus spéeialement traité, et wne méthode d'extra-
polation est proposée.

{T14} MAXWELL, J.B. - Data book on hydrocarbons.

Van Nostrand Comp., New York, 1951

Ce livre est un classique en ce qui concerne la déter-
mination des enthalpies des hydrocarbures ou des mé-
langes d'hydrocarbures. De trds nombreuses abaques

Yy sont présentées.
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{T15} N.G.A.A. - Equilibrium ratio data book.
Tulsa, Okl., 1957

De trés nombreuses données sonmt présentées dans cet ouvrage
concdernant principalement les hydrocarbures. Elles sont
relatives au caleul des coefficients d'équilibre liquide-
vapeur et sont généralement fourmies sous forme de tables
et d'abaques.

{T16} N.G.S.M.A. - Engineering data book.
Tulsa, Okl., 1957

Ce livre, comme le préeédent, rassemble de nombreuses don—
nées sur les caractéristiques thermodynamiques des hydrocar-
bures, présentées sous forme de tables et d'abaques.

{T17} ORYE, M.J.- Prediction and correlation of phase equillibria and ther-
mal properties with the B.W.R. equation of state.
Ind. Eng. Chem. Proc. Dev., vol.8, n°4, 1969

L'auteur reprend la méthode de B.W.R. pour le calcul des
coefficients d'équilibre liquide-vapeur, y fait apparaitre
un parametre supplémentaire qui permet de temir compte
d'interactions dans les mélanges, et y inclut le caleul
des enthalpies. C'est cette méthode que nous avons employée
dans nos applications.

{718} REDLICH, 0.A. ; KISTER, A.T. - Algebraic representation of thermody-
namic properties and classification of solutions.
Ind. Eng. Chem., vol.40, 1948, p.345
La représentation algébrique proposée dans cette méthode
(basée sur la théorie statistique) permet la détermination
des coeffictents d'activité dans le cas de mélanges multi-
conmposants.
{T19} REDLICH, 0.A. ; KWONG, J.N.S. = The thermodynamics of solutions -
V : An equation of state-fugacities of gaseous solutions.
Chem. Rev., vol.44, 1949, p.233

L'aquation d'état proposée dans cet article est employée
dans de nombreuses méthodes de caleul des équilibres liqui-
de=vapeur, le plus souvent pour la détermination des carac—
téristiques de la phase vapeur.
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{720} SOUFRTD, M. ; SELHEIMER, W.W. ; BROWN, G.G. - Equllibria between
lftquid and vapor solutions of parafin hydrocarbons.
Ind. Eng. Chem., vol.24, 1932, p.517

Les coefficients d'équilibre sont calculds par utilisation
de la lot des états correspondants. Une méthode d'extrapo-
lation est proposée pour traiter le cas des Stats hypothé-

tiques.
{T21} WATERMAN,W.W. ; FRAZIER, J.P. - Distillation program generates its
own data.

Hydrocarb. process. Petr. Ref., vol44, n°9, 1965,
p.155
Dans les programmes proposés, les équilibres liquide~vapeur

sont calculés d 1l'aide de la méthode de Chao et Seader.

L'auteur proppose un caleul des enthalpies cohérant avec
cette méthode.

{T22} WINN, F.W. - Simplifled nomographic presentation
liquid equilibria.

: hydrocarbon vapor-

Chem. Eng. Prog. Symp. Ser., vol.48, n°2, 1952,
p.121

Dans cet article, l'auteur élargit une méthode proposée par
Hadden (1948), et fournit une présentation nomographique
permettant le caleul des coefficients d'équilibre d'une
large gamme de corps.

{T23} WOHL, K. - Thermodynamic evolution of binary and ternary liquid-
systems.

Trans. Am. Inst. Chem. Eng., vol.42, 1946, p.215

La méthode présentée dans cet article, issue de la théorie
statistique de la thermodinamique, permet de déterminer
une loi de variation des coefficients d'activité en phase
liquide. Sa formulation est trés générale.
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B.3. METHODES DE RESOLUTION DES SYSTEMES D'EQUATIONS

NON-LINEAIRES - METHODES DE MINIMISATION DES

FONCTIONS DE PLUSIEURS VARIABLES.

{M1} BARNES, J.G.P. - An algorithm for solving non-linear equations based
on the secant method.
Comput. J., vol.8, 1965, p.66

La méthode proposée dans cet article conduit, aprés n+l
itération, 4 celle de la séeante généralisée. Les premiéres
ttérations nécessitent 1'emploi d'un processus d'orthogo-
nalisation.

{M2} BOUDAREL, R. ; DELMAS, J. ; GUICHET, P. - Commande optimale des
processus - tome 2 : Programmation non—!inéafre et ses
applications.

Dunod, Paris 1968

Ce livre d'intérét général traite le probléme de la ming -~
misation d'une fometion de plusieurs variables dans diver-
ses conditions. On y trowve en particulier wun chapitre
consacré d la comparaison des vitesses de convergence

des méthodes du premier et du second ordre.

