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L’intérét principal de cet exemple est d’utiliser un calculateur réactif généré par Simulis Kinetics a I'issue de
l'identification du schéma réactionnel de la synthése du thymol. Ainsi, les constituants, le modele thermodynamique
et les réactions chimiques sont renseignés automatiquement dans la simulation BatchReactor. Le dispositif de

refroidissement du réacteur est spécifié.
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1. INTRODUCTION

Le thymol est un phénol contenu dans I'huile de thym et dans les huiles essentielles (volatiles) de plusieurs autres
plantes. Il se présente sous forme de cristaux incolores avec une odeur aromatique caractéristique. Il est soluble
dans les alcools, le gras et I'huile et peu soluble dans I'eau. On I'utilise notamment pour ses propriétés antiseptiques,

antibactériennes et antifongiques ainsi que pour stabiliser les préparations pharmaceutiques.

Cet exemple traite de la synthese du thymol. Le mode opératoire comprend deux étapes. Durant la premiere étape

I'un des réactifs est alimenté. Dans la seconde étape, la réaction est poursuivie sans alimentation.

Il est le second d’une série de trois exemples traitants de la synthése et de la purification du thymol. Le premier
exemple « SIMKIN_EX_FR - Thymol » permet d’identifier les paramétres des réactions chimiques. Le troisiéme

exemple « BATCHCOL_EX_ FR - Thymol » traite de la purification du thymol a l'issue de sa synthése.
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2. MECANISME REACTIONNEL

La réaction de synthése du thymol a partir du m-crésol est la suivante :
m- crésol + propyléne = thymol
Soit :

Trois réactions concurrentes sont considérées :
v' Synthése du 3M2P :
m- crésol + propyléne - 3M2P
Soit :
C,HgO + C3Hg = C1oH1,0 (R2)
v' Synthése du 3M5P :
m-crésol + propyléne - 3M5P
Soit :
C,HgO + C3Hg — C1oH,,0 (R3)
v' Synthése du 3M4P :
m-crésol + propyléne - 3M4P
Soit :
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3. CONSTITUANTS, MODELE THERMODYNAMIQUE, MODELE CINETIQUE

Les constituants, le modéle thermodynamique ainsi que le modéle cinétique (schéma réactionnel et parameétres des
réactions) vont étre chargés directement a partir du fichier « .ReacCalculator » généré a la fin de I'exemple
« SIMKIN_EX_FR - Thymol ». Pour cela, dans I'éditeur de calculators, supprimez le calculator créé par défaut puis

utilisez le menu « Fichier/Ouvrir... »

Editeur de calculators — O

CALCULATORS Cette fenétre permet de gérer une liste de calculators.

= Défaut MNom Type Réactif
[Mew calculator] Matif Chui [4/4)

Ajouter un nouveau calculator

Editer ce calculator...

Editer les réactions de ce calculator..,
Cloner ce calculator

Supprimer la sélection

Défaut

FICHIER

‘m Ouwrir...

|5 Enregistrer sous...

MODIFICATIONS

Commentaires :

| Ok || Annuler |

Dans la fenétre « Ouvrir », sélectionnez « Fichier de calculator réactifs (.ReacCalculator) » comme type de fichier.

Ouvrir
« « 4 [l » CePC » Bureau v O Rechercher dans : Bureau 2
Organiser = Mouveau dossier f=z - | 0
~
‘ Téléchargem 4 * Mom Modifié e Tvpe
Documents o
Cas_4db b4
% 20170802 - 02
201708 04 - 01
batchrea_e03_fr
Cas4
@ Onelrive
[ CePC
2 Bureau
Documents
. < >
Mom du fichier: « | |Fichier de calculators réactifs (* ~
Fichier de calculators réactifs (*.ReacCalculators)
Fichier de calculator réactifs (*.ReacCalculator)
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Dans I'exemple « SIMKIN_EX_FR - Thymol », les enthalpies des réactions n’ont pas été identifiées ni fournies, il est

donc nécessaire de préciser qu’elles seront calculées a 'aide des enthalpies standard de formation.

Pour cela, cliquez sur I'item « Editer les réactions chimiques de ce calculator », puis sélectionnez la premiére réaction

et cliquer sur « Editer cette réaction ». Dans le champ « Chaleur de réaction » choisissez I'option « Calculée ». Faites

cela pour chacune des réactions.

Editeur de réaction chimique

REACTION CHIMIQUE

.

i Instantanée

OUTILS —————— &

A Export PDF impression)

MODIFICATIONS ——— 4

Aide technique...

