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RESUME

Le travail de thése proposé concerne la concepiidégrée des algorithmes de surveillance des
processus chimigues a base de modéles bond graghiéso Cette recherche est réalisée dans le
cadre de la thématique «Bond graphs pour la sug@rmi des procédés énergétiques» développée
entre I'Université de Gabés (Tunisie) et I'EcoldyRechnique Universitaire de Lille (France).

L’outil bond graph par son caractére unifié et nuikciplinaire, utilisé pour la surveillance et le
diagnostic du processus chimique, incorpore la tije chimique des différentes phénomenes d'une
réaction équilibrée (de la chaleur et de transpde masse). La stratégie de diagnostic a base de
modele Bond graph est adaptée pour détecter etisecdes défauts cinétiques et thermodynamiques
dus a I'apparition des événements secondaires damgéacteur chimique.

En outre, les propriétés causales et structuralesribdele bond graph sont utilisés non seulement
pour la simulation de dynamique de systéme maiteégat pour la conception des algorithmes de
détection et d'isolement de défaut (FDI) (c-a-dyénération des indicateurs de défaut formels) pour
la surveillance en ligne des défauts capteurs,ocackturs et des phénomenes physico-chimiques et
déterminer ainsi les conditions de surveillabilgucturelle des équipements pertinents sans calcul
numeérique. Le modéle Bond Graph a paramétre ingerdaus forme des transformations linéaires
fractionnaires (BG-LFT) développé, capable d'étrgpleité pour développer des générateurs
dynamiques de seuil et achever la robustesse gaoora aux incertitudes de modele en combinaison
avec la sensibilité aux défauts.

Mots clés : Bond Graph Couplé, Analyse Structurelle, Redondafoalytigue, Modéle BG-LFT
Incertain, Réacteur Chimique, Défaillance Physique.

ABSTRACT

This thesis treats the problems relative to thegdgrated design of the monitoring algorithms for
chemical processes based on coupled Bond Graph Isotgs research is carried out within the
framework of the set of themes «Bond graph tooltfer supervision of the energy processes»
developed between the University of Gabés (Tuniid)the University Polytechnic school of Lille
(France).

The bond graph model as unified and multidiscipyntool, used for supervision and diagnosis of
chemical process, incorporates the chemical kiset€ an equilibrated reaction, heat and mass
transport phenomena bond graph model based diagnostic strategy, aptatl to detect and isolate
kinetic and thermodynamic drift of chemical reastalue to appearance of secondary reactions.
Furthermore, the causal and structural propertidsttoe bond graph model are used not only for
system dynamics simulation but also to design Haetection and Isolation (FDI) algorithms (i.e. the
generation of formal fault indicators) for onlineigervision of faults affecting sensors, actuators,
physico-chemical components and phenomena and ndeter the conditions of structural
surveillability of the relevant equipment withoutnmerical calculation. The methodology using a
Bond Graph representation in linear fractional tformation (LFT) form is shown to be a valuable
tool for developing dynamic threshold generatord ashieving robustness against model uncertainty
in combination with sensitivity to faults.

Key words: Coupled Bond Graph, Structural Analysis, Analytiddundancy, Uncertain BG-LFT
Model, Chemical Reactor, Physical Failure.
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Introduction Génerale

Cadre de la thése

Les travaux développés dans ce mémoire ont été effectués au Laboratoire d’Automatique,
Génie Informatique et Signal (LAGIS-France), FRE CNRS 3303, au sein de 'opération trans-
versale « Bond Graph et surveillance » sous la direction de Professeur Belkacem OULD
BOUAMAMA et a I'Unité de Recherche Modélisation, Analyse et Commande des Systémes
(MACS-Tunisie) (06/UR/11-12) sous la direction de Professeur Mohamed Naceur ABDEL-
KRIM, dans le cadre d’une thése en cotutelle entre ’Ecole Polytechnique Universitaire de
Lille et I’Ecole Nationale d’Ingénieurs de Gabés.

Ce travail de recherche a été réalisé dans le cadre de la thématique « Les Bond graphs
pour la supervision des procédés énergétiques » développée au sein du laboratoire LAGIS.
Cette thématique développée dans ce groupe de travail utilise les contributions des équipes:
Systémes Tolérants aux Fautes (STF) et Méthodes et Outils pour la Conception Intégrée des
Systemes (MOCIS) pour la détection et 'isolation des défauts (en anglais FDI: Fault Detec-
tion and Isolation) en utilisant un outil fédérateur, les Bond Graphs. Les travaux de cette
opération transversale (mise en place en 1998) ont fait 1’'objet de plusieurs publications (cf-
http://rimbaut.univ-lillel.fr/twiki/bin/view/Main /BelkacemBouamama). La synthése des ré-
sultats de ces travaux est diffusée dans 'ouvrage de A.K. Samantaray € B. Ould-Bouamama
(2008) [2] et finalisée par un logiciel de génération d’algorithmes de surveillance et d’analyse
par un placement des capteurs optimals (au sein de surveillabilité structurelle) B. OQuld-
Bouamama & al. (2006) [3].

Toutefois les travaux réalisés concernent uniquement des modeéles Bond Graph couplés
avec deux types d’énergie (fluidique et thermique). Le diagnostic des processus chimiques
introduisant une complexité supplémentaire due aux phénomeénes de transformation de la
matiére reste une problématique posée. C’est justement dans ce cadre qu’est développée la
présente recherche en collaboration avec le laboratoire MACS en Tunisie pour la sécurité
et la protection des industries chimiques de Gabés en Tunisie [4]. Ces zones assurent la
production de l’acide phosphorique et d’acide sulfurique & partir du phosphate pur venant
des mines de Gafsa et assurent aussi la fabrication de d’acide phosphorique et d’engrais

et des détergents. Elles utilisent des procédés complexes de grande dimension, difficiles a

6
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manipuler telles que les installations des réacteurs des différents types batch, continu ou
tubulaire. Dans ce contexte, la sécurité est devenue une préoccupation essentielle dans le
Groupe Chimique Tunisien afin d’éviter, par exemple, I’émission de produits toxiques ou
inflammables dans ’environnement qui peut étre cotiteux en vies humaines et néfaste pour
I’environnement et 1’économie. Le travail de recherche est orienté vers la protection et la
sécurité des réacteurs chimiques et la réduction des impacts de l'activité industrielle sur
I’environnement. On s’intéresse particuliérement a la sécurité du réacteur, I’état thermique,
les réactions chimiques et ’apparition des réactions secondaires parasites, sources de pollution

ou méme d’explosion.

Concrétement, 'objectif de cette thése est la conception des algorithmes robustes de sur-
veillance des processus chimiques & base de modeéles incertains en utilisant un seul outil: le
bond graph couplé avec trois formes d’énergie (fluidique, thermique et chimique). Une atten-
tion particuliére sera accordée a la détection et la localisation de défauts de type chimique
principalement ’apparition de réactions secondaires et I’emballement de la réaction. Sur le
plan méthodologique, le travail consiste & automatiser les procédures de génération de mo-
deles et d’indicateurs de défaillances sous forme formelle pour les intégrer dans le systéme de
supervision et une proposition de placement de capteurs pour satisfaire le cahier de charges
avant conception du systéme. Sur le plan industriel, les résultats obtenus seront appliqués sur
un processus pilote (unité d’estérification) qui se trouve a 1’Ecole Nationale d’Ingénieurs de
Gabeés (dans le hall de génie de procédés) en Tunisie. Je tiens a remercier le département de

génie des procédés pour avoir mis & ma disposition ce processus pour ’expérimentation.
Positionnement du travail de thése

L’industrie chimique représente un secteur trés important dans ’économie des plusieurs
pays. Elle est chargée de réaliser des transformations chimiques dont le but de produire des
nouvelles matiéres ou bien de modifier leurs caractéristiques (augmentation de la pureté,

changement de caractéristiques thermodynamiques...etc.).

La transformation chimique reste une opération complexe dangereuse et polluante, et
la chaine de production dans ce type de fabrication contient divers procédés de différentes
dimensions (chaudiéres, vannes, pompes, ballons, colonnes...). Dans ce sens, 'amélioration
de la qualité, de la productivité ainsi que la réduction des cotits sont ’objet d’'une demande
croissante de la part des industriels, en particulier pour ’exploitation des systémes automatisés

dont la complexité est croissante.

Cependant, il arrive souvent que ces systémes perdent certains degrés de performances
lors de I'apparition des anomalies, défauts, ou dysfonctionnement ce qui augmente le temps
d’indisponibilité des procédés. De plus, des statistiques industrielles ont montré que les petits
défauts fréquents tous les jours, occasionnent des pertes économiques importantes (fuites,

arréts inutiles des installations ...), A. Orantes & al. (2008) [5]. Ces pertes sont encore plus
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élevées dans le cas des industries pharmaceutiques et chimiques.

Aujourd’hui en raison, d’'une part, des contraintes économiques de compétitivité accen-
tuées par la mondialisation et, d’autre part, de la sireté de fonctionnement, le diagnostic a
pleinement conquis sa place surtout pour les processus en génie des procédés en raison de
leur caractére a risque (processus chimique, nucléaire...etc). Le souci de la protection de I’en-
vironnement est aussi une raison supplémentaire de I'importance du diagnostic de ce type de
procédé. En effet, en Mars 2011, depuis le fort séisme et le tsunami qui ’a suivi, une drame
nucléaire (accident nucléaire de niveau 6) a attaqué la centrale nucléaire de Fukushima-Daiichi
au nord-est du Japon. L’explosion du premier réacteur été causée par ’hydrogéne, c’est une
explosion mécanique qui a soufflé le réacteur (la fusion a été partielle). Une deuxiéme explo-
sion a retenti dans le réacteur deux ou les opérations d’injection d’eau de mer avaient repris
pour tenter de refroidir les barres de combustible. La situation s’est aggravée puisque une
troisiéme explosion est survenue dans un réservoir (réacteur numéro trois) de carburant d’une
centrale thermique. Cette explosion d’hydrogéne a en outre déclenché un incendie dans le
réacteur numéro quatre, qui était a 'arrét pour maintenance lorsque le séisme s’est produit.
Un bassin de stockage de combustible nucléaire usagé a été touché par les lammes. Ces ex-
plosions ont engendré des fuites radioactives et le niveau de radioactivité autour des réacteurs
est dangereux pour la santé pour cela les personnes habitant dans un rayon de 40 km autour
de la centrale & demeurer confinées chez elles. Ces derniéres années d’autre graves accidents
sont survenus dans ce type de procédés: AZDF de Toulouse, Union Carbide’s Bhopal en
Inde, I'explosion & la raffinerie pétrochimique Mina Ahmedhi au Koweit causant des pertes
de l'ordre de 400 millions de dollars F.P. Less. (1996) [6], mais surtout la mort de nombreuses
personnes. Alors, la gestion des risques et la gestion des situations des alarmes sont toutes
les deux concernées par les questions de stireté de fonctionnement. La premiére concerne le
diagnostic des origines des fautes alors que la deuxiéme concerne ’analyse des conséquences
des fautes. La mise en place des procédures de détection et de diagnostic des fautes constitue

une étape primordiale dans le développement des systémes de supervision.

Les phénomeénes chimiques introduisent une complexité supplémentaire aux procédés éner-
gétiques par 'adjonction des phénomeénes de transformation de la matiére. Le couplage des
trois type de puissance : fluidique, thermodynamique et chimique caractérise la complexité des
procédés traités dans le présent mémoire. Le diagnostic des réacteurs chimiques est une tache
difficile. Cela est du a plusieurs facteurs tels que les conditions de fonctionnement du régime
transitoire, les perturbations incertaines et I’évolution non linéaire de ces variables d’état.
En outre, ces processus manipulent des réactifs qui peuvent étre instables thermiquement et

souffrent de variation de charge initiale et impureté des concentrations.

Plusieurs travaux ont été réalisés dans la littérature pour développer des méthodes de

diagnostic des procédés chimiques, se basant sur les différentes informations disponibles pour
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décrire le comportement des systémes. Deux types de méthodes sont utilisés, les méthodes a

base du modéle et les méthodes sans modele analytique.

Les méthodes utilisant des modeéles opératoires font appel & des procédures d’apprentis-
sage et de reconnaissance de formes ou a l'intelligence artificielle. Ces approches qualitatives
analysent des données fournies par les processus chimiques et elles essayent de les répartir en
plusieurs classes correspondant & des modes de fonctionnement connus, puis de déterminer
par apprentissage les relations mathématiques entre les effets (observations des experts, me-
sures de capteurs et données statistiques), et les causes (les défauts). Cette approche a fait
I'objet de plusieurs publications ces derniéres années, telles que: E.M. Assaf & al. (1996) [7]
qui utilisent les réseaux de neurones pour modéliser des situations possibles d’emballement
thermiques du processus fortement exothermique et développer un algorithme fiable d’alarme
pour la détection et la prévention rapide des risques a 'aide des méthodes statistiques. J.C.
Hoskins € al.(1988) [8] établissent une classification des causes thermiques d’emballement
dans les réacteurs de polymérisation & base des fonctions radiales pour décrire les relations de
causes & effets, ainsi que les algorithmes génétiques pour optimiser le choix des parameétres des
réseaux de neurones. A partir de ces approches, il n’est généralement pas possible d’identifier
tous les modes de fonctionnement possibles du systéme (mode normal et défaillant), & cause
de la nécessité d’une base de données riche en information et l’indisponibilité ou ’absence
du procédé réel pour attribuer et tester les cas de défaillance. La théorie floue a été utilisée
par des méthodes d’identification de risque (HAZOP, Dylam). Ces régles logiques posent le
probléme d’explosion combinatoire des régles ce qui méne a un conflit suivi d’'une mauvaise

détermination des conditions dangereuses de dérivation.

Les méthodes d’analyse de risque et les méthodes empiriques sont les plus fréquemment
appliquées dans I'industrie. Ces méthodes expérimentales ne permettent pas un suivi temps
réel de I’évolution des parameétres des systémes, ce sont des méthodes hors ligne. Elles per-
mettent d’analyser les causes et les conséquences des défauts sur un arbre de défaillance et
déterminer ainsi les composants défaillants. Afin de détecter et isoler des défauts physiques
(aussi bien de composants que des phénomeénes) sans avoir recours & des procédures d’appren-
tissage (difficile & mettre en ceuvre dans un processus réel), les méthodes a base de modeles

sont bien adaptées.

Les travaux présentés dans ce mémoire se situent dans le domaine des méthodes a base
de modele pour la surveillance des processus chimiques en utilisant un outil unique: les bond
graphs et 'objectif de la démarche développée est de générer des résidus sensibles aux dé-
faillances physiques liés a des phénomeénes chimiques (apparition des réactions secondaires,
des gaz toxiques, inflammation, amorcage de réactions secondaires donnant lieu a un embal-
lement thermique et explosion) a partir des modeles Bond Graph incertains sous forme des

transformations linéaires fractionnaires (en anglais LFT : Linear Fractional Transformation)
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et d’étudier la robustesse de ces indicateurs de faute vis-a-vis & des incertitudes paramé-
triques du modele, puis calculer les seuils adaptatifs permettant ainsi d’évaluer ces relations

de redondances analytiques.

Un grand nombre de travaux ont été consacrés a la surveillance des processus chimiques
utilisant un modele (voir les syntheéses de P.M. Frank (1990) [9]). Pour ces approches quan-
titatives, la premiére étape consiste a générer des relations de redondance analytique, qui
expriment la différence entre les informations issues du systéme réel et celles générées par son
modele de fonctionnement normal. Ces relations appelées également résidus, caractérisent le
mode de fonctionnement du systéme et sont nulles en fonctionnement normal. L’espace de
parité, les observateurs et les méthodes de filtrage sont bien adaptés pour le diagnostic des
défauts capteurs et actionneurs. Les paramétres des RRAs générées n’ont pas une perception
physique claire et ne peuvent pas étre associés directement aux défauts sur les composants
physiques. Les défaillances détectées dans les travaux de G. Paviglianiti & al.(2007) [10] F.
Caccavale & al. (2009) [11] sont principalement des défauts capteurs (pour mesurer la tem-
pérature du milieu réactionnel, de la double enveloppe, la pression a l'intérieur de la cuve...),
alors que dans l'industrie il existe presque toujours des redondances matérielles. Les indica-
teurs de fautes sensibles aux défauts processus ne sont pas systématiquement déduits.

Intérét des Bond Graph pour le diagnostic des procédés chimiques

1. L’existant

L’outil bond graph H.M. Paynter (1961) [12] a été initialement utilisé pour la modéli-
sation des systémes physiques. La démarche habituelle des utilisateurs de cet outil consiste
a considérer le modéle bond graph comme un modéle de connaissance pour la simulation et
la commande des systémes dynamiques D. Karnopp & al. (2000) [13]. L’idée d’utiliser une
seule représentation (le bond graph) pour la modélisation, I’analyse et la synthése des lois de
commande en exploitant la causalité est récente.

Concernant 'utilisation des bond graphs pour les problémes de surveillance, on trouve
quelques équipes qui utilisent cette démarche dans le monde. On peut citer par exemple les
travaux récents sur le diagnostic des systémes a ’aide des bond graphs qualitatifs [14] [15].

Les difficultés de ces approches résident dans le fait que les modeéles qualitatifs peuvent
avoir plusieurs comportements possibles (I’augmentation d’un débit d’eau dans un réservoir
peut aussi bien augmenter que diminuer la température stockée dans I’accumulateur). Il n’est
pas aisé de déterminer les valeurs limites inférieures et supérieures de déviation. D’autre part
un probléme combinatoire peut apparaitre lors des procédures d’inférences pour les systémes
complexes.

Le modeéle Bond Graph a été aussi utilisé pour le filtrage d’alarmes. En effet, par son
organisation causale, le modéle permet de générer le graphe causal et mettre ainsi en évidence

les causes (par un parcours ascendant) et les conséquences (parcours descendant) des alarmes
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sur le graphe B. Ould Bouamama (2002) [16] E. Craye & al. (1998) [17].

2. Contribution de la thése

Le présent travail est une continuité des résultats de recherche obtenus dans le cadre
d’une thématique qui consiste a utiliser les Bond graph pour la conception des systémes
de supervision. Ces résultats sont obtenus dans le cadre de travaux de thése et projets de
recherche [16] et concernent principalement :

- La génération de Relations Redondances Analytiques (RRAs) déterministe a base du
modele mono-énergie puis thermofluide A. K. Samantaray & al. (2006) [18].

- L’analyse des conditions de surveillabilité structurelle des actionneurs W. El Osta (2005)
[19].

- L’informatisation des procédures de génération automatique des algorithmes de sur-
veillance B. Ould Bouamama & al. (2006) [20].

- La génération des des RRAs robustes a base de modeéle Bond Graph LFT mono-énergies
M.A. Djeziri & al. (2009) [21].

Comme noté plus haut, les procédés chimiques sont représentés par des modéles Bond
Graph complexes en raison de couplage de trois phénomeénes (fluidique, thermodynamique et
chimique). Ces modeéles sont fortement non linéaires et leurs parameétres (coefficient d’échange
de chaleur, constante de vitesse de réaction, capacité thermique...) sont incertains. La sur-
veillance en ligne de ces procédés a risque en raison de 'apparition des réactions secondaires
et d’emballement thermique présente un intérét scientifique certain du point de vue de la
sureté de fonctionnement et la protection de 'environnement suite & I’apparition de produits
polluants indésirables.

Les principales contributions du présent travail de recherche peuvent étre résumées comme
suit :

- L’élaboration de modéles Bond Graph dynamiques de composant et phénomeéne chimique
sous forme modulaire réutilisable.

- La méthodologie du diagnostic basée sur la génération de RRA candidate & des défauts
cinétique et thermodynamique dus & I’apparition des réactions secondaires dans un réacteur
chimique sujet a un transfert couplé de matiére et de chaleur.

- Le diagnostic robuste aux incertitudes paramétriques (capacité thermiques, coefficients
d’échange de chaleur, constantes de vitesse généralement mal définis) du modele Bond Graph
LFT couplé de procédés chimiques.

- L’informatisation de génération RRAs pour une classe de procédé chimique.

- L’application & un procédé réel (installation d’estérification).

3. Organisation du mémoire

Le premier chapitre présente les méthodes qualitatives et quantitatives les plus utilisées

dans la littérature pour le diagnostic des processus chimiques et les différentes méthodes
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d’analyse des risques. Cet état de I’art est le résultat d’une recherche bibliographique d’une
centaine d’articles bien étudiés sur I’évolution de la surveillance des processus chimiques et

les différentes méthodes développées.