{M3} BROYDEN, G.G. - A clas of methods for solving nonlinear simultaneous
equations.
Comput. J., vol.19, 1965, p.577

Dans cet article 1'auteur présente une méthode de correc—
tion du Jacobien inverse d chaque itération sans évalua-
tion supplémentaire de la fonction o.

{M4} DBROYDEN, C.G. - Quasi-Newton methods and their application tc fonc-
tion minimization. ‘
Math. of Comp., vol.21, 1967, p.368

Une formulation générale est proposde permettant de Adéerire
une large classe de méthodes de correction du Jacobien

inverse d chaque itération. Une Stude sur leur convergence
Yy est présentée.
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{M5} BROYDEN, C.G. - A new method of solving nonlinear simultaneous

equations.
Comput.J., vol.12, 1969, p.94

Dans cet article 1'auteur propose d'appliquer la procé-
dure qu'il a définie dans wun préeédent article (M.3)
dans le cadre de la méthode de Davidenko. Nous utilisons
eette approche dans le travail présentd ici.

{M6} DAVIDENKO, D.F. - A new method of numerical solution os systems of

non linear equations.
Doklady Akad. Nauk. S.S.S.R., vol.88, 1953, P.601

L'auteur propose une nouvelle méthode de résolution fatsant
intervenir un paramétre variable. Le probléme initial est
remplacé par une suite de problémes plus simples. Cette
méthode est intéressante quand la premidre estimation

dont on dispose est trés éloignée de la solution.

{M7} DAVIDON, W.C. - Variable metric methods for minimization.
A.E.C. Research Dev., Report ANL - 5990, 1959

La méthode proposée par l'auteur permet de corrviger le
Hessien inverse dans un probléme de minimisation sans
évaluation supplémentairve de la fonetion. Elle semble
avoir &té largement employée.

'{M8} DEIST, F.H. ; SEFOR, L. - Solution of systems of non l|inear equations
by parameter variations.
Comput.J., vol.10, 1967, p.78

Les auteurs reprennent le principe de la méthode de
Davidenko pour en donner une réalisation plus performante
dans certaines conditions.

{M9} FLETCHER, R. - Functional minimization wi+thout evaluating derivati-
ves - a review.
Comput.J., vél.8, 1965, p.33

Les performances des méthodes de minimisation ne faisant
pas intervenir la comnaissance des dérivdes partielles
sont comparées, notamment en ce qui concerne trois types
particuliers récemment développés (Smith, Powell, Davies-
Swarm~Campey). Un ensemble de fonctions de test est pro=-
posé d cette oceasion.
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{M10} GASTINEL, N. - Analyse numérique |inéaire.
Hermann, Paris, 1966

Ce livre, d'intérét géﬂéral, traite, entre autres sujets,
de la résolution des systémes lindaires par des méthodes
itératives. Les algorithmes de la plus profonde descente
et du gradient conjugué y sont en particulier déerits.
{M11} GREENSTADT, J. - On the relative efficiency of gradient methods.
Math. of comp., vol.21, 1967, p.360

L'auteur propose un critére de mesure d'efficacité relati-
ve d'une méthode de minimisation, puis comvare les métho-
des du gradient et de Newton. Il envisage de plus, le cas
o cette derniére dtant employée, le Hessien n'est pas
une matrice définie positive.
{M12} HOUSEHOLDER, A.S. - Principles cf numerical analysis.
Mac-Graw Hill, New-York, 1953

Ce livre d'intérét général domme la définition et les
propriétés de base de diverses méthodes utilisées en
analyse numérique en particulier des méthodes du gradient
et de Newton.
{M13} KRISTIANSEN, G.K. = Zero of an arbitrary functlon.
B.I.T., vol.3, 1963, p.205

Cet article déerit wn algorithme de résolution d'une
équation quelconque utilisant une interpolation parabo-
lique inverse, : connu sous le nom de méthode de Muller.
{M14} MEYER, G.H. - On solving nonlinear equations with a one-parameter
operator imbedding.
S.1.AM. Journal Num. Anal., vol.5, 1968, p.739

L'auteur traite des méthodes de résolution & variation
de paramétre. Un important effort de formalisation est
fourni dans cet article.
{M15} ROSEN, E.M. - A review of quasi Newton methods in nonlinear equations
solving and unconstrained optimization.
Proc. 2 °T Nat. Conf. A.C.M., Thomson Book Co.,
Washlngton 0.C., vol.37, 1966

Cet article est une revue des méthodes utilisant wne appro-
ximation de 1'inverse du Hessien. Leurs performances rela-
tives sont discutées.
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{M16} ZELEZNIC, F.J. - Quasi-Newton methods for nonlinear equations,
J.A.C.M., vol.15, 1968, p.265

Cet article est une revue des méthodes utilisant un
Jacobien inverse approché. Les performances de celles~ci
sont comparées.
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