= O
Cette fenétre vous permet de spécifier le contexte de votre réaction chimigue
1D: {35A9A51C-DOB0-4EC2-A3EBF-1EFBABCE520F}
a |
Genéral paramétres cinétigues Equation Motes
Mom m-crésol + C3HE == Thymol B Activé
I utilizateur
Etat physigue Liquide w
Chaleur de la réaction Calculée | [= -19175,4 cal/mol]
Modéle de concentration Concentration molaire w
Modéle de vitesse Arrhenius e
Proprigtés Stoechiométrie et ordres
Nom CAS Registry Mumber® o... Stoechiométrie Crrdre
PROPYLEME 115-07-1 -1 1
m-CRESOL 108-39-4 -1 1
THYMOL 29-83-8 1 o
3M2P 55000-01-6 o 0
3MS5P 3228-03-3 o 0
3M4P 3228-02-2 o o
Ok | | Annuler
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4. SIMULATION

4.1. Description du procédé

4.1.1. Réacteur

Le réacteur utilisé pour la synthése du thymol est un réacteur monophasique liquide.

Les conditions initiales sont présentées ci-dessous :

Conditions initiales

Température 25°C

Pression 12 atm

Charge initiale

Charge totale 1486 kg
Propyléne 2% massique
m-crésol 98% massique

La géométrie du bas de cuve est décrite dans I'écran ci-dessous :

= Oéométne du bas de cuve

Type de géométrie de fond de cuve

Torisphérigue e
Paramétres

MNembre de chicanes |D |

Diamétre de la cuve (D) |1,3 m |v|

Hauteur du fond de la cuve (H |Em | |

Rawon de courbure n™1 (R1) |1,3m |v|

Rayon de courbure n®2 (R2) |D,13m |v|
Reférence / Note

Restaurer Technologie oK Annuler
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Le réacteur est en acier vitrifié.

» Maténaux de la paroi

Mombre de matériaux de la paroi |E |
Matériau n® 1

Epaizzeur |1.5 mm |'|
Masze 0 kg M

Cété PROCEDE

Cate UTILITE

Matériau n* 2
Epaizzeur |13 mm |'|
Masse |':' kg |'|

Référence / Mote

Restaurer Technologie oK Annuler

La conductivité thermique de I'acier (matériau 2) est considérée comme étant égale a 52,25 W.m1.K-! et celle de

I'émail (matériau 1) a 1,161 W.m"*.K-'. Les conductivités thermiques sont spécifiées pour chaque étape.

Les alarmes sont les suivantes :

Volume Température
Minimum 11 0°C
Maximum 3m?d 40°C
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4.1.2. Dispositif de refroidissement

Le réacteur est équipé d’un dispositif d’échange par la paroi (demi-coquilles) dont les caractéristiques sont données

ci-dessous :

» Oéométne des demi-coquilles

Dizposition
() Latéral
() Disjoint
- © Joint
O Fond
Parameétres géométrigues
Hyg Ezpacement des demi-coquilles (Ex) |1IZI cm |v|
Hauteur interne des demi-coquilles (Hd) |3 cm |v|
Rayon interne des demi-coquilles (Rg) |4 cm |v|
%}Q}v M Hauteur latérale (ou totale) des demi-coguilles (Hg) |1 Jm |v|
— Distance entre le fond de cuve et le bas des demi-coguilles (H |I3m | |
Epaisseur des de ez (E |I3m | |
Référence / Mote
Restaurer Technologie Annuler

Le fluide thermique utilisé est le méme pour les deux étapes :

Fluide caloporteur (identique pour les 2 étapes)
Type Eau
Débit massique (valeur initiale) 1 500 kg/h
Température d’entrée 14°C

Le débit massique d’eau sera ajusté automatiquement afin de maintenir constante la température du réacteur définie

dans chaque étape opératoire.

Copyright © 2025 Fives ProSim, Labege, France —Tous droits réservés www.fives-prosim.com



Réacteur de synthese du thymol
Version : Mars 2025 Page : 10/ 13

4.1.3. Agitateur

Les caractéristiques de I'agitateur sont présentées dans I'écran ci-dessous.