Une synthése sur les méthodes de surveillance des réacteurs chimiques & base de modéles
analytiques et graphiques (analyse structurelle) est développée dans cette partie. L’intérét du

diagnostic robuste a base du Bond graph est abordé a la fin de ce chapitre.

Le chapitre 2 présente la structure et les propriétés des modeles Bond graph multi-
énergies et la modélisation des éléments bond graph incertains. Une classification fonction-
nelle des différents composants en génie des procédés a été proposée suivie d’une étude bien
détaillée sur la modélisation déterministe et incertaine & base du bond graph couplés sous
forme LET des réactions et des réacteurs chimiques. Dans ce chapitre, les étapes de réali-
sation d’un modéle bond graph LFT & partir d’'un systéme physique sont développées avec
un exemple d’illustration (systéme hydraulique). Afin d’illustrer la démarche sur un exemple
thermofluidique, la modélisation BG-LFT d’un réacteur continu adiabatique a parameétres in-
certains ou se déroule une réaction réversible exothermique est expliquée a la derniére partie

du ce chapitre.

Le chapitre 3 présente les différents types de défauts dans un réacteur chimique (action-
neurs, processus, capteurs. .. ) et développe une méthodologie de diagnostic robuste basée sur
les Bond Graphs couplés pour détecter et localiser les défauts cinétiques et thermodynamiques
dus a 'apparition des événements secondaires dans des réacteurs chimiques qui subissent des
transferts couplées de chaleur et de matiére. Dans cette partie est exposé I'algorithme de gé-
nération des RRAs robustes & partir des modéles BG-LE'T, ou la partie incertaine des RRAs
est utilisée pour générer les seuils adaptatifs des résidus. L’analyse de la sensibilité des résidus
par rapport aux incertitudes paramétriques permet de définir des indices de sensibilité absolue
et relative. Le phénomeéne d’emballement thermique et ’apparition des réactions secondaires
sont étudiés en se basant sur une procédure statistique de décision capable de générer des

seuils.

Dans le chapitre 4, aprés un bref historique sur les logiciels dédiés a la modélisation
des systémes chimiques, nous présenterons quelques logiciels de diagnostic a base de modeéles
qualitatifs et quantitatifs, puis nous décrirons I'implémentation informatique de la méthode
développée au chapitre précédent sur le logiciel Symbols, de ’étape de modélisation Bond
Graph jusqu’a la génération automatique des Relations Redondances Analytiques (RRAs)
robustes afin de surveiller I’évolution d’une réaction chimique et détecter la défaillance.

Le chapitre 5 présente une application sur un procédé chimique réel d’estérification,
qui constitue un systéme non stationnaire, ou I’espace paramétrique est plus complexe. Ce
chapitre donne aussi une description du processus étudié en détaillant ses caractéristiques

physiques non linéaires permettant 1’élaboration d’un modeéle dynamique global. Le modéle
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bond graph global est obtenu par une approche modulaire en élaborant les modéles des dif-
férents sous systéemes. Cette partie présente les résultats de génération des RRAs du modele
global avec une analyse de la surveillabilité des différents sous systémes. L’évaluation des
indicateurs de fautes générés a permis de tester les performances de détection et d’isolation
(distance de Hamming) du systéme de surveillance.

Enfin, une conclusion générale et des perspectives sont données a la fin du mémoire.

4. Résultats des travaux de theése

Les résultats de recherche dans le cadre de ma thése ont fait 1'objet des publications
suivantes:

Revues Internationales avec référé (4)

1. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, "Bond
Graphs for diagnosis of Chemical Processes", Computers & Chemical Engineering (Elsevier)
Avis: Accepté

2. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, "Bond
Graph Model Based for Robust Fault diagnosis", International Journal of Simulation- Sys-
tems, Science and Technology (IJSSST V12). Avis: Accepté.

3. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, "Bond
Graph Approach for Fault Diagnosis of an Industrial Chemical Reactor: Part I: Bond Graph
Modeling", Journal Simulation: Transactions of the Society for Modeling and Simulation
International. Avis: en révision.

4. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, "Bond
Graph Approach for Fault Diagnosis of an Industrial Chemical Reactor: Part II: FDI Sys-
tem Design", Journal Simulation: Transactions of the Society for Modeling and Simulation
International. Avis: en révision.

Conférences Internationales avec actes (8)

1. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, "Pseudo
Bond Graph for Fault Detection and Isolation of an Industrial Chemical Reactor, Part I: Bond
Graph Modeling", 9th International Conference on Bond Graph Modeling and Simulation,
11 — 16 Awvril 2010, Orlando, Florida, pp. 180-189. ISBN 978-1-61738-209-3. Avis: Publié

2. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, "Pseudo
Bond Graph for Fault Detection and Isolation of an Industrial Chemical Reactor, Part II:
FDI System Design", 9th International Conference on Bond Graph Modeling and Simulation,
11 — 16 Avril 2010, Orlando, Florida, , pp. 190-197. ISBN 978-1-61738-209-3. Avis: Publié

3. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, "FDI
of Chemical Process using Bond Graph Tool", 14th IEEE TFAC International Conference
on Methods and Models in Automation and Robotics, 19 — 21 August 2009, Miedzyzdroje,
Poland. Avis: Publié
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4. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim "Graphical
Model Based for Robust FDI", 22nd International Conference on Computer-Aided Production
Engineering CAPE’2011, 27-28 April 2011, Edinburgh, Scotland. Avis: Accepté

5. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim "Bond
Graph Model Based for Robust Fault Diagnosis", the 5th International Conference on In-
tegrated Modeling and Analysis in Applied Control and Automation IMAACA 2011, 12-14
September 2011, Rome, Italy. Avis: Accepté

6. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, " Robust
Fault Dagnosis on Chemaical System by Using Uncertain Bond Graph Model", 8th IEEFE
International Multi-Conference on Systems, Signals and Devices SSD’2011, 22-25 Mars 2011,
Sousse, Tunisie, pp.82. ISBN 978-1-4577-0412-3. Avis: Publié

7. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, "A
Bond Graph based Strategy for early Detection of Hazardous states in Chemical Reactors",
10th international Conference on Sciences and Techniques of Automatic control & computer
engineering STA’2009, Hammamet, Tunisia, 2009. Avis: Publié

8. R. El Harabi, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim, B. Ould Bouamama, "Pseudo
Bond Graph Model of chemical Reactor", 9th International Conference on Sciences and Tech-
niques of Automatic control (STA’08), Sousse, Tunisia, 2008. Avis: Publié

Conférences Internationales sans actes (2)

1. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim "La
Modélisation des réacteurs chimiques a ’aide de ’outil Bond Graph". Intervention & I’Ecole
d’Hiver Franco-Tunisienne des Bond Graphs, Tunisie, Djerba, 13-14 Décembre 2008.

2. R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abelkrim "Bond
Graph Based model for detection of Secondary reaction in chemical reactors". Participation
par poster a la premiére journée Internationale Recherche pour I'Innovation Technologique et
la Création Industrielle (RITCI 2010), Tunisie, Gabes, 23 Janvier 2010

Participations aux Séminaires

e 2010-2011: Participation & la huitiéme International Multi-Conference on Systems, Si-
gnals & Devices SSD-11, qui s’est déroulée du 22 au 25 Mars 2011 & Sousse, Tunisie.

e 2009-2010: Participation & la neuviéme International Conference on Bond Graph Mo-
deling and Simulation, qui s’est déroulée du 11 au 16 Avril 2010 & Orlando, Florida.

e 2009-2010: Participation a la deuxiéme journée Recherche et Développement de Poly-
tech’Lille, sur la thématique: Environnement et Maitrise de I’énergie : enjeux et innovation,
qui s’est tenue & Villeneuve d’Ascq, Lille, France, le 1 Avril 2010.

e 2009-2010: Participation a la premiére journée Scientifique Internationale (RITCI2010)
qui s’est déroulée le Samedi 23 Janvier & Gabes, Tunisie.

e 2009-2010: Participation a la 10th international Conference on Sciences and Techniques
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of Automatic control & computer engineering (STA2009) qui s’est déroulée du 20 au 22
Décembre & Hamammet, Tunisie.

e 2008-2009 : Participation & la 2nd IFAC International Conference on Intelligent Control
Systems and Signal Processing (ICONS 2009) qui s’est déroulée du 21 au 23 Septembre 2009
a Istanbul, Turkie.

e 2008-2009 : Participation au Workshop GIS3SGS 2009, sur la thématique : Surveillance,
stireté et Sécurité des Grands Systémes qui s’est déroulée du 03 au 04 Juin 2009 & Nancy,
France.

e 2008-2009 : Participation a la journée et Développement de Polytech’Lille, sur la thé-
matique : La mécatronique et la Robotique et les applications industrielles, qui s’est tenue &
Villeneuve d’Ascq, Lille, France, le 28 Mai 2009.

e 2008-2009: Participation a la journée GT S3 sur la thématique: Sireté-Surveillance-
Supervision qui s’est tenue & Paris, France, le 25 Mai 2009.

e 2008-2009 : Participation & la journée 5eme Rencontre Régionale des Chercheurs Inter-
nationaux du Centre de Mobilité Nord-Pas de Calais, qui s’est tenue a Lille, France, le 15
Avril 2009.

e 2008-2009: Participation & la neuviéme Conférence Internationale: Sciences and Tech-
niques of Automatic control and computer engineering (STA’2008) qui s’est déroulée du 20
au 23 Décembre 2008 & Sousse, Tunisie.

Organisation et Participation aux Ecoles Internationales et Nationales

e 2009-2010 : Membre du comité d’organisation de la premiére Journée Scientifique Inter-
nationale (RITCI'10): Recherche pour 'Innovation et la Création Industrielle. ENIG, Gabés,
Tunisie. Samedi 23 Janvier 2010.

e 2009-2010: R. El Harabi, B. Ould Bouamama, M. El Koni Ben Gayed, M.N. Abel-
krim "Bond Graph Based model for detection of Secondary reaction in chemical reactors".
Participation par poster & la premiére journée Internationale Recherche pour I'Innovation
Technologique et la Création Industrielle (RITCI 2010), Tunisie, Gabes, 23 Janvier 2010.

e 2008-2009: Membre du comité d’organisation d’Ecole d’Hiver Franco-Tunisienne des
Bond Graphs (E__H’08): Conception Intégrée des Systémes d’Ingénierie. Tunisie, Djerba, 13-
14 Décembre 2008.

e 2008-2009 : R. El Harabi. « La Modélisation des réacteurs chimiques a 1’aide de ’outil
Bond Graph ». Intervention & I’Ecole d’Hiver Franco-Tunisienne des Bond Graphs, Tunisie,
Djerba, 13-14 Décembre 2008.

Formation en France (pendant les 18 mois du s¢jour scientifique)

e 2009-2010: Participation & la formation « Droit de I'internet », qui s’est déroulée le 05
et 09 juin 2010 a Lille, France.

e 2008-2009 : Participation au séminaire « Intelligence économique et dynamique d’inno-
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vation », qui s’est déroulée du 17-18-19 Mai et 10 juin 2009 a Lille, France.
e 2008-2009 : Participation a la formation Anglais (30 heures) dans le cadre I’Ecole Doc-

torale « Science pour 'Ingénieur », de 4 Mars a4 20 Mai 2009 a Lille, France.
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Chapitre 1

Etat de ’art sur le diagnostic des

processus chimiques

1.1 Introduction

L’industrie chimique constitue un des piliers de I’économie mondiale, mais elle doit faire
face depuis quelques années & une image peu flatteuse d’industrie dangereuse et polluante.
L’historique des accidents dus aux substances chimiques dangereuses montre que cette in-
dustrie demeure une des sources importantes d’incidents graves qui sont relativement plus
probables que 'on croit. On peut citer quelques exemples récents de tels accidents survenus
dans le monde qui ont causé des pertes de vie importantes et des dommages majeurs aux biens
et & 'environnement : L’explosion des quatre réacteurs & la centrale nucléaire de Fukushima-
Daiichi au nord-est du Japon en 2011, la destruction de I'unité d’oxydation de 1’usine de
Flixborough F.P. Less. (1996) [6], le nuage toxique de dioxine dispersé sur la commune de
Seveso, les 4000 victimes et 200000 blessés du désastre de Bhopal ou encore I'explosion de
l'usine AZF,...J.P. Gupta. (2005) [22] d’autres accidents majeurs peuvent étre cités tels que
ceux de Mississauga en Ontario, St-Basile-le-Grand au Québec, Tchernobyl en Ukraine, San-
doz & Bale, la raffinerie de Feyzin & Lyon, silos de Metz et de Blaye, etc. . . tant d’images qui
restent gravées dans la mémoire de ceux qui 'ont vécu mais aussi de tous les acteurs de la
sécurité qui cherchent aujourd’hui encore a tirer les legons et éviter les erreurs du passé J.L.
Gustin. (2002) [23] T.A. Kletz (2006) [24].

De nombreux accidents industriels ont été provoqués par des réactions dont la mise en
ceuvre n’a pas été controlée : emballement thermique, réaction secondaire non controlée. .. Ces
conséquences sont souvent importantes dans la mesure ot une réaction chimique non désirée
est susceptible, suivant les réactifs mis en ceuvre, de donner matiére a la fois & une explosion
et & ’émission de produits toxiques ou inflammables dans ’environnement. Les causes et les

raisons principales identifiées relatives au développement de réactions non controlées dans

17
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I’industrie sont imputables & un défaut de conception ou de fonctionnement des installations
et des procédés de fabrication. Ces accidents ont démontré a quel point les incidents causés
par ce type d’industrie pouvaient étre impressionnants et destructeurs. Face a ces événements,
il est apparu nécessaire de se reposer la question du risque chimique en remettant en cause les
pratiques industrielles et en identifiant de nouveaux enjeux technologiques (diagnostic, siireté
de fonctionnement, supervision . . . .. ). Ce développement des aspects de sécurité coincide avec
une mutation du contexte social et ’émergence de nouvelles thématiques comme 1’écologie
et la protection de 'environnement, inscrits aujourd’hui dans le développement durable [25].
Cette prise de conscience du public entraine dés cette période une moins bonne tolérance vis-
a-vis de I'impact des industries sur ’homme et son environnement (rejet d’effluents, déchets,

pollution sonore, etc. . .).

Les phénoménes qui interviennent dans le procédé chimique doivent étre caractérisés de
facon & s’assurer qu’il est le mieux adapté, tant au niveau de la conception de l'installation
que du choix du mode opératoire. Dans un procédé chimique, la non-linéarité et la sensibilité
de certains paramétres influencent la marche de la réaction chimique. Une faible variation
d’un de ces parameétres peut changer énormément le cours de la réaction et pourrait méme

causer un accident.

Dans le cas d’un réacteur chimique, les raisons principales qui conduisent & sa surveillance
sont, d’une part, le maintien de sa conduite optimale (opération en ligne), et d’autre part,
sa maintenance. L’aide & la conduite d’un procédé fournit a 'opérateur les outils nécessaires
a la prise de décision d’actions visant a le faire fonctionner au mieux (production maximale,
sécurité, non-dégradation des équipements). Cette aide a la conduite nécessite une surveillance
du procédé afin de détecter toutes les anomalies de fonctionnement et d’identifier le mieux
possible les causes. La maintenance qui a pour objectif le remplacement ou la réparation
d’équipements usés ou défectueux, s’effectue le plus souvent hors ligne. Il est important de
noter que, si la conduite et la maintenance sont des opérations qui s’inscrivent dans le temps
de maniére différente, la surveillance qu’elles impliquent doit étre en ligne pour les deux
objectifs. Sous cet éclairage concernant la stireté de fonctionnement, l'intérét de parvenir a
déterminer en temps réel 'apparition d’un dysfonctionnement au cours de la mise en ceuvre
d’un procédé chimique, est justifié afin de pouvoir remédier efficacement au probléme de la

détection de défaillances chimiques.

Dans le domaine de la supervision des processus chimiques, les outils industriels utilisés
sont basés principalement sur la redondance matérielle et les métrologies de seuillage pour la
surveillance des parameétres opératoires et la conduite du procédé. Cet aspect est connu dans
I’industrie sous 'appellation "gestion des alarmes". Les questions de détection et localisation
de défauts et les moyens de reconfiguration (aspect FDI (Fault Detection and Isolation) et

FTC (Fault Tolerant Control)) restent encore ouvertes.
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Ces derniéres années, les problémes de filtrage d’alarmes et de détection et localisation
de défauts en temps réel sont traités dans le cadre de projets européens B. Ould Bouamama
(2002) [16] E. Craye & al. (1998) [17] ou industriels par I'implémentation de boite a outils ap-
pliqués a des procédés pilotes B. Ould Bouamama & al. (2006) [3]. Toutefois ces installations
concernent des procédés énergétiques: les phénoménes de la transformation de la matiére ne
sont pas considérés. Dans ce contexte, de nombreuses approches sont développées, en vue de
la détection de défaillances et du diagnostic, par les différentes communautés de recherche
en automatique, génie chimique (INERIS : Institut National de I’'Environnement Industriel et
des Risques en France [25]) et en intelligence artificielle (Laboratoire des Risques Chimiques
et Procédés, INSA de Rouen), qui s’intéressent au domaine de la supervision, et plus particu-
lierement, au diagnostic, dans le but principal est la sécurité des processus chimiques (éviter
le risque d’emballement thermique, les dangers liés aux réactions chimiques mises en oeuvre

et 'impact des principaux effets de dérive sur les réactions chimiques examinées).

Processus Modéle
A
Capteur Alarmes
\
Interprétation de
I'alarme
\ 4 Y \
Détection Localisation Diagnostic

Fi1G. 1.1 — Schéma de principe de la méthode de surveillance.

La littérature sur le diagnostic de défaillances est vaste, s’étendant des méthodes ana-
lytiques & l'intelligence artificielle et aux méthodes statistiques. Toutes les méthodes de sur-
veillance sont basées sur le méme principe (Fig. 1.1) qui consiste & comparer les données issues
de capteurs disponibles et celle données par un modéle.

En fonction du type de modeéle utilis¢, on distingue (Fig. 1.2) les méthodes dites a base
de modele (le modele utilisé est analytique) et les méthodes sans modéles (souvent dites a
base de signal ou sans modele a priori). Les méthodes dites a base de modeéle ont besoin de
modele précis. Ces modeles peuvent étre quantitatifs V. Venkatasubramanian € al. (2003)
[26] [27] [28] (sous formes de tables, équations différentielles. . .) qualitatifs, semi-quantitatifs
ou floues. Par ailleurs, d’autres méthodes n’utilisent aucune forme de modeéle, et s’appuient

seulement sur des données historiques du processus.
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L’utilisation d’une des ces méthodes est dictée par le type de connaissance dont on dis-
pose pour 'accomplissement de telle ou telle étape du diagnostic. En réalité, ces approches
coexistent souvent au sein d’'un méme systéme de diagnostic. Cette utilisation conjointe per-
met ’exploitation de I'ensemble des informations disponibles concernant le fonctionnement du
systéme, ainsi que I’amélioration des performances de la procédure de détection et d’isolation
des défauts.

On peut aussi distinguer des méthodes réalisées hors ligne qui consiste a analyser les
risques et déterminer les causes et les conséquences de ce risque sur la fonction principale du
procédé. On peut citer les méthodes HAZOP Analysis (HAZard and OPerability) et AMDEC
(Analyse des Modes de Défaillances et de leurs Effets et de leurs Criticités)

Méthodes de surveillance

en ligne hors ligne|

Y A J A J

Méthodes a base de Méthodes sans Analyse de
modéles modéles prévention de risqugs

Quantitatives: Quantitatives: - HAZOP
Observateur Systémes experts
Espace de parité Analyse des tendances quantitatives (QTA)
Estimation paramétrique
Filtre de Kalman

Qualitatives: Qualitatives: Le AMDEC
Modeéles Causaux Outils statistiques
Modeles hiérarchiques Reconnaissance de formes / Classification

F1G. 1.2 — Classification des méthodes de diagnostic

1.2 Principe de la surveillance

La supervision est généralement définie comme une téache de commande et de surveillance
de l’exécution d’une opération ou d’un travail accompli par d’autres agents (hommes ou ma-
chines), sans rentrer dans les détails de cette exécution. Le concept de supervision s’applique
donc dans un cadre hiérarchisé a deux niveaux au moins. Superviser le fonctionnement d’ins-
tallations industrielles est devenu aujourd’hui le réle principal des opérateurs humains, les

systémes automatiques assurant localement le controle et la commande (Fig. 1.3).
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Supervision en ligne

Décision de récupuration

Composart défectueux

Consigne

E u Ue . X y
%®=» Contidleur Actionneur Systéme | Capteur

¥

Procédés Chimiques a surveiller

Fic. 1.3 — Surveillance des processus chimiques

Des taches multiples telles que la prédiction, le diagnostic, le pronostic ou le conseil d’ac-
tion relevent de la supervision. Le diagnostic, se décompose en plusieurs sous taches : détection
d’une anomalie, localisation du sous systémes défaillant et caractérisation d’un défaut ou d’une

défaillance (Fig. 1.4). il est fondé sur trois fonctions principales:

Défauts Modéle
- RN+ Comportement de

Comportement S reférence
réel Erreur
Détection 1. Détection
Alarme Est-ce que un vrai defaut?