» Agitateur
Image Paramétrez
Impeller monobloc & 3 pales e
Diamétre de ragitateur |I},E m |v|
Distance entre Magitateur et le fond de cuve |3|]' cm |*|
E=pace ruban-cuve |E:m | |
Largeur du ruban |E m | |
Mombre de puissance |U,":'-| |
Constante &nergétigue en laminaire |55 |
Pas de lhélice / Diamétre de l'agitateur 1 |
Hauteur des pales / Diamétre de cuve o, 0666666666665667 |
re d'agitateurs 1 |
Distance entre 2 agitateurs |E:m | |
Coefficients "utiisateur” (immergé) Coefficients "utilizateur” (paroi)
! Reéférence / Note
|
i
\itesse de rotation par défaut (*) |E|]- rpm |v|
(*) utiisée pour le calcul de lextrapolation ou du transfert de matiére
lorsgu'aucune vitesse de rotation n'a été définie dans letape.
Restaurer Technologie OK Annuler
" -

La vitesse de rotation de I'agitateur, 60 rpm, est définie dans chaque étape opératoire (vitesse identique pour les

deux étapes).

4.1.4. Alimentations

Un flux continu de propyléne (réactif) est alimenté au cours de la premiéere étape :

Température 25°C
Pression 12 atm
Débit de propyléne 39 kg/h
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4.1.5. Mode opératoire

Le mode opératoire est constitué de deux étapes. Au cours de la premiére étape, le second réactif (propyléne) est
alimenté. La réaction démarre. Durant la seconde étape, la réaction est poursuivie mais sans alimentation en
propyléne. Ces deux étapes sont opérées a température constante par action sur le débit de fluide utilité. Les

parameétres opératoires sont donnés dans le tableau suivant :

Parameétre Premiére étape Deuxiéme étape
Type d’étape Controle de la température du réacteur
Température du réacteur 25°C
Pression du réacteur 12 atm
Alimentation en propyléne Ouverte Fermée

Le scénario est présenté a gauche de I'écran, et le schéma procédé sur la droite.

- thymol\New\BATCHREA EX_FR-Thymal pbpr

. EEe Eeaneees L0 x @ B
2 @ & @‘ 2 Lp-0-8) ‘ b e 0 O [l 1] [2)] Daoucrunc e - — souterun sénement (] aouteruncimentaion || oo smen: s ‘
Scénario  Notes. [ (FiOCEGE] notes tapet Etape2
o -
Oz
[Onpieiy R
;; O onspnasiue vapeur
=0 Avec modéle de transfert
W T
© Présance un concenseur
o Présence un décaneur
{8 La géométrie de Ia cuve est connue
o 0 Torisphérique ~
8 Frésence un st
o o Impeller monobloc & 3 pales -
(O Chaleur dissipée incluse
ﬂ e — () Présence d'un échangeur exteme
(7] Présence diun serpentin
{8 Présence dun échange par la paroi
([OPrésence dun inducteur
et coqies -
Jont 5

(D[] 3..... D]

(& Le systeme de vaidation ne rapporte aucune ereur.
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4.2. Résultats

La fraction massique en m-crésol diminue tout au long de I'opération car ce réactif n’est présent que dans la charge
initiale. La fraction massique en Propyléne augmente durant la premiére étape (10 h) car ce réactif étant alimenté
avec un débit supérieur a la quantité consommée, il s’accumule durant cette période. Par la suite, c’est-a-dire aprés
arrét de l'alimentation, il est consommé et s’épuise. Les produits de réaction (thymol, 3M2P, 3M5P, 3M4P) voient

leurs fractions massiques augmenter tout au long des deux étapes.

Fractions massiques dans le réacteur

] —Propyléne
0.9 1 —m-crésol
0.8 ] —Thymol
) ; —3M2P
o 1 3M4pP
2 ]
= 0.6 -
o ]
© ]
E 05
c ]
2 ]
§ 04
i ]
0.3
0.2
0.1 1
O:III..I"I""I""I'"'I""I""I""I""I

o
[}
-
o
-
[}

20 25 30 35 40
Durée (h)
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La figure suivante montre I'’évolution du débit d’eau nécessaire pour maintenir le réacteur isotherme a 25°C. Durant
7 h le débit d’utilité nécessaire augmente car la réaction débute fortement suite a I'alimentation en propyléne. Ensuite,
le débit diminue car la quantité de m-crésol diminue et la réaction ralentit. Au-dela de 10 h, cette diminution est plus

rapide car il n’y a plus d’alimentation en propyléne.

Deébit d'utilité (eau) nécessaire
pour maintenir le réacteur isotherme a 25°C
2200 -

2000 ]
1800 ]
1600 ]
1400
1200

1000 ]

Débit (kg/h)

800 ]
600 ]
400 ]

200 |

0 ] T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T 1
0 5 10 15 20 25 30 35 40

Durée (h)
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