Cahier de charge 2 Isolation

Composant défectueu Quel composant est defectueux?

W

Type de faute 3. Diagnositc

Uueltype de faute?

Fic. 1.4 — Etapes de détection et isolation des fautes

e Détection: ce premier niveau de diagnostic consiste a déterminer de facon rapide et
fiable 'existence d’une anomalie. Ca revient & choisir entre deux hypothéses, la premiére
correspond au fonctionnement normal, la deuxiéme correspond au fonctionnement défaillant.
Pour détecter les défauts d’un systéme, il faut donc étre capable de classer les situations
observables comme étant normales ou anormales.

e Localisation: cette étape présente le deuxiéme niveau de diagnostic, consistant a déter-

miner les anomalies produites (sans les caractériser précisément). Elle est plus difficile dans

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



These de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

22 Chapitre 1. Etat de I'art sur le diagnostic des processus chimiques

le cas de défauts multiples ou plusieurs défauts peuvent avoir lieu en méme temps.

e Identification: c’est le troisiéme niveau de diagnostic consistant & caractériser précisé-
ment les anomalies qui se sont produites. Cette tache consiste par exemple, & déterminer la

taille (amplitude) et la dynamique (forme) du défaut.

1.3 Différentes méthodes de surveillance des procédés chimiques

Cette partie est consacrée a la présentation des concepts fondamentaux des approches de
diagnostic en ligne et hors ligne. Elle s’appuie sur la classification des approches selon le type
de méthode ou de modeles utilisés. Alors, en fonction du type de connaissance utilisée pour
vérifier la cohérence entre les observations réelles et de référence en ligne, on distingue deux

types de méthodes: les méthodes avec modeéle et les méthodes sans modéle.

1.3.1 Meéthodes a base d’un modéle

Dans le domaine de 'automatique et de la supervision des processus, la conception et
de l'utilisation des modéles mathématiques précis pour la détection et le diagnostic est bien
connue. Mais, dans beaucoup de cas, la construction d’un tel modele est tres difficile, de par
la nature complexe ou non linéaire du processus lui-méme, des paramétres variables dans le
temps ou de manque de mesures disponibles. Dans la pratique, il est démontré que, dans ce cas,
lopérateur humain peut fournir une meilleure supervision en utilisant sa propre connaissance

et son expérience pour assurer le bon fonctionnement du processus.

De ce fait, les connaissances de I’expert sur la structure et le comportement du processus

sont exploitées par diverses techniques.

Pour les approches multi-signaux, appelées aussi méthodes a base de modéles, la premiére
étape consiste a générer des relations de redondance analytique, qui expriment la différence
entre les informations issues du systéme réel et celles générées par son modéle de fonctionne-
ment normal. L’évaluation numérique de ces relations produit des résidus qui caractérisent le

mode de fonctionnement du systéme.
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Défauts
Perturbations
\ Y v \ .
) Commande u Etat x Sortie y
Actionneur » Processus »  Capteur >
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Modele Nominal
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Estimation d’état Estimation -
o Espace de parité
- Observateurs parametrique

- Filtre détecteur

A
Génération de résiduis

\J
Prise de décision

Alarmes
\
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\J
Identification

F1G. 1.5 — Architecture générale de la détection de défauts o base de modéles

La détection et la localisation de défaut basée sur 'utilisation de modeéles peut étre divisée
en trois étapes principales (Fig. 1.5). Lors de la premiére étape, les signaux d’entrée et de sortie
du systéme sont utilisés pour générer un résidu c’est-a-dire un signal mettant en évidence la
présence d'un défaut. La génération de résidus est propre a la méthode utilisée (estimation
d’état, estimation paramétrique, espace de parité). Les résidus sont analysés pour décider s’il
vy a ou non présence de défaut. En général, en régime de fonctionnement normal, ce signal
est statistiquement nul et s’écarte notablement de zéro en présence de défaut. En réalité la
prise de décision de la présence ou non d’une alarme est une problématique complexe en
raison du caractére aléatoire des mesures, des incertitudes paramétriques du modeéle et des
problémes de dérivation numériques des résidus. La décision peut s’effectuer a 'aide d’un
simple test de dépassement de seuil sur les valeurs instantanées ou les moyennes de résidus,
en utilisant des fonctions floues, en faisant appel également & la reconnaissance de formes
ou en utilisant des seuils adaptatifs qui évoluent en fonction du point de fonctionnement
du processus surveillé. La deuxiéme étape consiste & localiser la panne, c’est-a-dire retrouve

Porigine du défaut et isoler le composant défectueux. Cette partie nécessite I’analyse d’un
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certain nombre des signatures répertoriées. Enfin, la troisiéme étape permet d’identifier le
type des défauts et de caractériser précisément les anomalies qui se sont produites. Cette
tache consiste par exemple, & déterminer la taille (amplitude) et la dynamique (forme) du
défaut.

1.3.1.1 Estimation de I’état

Les méthodes d’estimation d’état ont pour principe de reconstruire les états et les sorties
du systéme a partir des entrées et des sorties. Ce sont des méthodes de génération de résidus
indirectes en ce sens qu’elles calculent 'erreur d’estimation de la sortie. L’estimation de I’état
peut étre effectuée a 'aide d’observateurs dans le cas déterministe ou de filtres dans le cas

stochastique (filtre de Kalman ou filtres détecteurs de défauts).

Commandeu R Sortig/
» Systeme
Résidu
Gain
Erreur
™ Modele - o
- Sortie reconstruitey

Fi1a. 1.6 — Principe général de génération de résidu o l’aide d’un estimateur.

Les deux méthodes présentent des analogies dans leur formulation et peuvent étre synthé-
tisées par la figure 1.6, la différence provenant du mode de calcul des paramétres du recons-
tructeur en fonction du contexte choisi (cas continu ou discret, déterministe ou stochastique).
C’est approche duale a estimation des parameétres. Les techniques d’estimation d’état uti-
lisent des données de base brute pour estimer 1’état du systéme et par voie de conséquence
ses sorties. Celles-ci sont comparées aux sorties réelles: tout écart entre la valeur mesurée de
la sortie et sa valeur réelle constitue un résidu.

1.3.1.1.1 Observateurs

En automatique et en théorie de I'information, un observateur d’état est une extension
d’un modele représenté sous forme de représentation d’état. Lorsque I'état du systéme n’est
pas mesurable, on construit un observateur qui permet de reconstruire I’état a partir d’'un
modeéle du systéme dynamique et des mesures d’autres grandeurs.

Parmi les travaux de recherche sur la surveillance des réacteurs chimiques et la génération
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de résidus a l’aide d’observateurs, on peut citer ceux développés dans G. Paviglianiti € al.
(2007) [10] et F. Caccavale & al. (2009) [11]. Ces travaux sont basés sur un banc de deux
observateurs adaptatifs pour la génération des résidus qui garantit la détection et I'isolation
des défauts capteurs en présence des perturbations externes et des incertitudes du modele
chimique. L’approche est adoptée pour la conception des gains, alors que la dynamique in-
connue du réacteur c.a.d la chaleur libérée par la réaction et d’autres parameétres mal connus
(par exemple, le coefficient de transfert de la chaleur) sont estimés par une interpolation en
ligne des réseaux de neurones a base des fonctions radiales (en anglais Radial Basis Function,
RBF). Les évaluations fournies par les observateurs et les mesures de capteur sont traitées par
un systéme de prise de décision qui identifie le capteur défectueux. Les mesures directes des
concentrations des réactifs et/ou de la chaleur libérée par la réaction ne sont pas disponibles.
Elles sont estimées & 1'aide d’un observateur non linéaire et le coefficient de transfert de la
chaleur est reconstruit a partir de cette observation et la chaleur libérée par la réaction peut
étre déterminée en adoptant la méthode calorimétrique H. Schuler & al. (1992) [29]. Donc,
Iévaluation de parameétre est effectuée grace a la courbe de la puissance thermique expéri-
mentale libérée par le mélange de la réaction dans un réacteur calorimétrique L. Balland &
al. (1999) [30].

S. K. Dash & al. (2001) [31], D. Odloak & al. (2005) [32] et R. Tarantino & al. (2000)
[33] ont également formulé respectivement des observateurs de Luenberger généralisé et celui
& entrée inconnue en considérant un réacteur continu parfaitement agité non linéaire en esti-
mant les concentrations de réactifs et produits et les deux températures dans le réacteur et la
double enveloppe. Les défauts étudiés sont les défauts sur les paramétres dans le modéle de
procédé tels que le facteur de fréquence dans ’équation d’Arrhénius pour la réaction finale,
la masse molaire et la température de réactif. L’observateur & entrée inconnue estime bien les
défauts de réacteur de modele linéarisé autour d’'un point de fonctionnement et I’algorithme
de diagnostic est plus réduit que des autres méthodes. Les résidus générés ne sont pas gé-
néralement nuls en fonctionnement normal, & cause des bruits et des incertitudes. Ainsi, le
diagnostic robuste aux incertitudes & base d’observateurs a fait I’'objet de plusieurs travaux de
recherches ces derniéres années ot S. Rajaraman & al. (2006) [34] utilisent la méme méthode
de Luenberger pour la génération des résidus, avec des incertitudes paramétriques structurées
et un test probabiliste "de Monte Carlo" pour ’évaluation. Les défaillances considérées dans
ce travail sont strictement liées au placement des vannes de ’eau chaude et froide du systéme

de refroidissement.

Pour des processus chimiques fortement exothermiques, des capteurs moniteurs de la tem-
pérature sont souvent dupliqués dans des réacteurs batch. Donc, on suppose avoir une archi-
tecture duplex de capteur matériel et également deux ensembles de mesures. Evidemment,

avec seulement deux mesures physiques, il est possible de détecter mais de ne pas isoler un

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



These de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

26 Chapitre 1. Etat de I'art sur le diagnostic des processus chimiques

défaut. Par conséquent, quatre capteurs de température sont considérés, deux dans le réacteur
et deux dans la double enveloppe G. Paviglianiti & al. (2007) [10].

Dans la littérature, le multiobservateur est construit par interpolation d’observateur lo-

caux d’ordre plein de type Luenberger par exemple.

Les observateurs sont bien adaptés pour le diagnostic des défauts capteurs et actionneurs.
Les paramétres des RRAs générées n’ont pas une perception physique claire et ne peuvent pas
étre associés directement aux défauts sur les composants physiques. L’extension de la théorie
de l'observateur aux systémes non linéaires reste un domaine ot la recherche est tres active,

mais 'utilisation la plus commune est I’emploi d’un filtre de kalman étendu.

Les performances d’isolation des produits sont faibles et nécessitent souvent la mise en

place d’un banc d’observation sur les actionneurs et les capteurs.
1.3.1.1.2 Filtrage

La méthode des filtres s’inscrit dans une stratégie de maintenance et de prévention des
défaillances. Elle est basée sur la surveillance en continu de I’évolution du procédé concerné
afin d’optimiser en méme temps, la sécurité, la qualité et le coit de fonctionnement d’une

installation.

L. Balland & al. (2002) [35] ont réalisé un certain nombre de travaux concernant cette
stratégie de Kalman en 'appliquant & des processus batch pour I'étude de sécurité, la mise
en ceuvre d'un procédé chimique & 1’échelle industrielle et a la détection d’incidents & partir
de I'évolution des variables tel que le flux de la chaleur. Y. Chetouani (2006) [36] montre
que cette méthode permet de localiser tout changement par rapport au modéle représentant
le comportement normal de fonctionnement, et d’identifier le nouveau modele décrivant le
plus fidélement ’évolution du procédé. Par ailleurs, 'application consiste a déceler 'origine
d’une défaillance d’équipements dans un réacteur chimique muni d’une double enveloppe,
telle qu'une baisse de débit du fluide de refroidissement circulant dans cette derniére pendant
I’étape de pré-chauffage du milieu réactionnel. La réaction étudiée est une réaction exother-
mique d’oxydo-réduction, 'oxydation de thiosulfate de sodium par le peroxyde d’hydrogéne.

La méthode de diagnostic est basée sur ’analyse de ’évolution des innovations représen-
tant ’écart entre les sorties réelles et celles prédites d’un procédé donné. Elle résout en méme
temps le probléme de la détection de dysfonctionnements [36] et la localisation de leur origine
physique. Le nombre de filtres est défini, en principe, a partir de la liste exhaustive de tous
les modéles de dysfonctionnements. Des filtres multiples permettent de faire le lien entre les
anomalies détectées dans 1’évolution du systéme et une (ou plusieurs) situation(s) réperto-
riée(s) des dysfonctionnements du systéme. Cette méthode consiste a traiter les observations
par un ensemble de Filtres de Kalman Etendus (EKF) A.S. Willsky & al. (1980) [37] dont

chacun correspond & une hypothése de panne bien particuliére.

Dans le cas des réactions chimiques exothermiques J. Villermaux (1993) [38] L. Balland
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€ al. (2000) [39], absence du dissolvant meéne a des risques thermiques plus élevés d’embal-
lement parce que le dissolvant ne peut pas agir en tant qu’amortisseur thermique. Il est utile
d’absorber le choc thermique et de commander la réaction chimique. En I’'absence du dissol-
vant, il est alors important de commander parfaitement le progrés de la réaction. Cependant,
le taux d’écoulement de la chaleur libéré par les phénomeénes physico-chimiques ayant lieu
dans le mélange de la réaction peut étre calculé & partir d’'un modéle mathématique établi
sur des bilans massique et énergétique et dans le mélange de la réaction, avec les mémes
hypothéses que pour le logiciel d’exploitation. Cette puissance sera comparée a celle obtenue
au logiciel d’exploitation.

De méme, le manque de modéles liant la cinétique chimique des réactions dans les mélanges
de la réaction non aqueux avec des coefficients d’activité méne au choix d’un modéle basé sur
des concentrations. Les parameétres énergiques et cinétiques étaient déterminés grace a une
méthode d’évaluation localement convergente basée sur l'algorithme génétique. Les résultats
trouvés ont permis de représenter tous les profils de puissance de différentes expériences.

Par ailleurs, l'intérét de ces travaux est de proposer les modeles simples pour représenter
I’évolution thermochimique des systémes réactionnels complexes. Ceci permet aux réacteurs
chimiques industriels de répondre aux exigences des études de surveillance et de régulation
de processus.

Le filtre du Kalman est basé sur une linéarisation permettant aux états du systéme non
linéaire d’étre estimés. En conséquence, il ne peut pas garantir que I’évaluation convergera. Si
le filtre converge, la précision de I’évaluation dépend de la trajectoire du systéme. Un autre
inconvénient concernant le filtre linéaire est le long temps de calcul requis; le gain est lié aux
matrices de Jacobian du modéle basé sur la valeur prévue. Ces matrices doivent étre calculées
en ligne. Les systémes chimiques étant généralement décrits par des modéles non stationnaires
da a la variation des parameétres (coefficient d’échange de chaleur,. .. .).

Ces méthodes (observateurs, filtres) sont trés utilisées pour les systémes linéaires afin
d’éliminer D'effet des bruits de mesures et des perturbations hautes fréquences sur les résidus.
Il est également intéressant d’utiliser ces approches dans le cas particulier ol les incertitudes
paramétriques n’interviennent pas a la méme fréquence que les défauts. En effet, la détection
de défaut réussie a besoin d’un ajustement judicieux du rapport entre les normes des matrices

du covariance qui exprime la réponse du filtre aux anomalies.

1.3.1.2 Estimation paramétrique

Cette approche considére que l'influence de défauts se reflete sur les parameétres et non
pas uniquement, comme c’est le cas des observateurs, sur les variables du systéme physique.
Le principe de cette méthode consiste & estimer en continu des parameétres du procédé en

utilisant les mesures d’entrée/sortie et en évaluant la distance qui les sépare des valeurs de
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référence de I'état normal du procédé. L’estimation paramétrique posséde l'avantage d’ap-
porter de l'information sur I'importance des déviations et la nature physique. Toutefois, un
des inconvénients majeurs de la méthode réside dans la nécessité d’avoir un systéme physique
excité en permanence. Ceci pose, donc, des problémes d’ordre pratique dans le cas de pro-
cédés dangereux, cotiteux ou fonctionnant en mode stationnaire. De plus, les relations entre
parameétres mathématiques et physiques ne sont pas toujours inversibles de fagon unitaire, ce
qui complique la tdche du diagnostic basé sur les résidus. Donc, ’estimation paramétrique
repose sur l'identification des parameétres du systéme. Elle utilise les signaux d’entrée/sortie
en ligne pour estimer les paramétres du modele analytique du systéme. Ces estimés seront
comparés avec des valeurs de référence afin de générer les résidus.

Dans le cas ou les valeurs de référence ou nominales sont inconnues, d’autres approches
consistent a les remplacer par des valeurs estimées précédemment.

Par ailleurs, le diagnostic des défauts a base de modéle peut étre effectué en utilisant les
techniques d’identification. Cette approche est basée sur I’hypothése que les défauts se reflétent
sur les parameétres physiques du systéme. Elle suppose I'existence d’un modeéle paramétrique
décrivant le comportement du systéme et que les valeurs nominales des paramétres soient
connues, Fig. 1.7. Elle consiste alors & identifier les paramétres caractérisant le fonctionnement
réel (masse, coefficient de viscosité,...), a partir des mesures des entrées et des sorties du
systéme [40]. Cette approche donne des valeurs a des états a partir des mesures bruitées. Son

but est 'obtention d’un état plus proche a I’état réel de systéme.

Entreée

; " Sortie

Qrgf : Références

»

‘ r: Résidus
v

Décision

Fi1G. 1.7 — Principe de l’approche par estimation paramétrique.
Dans A.M. Benkouider & al. [41], une identification paramétrique basée sur I'utilisation

des modeles Auto-Régressifs & Moyenne mobile avec variable eXogéne (ARMAX) est appliquée

a un réacteur chimique afin de modéliser le comportement dynamique du milieu réactionnel
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en fonction de la température du thermofluide dans la double enveloppe. Ce travail a pour but
d’établir un modeéle de comportement de la dynamique d’un procédé industriel. Ce modéle
permet de reproduire la dynamique du procédé dans les différentes conditions de fonction-
nement. Le modeéle identifié est établi sous les conditions normales de fonctionnement. Ceci
permet de distinguer le mode normal d’un mode anormal.

Les méthodes d’identification présentent I’avantage d’avoir des modeéles pour le diagnostic
sans utiliser les lois complexes physico-chimiques. Mais I'utilisation d’un modéle identifié pour
le diagnostic permet uniquement de détecter les défauts parameétres (déviation par rapport
a leurs valeurs nominales) et non des composants physiques. En effet, ces paramétres n’ont

aucun sens physique.

1.3.1.3 Espace de parité

Cette approche conduit & une réécriture des équations d’état et de mesure, dans laquelle
seules des variables connues (commandes et sorties) sont autorisées a figurer. Dans le cas
linéaire, ces équations sont connues par les équations de parité et relations de redondance
analytique (RRA) dans le cas le plus général. Elle est généralement appliquée dans un espace a
temps discret, en prenant des mesures sur un intervalle de temps appelé fenétre d’observation.
La redondance d’information est ainsi créée sans avoir recours aux dérivations successives des
mesures.

Cette méthode est plutot adapté pour des modeéles linéaires ce qui n’est pas le cas des
modeles des processus chimiques. Peu de travaux appliqués & des processus chimiques sont
développés. On peut citer le papier de S.K. Dash € al. (2001) [31].qui consiste a utiliser un
modele d’un réacteur continu parfaitement mélangé (CSTR).

Le principal inconvénient des méthodes analytiques de détection de défaillances est la
nécessité d’avoir des modéles mathématiques assez précis et complets, ce qui n’est pas tou-
jours facile pour les processus complexes tels que les processus chimiques. Ces modeéles sont
limités aux représentations linéaires ou a des modeéles non linéaires trés spécifiques. Un autre
inconvénient est la modélisation des perturbations qui peuvent engendrer des erreurs dans le
modele. En plus, si un type de faute n’a pas été modélisé de maniére spécifique, il n’y a pas
de garanties que les résidus soient capables de le détecter. Finalement, ’adaptabilité de ces

approches aux changements du processus n’est pas considérée.

1.3.1.4 Modéles Causaux

Les graphes causaux sont basés sur des relations de cause a effet: I’expression de telles
relations est un principe naturel du raisonnement. I’approche causale est une méthode de
modélisation qui est largement utilisée dans les sciences. Les modéles causaux sont trés ré-

pandus dans tous les formalismes du raisonnement qualitatif. Une définition générale de la
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causalité est de la considérer comme une relation spatio-temporelle qui lie la cause & son effet.
Les modéles causaux ont donc l'avantage de représenter les relations et les interactions qui

lient tous les éléments d’un modéle.

Les graphes causaux apparaissent comme des outils adéquats pour la modélisation causale.
Ils peuvent servir de support & des raisonnements varies, comme la simulation, le filtrage de
défauts, la localisation de pannes... Comme les arcs d’un graphe symbolisent les relations
causales entre les variables, le graphe est une représentation de la causalité des phénomeénes
physiques dans l'installation. Ces approches sont utilisées pour le filtrage d’alarmes en utilisant
une démarche ascendante ou descendante sur le graphe suite & une défaillance pour retrouver
la cause ou l'origine du défaut respectivement. La construction du graphe causal est complexe
pour le processus chimique en raison du couplage de plusieurs phénomeénes (thermique et

fluidique) et donc d’une forte non linéarité des influences mutuelles.

Graphe orienté et Digraphe Les méthodes qualitatives basées sur la théorie de graphe
établissent directement des liens causaux entre les variables du systéme sous forme des rela-
tions causales, ou dans certains cas des relations causales signées liées & un graphe G(S,A)
associé a la représentation des systémes structurés. S est ’ensemble de sommets et A est
I’ensemble d’arcs qui représente les relations entre les variables. Ces méthodes utilisent un
raisonnement qualitatif, évitant ainsi la complexité du calcul numérique. Parmi les méthodes
qualitatives & base de graphe, on peut citer le graphe orienté C. Commault & al. (2008) [42]
(ou S est 'ensemble des variables d’entrée, de sortie et des états linéaires), le graphe causal (ou
S est Pensemble de relations entre les variables mesurées), et le graph causal temporel (TCG
en anglais: Temporal causal graphs) P.J. Mosterman € al. (1999) [43] (des relations causales
et temporelles entre les variables du systéme sont élaborés formellement & ’aide du graphe
causal temporel. L’évolution temporelle de ces variables est représentée qualitativement sur

les fleches causales sous forme d’intégral entre les paires de variables).

La structure la plus simple de graphe causal est celle du graphe signé orienté (en anglais
SDG: Signed Directed Graph). Les nceuds d’un SDG correspondent a I’état des variables, et

les arcs orientes portent les signes des influences correspondantes :
— le signe est "+" lorsque les variables se rapportant a 1’arc évoluent dans le méme sens
— le signe est "—" lorsque les variables se rapportant a ’arc évoluent dans le sens opposé

L’état d’une variable appartient a 'ensemble {4, 0, —}, la valeur est normale (0), trop
haute (+) ou trop basse (—) par rapport a la valeur de la variable de référence (Fig. 1.8).

Dans le SDG, les arcs représentent les relations directes entre les noeuds. Le signe (+)
d’un arc orienté indique la proportionnalité de I'effet. En plus, les relations entre les dérivées

d’ordre supérieur peuvent étre également incluses dans ces relations.
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Accélération 4®_> Vitesse @ Consommation

N Température
»  moteur

Vent

Fic. 1.8 — Exemple d’un SDG issu du comportement d’une voiture.

La figure 1.9 montre que la relation entre deux variables z; et z; est exprimée sous forme
des dérivées d’ordre zéro. Généralement, la structure de cause-effet rend le SDG favorable
pour le diagnostic, ot le but est de déterminer les causes de situations anormales observées.
En parcourant le graphe vers 'effet observé, on peut déterminer la cause ('origine) d’une
faute. En outre, la modélisation de SDG n’exige pas une base de données riche sur 1’évolution
des paramétres et la dynamique du processus.

SDGs ont été calculées & partir des connaissances données par un expert du processus
ou par I'exploitation des équations de modéles qui définissent le comportement du systéme
M.R. Maurya € al. (2006) [44], H. Vedam & al. (1997) [45]. Dans les travaux de M. Iri &
al. (1997) [46] et M.R. Maurya & al. (2003) [47], [48], des algorithmes sont proposés pour
calculer les modéles de digraphe signé a partir des modéles analytiques de systéme, tels que
les équations ordinaires (ODEs en anglais ordinary differential equations) et les équations
algébriques différentielles (DAEs en anglais differential algebraic equations). Les liens sont
exprimés en fonction de toutes les variables du systéme. Le signe des liens de chaque xg
(k # j) est évalué en calculant le dérivé partiel g—if. La répétition de ces étapes pour chaque
équation d’une maniére adéquate génére un modéle global de SDG. Les modeles de SDG issus
des modeéles de comportement nominaux, sont de grand intérét parce que les équations des
processus réels ne sont pa ssouvent disponibles. Alors, les SDGs représentent une solution
intéressante pour la surveillance des défauts.

x —> %, G 5,

(a) (b)

J

F1G. 1.9 — Définitions du lien du graphe signé orienté (a): si x; augmente x; diminue.(b): si

le x; augmente x; ne change pas brusquement le sens, mais il diminue graduellement.

Tous ces algorithmes appliquent une démarche descendante de parcours de graphes afin
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de déterminer les chemins causaux possibles qui expliquent leffet de 'anomalie observée.
Comme indiqué dans M.R. Maurya & al. (2006) [44], il existe deux maniéres différentes pour
déduire les indicateurs de fautes: (i) chercher une valeur qualitative différente de zéro d’un
nceeud mesuré pour obtenir la valeur qualitative possible des noeuds antécédents en suivant le
parcours descendant des chemins; Si la valeur prédite de noeud est également mesurée, le signe
associé déduit par la démarche descendante est comparé a la valeur observée. Cette démarche
s’acheéve lorsque tous les nceuds antécédents au nceud mesuré sont vérifiés. (ii) combiner le
parcours descendant et ascendant, ol la propagation descendante se déroule comme elle a été
définie précédemment. Alors le parcours inverse est lancé pour chaque indicateur de fautes
potentiel (ou proposé) jusqu’a ce que toute les valeurs qualitatives différentes de zéro des

nceuds mesurés seront déterminées.

Pour améliorer I'isolabilité, cette technique basée sur les digraphes signés est combiné
lanalyse de tendance qualitative (QTA en anglais qualitative trend analysis) a été présentée
dans M.R. Maurya & al. (2007) [49]. Cette méthode est recommandée, toutefois seulement
des défauts simples ont été considérés, et le QTA ne peuvent pas surveiller les défauts qui ne
sont pas dans sa base de données.Les digraphes signés capturent essentiellement la circulation
de 'information de cause/effet et également la direction de 'effet. Les diverses applications de
SDG (Signed Digraphs) concernent la simulation, risque et analyse d’opérabilité, diagnostic de
défaut et formation d’opérateur qualitatifs M. R. Maurya & al. (2004) [50] R. Vaidhyanathan
€ al. (1995) [51].

N. Wilcoz & al (1994a) [52] (1994b) [53] ont traité le probléme de détection du défauts
utilisant des modeéles de Graphe Possible de Cause et d’Effet (GPCE).

C. Palmer & al.(2006) [54] et D. Nam & al.(1996) [55] ont employé également des modeles
de digraphe pour I'analyse de HAZOP ont discuté la méthodologie pour la construction des
rapports de symptoéme-défaut. En effet, un des avantages les plus importants d’employer les

modeéles basés sur les digraphes est qu’ils n’exigent pas beaucoup d’information quantitative.

Les digraphes sont aussi utilisés, récemment, par Raghuraj, Bhushan et Rengaswamy
pour concevoir des réseaux de capteur [56]. Ces chercheurs ont proposé des algorithmes pour
résoudre le probléme de placement de capteur basé sur des critéres d’observabilité et de diag-
nosabilité de défauts. Les algorithmes proposés ont utilisé une représentation de digraphe du
processus chimiques pour identifier des placements optimaux de capteur. Cette méthodologie
a été développée par M. Bhushan € al. (2000) [57] avec la représentation signée de digraphe
qui a comme conséquence une conception fiable du systéme de surveillance. Le travail de J.
Chen & al. (2002) [58] a exploité 'analyse SDG basée sur des boucles d’avertissement pour
le diagnostic. Alors que Lee et ses collegues G. Lee & al.(2003) [59] ont proposé un SDG hy-
bride pour la surveillance des défauts multiples. M.R. Maurya & al.(2001) [60] ont présenté

un cadre complet et systématique pour le développement et 'analyse du modéle & base de
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SDG.

Pour plus d’information sur I'analyse de digraphe et ses applications, le lecteur intéressé
peut se référer a K. Hangos & al. (2001) [61], R. Li & al. (2001) [62] et X. Wang & al. (1996)
[63]. Ces articles présentent la méme difficulté pour le diagnostic que celles rencontrées par

les graphes causaux

1.3.1.5 Modeéles hiérarchiques

Dans ce cas, on décrit le processus de diagnostic par une approche fonctionnelle présentée
sous forme d’une décomposition structurelle. La modélisation fonctionnelle comme I'indique
son nom se base sur la fonction du composant (i.e. stocker pour la fonction d’un réservoir,...).
La modélisation téléologique, quant a elle, exprime la finalité du composant (la fonction
téléologique d’une chaudiére est la production de la vapeur). Cette fonction sert un dessin,
un projet, un but. Un réservoir peut avoir plusieurs fonctions téléologiques (en fonction de
son utilisation et de l'interprétation de I'opérateur).

Cette démarche entraine une ambiguité en raison de la subjectivité de la notion de fonc-
tion: il existe autant de fonctions que d’opérateurs.

Toutefois quelques travaux F. Caccavale & al. (2009) [11] B. Ould Bouamama & al. (2004)
[64] associent des fonctions génériques issues des bond graphs afin de rendre la fonction plus
objectives en introduisant les notions d’effort et de flux et les éléments bond graphs (R, C' et
I). Les modeles externes (utilisant la notion de services et de missions associées aux bonds

graphs) trouvent aussi un intérét dans cette approche.

1.3.2 Meéthodes a partir des données historiques

Ces méthodes ne nécessitent pas un modéle mathématique ou structurel du procédé, mais
seulement la disponibilité de grandes quantités de données historiques. Il y a divers fagons de
traiter ces données et de les présenter en tant que connaissance a priori pour le diagnostic.
Ceci est connu comme 'extraction des caractéristiques. Elles nécessitent 'apprentissage de
modes de fonctionnement défaillants et elles sont peu performantes pour la localisation FE.M.
Assaf € al (1990) [65].

1.3.2.1 Approches statistiques

Les techniques statistiques multi-variables sont des outils puissants, capables de compri-
mer des données et de réduire leur dimensionnalité de sortie telle que information essentielle
soit maintenue et plus facile & analyser que dans ’ensemble original des données. Ces tech-
niques peuvent également manipuler le bruit et la corrélation pour extraire l'information

efficacement.
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Ces approches se basent sur ’hypothése de changements rapides (et non sur "amplitude)
des caractéristiques des signaux ou des paramétres des modeéles par rapport a des dynamiques
considérées comme étant lentes (procédés quasi stationnaires). Elles sont utilisées pour la dé-
tection de changements graduels avec des seuils de détection faibles. Les informations fournies
par le nombre croissant de capteurs installés sur les procédés rendent trés difficile ’analyse des
résultats. L’analyse en composantes principales (ACP) et les moindres carrés partiels (MCP)
permettent de réduire le nombre de variables a traiter par la détermination de relations li-
néaires entre elles (variables latentes), permettant ainsi d’expliquer la variance dans des séries

de données.

L’ACP et MCP ont été avec succes appliqués pour résoudre des problémes dans I'ingénierie
de procédés. Par exemple, D. Neogi € al (1998) [66] ont analysé les traitements de données
par I’émulsion d’un processus bach utilisant MCP. J. Zhang & al. (1996) [67] les ont adoptés
pour la détection et le diagnostic de défaut. J.G. Chen & al. (1996) [68] ont décrit application
de PACP pour identifier des régions normales dans la surveillance des processus statistiques

multivariables.

I’ACP est basée essentiellement sur une décomposition orthogonale de la matrice de cova-
riance des variables du processus le long des directions qui expliquent la variation maximales
des données, c’est-a-dire que cette méthode recherche une projection des observations sur des
axes orthogonaux. De ce fait, le premier axe contient la plus grande variation. Le deuxiéme

axe contiendra la seconde plus grande variation orthogonale au premier.

Le but de ’ACP est donc de trouver un ensemble de facteurs (composantes) qui ait une
dimension inférieur a celle de ’ensemble original de données et qui puisse décrire correcte-
ment les tendances principales. L’ACP est une procédure qui ne prend en compte que les
variables du processus. Parfois, un ensemble additionnel de données est disponible, e.g va-
riable de qualité du produit dans un réacteur chimique. Il est souhaitable d’inclure toutes les
données disponibles pour la surveillance du procédé et d’utiliser de cette fagon les variables
du processus pour prédire et détecter des changements dans les variables de qualité du pro-
duit. Pour cela, la méthode des moindres carrés partiels peut étre utilisée. Cette méthode
modélise le rapport entre deux blocs de données tout en les comprimant simultanément. Elle
est employée pour extraire les variables latentes qui expliquent la variation des données du
processus.

Divers travaux menés par J. F. MarcGregor & al.(1994) [69] (1995) [70] ont montré
I’application des méthodes statistiques multi-varaiables telles que les ACP et MCP, dans
P’analyse et la commande de processus, la détection et le diagnostic de défaillances, aussi bien
dans le cas de procédés continus que dans les cas des procédés « batch » (continus par lots)

Une limitation importante de la surveillance basée sur ’ACP est que la représentation

obtenue est invariante dans le temps, tandis que la plupart des processus réels évoluent au
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cours du temps. Par conséquent, la représentation issue de I’ACP nécessite également d’étre
mise & jour périodiques. Un autre inconvénient est qu’elle ne posséde pas des propriétés de

signature pour le diagnostic, ce qui rend l’isolation des défaillances difficile.

1.3.2.2 Réseaux de neurones artificiels (RNA)

Un RNA est un systéme informatique constitué d’un nombre de processeurs élémen-
taires(ou noeuds) interconnectés entre eux qui traite, de fagon dynamique, l'information qui
lui arrive a partir des signaux extérieurs. De maniére générale, I'utilisation des RNA se fait
en deux phases. Tout d’abord, la synthése du réseau comprend plusieurs étapes: le choix du
type de réseau, du type de neurones, du nombre de couches, des méthodes d’apprentissage.
L’apprentissage permet alors, sur la base de ’optimisation d’un critére, de reproduire le com-
portement du systéme & modéliser. Il consiste dans la recherche des poids de paramétres et
peut s’effectuer de deux maniéres: supervisé (le réseau utilise les données d’entrée et de sortie
du systéme & modéliser) et non supervisé (seules les données d’entrée du systéme sont fournies
et I'apprentissage s’effectue par comparaison entre exemples). Quand les résultats d’appren-
tissage obtenus par le RNA sont satisfaisants, il peut étre utilisé pour la généralisation. Il
s’agit ici de la deuxiéme phase oli de nouveaux exemples, qui n’ont pas été utilisés pendant
Papprentissage, sont présentés au RNA pour juger de sa capacité & prédire les comporte-
ments du systéme ainsi modélisé. Leur faible sensibilité aux bruits de mesure, leur capacité
a résoudre des problémes non linéaires et multi-variables, & stocker les connaissances de ma-
niére compacte, & « apprendre » en ligne et en temps réel, sont des propriétés qui rendent
I'utilisation des RNA fréquente. Leur usage peut alors se faire & trois niveaux:

- comme modeéle du systéme a surveiller en état normal et générer un résidu d’erreur entre
les observations et les prédictions,

- comme systéme d’évaluation de résidus pour le diagnostic,

- ou comme systéme de détection en une seule étape (en tant que classificateur), ou en
deux étapes (pour la génération de résidus et le diagnostic).

Plusieurs travaux ont été réalisés dans la littérature pour développer des méthodes de
diagnostic des processus chimiques, se basant sur les différentes informations disponibles pour
décrire le comportement des systémes. E. M. Assaf & al (1990) [65] et J. A. Barton (1984) [71]
ont présenté les résultats donnés par le modéle neural pour des situations possibles d’emballe-
ment thermiques du processus fortement exothermique. L’objectif est d’établir un algorithme
fiable d’alarme pour la détection et la prévention rapide de cette situation. Donc, les résul-
tats prouvent que le modéle neural de NARMAX est représentatif pour le comportement
dynamique du processus chimique non linéaire. Des expériences ont été exécutées dans un
réacteur échangeur et des données expérimentales ont été utilisées pour définir et valider le

modele. Puis, 'essai de la somme cumulative est appliqué pour indiquer n’importe quelle
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dérive du comportement normal du processus. Le comportement anormal du processus di
a deux défauts dans ses parameétres de commande a été examiné. En effet, chaque défaut a
été provoqué par une variation brusque dans le débit du refroidissement. Notons bien que les
défauts les plus fréquents sont dus a une chaleur insatisfaisante de refroidissement, mauvaise
connaissance des conditions de fonctionnement, la présence des impuretés, défaillance des
équipements auxiliaires (régulateur, actionneur, capteur,...) et apparition des événements
indésirables. Gustin a établi une classification des causes thermiques d’emballement dans les
réacteurs J. L. Gustin. (1996) [72] ou la perte de la capacité de refroidissement est la plus

importante cause du déclenchement de ’emballement thermique.

Le diagnostic de défaut a 'aide du RN a base des fonctions radiales avec une couche
cachée peuvent étre appliqués pour développer une représentation non linéaire du réacteur de
polymérisation basé sur une structure récurrente D. L. Yu € al. (1999) [73]. Dans la premiére
étude de cas d’un réacteur en batch, un défaut capteur de température et un encrassement de
double enveloppe sont étudiés et classifiés avec succes utilisant le modéle de processus neural et
un classificateur neural de RBF. La capacité de RNAs d’extraire I'information directement &
partir des données disponibles sur le processus peut étre le motif le plus important d’appliquer
cette approche dans l'industrie. Elles sont utiles dans les problémes tels que ’analyse de
données de capteur, qui sont au deld de la portée des techniques conventionnelles de systéme
expert algorithmique. Les possibilités de diagnostic des défauts multiples (se produisant deux,
trois a la fois) sont également étudiées. Le réseau de neurones peut diagnostiquer bien les

doubles défauts par rapport aux défauts triples.

Dans les processus industriels, RNAs ont été appliqués pour la détection et le diagnostic de
défaut. Par exemple, A.F. Cubillos & al. (1998) [74] ont décrit un systéme hybride adaptatif
établi sur la connaissance antérieure et les réseaux de neurones pour modeler des stratégies
de régulation de processus et des paramétres incertains dans un réacteur continu fortement
non linéaire. Y. Power & al. (2004) [75] ont décrit un cadre de surveillance en deux étapes
de diagnostic de défaut utilisant les réseaux de neurones. Basé sur ce cadre, un systéme de
détection de défaut a été mis en application pour identifier ’endroit exact des défauts et pour

les diagnostiquer.

RNAs ont fait des développements rapides dans le diagnostic de défaut des processus chi-
miques et des domaines connexes. La détection de défaut de processus par des techniques
d’intelligence artificielle a été étudiée par V. Venkatasubramanian € al. (1990) [76], J. C.
Hoskins € al.(1988) (8] et K. Watanabe & al. (1994) [77]. P. Hugo& al. (1988) [78] a conclu
qu’en ce qui concerne le probléme d’exploitation stre dans la réaction, les réacteurs doivent
atteindre la température désirée, qui peut finir avec des réactions secondaires ou un emballe-

ment possible.

Les méthodes & base de réseaux de neurones ont suscité beaucoup d’attention en raison
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de leur exécution rapide et robuste, leur capacité pour la reconnaissance des structures et
I’association. Le probléme de diagnostic de défaut peut étre interprété comme tache de recon-
naissance des structures. Alors que, les limites résident dans la nécessité d’une base de données
importante et la présence d’un procédé réel, ce qui n’est pas toujours disponible surtout dans

le cas de I'apprentissage des modes défaillants.

1.3.2.3 Reconnaissance de formes

La reconnaissance des formes regroupe l’ensemble des méthodes permettant la classifi-
cation automatique d’objets, suivant sa ressemblance par rapport & un objet de référence.
L’objectif est de décider, aprés avoir observé un objet, & quelle forme type celui-ci ressemble
le plus. Une forme est définie a4 l'aide de p parameétres, appelés descripteurs, qui sont les
composantes d'un vecteur forme que nous noterons X.

La résolution d’un probléme de reconnaissance de formes nécessite :

- la définition précise des [ classes entre lesquelles va s’opérer la décision. Cette étape est
liée & la nature des objets & classer et est donc spécifique au probléme posé.

- le choix d’un jeu de caractéres pertinents pour la discrimination des vecteurs de formes.
Malheureusement, il n’existe pas de méthodes systématiques permettant de choisir les para-
métres les plus appropriés a la résolution d’un probléme donné. Par conséquent, seule une
bonne connaissance du probléme a résoudre peut permettre un choix adéquat des parameétres
de forme (ou descripteurs). Notons enfin que le nombre de caractéres fixe la dimension de
I’espace de représentation et, par conséquent, la quantité des calculs & mener.

Ceci peut représenter une contrainte sévére dans un contexte de traitement en temps réel
des objets a classer.

- I’élaboration d’un classificateur permettant 'affectation d’une forme observée & 1'une
des classes. Le classificateur est généralement établi a ’aide d’un ensemble d’apprentissage
constitué de formes pour lesquelles on connait I’appartenance aux différentes classes.

Les méthodes présentées précédemment sont complémentaires entre elles. Il n’est donc pas
étonnant de trouver des applications ou les différents niveaux de traitement (signaux, modeéles
et connaissance experte) soient intégrés dans une méme structure.

D’autres articles traitent du domaine du diagnostic de défauts basé sur des modeéles P.
M. Frank & al. (2000) [79], sur le diagnostic de défauts par extraction de caractéristiques
et classification de problémes (défauts). La classification des défauts est examinée par M. A.
Kramer & al. (1993) [80] selon trois catégories principales :

i) Reconnaissance de formes: ici sont traitées les méthodes basées sur I'historique du
processus.

ii) Modeles basés sur le raisonnement : ils utilisent les techniques basées sur des modéles

qualitatifs.
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iii) Modeles causaux: dans ce cas, les techniques de recherche de symptomes en utilisant
différents modéles sont traités.

Une autre méthodologie de diagnostic de défaillances & prendre en compte est celle basée
sur des modeles & événements discrets (SED) S. Lafortune € al. (1991) [81] et sur le concept de
diagnostiqueur, lesquels permettent tant I’analyse hors ligne, qu’en ligne de la diagnosabilité
des systémes, relative a des défaillances qui peuvent se produire dans les processus. Le systéme
de diagnostic a comme objectif détecter la cause de quelques situations (états fonctionnels)
du procédé, en un temps fini, comme la conséquence d’une défaillance. Tant les SED que
le diagnostiqueur sont des machines & états finis (MEF). La méthodologie du diagnostic a
base de modéles & événements discrets est applicable sur beaucoup de systémes industriels
M.Sampath € al. (1994) [82]. Toutefois, malgré son intérét notable, elle présente I'inconvénient
des systémes partiellement observables, dans le sens de I'inévitable augmentation exponentielle
des états produits au fur et & mesure qu’on incorpore de nouveaux modeéles de dispositifs qui
forment des parties du systéme ou que s’ajoutent de nouvelles situations de défaillance.

Un des points les plus importants dans les méthodes de reconnaissance de formes, est
le bon choix de l’espace de représentation, car de celui-ci dépend la qualité du résultat.
Malheureusement, il n’existe pas de régle générale pour choisir ’espace de représentation, ce
choix s’appuie sur les connaissances a priori existantes sur le probléme a résoudre; il n’y a
pas de démarche algorithmique qui permette de le formaliser.

Un des inconvénients d’utiliser les méthodes de reconnaissance des formes pour le diagnos-
tic est que, en général, le nombre de classes est supposé connu au départ, i.e. la connaissance
est supposée exhaustive. Toute observation doit appartenir & une des classes définies. Ceci est
loin d’étre le cas dans le contexte du diagnostic. Par ailleurs, il reste souvent des modes de
fonctionnement dont nous ignorons les caractéristiques.

Dans ce cas, il est nécessaire d’utiliser des techniques qui permettent de prendre en compte
la détection de nouvelles classes, d’apprendre leurs caractéristiques et de les inclure dans le
systéme de détection; ce qui implique qu’un systéme de diagnostic basé sur des méthodes de
reconnaissance de formes doit étre un systéme évolutif, capable de prendre en compte tout

nouveau phénomeéne normal ou anormal présent dans le processus surveillé.

1.3.2.4 Systéme expert

Une autre alternative pour la modélisation des systémes complexes est 1'utilisation des
concepts de la théorie des ensembles flous et de la logique floue S. Dash & al. (2003) [83]. Un
modeéle flou est une représentation des caractéristiques d’un systéme a ’aide de régles floues
qui décrivent sont comportement. Ceci permet une généralisation de I'information qui essaie
d’imiter le raisonnement approximatif exécuté par I’homme en introduisant I'imprécision.

La structure de base d’un SIF est constituée d’:
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a. un univers de discours qui contient les fonctions d’appartenance des variables d’entrée
et de sortie & des classes. Ces fonctions peuvent avoir différentes formes, les plus usuelles étant

les formes triangulaires, trapézoidales et gaussiennes,

b. une base de connaissance qui regroupe les régles liant les variables d’entrée et de sortie
sous la forme « SI. . .ALORS »,

¢. un mécanisme de raisonnement qui base son fonctionnement sur la logique du modus

ponens généralisé.

Les formalismes les plus utilisés pour les SIF sont ceux de E. Mamdani. (1977) [84] et de
T. Takagi & al. (1985) [85].

La surveillance des systémes industriels est devenu depuis les deux derniéres décennies
un des domaines privilégiés d’applications pour les systémes experts ou systémes a base de
connaissances. En effet, ils possédent la propriété essentielle de pouvoir restituer a des non ex-
perts. Dans la plupart des cas, les connaissances utilisées pour le développement d’un systéme
expert d’aide au diagnostic reposent sur 'apprentissage des relations entre les causes et les
effets observées pour chaque défaillance. Avec ce mode de connaissance, les systémes experts
d’aide au diagnostic appartiennent & la famille des méthodes sans modéles. Cependant, 1'uti-
lisation de modélisation fonctionnelle décrivant les comportements détaillés des composants
de systémes complexes permet également le développement de systémes experts appartenant
a la famille des méthodes de diagnostic a base de modeles S. Dash € al. (2003) [83].

Un systéme expert est composé de deux parties indépendantes (voir Fig 1.10):

- une base de connaissances elle-méme composée d'une base de régles qui modélise la
connaissance du domaine considéré et d’une base de faits qui contient les informations concer-

nant le cas traité,

- un moteur d’inférences capable de raisonner a partir des informations contenues dans
la base de connaissances, de faire des déductions, etc. Au fur et & mesure que les régles sont

appliquées des nouveaux faits se déduisent et se rajoutent a la base de faits.
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Fia. 1.10 — Architecture d’un systéme expert.

Les principaux avantages des systémes experts pour le diagnostic sont leur capacité a
raisonner sous incertitudes et leur capacité & apporter des explications des solutions fournies.
La difficulté spécifique de leur mise en ceuvre est la formalisation de la démarche cognitive qui

a pour objectif, & partir d’une situation donnée, de définir et décrire le raisonnement associé.

1.3.3 Meéthodes de prévention des risques

Les études menées depuis une quinzaine d’années ont conduit a 1’élaboration de méthodolo-
gies permettant la mise au point de modes opératoires adaptés aux contraintes fonctionnelles
et de sécurité de installations chimiques (réacteurs tubulaires, réacteurs continus, batch et
semi-batch...ect).

Toutefois, les réacteurs, méme s’ils offrent les caractéristiques de flexibilité et de polyva-
lence requises, présentent un certain nombre de limitations technologiques. En particulier, les
mauvaises conditions d’évacuation de la chaleur dégagée par les réactions chimiques posent
un grave probléme de sécurité. Alors, différents facteurs tels que la complexité du systéme, la
dimension élevée, la non linéarité des processus ont souvent rendu tres difficile la détection
des risques d’accidents (trés) graves, voire majeurs: incendies et/ou explosions, intoxications,
brillures chimiques, pollutions,... A. Laurent. (2003) [86).

Tous ces éléments mettent clairement en évidence la nécessité, toujours actuelle, de dé-
velopper des techniques adaptées a la prévention du risque chimique et explique I'intérét
croissant de la recherche sur les problématiques de sécurité. Cela a notamment contribué a
I’élaboration et ’amélioration de nombreuses méthodes et outils qui sont aujourd’hui recon-
nus et trés utilisés dans le monde industriel A. K. Coker (2001) [87]. Pour répondre a ces
besoins, une méthodologie pour 1’étude et le contréle du risque d’emballement thermique et

d’apparition des réactions secondaires a été formalisée dans cette thése.
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1.3.3.1 Meéthodologies d’analyse des risques

Afin de prévenir les risques associés a un procédé, un certain nombre de méthodologies ont
été développées pour procéder a une analyse systématique des risques et de leurs conséquences
A.E.P. Brown (1999) [88]. Ces méthodologies servent a mettre en évidence toutes les sources
de dangers, & identifier les risques posés par les éléments du systéme et leurs interactions,
a anticiper des dérives et mettre en place des mesures de sécurité (ou barriéres dans le cas
d’accidents majeurs), pour d’une part éviter que ces déviations apparaissent et d’autre part en
limiter les conséquences dans les cas ot cette déviation ne pourrait étre corrigée. L’application
de méthodes d’analyse de risques permet donc de regrouper un certain nombre de données
dans le but de maintenir a tout instant 'installation en sécurité que ce soit en fonctionnement
normal ou en marche dégradée.

Dans [89], J. Tizier & al.(2002) a comparé de nombreuses méthodologies disponibles
dans l'industrie et relatives au risque chimique et au transport de matiéres dangereuses. Ces
techniques s’articulent toutes autour de trois phases:

— une phase d’identification : cette phase essentielle consiste a décrire ’installation & ana-
lyser en termes d’activités dangereuses, de produits et d’équipement. Plus cette phase sera
détaillée, plus ’analyse des risques sera exhaustive.

— une phase d’évaluation des risques établis dans la phase précédente, réalisée dans le but
de quantifier ces risques. Cette phase peut se faire deux maniéres complémentaires :

e en évaluant les dommages conséquents a ces risques (approche déterministe),

e en évaluant la probabilité d’occurrence du risque (approche probabiliste).

— une phase de hiérarchisation suite & 1’évaluation des risques de maniére & établir un
ordre de priorité quant au traitement de ces risques.

Dans l'industrie chimique, on recense trois méthodes principalement disponibles dans la
littérature et utilisées en cas de risque F.I. Khan & al. (2003) [90]:

e [’analyse préliminaire des risques,

e Les méthodes déductives (arbres des défaillances et arbre de cause),

e Les méthodes inductives (HAZOP, AMDEC).

Dans cette partie seront détaillées les méthodes les plus usuelles et les plus pertinentes en

matiére d’analyse de risques pour mettre en avant leurs besoins et leurs finalités.

Analyse préliminaire des risques L’analyse préliminaire des risques constitue un pro-
cessus continu dans les différentes étapes d’un projet depuis le stade de la recherche jusqu’aux
études de base et couvrant donc les étapes de faisabilité et d’avant projet. Elle permet d’iden-
tifier les inconvénients, dangers et risques liés aux différents produits mis en ceuvre (réactifs,
produits, intermédiaires. .. ) et a leurs propriétés intrinséques et les risques liés aux procédés

(réactions chimiques principales et secondaires. .. ) et aux équipements et technologies utilisés
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et étudier les mesures préventives et compensatoires nécessaires. A titre d’exemple, 'analyse
préliminaire des risques des dangers liés aux substances aux mises en ceuvre préconise d’iden-
tifier les dangers liés a la toxicité, I'inflammabilité, la stabilité et la réactivité de tous les
produits intervenants dans la réaction considérée.

Cette méthode d’analyse des risques est intéressante pour son caractére relativement
simple et général. C’est pourquoi elle est presque systématiquement mise en ceuvre au préa-
lable des autres méthodes. De plus, elle s’intégre parfaitement dans les premiéres phases de

conception d’un procédé et peut-étre enrichie tout au long de son évolution.

Méthodes déductives Une méthode est dite déductive si elle cherche les causes d’'un
événement non souhaite. Les plus connues et les plus utilisées sont les méthodes dites de

l'arbre de décision (ou des causes).

Arbre de défaillance (Arbre de cause) C’est I'un des outils d’analyse du risque
technologique, développé au début des années 1960 aux Etats-Unis. C’est la méthode la plus
couramment utilisée dans analyses de fiabilité, de disponibilité ou de sécurité des systémes.

Il s’agit d’'une méthode optimisée qui permet la détermination des chemins critiques dans
un systéme. Cette méthode a pour objet de déterminer les diverses combinaisons possibles
d’événements qui entrainent la réalisation d’un événement indésirable unique. Elle permet
donc d’identifier les points faibles de la conception.

C’est une méthode déductive dont la représentation graphique des combinaisons est réa-
lisée par une structure arborescente (arbre), permettant un traitement a la fois qualitatif et
quantitatif. Cet arbre est établi sous forme d’un diagramme logique et comporte au sommet
I’événement indésirable. Les causes immédiates qui produisent cet événement sont ensuite
hiérarchisées a ’aide de symboles logiques « ET » et « OU ». Une extension des arbres de
défaillances est la méthode du diagramme de causes-conséquences. Cette méthode combine les
principes utilisés par I'analyse déductive de I'arbre des défaillances et I’analyse inductive de
I’arbre des conséquences. Les arbres de décision sont largement utilisés en contexte industriel
pour déterminer des symptomes qui peuvent étre de diverses natures.

Potentiellement, il est possible de diagnostiquer des défauts multiples en garantissant les
diagnostics obtenus. Néanmoins, la garantie requiert que ’arbre de décision soit complet et
que toutes les situations soient représentées, y compris les défauts multiples. Or, pratiquement,
la combinatoire est telle qu’il est irréaliste d’atteindre cette complétude. Pratiquement, les
arbres de décision ne garantissent donc pas que la situation réelle appartienne nécessairement
aux diagnostics déduits.

Ces arbres de décision pour le diagnostic présentent un certain nombre d’avantages :

— ils peuvent étre facilement compris
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— ils sont encore utilises par les services de maintenance pour décrire des procédures de

résolution de problémes
- ils peuvent étre utilises pour représenter un large champ de problémes de diagnostic

Par la suite, ce principe de diagnostic a été perfectionne, en permettant par exemple
d’analyser des systémes trés complexes et en permettant une analyse croisée de plusieurs
arbres de défauts pour résoudre un méme probléme.

Cependant, le principal inconvénient des arbres de défaillances est que le développement
est sensible aux erreurs a différentes étapes. En effet, I’arbre construit est seulement aussi
bon que le modéle mental de son créateur. Pour exécuter un diagnostic correct & partir des
arbres de défaillances, ceux-ci doivent largement représenter toutes les relations causales du
processus, c’est-a-dire qu’ils doivent étre capables d’expliquer tous les scénarios de défauts
possibles. De plus, 'emploi de cette méthode se révéle difficile pour les systémes fortement
dépendants du temps. Enfin, il n’y a pas de méthode formelle pour vérifier I'exactitude de

I’arbre développé.

Meéthodes inductives A I'oppose des méthodes déductives, une méthode est dite inductive
si elle cherche les conséquences d’'un événement non souhaité. Les méthodes les plus utilisées
et que nous présentons ici sont TAMDEC H. Lawley. (1974) [91] et 'HAZOP [92].

Diverses méthodes d’analyse de risque (Hazop, Dylam, etc.) peuvent étre utilisées pour
identifier les événements principaux ou les déviations potentiellement dangereuses. Puis, des
corrections doivent étre faites a l'installation. Malheureusement, malgré I'optimisation de
mode d’opération, il n’est pas possible d’empécher I’apparition de défauts pendant la réaction
chimique. Ces défauts sont peut étre dus aux origines chimiques, défauts dans 1’équipement
ou dans le systéme de controle. En effet, dans Y. Chetouani (2006) [36], deux défauts dans un
réacteur chimique semi-batch parfaitement agité, se produisant & un moment inconnu, sont
expérimentalement réalisés. Chaque défaut est provoqué par une variation brusque en valeur
d’un des paramétres suivants : la température de refroidissement et le débit d’alimentation du
réactif. Le but est de détecter la présence des changements brusques, et indiquer exactement
le moment ou il se produit. L’évolution d’information produite par 1’évaluation d’état est
observée et discutée, aussi bien que le retard dans la détection selon le seuil de décision. Un
logiciel de surveillance permet I'ajustement précis des parameétres. Les parameétres présentés
dans le systéme de surveillance sont les modes de commande de la température de la réaction
(isotherme ou pente de la température) et du fluide (constante ou pente de la température).
Dans cette application, la méthode de détection de défaut est basée sur un essai appliqué a la
température de la masse de réaction qui représente le parameétre a surveiller. Ce parameétre est
essentiel parce qu’il est le résultat de tous les effets de défauts et des parameétres expérimentaux

présentés (introduction d’écoulement, taux de mélange, écoulement de refroidissement, etc.).
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En effet, la température de la masse de réaction est I'image de la dynamique dans le cas de
I’absence de défaut ou de la présence de défaut. D’ailleurs, cette température est une mesure
accessible dans tous les réacteurs chimiques.

Souvent, les modeéles cinétiques détaillés ne sont pas toujours approprié aux états en
ligne/aux applications d’évaluation de parameétres en raison de leurs caractéristiques numé-
riques. Ainsi, le développement des estimateurs de concentration doit se fonder sur 1’adoption

des lois cinétiques simples mais par représentant de taux mises en bloc.

Analyse des Modes de Défaillances et de leurs Effets (AMDE) L’analyse des
modes de défaillances et de leurs effets (AMDE) (en anglais : Failure Mode and Effect Analysis
FMEA) est une technique issue du domaine de la fiabilité. Elle repose sur la notion de mode
de défaillance, définie comme l'effet par lequel une défaillance est observée sur un élément
du systéme. Les défaillances d’'un composant ont des effets sur les fonctions de ce dernier; le
mode de défaillance est dénommé du nom de 'effet.

La démarche de cette technique consiste d’abord a définir le systéme, ses fonctions et ses
composants. Ensuite, I’ensemble des modes de défaillances des composants doit étre établi.
Pour chaque mode de défaillance, sont recherchées ensuite les causes possibles de son appari-
tion. Finalement, une étude des effets sur le systéme et sur 'opérateur est faite pour chaque
combinaison (cause, mode de défaillance). Les résultats sont présentés sous forme de tableau.

L’AMD est parfois complétée par une analyse de criticité; elle devient AMDEC (Analyse
de Modes de Défaillance, de leurs effets et de leur Criticité). La criticité permet d’extraire les
modes de défaillance les plus critiques. L’analyse de criticité est évaluée a partir du couple
probabilité-gravité.

En résume, ’AMDE est trés répandue dans des nombreux domaines industriels. En effet, il
est nécessaire d’identifier a priori les défauts et/ou les dysfonctionnements pouvant apparaitre,
A un certain moment, dans le systéme supervisé; le recensement préalable des défaillances
et leurs relations éventuelles ne peuvent jamais étre exhaustif et requiert en général une
réécriture du tableau. Enfin, cette méthode ne peut pas traiter les cas de défaillances multiples
et intégrer 'aspect fonctionnel. Une telle défaillance dite “de mode commun” est due & des
pannes survenant simultanément dans différents composants du systéme, une méme cause

étant a l'origine de ces pannes.

Méthode HAZOP Dans la plupart des pays industrialisés, les normes exigent que
Panalyse de risque soit exécutée de fagon réguliere. HAZOP est le plus employé couramment
et reconnu comme approche préférée dans I'industrie de transformation chimique. Il est typi-
quement exécuté par une équipe d’experts ayant spécialisé la connaissance et ’expertise dans
la conception, opération et entretien de I'usine. HAZOP est également 'une des méthodes

d’identification de risque les plus puissantes disponibles et a été bien décrit dans la littéra-
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ture. L’analyse de HAZOP permet de produire du « si ... alors » des régles pour le systéme
de logique floue (SLF) et de déterminer I'information & envoyer a d’autres niveaux dans le
systeme d’information. on note que toutes les variables considérées dans I'analyse de HAZOP
ne sont pasdes mesures de 1'usine, on peut observer quelques variables (prévues). Concernant
la génération de « si ...alors » de régles, seulement les variables mesurées et observables sont

considérées.

L’HAZOP (HAZard and OPerability Study) a été initialement développée par la société
“Imperial Chemical Industries” au début des années 1970 et s’applique a l'industrie chi-
mique. Cette méthode d’analyse est adaptée a I'étude de dysfonctionnement des circuits
thermohydrauliques. Elle a pour objectif 'identification des risques et I’étude de leur pré-
vention/protection en s’appuyant sur un modéle physique du systéme et en étudiant chacune

des déviations possibles.

Sa mise en ceuvre consiste & définir tout d’abord les phases de vie du systéme et pour
chacune d’elle les paramétres caractéristiques (pression, débit, température, niveau, concen-
tration ect.). Elle requiert notamment I’examen de schémas et plans de circulation des fluides
instrumentés ou schémas PID (Piping and Instrumentation Diagram).Il s’agit ensuite d’étu-
dier les dérives possibles de ces parameétres a ’aide de mots-guides: ‘pas’, ‘pas assez’, ‘trop’.
Puis, dans chaque cas, on étudie les causes de ces dérives, leurs conséquences, leur niveau de
gravité, les moyens de détection, la ou les actions correctives existantes qui permettent de
ramener le systéme dans un état satisfaisant de sécurité F.I. Khan € al. (2003) [90].

IHAZOP est un outil particulierement efficace pour les systémes faisant intervenir des cir-
culations de fluide. Cette méthode présente tout comme ’AMDEC un caractére systématique

et méthodique.

Considérant, de plus, simplement les dérives de paramétres de fonctionnement du systéme,
elle évite de considérer, contrairement & ’AMDEC, tous les modes de défaillances possibles
pour chacun des composants du systéme. En revanche, THAZOP permet difficilement d’ana-
lyser les événements résultant de la combinaison simultanée de plusieurs défaillances. Par
ailleurs, il est parfois difficile d’affecter un mot guide & une portion bien délimitée du systéme
a étudier. Cela complique singuliérement l'identification exhaustive des causes potentielles
d’une dérive. En effet, les systémes étudiés sont souvent composés de parties interconnectées
si bien qu’une dérive survenant dans une ligne ou maille peut avoir des conséquences ou a l’'in-
verse des causes dans une maille voisine et inversement. Bien entendu, il est possible a priori
de reporter les implications d’une dérive d’une partie & une autre du systéme. Toutefois, cette

tache peut rapidement s’avérer complexe.

Cependant, le point faible de 'HAZOP vient de son analyse qui repose sur la description
par flux: on ne tient pas compte des défaillances des entités du systéme. D’autre part, les

enchainements de déviations ou les déviations simultanées ne sont également pas étudiées.
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F1G. 1.11 — Organigramme de la procédure de ’examen HAZOP.

1.3.3.2 Meéthodes expérimentales d’évaluation des risques

Parmi les outils développés spécifiquement pour la prévention du risque chimique, la ca-
lorimétrie est sans doute 'une des techniques les plus utilisées & '’heure actuelle dans les
laboratoires de sécurité des procédés. La premiére application dans 'industrie chimique se
situe dans les années 60 et consiste en I’évaluation de vitesses de réaction W. Regenass (1997)
[93]. Depuis, de nombreux utilisateurs ont contribué a 1’évolution des appareils et méthodes
pour une détermination plus précise et plus large de paramétres cinétiques et thermiques F.
Stoessel.( 1997) [94] J. Steinbach. (1999) [95].

Faisant intervenir des appareils calorimétriques permettent ensuite de déterminer expéri-
mentalement le comportement et la stabilité thermique des produits a partir de 1’évolution
du flux de chaleur, en fonction de la température. Ces techniques calorimétriques renseignent
a la fois sur les conditions de manipulation et de stockage des produits purs mais peuvent
également orienter le choix de conditions opératoires lors de la mise en ceuvre de ces produits

dans un systéme réactionnel. Par exemple, l'intégration des courbes de flux de chaleur donne
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acces a Iénergie dégagée au cours de la décomposition du produit et elle donne aussi

e la température correspondant a la température d’initiation de la réaction de décompo-
sition aussi appelée température de début de décomposition,

e la température qui correspond au maximum du pic de décomposition c’est-a-dire lorsque
le flux de chaleur est maximum,

e la chaleur dégagée au cours des réactions de décomposition.

Selon Sotoessel F. Stoessel. (1993) [96], une réaction de synthése doit étre étudiée au
laboratoire a trés petite échelle par analyse thermique différentielle, afin de détecter I’existence
de réactions secondaires éventuellement présentant une forte exothermicité (décomposition,
par exemple). Les quantités de chaleur libérée par diverses réactions possibles, lorsque la
température est augmentée, peuvent ainsi étre mesurées et ’analyse des résultats permet de
calculer globalement une énergie d’activation et une différence de température adiabatique.

Les concepts et parameétres associés au scénario d’emballement thermique permettent de
procéder a une évaluation du risque thermique et de mettre en place des mesures préventives
adaptées selon la classe de criticité identifiée : ajustement des conditions opératoires, modifi-
cations des équipements, dimensionnement d’évents, etc. . . Toutefois, cette étude ne peut étre
menée sans une connaissance précise des caractéristiques thermique et cinétique de la réaction
de synthése d’une part, et de la réaction de décomposition d’autre part [86]. Ces données sont
généralement obtenues a partir de mesures calorimétriques F. Stoessel.( 1997) [96].

On rappelle que la prévention de ’emballement nécessite :

e d’une part, la connaissance précise du comportement et de 1’évolution des milieux réac-
tionnels pour des fonctionnements normaux et dégradés,

e d’autre part, I’étude de la stabilité des milieux réactionnels aux températures obtenues

lors d’un fonctionnement dégradé.

1.4 Analyse Structurelle pour la surveillance robuste des sys-

témes réactifs

1.4.1 Analyse Structurelle

[’analyse structurelle est un outil puissant, performant et est bien adaptée pour la concep-
tion de systémes de surveillance des processus chimiques. Elle permet de déterminer de nom-
breuses propriétés d’'un systéme, qui sont obtenues & partir de la seule connaissance de I'exis-
tence de liens entre les composants d’un systéme sans que les modéles de comportement
détaillés soient nécessaires. Quelques représentations structurelles permettent de visualiser
clairement certaines propriétés sur des systémes de taille raisonnable les systémes physiques,
tels que la matrice structurelle, le graphe biparti, le digraphe et le bond graph. On utilise

également des outils de représentation par graphe pour le diagnostic de défauts (couplage,
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décomposition de Dulmage-Mendelsohn), afin d’analyser les propriétés des systémes qui pour-
ront étre servies pour la conception des relations de redondance analytique ou le placement

de capteurs.

I’analyse du modéle structurel, ou analyse structurelle, a été largement utilisée par les
différentes communautés en automatique: surveillance (FDI), intelligence artificielle (DX)
ou l'intégration des deux approches (bridge) afin de déterminer les propriétés des systémes
relatifs & la détection et a la localisation des défaillances E. Frisk & al. (2009) [97]. Ces
communautés ont développé des méthodes pour la conception de relations de redondance
analytique (RRAs) pour le diagnostic de défauts. On se concentre particuliérement sur les
méthodes basées sur la recherche de couplages dans un graphe biparti M. Blanke & al. (2003)
[98] et (2006) [99], le retrait consécutif de capteurs L. Travé-Massuyés € al. (2006) [100]
et la décomposition Dulmage-Mendelshon M. Krysander & al. (2008) [101]. Le travail de
A. A. Yassine & al. (2007) [102] apporte une approche structurelle pour la conception des
sous-systémes testables permettant de détecter les défauts dans les systémes & diagnostiquer.
On peut aussi citer des méthodes basées sur la conception de conflits B. Pulido & al.(2002)
[103] et (2004) [104] issue de la communauté de l'intelligence artificielle.

Un algorithme permettant de trouver les couplages complets est présenté dans M. Blanke
€ al. (2006) [99]. Ces relations de redondance sont composées des chaines alternées, qui com-
mencent par des flots de données et qui finissent par des contraintes non couplées. Concernant
cette méthode, on a remarqué que certaines RRAs sont trouvées de nombreuses fois: il y a
donc des redondances dans les calculs. Le nombre de redondances résultant dépend du nombre

de couplages possibles. Ceci représente 1'inconvénient majeur de cette méthode.

L. Travé-Massuyés € al. (2006) [100] ont proposé une méthode pour la conception de
RRAs. L’idée principale de cette méthode est d’utiliser le modeéle du comportement du systéme
pour analyser d’une fagon approfondie les redondances analytiques introduites par les capteurs
hypothétiques. La conception des relations de redondance analytique hypothétique (H-RRAs)
permet de construire une matrice de signature de défauts hypothétique (HFS matrice). Le
point du départ de cette méthode est de faire ’hypothése que toutes les variables du systéme
sont mesurées. On procéde alors aux retraits consécutifs de capteurs. Cette méthode est
la continuation des travaux proposés dans L. Travé-Massuyés € al. (2001) [105] et (2003)
[106]. Le travail effectué dans [105] s’appuie sur une interprétation causale et, par conséquent,
il n’y a pas de garantie que toutes les relations de redondance analytique (RRAs) peuvent
étre trouvées. Mais la méthode [100] traite toutes les interprétations causales possibles des
relations du modeéle du systéme et par conséquent, toutes les RRAs peuvent étre obtenues.
Cette méthode consiste a retirer toutes les combinaisons possibles des variables, alors sa

complexité devient exponentielle par rapport aux variables.

L’article de M. Krysander & al. (2008) [101]. comprend un algorithme, basé sur la décom-
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position de Dulmage-Mendelshon, pour la détermination des sous-systémes sur-déterminées
minimaux (les sous-systémes testables minimaux) afin de générer les RRAs. Les résultats
présentés dans [101] sont l'extension des résultats présentés dans M. Krysander € al. (2005)
[107]. La complexité de cet algorithme dépend de I'ordre des redondances structurelles c’est-a-
dire de la différence entre le nombre d’équations et le nombre de variables. Cette complexité
est inférieure a la complexité des algorithmes proposés dans M. Nyberg € al. (2003) [108]
et E. Frisk & al. (2003) [109]. L’algorithme proposé dans [101] est basé sur une approche
descendante, c’est-a-dire qu’il commence avec le modéle complet du systéme et il réduit la
taille du modele étape par étape jusqu’a obtenir un modéle structurellement surdéterminé
minimal (MSO). Les MSO résultants de cet algorithme conduisent aux relations de redon-
dance analytique. M. Krysander & al. (2008) [101] a mené des améliorations sur ’algorithme
afin d’augmenter son efficacité et réduire sa complexité. Il est donc possible d’utiliser la struc-
ture réduite pour trouver tous les ensembles MSO conduisant aux RRAs dans la structure
originale. L’inconvénient de cette méthode est qu’elle ne prend pas en compte la notion de dé-
ductibilité des variables: toutes les variables du systéme sont considérées comme déductibles

et, de ce fait, certaines RRAs peuvent ne pas étre réalisables.

Une méthode structurelle pour la conception des sous-systémes testables est formalisée
dans [102]. Cette méthode est basée sur un opérateur jointure venant de ’algébre relationnel.
Elle est basée également sur une abstraction structurelle des contraintes. En conséquence de
quoi elle peut étre appliquée & une trés grande classe de systémes: des systémes continus
échantillonnés, linéaires ou non linéaires, statiques ou dynamiques, & base de régle ou non.
Elle permet aussi de trouver tous les tests de détection en prenant en compte la notion de
déductibilité des variables. Cette méthode permet aussi de prendre en compte les ensembles

d’exclusions permettant d’éviter les sous-systémes testables irréalistes.

Dans la communauté de I'Intelligence Artificielle DX, le diagnostic a base de consistance
est le plus répandu pour diagnostiquer les défauts. Plusieurs approches de diagnostic a base de
consistance exigent de calculer les ensembles de conflits possibles et de générer les diagnostics
candidats. Un conflit est un ensemble de composants dont I'’hypothése de comportement
normal est inconsistante avec les observations courantes. B. Pulido & al.(2002) [103] et (2004)
[104] ont proposé une méthode pour générer les conflits possibles nécessaires pour la détection
et la localisation des défauts. Cette méthode est composée de deux étapes. La premiére étape
consiste & chercher les systémes sur-déterminées. La deuxiéme étape consiste a vérifier si ces
systémes peuvent étre résolus en utilisant la propagation locale. La définition de hyper-graphe
est nécessaire a la conception de cette méthode. B. Pulido & al.(2002) [103] et (2004) [104]
ont proposé des algorithmes pour construire I’ensemble des chaines d’évaluation minimales
MECs.

Ces modeles d’évaluation minimale (MEMs) pourraient conduire a des conflits. L’avantage

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



These de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

50 Chapitre 1. Etat de I'art sur le diagnostic des processus chimiques

de cette méthode de conception de conflits est que I’ensemble de MEMs peuvent étre calculés
hors ligne sans aucune évaluation du modeéle. Les conflits peuvent apparaitre seulement quand
les observations sont introduites et 1’évaluation du modele est calculée. Ces conflits résultant
seront utilisés pour la détection et la localisation de défauts. La méthode proposée dans
[104] permet de trouver les modeles d’évaluation minimaux conduisant aux conflits pour la
détection et la localisation des défauts. Elle présente la particularité d’étre difficile d’acces et
complexe & mettre en ceuvre.

On a remarqué que la méthode basée sur la recherche de couplages dans un graphe biparti
permet de trouver les RRAs en prenant en compte la notion de déductibilité (calculabilité)
mais l'inconvénient de cette méthode est qu’il y a beaucoup de redondances dans les calculs.
La méthode basée sur le retrait consécutif de capteurs résout le probléeme de redondances
mais la complexité est exponentielle par rapport au nombre de variables du systéme. La mé-
thode basée sur la décomposition Dulmage-Mendelshon résout le probléme de redondance
et la complexité, mais I'inconvénient de cette méthode est qu’elle ne prend pas en compte
la notion de déductibilité (calculabilité). On a présenté aussi une méthode de conception de
conflits issue de la communauté de l'intelligence artificielle. Cette méthode permet de trouver
les modéles d’évaluation minimale conduisant aux conflits. Elle présente la particularité d’étre
difficile d’acces et complexe & mettre en ceuvre. A. A. Yassine € al. (2007) [102] a présenté
une méthode plus générale et d'un ordre de complexité moindre que ces méthodes existantes,
qui peut fournir toutes les relations de redondance analytique d’un systéme a diagnostiquer
pour n’importe quelle classe de systémes et qui permet de tenir compte de la déductibilité
(calculabilité) des variables par rapport aux contraintes. Cette méthode améliore les résultats
présentés dans S. Ploiz & al. (2005) [110]. L’algorithme proposé est basé sur un opérateur
“jointure” venant de l’algebre relationnel. Il se fonde également sur une abstraction struc-
turelle des contraintes et trace de toutes les contraintes impliquées dans les sous systémes
testables obtenus. Ce point est crucial en analyse diagnostique ou il s’agit de comprendre les

causes possibles d’un test révélant une anomalie.

1.4.2 Structure d’un systéme comme un graphe bi-partite

Un graphe bi-partie est un graphe dont ’ensemble de nceuds est divisé en deux sous
ensembles tel que chaque arc de ce graphe relie un noeud du premier ensemble & un nceud de
I’autre ensemble. Un graphe biparti peut étre un digraphe et un digraphe est généralement
un graphe biparti en diagnostic. Il est ’outil le mieux adapté & ’analyse structurelle, par la
vérification de I’état du couplage entre un ensemble de contraintes et un ensemble de variables
inconnues. Lorsqu’il est possible de calculer toutes les variables inconnues en utilisant juste une
partie des contraintes, le reste constitue des relations de redondance analytique. Le couplage

des variables est présenté clairement par la matrice d’incidence (image de graphe-bipartie).
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La notion de couplage est centrale dans les approches liées au diagnostic exploitant les
graphes bipartis. Les couplages sont des liens causaux qui associent, dans un systéme, des
variables inconnues & des contraintes & partir desquelles elles peuvent étre calculées. Les
variables qui ne peuvent pas étre couplées ne peuvent pas étre calculées. Les variables qui
peuvent étre couplées de plusieurs maniéres peuvent étre calculées par différents moyens. La
théorie des graphes bi-partite montre que n’importe quel graphe bi partite de dimension finie
peut étre décomposé en trois sous-graphes avec des propriétés spécifiques, respectivement liés
soit & un systéme sur-déterminé, juste-déterminé ou sous-déterminé. Cette décomposition est
canonique et les trois sous-ensembles jouent un réle important dans 'analyse des propriétés

structurelles d’un systéme (observabilité, commandabilité,...).

1.5 Diagnostic robuste des processus chimiques

Définition 1.4 (Systéme incertain)

Un systéme soumis a des incertitudes sur la structure du modéle, la dimension (entrée
inconnue), les paramétres ou encore les mesures (par exemples, incertitudes de la matrice de
variance dans le filtre du kalman), est dit incertain.

Définition 1.5 (Robustesse)

La robustesse constitue un degré correspondant & des performances attendues définies par
un cahier des charges (taux de fausses alarmes et tauz de non-détection). La robustesse serait
donc le rapport entre une sensibilité mazximale vis-a-vis du défaut recherché et une sensibilité
minimale vis-a-vis des autres défaillances (variations de paramétres, modification de structure,
bruit. .. .).

La robustesse est bien évidemment le point clé des stratégies de diagnostic et a fortiori
lors de l'utilisation de la redondance analytique. En effet, comme nous I'avons vu, les incer-
titudes sur le modéle du systéme constituent le handicap majeur des méthodes & base de
redondance analytique. C’est pourquoi plusieurs travaux ont été réalisés dans la littérature
pour développer des méthodes de diagnostic robuste, se basant sur les différentes informa-
tions disponibles pour décrire le comportement des systémes. Ce paragraphe est dédié donc,
aux méthodologies basées sur 1'utilisation de modéles permettant d’aborder le probléme de

détection et localisation robustes de défauts.

1.5.1 Meéthodes robustes a base de modéles

Un probléme important qui se pose lors de la synthése d’un systéme de surveillance a
base de modeéles, est de garantir la robustesse vis-a-vis des perturbations physiques (phéno-
meénes indésirables mais jugés normaux) et des imperfections de modeéle. D’autre part, les

performances d’un tel systéme se mesurent tout naturellement par sa sensibilité vis-a-vis des
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phénoménes dont 'effet peut étre interprété comme anormal, tout en minimisant le taux de
non détection ainsi que le retard a la détection. L’approche a base de modeéles paramétriques
est fondée sur une estimation des parameétres d’un modeéle de comportement du systéme ap-
partement & une classe de modéles donnée. La variation, & I’extérieur d’une zone de confiance
de ces parameétres est interprétée comme la manifestation d’une défaillance qui peut étre dé-
tectée, avec un indice de confiance donné, par un test de décision. Dans ’approche a base
de vecteur de parité, le résidu est généré en projetant les données mesurées dans un espace
appartenant au sous espace vectoriel supplémentaire au sous espace vectoriel engendré par
les colonnes de la matrice d’observabilité d’ordre réduit. Dans les approches a base d’observa-
teurs, tout comme dans une approche par synthése directe de filtre DLRD, le résidu est défini
comme étant la différence entre une combinaison linéaire des sorties et des entrées et leurs
estimations respectives. Plus récemment, les observateurs ont été proposés pour satisfaire aux
contraintes de sensibilité /robustesse, ou le probléme d’optimisation est formulé et résolu par
des techniques LMI.

Dans la littérature, la stratégie du diagnostic des systémes incertains pour résoudre le
probléme de détection et d’isolation de défauts s’appuie sur le couplage et le découplage. Alors,
un découplage parfait des résidus n’est pas toujours possible du fait des perturbations ou des
incertitudes sur les paramétres du modéle du processus. Aussi, on devra parfois se contenter
d’un découplage approché, celui-ci devant demeurer optimal en présence de perturbations.
Pour les approches a base d’observateurs, le découplage est réalisé par placement de poles ou

par l'intermédiaire des observateurs & entrées inconnues.

De fagon générale, des approches sont introduites: R.J. Patton € al. (1991) [111] ont
choisi d’avoir un découplage approché, tandis que P.M. Frank € al.(1997) dans [112] ont
choisi de minimiser au sens des moindres carrés sous contraintes un indice de performance
sur les résidus. Ces deux méthodes permettent une grande flexibilité lors de I'implémentation
de la stratégie de surveillence car elles permettent de combiner & la fois le découplage parfait
et un découplage approché et optimal . La qualité du découplage diminuera en fonction du

nombre croissant des perturbations.

Pour ce qui concerne les améliorations des méthodes par espace de parité, on peut citer
les travaux de Chow € al. (1984) [113] qui améliorent la robustesse du systéme de diagnos-
tic en prenant en compte directement les incertitudes sur les équations de redondance dans
algorithme d’optimisation. Mais la premiére idée pour augmenter le degré de robustesse du
résidu généré est d’incluse dans la modélisation du processus les perturbations (bruit, incer-
titudes sur les paramétres. .. ). Dés lors, on peut séparer les actions des incertitudes de celles
des défauts. Il est ainsi possible de concevoir le générateur de résidus de fagon a ce qu’il soit
sensible aux défauts tout en demeurant insensible aux incertitudes. Il est évident cependant

qu’il ne s’agit 1a que d’un compromis entre les deux sensibilités et en aucune fagon on ne peut
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parler de robustesse totale. On ne fait que minimiser le taux de fausse alarme par rapport

aux incertitudes.

Pour les méthodes & base d’estimation d’état, la robustesse est donc surtout requise au
niveau de ’étape de génération des résidus (structuration dans l'optique de la localisation),
donc au choix du gain de l'observateur (ou du filtre). Celle-ci doit étres en effet choisi de
maniére & découper les effets des défauts (pour la localisation) mais aussi a rendre les rési-
dus indépendants des entrées inconnues. De ces considérations découlent les travaux de R.J.
Patton € al. (1991) [111], sur le probléme de placement des podles définissant la rapidité
du reconstructeur utilisé. L’utilisation d’observateurs a entrées inconnues permet d’assurer
un découplage des résidus ce qui permet l'isolation des défauts et d’atteindre une meilleurs

robustesse vis-a-vis de certains permutations.

D. Henry & al. (2001) [114] S’est également investi dans ce domaine en développant
un cadre méthodologique général pour la conception de systémes de diagnostic robustes a
base de modéles. Leurs travaux ont permis d’établir des résultats importants en analyse
et en synthése, pour différents types d’incertitudes qui peuvent étre prises en compte par le
formalisme LFT. En synthése, la méthodologie développée permet 'intégration simultanée des
contraintes de robustesse (portant sur une classe générale d’incertitudes) et des spécifications
de performances multi-objectifs. Ces méthodes sont appliquées sur des systémes électriques

ou électroniques et pas sur des procédés énergétiques et chimiques.

L’étape d’évaluation des résidus consiste en 'analyse des résidus. Elle dépend donc for-
tement de la nature des résidus. En effet, on doit savoir si on recherche dans les résidus des
événements temporels ou fréquentiels. Ainsi, si on doit détecter la présence de bruits aléa-
toires, on fera appel a des tests statistiques. En ce qui concerne par contre la sensibilité des
résidus a des défauts, on devra déterminer des seuils de détection et utiliser des tests adéquats
en fonction du type de défaut. Sur ce sujet, on peut citer les études de M. Basseville. (1998)
[115].

L’idée générale est d’évaluer correctement les propriétés du résidu en fonction d’hypothéses
comme un seuil maximal (en valeur absolue) ou des propriétés statistiques (blancheur). Les
hypothéses posées des défauts a détecter d’une part et des propriétés attendus du résidu en
fonction de la fagon dont il a été généré. Différents seuils peuvent étres définis et différents
tests statistiques (test de page, test baysien, Cusum,... etc ) peuvent étre mis en ouvre. Ainsi,
le seuil de détection utilisé doit étre le plus adapté au résidu généré en fonction du défaut a
détecter. si le seuil est trop grand, la sensibilité par rapport au défaut sera trop faible tandis
que dans le cas contraire le taux de fausse alarme sera plus important. Il est donc évident que

la problématique réside en 1’établissement d’un seuil de détection optimal.
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1.5.2 Bond Graph pour le diagnostic robuste des processus chimiques

Concernant, 'utilisation des bond graphs pour les problémes de diagnostic, peu d’équipes
utilisent cette démarche. Aujourd’hui seules quelques équipes dans le monde travaillent dans
cet esprit depuis quelques années; citons a titre d’exemple Prof. Gawthrop & 1’Université
de Glasgow, Prof. Linkens & I’Université de Sheéld, Prof. Scavarda & 'INSA de Lyon, Prof
Delgado a 1’Université Simon Bolivar de Caracas (Vénézuéla). Dans ces travaux, le modele
bond graph est souvent utilisé pour déterminer d’autres formes de représentation des systémes
permettant ainsi 'utilisation des méthodes classiques (schéma bloc, étude de 'observabilité)
pour décider ensuite le nombre, la position des capteurs et des actionneurs défaillants. On
peut aussi citer aussi les travaux récents sur le diagnostic des systémes a 1’aide des bond
graphs qualitatifs (J. Feenstra de I’'Université de Twente Hollande, J. Mosterman de I'Institut
de Robotique et de Méchatronique, RFA, ou C.Ghiaus de I’Université du Kansas USA, et
Kohda de I"Université de Kyoto T. Kohda € al. (1993) [113]). Les travaux sur le diagnostic
des processus en génie des procédés ne sont pas traités d’une facon spécifique, mais sont
utilisés plus comme des applications de méthodologies: détection et 'isolation de fuites de
gaz dans un récipient d’injection de charbon dans un fourneau utilisant la méthode GLR
(Generalized Likelihood Ratio), détection et isolation des dégradations des capteurs dans une
centrale nucléaire utilisant les redondances matérielles et analytiques [116].

Par sa structure graphique, I'outil Bond Graph permet une analyse causale et structurelle
directement sur le modéle. Ces propriétés fonctionnelles et causales permettent alors de géné-
rer les RRAs de fagon modulaire sur la base des équations de conservation énergétique issues
des jonctions 0 et 1. Enfin, les défauts processus (de type fuite, blocage,...) peuvent étre
systématiquement affectés aux RRAs qui leur sont sensibles, car ces indicateurs sont déduits
des équations énergétiques. Cette propriété permet alors d’automatiser la construction des
tableaux de signature des pannes et des matrices d’incidence.

Parmi les récents travaux qui utilisent I'outil bond graph pour la modélisation des in-
certitudes paramétriques, C. Sié Kam & al. (2005) [117] et W. Borutzky & al.(2004) [118]
proposent deux méthodes de modélisation des incertitudes sur les éléments bond graph. La
premiére consiste & représenter l'incertitude paramétrique comme un élément bond graph,
et la deuxiéme introduit la forme LFT. Les incertitudes peuvent étre alors modélisées sur
des éléments de type résistif R, capacitif C', inductif et inertiel /. Nous proposons dans ce
travail d’utiliser quelques résultats déja développés dans le domaine de la modélisation par
Bond Graph des incertitudes [117] pour le diagnostic des systémes chimiques incertains non
linéaires.

Dans cette partie, la contribution consiste & exploiter les propriétés causales, structurelles
et fonctionnelles d’'un bond graph couplé afin de développer une procédure de génération

automatique des indicateurs de fautes robustes pour des processus industriels de nature com-
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plexe ou non linéaire. Concrétement, il s’agit de mettre en place une méthode de surveillance
a base d’un modéle Bond Graph incertain sous forme LEFT pour la détection et la localisation
de défauts.

En comparant avec d’autres modeles graphiques (SDG, digraphe, graphe biparti,...) ou
les sommets sont les variables et les arcs représentent I'influence mutuelle entre ces variables,
le BG est également un graphe, mais les sommets sont des éléments de Bond Graph (les
composants et les jonctions physiques), et les arcs représentent la puissance échangée comme
produit de deux variables conjuguées effort-flux. Un digraphe est un graphe G (S,A) issu des
équations d’états % = Az + Bu, ou S est ’ensemble des sommets représentant les variables
d’entrée u, d’état x et de mesure y. Cette représentation étant pauvre (seul I’état, la mesure
et les actionneurs sont représentés), le cahier des charges du systéme de surveillance est limité
aux défauts capteurs et actionneurs. Les diverses approches quantitatives et qualitatives du
FDI a base du modéle bond graph ont été développées pour détecter et isoler des défauts dans
des domaines a mono-énergie, mais aucun de ces travaux n’aborde le diagnostic des systémes

non linéaires couplés (des phénomenes de transformation et des phénomeénes énergiques).

SDG est une approche qualitative (méme si le modeéle dynamique peut étre utilisé pour
la génération des SDG) bien adaptée pour le processus lorsque les modéles mathématiques
précis sont difficiles & obtenir. En comparant avec les méthodes SDG, le BG est un modéle
quantitatif. En outre, en raison de ses propriétés structurelles, comportementales et causales,
le BG est largement utilisé non seulement pour la modélisation dynamique, mais également
pour 'analyse de commande (observabilité, controlabilité, la génération de fonction de trans-
fert, équations d’état) pour des modeles déterministes B. Ould Bouamama & al. (2006) [20]
et incertains M.A. Djeziri & al. (2007) [119].

Par conséquent, par rapport aux autres méthodes de diagnostic de défaut, les avantages
de la méthode Bond Graph sont comme suit : (i) Utilisation d’une seule représentation pour la
modélisation, la génération des RRAs formelles et 'analyse de diagnosabilité, (ii) Les RRAs
formelles et le modéle dynamique (sous forme d’une équation d’état) peut étre généré auto-
matiquement en utilisant le logiciel Symbols B. Ould Bouamama € al. [20], (iii) le modele
est basé sur I’approche énergétique, ce qui signifie que I’architecture (topologique, physique
et instrumental) sont affichés sur le graphe, (iv) la diagnosabilité structurelle peut étre dé-
terminée & partir du modele graphique (sans aucun calcul numeérique), (v) Grace a laspect
modulaire et fonctionnelle du bond graphe, les RRAs sont systématiquement associés aux dé-
fauts (capteurs, actionneurs et physiques) qui peuvent affecter le systéme. Toutefois, certains
inconvénients peuvent étre cités: (i) les propriétés sont structurelles, elles doivent alors étre

vérifiees numériquement, (ii) les modeles sont & parametres localisées.
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1.6 Conclusion

Ce chapitre a fourni une présentation succincte des différentes techniques de diagnostic
classiquement utilisées. Ces méthodes de détection et d’isolation des défaillances des processus
chimiques et surtout des réacteurs chimiques ont été largement développées dans les 20 der-
niéres années. Dans I'industrie chimique, sont privilégiées les méthodes hors ligne basées sur
les méthodes de type HAZOP analysis (Analyse des risques) ou les AMDECs (pour I'analyse

En ligne, un trés grand nombre de développements a concerné les approches basées sur
des modeéles quantitatifs du processus utilisant la technique de calcul des résidus. Cependant
différents facteurs tels que la complexité du systéme, la non linéarité des processus ont sou-
vent rendu trés difficile le développement d’un modeéle mathématique précis pour assurer un
diagnostic fiable et robuste des réacteurs chimiques. En particulier, un modele trop simple ne
permet pas de générer des résidus représentatifs uniquement de défaillances, mais ils intégrent
le plus souvent les erreurs de modélisation ou de dérives normales des parameétres.

En raison du caractére multiphysique et un couplage fort de plusieurs énergies des proces-
sus chimiques, il a été montré que 'outil bond graph (par ses propriétés causales, structurelles
et fonctionnelles) peut étre une alternative pour la génération d’indicateurs de fautes robustes
et sensibles a plusieurs types de défauts (actionneurs, mesure et processus). La modélisation
des processus chimiques (réacteurs et réactions chimiques, échangeur de chaleur. . . etc.) sera

développée dans le chapitre suivant.
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Chapitre 2

Modéles Bond Graphs couplés

incertains des processus chimiques

2.1 Introduction

Le but de ce chapitre est de développer une méthodologie pour la génération de modéles
dynamiques formels des composants et des phénomeénes chimiques. Ces modéles seront uti-
lisés pour fournir & l'utilisateur une bibliothéque de modeéles génériques pour la conception
d’algorithmes de surveillance en ligne de procédés en génie chimique. La démarche consiste,
en premier lieu, a établir des modeéles pour les réactions principales (réversible ou irréver-
sible) et les réacteurs chimiques et ensuite de générer les modeles bond graphs déterministes
et incertains correspondants. Ces modeles bond graphs seront utilisés pour la génération de
RRAs pour la détection et la localisation de défauts au niveau du milieu réactionnel lors de
Papparition des réactions dérivées (secondaires, non prévues...). Un placement de capteurs
peut alors étre proposé pour améliorer la surveillabilité du processus chimique. Cette procé-
dure peut étre automatisée sur la boite a outil FDIpad R. El Harabi & al. (2010) [120] [121]
développée initialement pour les systémes déterministes.

En effet, les modéles chimiques concernent les réacteurs chimiques, c’est-a-dire, les équi-
pements au coeur desquels s’effectuent les transformations chimiques. Il est souvent utile de
modéliser non seulement les conditions hydrodynamiques dans lesquelles se réalisent la trans-
formation mais également cette transformation elle-méme. En d’autres cas, ces modéles chi-
miques permettent de simplifier ’approche globale des phénoménes, en dégageant les grands
traits de la transformation et 'importance relative présumée des différents phénomeénes im-
pliqués.

Les processus chimiques et thermodynamiques sont en réalité non stationnaires: les coef-
ficients d’échange de chaleur, les constantes de vitesse des réactions et la conductivité ther-

mique des conduites varient en fonction du régime technologique, ce qui nécessite effectivement

o7
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d’adapter le modele selon la situation traitée, O. Levenspiel (1999) [122].

La modélisation par bond graphs des systémes thermiques, thermodynamiques ou tout
simplement en génie énergétique et des procédés reste encore un domaine ouvert en raison de
la complexité de ces phénomeénes. Ce sont pourtant ces types de processus, présents dans les
industries a risque qui nécessitent pour leur connaissance et leur controle des modéles de plus
en plus précis et exploitables. De ce fait, 'utilisation des modeéles bond graph comme un outil
intégré pour la modélisation et la conception des systémes de surveillance a été développée
et appliquée aux systémes thermo fluides A.K. Samantaray € al (2006) [18]. Cette métho-
dologie, H. M. Paynter (1961) [12] et J.U. Thoma (1975) [123] en tant qu’outil flexible et
multidisciplinaire est alors utilisée, dans une démarche intégrée, pour la modélisation, I’ana-
lyse, la synthese et la surveillance de tels procédés multi-énergies. Les propriétés causales et
structurelles des bond graphs permettent d’un coté de vérifier la validité et la consistance des
modeéles dynamiques générés et de 'autre coté d’analyser la commandabilité, ’observabilité et
la surveillabilité du systéme sans faire de calcul numérique. En outre, a partir du modéle bond
graph global, on peut facilement délimiter des zones autour des structures des jonctions pour

créer des sous-modéles bond graphs représentant les composants élémentaires du systéme.

Cette théorie se base sur 'utilisation de la paire de variable de puissance effort-flux pour
décrire n’importe quel systéme. Ces variables correspondent aux grandeurs intensives et a la
dérivée des variables extensives respectivement. Le choix de ces variables n’est pas trivial.
D’une maniére plus globale, en génie des procédés et énergétique, 1'utilisation de vrais bond
graphs (le produit effort-flux est une puissance) introduit des variables d’effort et de flux
thermique et chimique (température, potentiel chimique, et flux d’entropie, flux molaire)
qui sont de nature complexe et inadaptées aux problémes de simulation, non accessibles aux
mesures, car ils n’obéissent pas & des lois de conservation simples (’entropie par exemple n’est
pas conservée). On introduit alors pour leur modélisation un pseudo bond graph pour lequel
le produit des variables d’effort et de flux n’a plus la dimension d’une puissance. Toutefois, il
faut noter que les propriétés classiques (causales, structurelles, mise en équations,...) déduites

d’un vrai bond graph restent valables pour un pseudo bond graph.

En s’inspirant des travaux de P.C Breedveld & al. (2008) [124], M. Delgado & al. (1999)
[125] et J. Thoma € al (2000) [126], les variables de puissance manipulées sont les couples
(pression P, débit volumique 1% ) et (température T, flux d’entropie S ) en vrai bond graph,
ou (pression P, débit massique 7 ) et (température T', flux d’enthalpie H ou de chaleur
Q) en pseudo bond graph. La modélisation des réacteurs chimiques est peu développée dans
la littérature en raison de la complexité de ce type de systéme puisque un nouveau couple
des variables de puissance ((potentiel chimique g, flux molaire n) en vrai bond graph ou
(concentration C, flux molaire n2) en pseudo bond graph) représentant la transformation de

la matiére, s’ajoute aux variables thermofluidiques.
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Dans ce chapitre, nous allons présenter et discuter les modéles bond graph existant dans
la littérature, et se positionner par rapport  ces travaux afin de proposer une démarche pour
simplifier la modélisation et la conception des modeles bond graph génériques déterministes
et incertains pour le diagnostic robuste des réactions chimiques et des réactions secondaires
en premier lieu et qui s’étend par la suite vers les équipements d’une installation industrielle.
La théorie classique du Bond graph n’est pas décrite ici mais peut etre consultée dans D.
Karnopp (2000) [13] et J.U. Thoma (1975) [123]. On rappelle dans la section suivante les

bases des Bond Graph & énergie couplée suivie par les modeles des processus chimiques.

2.2 Modéles bond graphs multiénergies

L’outil bond graph est un langage de modélisation basé sur une description énergétique
des phénoménes physiques. Les relations de causes a effets sont décrites par des boucles et des
chemins causaux, représentant les intra-échanges et les extra-échanges de puissances du sys-
téme modélisé. Les contraintes sur un modeéle bond graph sont attribuées aux comportements
des éléments R, C, I, RS, TF et GY, et aux jonctions 0, 1 (associées aux lois de conservation
d’énergie). Les éléments R, C, I, RS, TF et GY représentent, respectivement, les phénomeénes
de: dissipation d’énergie, de stockage sous forme potentielle (C) et cinétique (1) d’énergie, de
génération de lentropie (RS), et de transformation (T'F et GY') d’énergie. Chaque élément
est régi par une contrainte dite de comportement, contenant deux variables inconnues qui
sont Deffort et le flux sur I’élément bond graph. Les jonctions 0, 1 représentent la structure
du systéme, elles décrivent le lien entre les différents éléments en définissant les relations de
partage et de conservation d’efforts et de flux. Le détecteur d’effort est lié & une jonction 0
ou leffort est conservé, tandis que le détecteur de flux est lié & une jonction 1 ou le flux est
conservé. Les détecteurs (capteurs) n’échangent pas de puissance avec le systéme, mais des

informations. C’est pourquoi ils sont représentés par une fléeche appelée lien d’information.

2.2.1 Représentation des bond graphs a énergies couplées

Les bond graphs mono énergie sont utilisés pour la modélisation des processus mettant
en ceuvre une seule énergie a la fois (mécanique, électrique, thermique,...).

Les processus technologiques en génie des procédés sont caractérisés par 'interaction des
phénoménes thermiques, hydrauliques et chimiques. Ces trois formes de puissances sont cou-
plées et sont représentées par bond graph a énergies couplées. Ainsi, les systémes chimiques
introduisent une complexité supplémentaire dans leur modélisation, puisque le flux d’énergie
chimique (débit molaire) et thermique (débit d’enthalpie) sont liés respectivement & la méme
masse du fluide transporté d’une position a une autre sans/avec effet de dissipation. Suite au

phénomeéne de la transformation de matiére, B. Ould Bouamama (2001) [127] propose alors
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de présenter les variables de puissance sous la forme vectorielle suivante:

E=lenerel, F=Ifufe folf (2.1)

Ces deux vecteurs sont de dimension deux dans le cas des processus thermofluides et de

dimension trois si sont ajoutés les phénoménes chimiques.

en, et et e, représentent respectivement 'effort thermique, hydraulique et chimique, fj,

ft, et f. désignent respectivement les flux correspondants.

MULTIPORT

€,
it
. €33
fTZ

(b)

Fi1G. 2.1 — Représentation des bond graphs & énergies couplées

Pour bien distinguer les différentes énergies, on modélise les bond graphs multi énergies
par un multiport (Figure 2.1.a) ou par deux liens distincts (représentant les deux puissances
découplées) couplés par un lien d’information (Figure 2.1.b). Cette derniére représentation

est plus adaptée au diagnostic.

La définition des variables de puissance pour les systémes thermochimiques introduit une
autre complexité. En effet, dans les systémes mécaniques et électriques, le nombre de va-
riables de liaison est égal au nombre de degrés de liberté. Ainsi, dans un systéme électrique
(ou mécanique) le nombre de degrés de liberté (égal a deux) est égal au nombre de variables
de puissance puisque la paire de variables tension-courant (ou force-vitesse) décrit compléte-
ment le systéme. Par contre, les systémes thermochimique (une réaction en déroulement par
exemple) sont caractérisés par un ensemble de variables, qui est pour les efforts: la pression
P, la température T et le potentiel chimique u, et pour le flux, le débit volumique 1%4 (ou
massique 1 pour le fluide compressible), le flux d’entropie S et le débit molaire 7i. D’autres
variables peuvent aussi intervenir telles que le flux d’énergie interne, U, le flux d’enthalpie H,
la concentration C, I'affinité chimique A et la vitesse de la réaction J. On remarque que le
nombre de variables est supérieur au nombre de degrés de liberté, c’est pourquoi le choix de

la variable de liaison n’est pas unique et dépend de la nature du systéme a modéliser.
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Fi1G. 2.2 — Transfert thermique dans une réaction chimique.

En vrai bond graph, la variable de flux thermique est le flux d’entropie S. Mais, entropie
n’est pas conservée dans un processus de convection (comme indiqué plus haut). Dans le
cas de la modélisation de la matiére au repos (probléme de conduction) qu’on rencontre en
général dans les échangeurs de chaleur, dans les fours, dans les pertes thermiques a travers
les parois etc., on peut utiliser aussi bien la paire (7' ,S ) pour constituer un vrai bond graph
que la paire température-flux thermique (7 Q) pour un pseudo bond graph. L’utilisation de
cette derniére est toutefois plus commode. En effet, le flux de chaleur échangé entre deux
corps (portés a des températures ) est décrit par une simple équation constitutive en pseudo

bond graph (analogue a la loi d’ohm en électricité, on R est la résistance thermique) :

ce qui se représente facilement par un modéle bond graph. Par contre, I'utilisation du flux
d’entropie conduit a écrire les lois sous forme non linéaire couplée (les deux variables Sy et
S s’expriment en fonction des deux efforts T3 et T ce qui nécessite I'utilisation d’un élément

R & deux ports. L’expression des flux d’entropie déduite de I’équation de Carnot est:

s i _l(T1*T2)2
Q=58 —5= R T (2.3)

Le calcul de leffort thermique (77 — T5) & partir de I’équation 2.3 devient complexe.
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7 Q = l(Tl - Tz) T,
R
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F1G. 2.3 — Choiz des varaiables de liaison pour le phénomeéne de conduction. (a) shéma de
principe (b) utilisation d’une résistance modulée pour la paire (T,S) (c) utilisation dune

simple résistance pour la paire (T,Q)

Dans le cas des processus thermofluides, nous modélisons deux énergies. e; et ey repré-
sentent alors respectivement la pression et I’enthalpie spécifique ou la température. f; et f

représentent respectivement le flux thermique et hydraulique.

Les flux d’énergie thermique E et hydraulique ne sont pas indépendants. En réalité le flux
thermique dépend de I’énergie due aux forces de pression (%), de I’énergie interne spécifique

. . PR 2 2
u, et de I'énergie cinétique convectée (Z-):

. P 2
E:m@+;+%J (2.4)

v étant la vitesse du fluide, p sa densité et m le débit massique.
En pratique, le terme %2 est négligeable pour des vitesses relativement faibles. L’enthalpie

spécifique h est

P
h:u—i-;:cpT (2.5)

L’énergie convectée notée flux d’enthalpie H est fonction de la variable d’effort thermique

(h ou T'), et de la variable de flux hydraulique 7. L’équation de couplage est donc:
H=1h=rc,T (2.6)

(h restant constante pendant le transport du fluide).

La figure 2.4 montre le couplage entre les deux domaines (hydraulique et thermique)

modélisé par une résistance fictive R..
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Fic. 2.4 — Couplage hydrauthermique

En pseudo bond graph, la variable de flux thermique est le flux d’enthalpie H dans le
cas de la convection (thermodynamique avec matiére en mouvement) et du flux thermique Q

dans le cas de la conduction.

2.2.2 Structure d’un modéle bond graph couplé

En général, les éléments dans les systémes multiénergies se présentent sous forme de mul-
tiports. Trois des quatre modules défini par Rosenberg et Karnopp (1983) (sources, module
dissipatif et module de stockage) sont reliés par des vecteurs a la structure de jonction vecto-
rielle S;; (figure 2.5). Par contre, le quatriéeme module est relié scalairement & la structure de
jonction vectorielle puisque les capteurs sont définis dans un seul domaine d’énergie a la fois.

Cette représentation sera appelée représentation vectorielle multiénergie.

|Saurces SE. SF

¢,
Multiports |, %1 r .
de z, > S , .G D.  |Multiports
£i o | Structure de jonction S, Dy J 57
stockage | Z .~ Y ¥ dissipatifs
6 O11IF GY -
B | R
C1I ——a_
¥y

v

Détecteurs
De. Df

F1G. 2.5 — Représentation vectorielle d’un BG multiénergie

Les anneaux sur les liens représentent le couplage des énergies. Généralement les modéles
BGs monoénergies sont composés des éléments simple R, C, I et des éléments multiports T F
et GY. Pour les Bond Graphs multiénergies, des multiports R, C et I apparaissent en plus,
ils sont liés & la structure des jonctions de chacune des énergies par un lien a la fois. Dans ces
conditions, on définit :

e N le nombre d’énergie du modele multiénergie.
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e O, 1, TF et GY les jonctions vectorielles (mettant en oeuvre plusieurs énergies) liant
la structure de jonction aux différents multiports R, C, I et aux sources multiénergies SE et
SF. Ces jonctions sont conservatives de puissance comme les éléments de jonctions simples.

o x= (x!f2? .. 2N) (¢ étant la fonction transposée) est le vecteur d’état multiénergie
couplé en vrai ou en pseudo bond graph (les variables d’état ne sont pas forcément indépen-
dantes) formé par les concaténations des N vecteurs d’état 2/ scindé en x; et x4 respectivement
associés aux multiports en causalité intégrale et dérivée.

e 27 est composé des moments généralisés p’sur les multiports I et déplacements généralisés
¢’ sur les multiports C.

e i est la dérivée par rapport au temps du vecteur d’état (variables e/ sur les multiports
Iet f7 surles O).

e 7 représente le complémentaire de x (variables fj sur les I et ¢’ sur les () scindé en Zi
et Zd.

ultu?t . uNt)?! le vecteur d’entrée multiénergie (sources), SE et SF les sources d’effort

ou=(
et de flux multiénergies.

e y vecteur de sortie (capteurs).

e On a Dy, = (DD ...DN') et Dy = (D, D2E,....DNE) avec DI et DY, les vecteurs

regroupant les efforts e/ et les flux f7 pour les multiports dissipatifs R.

2.3 Classification de procédés thermochimiques

2.3.1 Critéres de classifications

On peut définir un certain nombre de critéres de classification des réactions et des réacteurs

chimiques en génie de procedés:

2.3.1.1 Mode de fonctionnement du réacteur

Ce critére dépend de la construction interne du réacteur et de I’écoulement du mélange
réactionnel. En effet, en se basant sur un critére de classification lié au mode d’écoulement
du mélange réactionnel, on distingue les réacteurs fermés, les réacteurs semi-fermés et les
réacteurs continus. En se basant sur le critére de classification lié & la construction interne du
réacteur, par exemple, on distingue des réacteurs a lit fluidisé, réacteurs a lit fixe (beaucoup
plus de détails sont donnés dans A.R. Khaled & al. (2006) [128]). En effet, ces critéres de clas-
sification vont nous permettre de définir un ensemble de catégories de réacteurs pour utiliser
ces bibliothéque de modéles pour le diagnostic des processus chimiques en les implémentant
dans la boite a outil FDIPad B. Ould-Bouamama & al. (2006) [3].
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2.3.1.2 Mode d’activation de la réaction

Ce critere dépend du déroulement de la réaction. Ainsi, pour simuler la réaction et aug-
menter sa vitesse, on a deux types de facteurs: les catalyseurs et la thermicité de la réaction.
En effet, pour augmenter la vitesse d’une réaction et améliorer ainsi la productivité d’un
procédé, les catalyseurs chimiques sont souvent utilisés pour interagir avec les molécules des
réactifs et accélérer leur transformation et obtenir ainsi plus rapidement des produits désirés.
Par rapport a ce critére de classification, on a deux types de réacteurs: réacteurs catalytiques

et non catalytiques.

- Thermicité de la réaction : la plupart des réactions chimiques rencontrées en pratique
sont caractérisées par la consommation ou le dégagement de chaleur. Ces réactions sont signées
respectivement par "réactions endothermiques" ou "réactions exothermiques" respectivement.
Ce facteur lié directement a toute transformation chimique influe la cinétique de la réaction.

On distingue alors des réacteurs adiabatiques et iso-thermiques.

2.3.2 Classification de procédés thermochimiques

Du point de vue fonctionnel, les réservoirs, les chaudiéres et les ballons correspondent & des
composants de stockage. En bond graph, ces éléments sont associés & un multiport capacitif

C. Un élément C' peut aussi représenter un phénomeéne tel que la compressibilité.

Les composants résistifs (ou dissipatifs) et de transformation associés au procédé sont les
pompes, les moteurs, les turbines, les caloporteurs, les échangeurs de chaleur, les membranes,

les électrodes...etc., qui transforment une puissance d’un domaine physique & un autre.

Dans les procédés de transport, la force qui provoque le déplacement de la matiére est
due a une différence d’effort (gradient d’effort, différence de pression, de tension, de potentiel

chimique, de température, de concentration ...etc.).

En se basant sur les fonctions réalisées par les composants des trois classes sus-mentionnées,
une classification non-exhaustive des procédés thermochimiques est donnée en figure 2.6. Les
sources d’énergie thermofluides, similaires a celles données sur les bond graphs sont ajou-
tées aux classes des procédés thermochimiques. Les sources peuvent étre modulées par des
signaux de commande externes. Ces sources thermochimiques et thermofluides sont des flux

chimiques, hydrauliques et thermiques conjugués véhiculés par le fluide.

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



66 Chapitre 2.

These de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

Modeéles Bond Graphs couplés incertains des processus chimiques
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FiG. 2.6 — Différents composants des classes de procédés thermochimiques

2.4 Modéles Bond Graph déterministes des systémes réactifs

2.4.1 Modélisation des réactions chimiques

Dans cette partie, on s’intéresse a la modélisation des phénomeénes physico-chimiques qui

caractérisent la réaction lors de son déroulement. On peut distinguer
- phénoméne de la cinétique chimique
- phénoméne de la thermodynamique chimique
- phénomeéne de transport de matiére: diffusion/migration
- phénomeéne transfert de charge: électrochimique

La modélisation des systémes réactifs thermodynamiques & masse constante par bond
graph a été introduite dans les travaux de F.E. Cellier (1991) [129] et A.P.G.F. Oster (197})
[130] L. John & al. [131], traitant le cas d’une réaction chimique loin de I’équilibre. Dans
la partie suivante, nous allons développer, la modélisation par bond graph des systémes chi-

miques et thermodynamiques & masse variable.
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2.4.1.1 Modélisation de la cinétique chimique

Les transports de matiére d’un point & un autre, les transferts de matiére d’une phase a
une autre, les transformations d’un ensemble de réactifs en un ensemble de produits se réalise
avec une certaine vitesse, vitesse est généralement d’autant plus élevée que le systéme est
¢éloigné de son état d’équilibre mécanique, physique ou chimique.

Ces phénomeénes relévent de la cinétique sous deux aspects:

- La cinétique chimique, relative aux transformations chimiques;

- La cinétique chimique relative aux transferts et aux transports.

On considére un systéme réactif contenant une réaction réversible supposée en équilibre
local, ou la température T et la pression P sont uniformes dans toute la substance. Cette

réaction est définie comme suit:

k m
Svlai= Y 4 (2.7)
i=1 i=k+1

v; sont les coefficients stoechiométriques, A¢ et A, sont les affinités chimiques directe (forword)

et inverse (reverse).

Dissipation d’énergie (Multiport R) Considérons 'aspect cinétique de la réaction, au-
trement dit, & la vitesse & laquelle les réactifs sont consommeés.

La cinétique de la réaction directe et inverse est donnée sous la forme classique trouvée
dans la littérature G. Falk (1976) [132] et G. Job (1981) [133] . Elle satisfait I’hypothése de la
relation constitutive de la loi d’action de masse. La vitesse de la réaction rapportée a 'unité
de volume de phase réactionnelle (vitesse intensive) est alors indiquée par r, = r — rl. , qui
est la différence entre la vitesse de la réaction directe:

vl = ke (T)TIC (2.8)

)

et la vitesse de la réaction inverse:

=k (T,) [1CY (2.9)

ot T} est la température de la réaction, C; = 7# sont les concentrations molaires de constituant
i. Les constantes de vitesses ky (7)) et k, (7)) suivent I’équation d’Arrhénius:
7Ea .

kj (Tr) = koje RTr (2.10)

R est la constante universelle du gaz ([Jmol 1K 1)), E,; est I'énergie d’activation ([Jmol~'])

de deux réactions et ko; est le facteur de pré-exponentiel ([s71]).
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Afin de dériver une représentation de la théorie cinétique des réactions en bond graph,
Oster et co-auteurs ont considérés I'affinité directe A et I’affinité inverse A, comme des forces
d’entrainement (motrice) des réactions chimiques dans deux sens d’évolution [130].

D’abord, soit A = (f‘f ) le vecteur d’affinité chimique totale et J = (il: ) le vecteur de la
vitesse extensive de la réaction rapportée a la totalité du volume de I’enceinte réactionnelle

(vitesse globale) qui est donné par :

(G

En outre, les affinités des réactifs et des produits sont définies en tant que fonctions

linéaires des potentiels chimiques et liées & la matrice stoechiométrique comme suit:

1
f f
vy .. V 0 .. 0 I
A:@f): L ’“ g (2.12)
" 0 .. 0 Vi . U o
o

On note par J; la vitesse d’évolution de nombre de mole d’un constituant i. La vitesse

globale de la réaction est liée aux coefficients stoechiométriques selon I'expression suivante :

Ji vl
T vI0
J= —| Gf ) (2.13)
Jk+1 0 VZ_H "
JIm 0 vy

11 est facile de voir que les relations (2.12) et (2.13) définissent deux relations d’adjoint entre
les paires de variables de puissance conjuguées et par conséquent peuvent étre représentées

par un élément T'F de transformateur, les équations constitutives liant les efforts et les flux
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de ces élements sont [132]:

Ay = szf M
A= g (2.14)
n; = Uzﬁz

Les transformateurs TF modélisent les transformations chimiques des réactifs en pro-
duits. Les modules correspondants de ces transformateurs (1/v; ) désignent les coefficients

steechiométriques de la réaction et les causalités affectées (u;, &; connus).

En introduisant la relation qui relie le flux molaire et la vitesse d’avancement dans I’équa-

tion de Gibbs, on aura:
G=> pii=J0Y vip=J(Ay—A)=-JA (2.15)
i=1 i=1

Le couple des variables de puissance est formé maintenant de deux nouvelles variables qui

sont l'affinité chimique A et la vitesse de I’avancement du réaction J.

En tenant compte des conditions de I’équilibre (A = Ay — A, = 0), les constantes de vitesse

des réactifs et des produits deviennent égaux & la constante thermodynamique & I’équilibre:

_A A
K(T) = ky (T,) 70 =k, (T}) e 7 (2.16)

avec Ay et Ag sont les affinités calculées & une température constante.

On obtient ainsi:

’I“:: = K(Tr) <e RTyr — 6%:) = (I)R(Af,Ar,Tr) (217)

Cette résistance multiport R est non réciproque, la causalité ne peut s’inverser, autrement
dit c’est une causalité conductance imposée (on déduit J a partir des efforts A et A,). La
vitesse de la réaction est gouvernée par la résistance pour laquelle, différentes théories de
la cinétique chimique ont été élaborés [132] [133]. Le modele bond graph du multiport R

déterministe est donné Fig. 2.7.
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Chaleur

(a) (®)

F1G. 2.7 — Représentation de la résistance chimique. (a) prés de ’équilibre (b) loin de I’équilibre

Si on est loin de l’équilibre, la relation de la vitesse de réaction est plus complexe et
dépend des affinités directes et inverses séparément ®g(As,A,,T;). La jonction centrale 1 est
remplacée par un multiport R comme indiqué sur la figure 2.7 (b).

Du point de vue phénoménologique, la cinétique de la réaction peut étre représentée par
un élément résistif, dont la loi constitutive relie le flux J et l'effort A. Il est bien connu
que, bien qu’une transformation chimique obéisse & la conservation de toute la masse, les
réactifs chimiques ne sont pas conservés mais subissent une transformation dissipative lors de

Iobtention d’un nouveau produit.

Fic. 2.8 — Modéle bond graph d’un systéme réactif (a) avec élément simple de résistance

chimique modulée. (b) avec élément multiport de résistance chimique.

Accumulation d’énergie (Elément C, Multiport C) Le systéme représente un mul-
tiport C, emmagasinant de ’énergie interne U, dont la forme est exprimée en fonction de
volume V', de l'entropie S et la variation du nombre du mole d’un constituant i, n;. Ce

stockage d’énergie (énergie interne accumulée) peut se traduire par ’équation de Gibbs:

dU (S,Vin;) = TdS — PdV + Y _p;.dn; (2.18)
=1
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La pression a pour conséquence en thermodynamique une variation de volume et la tem-
pérature une variation d’entropie tandis que le potentiel chimique est lié au transfert de

matiére. Ce transfert de masse est produit par une force motrice qui est la différence des
tensions chimiques.

La relation 2.18 est représentée en bond graph par le multiport C' & m + 2 ports comme
indiqué sur la figure 2.22: deux ports associant les puissances thermodynamique et hydrau-
lique et m liens supplémentaires de puissance chimique avec les couples (potentiel chimique

i, flux molaire n;) comme couple effort-flux.

T M1
U

tesne —_

\
LU
<.
3
3
T
3

F1G. 2.9 — Element C multiport thermofluide d’un systéme chimique & masse variable.

Dans un systéme chimique, enthalpie libre de Gibbs G (T',P,n;) pilote la réaction tel que:

dG (T,Pn;) = SAT — PdV + > pdn; (2.19)
=1

Etant donné que la température T et la pression P constantes, la fonction de 1’énergie
libre de Gibbs G est donnée ainsi par I’expression :

dG (T,Pn;) = Zuidni (2.20)
i=1

Ainsi, la transformation chimique et la variation de ’énergie interne du systéme réactif
est représentée dans un modele bond graph par des multiports en se basant sur ce qui a été

développé auparavant pour le cas des systémes non réactifs J. Thoma (1992) [134].

Il provient nécessaire d’utiliser les fonctions d’états et les relations réciproques de Maxwell
pour déduire les lois constitutives du systéme par différentiation, ce qui assure que les éléments
seront conservateurs d’énergie ou de co-énergie. Du point de vue bond graph ’énergie libre
de Gibbs G est une co-énergie. Nous représentons le couplage des énergies par un lien entouré
par un anneau comme indiqué sur la figure 2.10.
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< H1 “1
S n1 71 y7
G : g E "
C. C
_\_/ . Hm N/n
. Tom .
Se <—— 41XV i

(a) (b)

i

Fia. 2.10 - (a) Multiport C accumulant I’énergie libre de Gibbs G. (b) Multiport accumulant
l’énergie libre de Gibbs G ou T, P sont constantes.

La loi constitutive du multiport C est définie par une relation reliant I'effort p; au dépla-
cement n; comime suit :

0G
on;

p;(ng, T,P) = = pi; + RT'In (a;(n;)) (2.21)

T,P

tel que la fonction représente activité du constituant ¢, et elle change de forme en fonction

de la phase et la nature du mélange.

Dans le cas d’'un mélange parfait, on aura:

oG

i

= p1; + RT'In (C}) (2.22)
T,P

Un modele bond graph d’une réaction chimique prés de ’équilibre est donné par la fi-
gure 2.11. L’accumulation d’énergie sous forme du potentiel chimique est modélisée par un
multiport C. Un multiport R présente I’énergie dissipée sous forme d’énergie thermique vers
le milieu réactionnel puisque la réaction est supposée exothermique. La transformation de

puissance est présentée par les transformateurs TF'.

H1

E.

e
7o

. A J
. Af
Hm Sf,, vm

FiG. 2.11 — Modéle Bond Graph d’une réaction chimique prés de [’équilibre
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Couplage des énergies dans un systéme chimique Considérons un mélange de débit
m, formé de p constituants avec une fraction molaire z;,, et de masse molaire M,. Ce cas
est présent dans les transformations physico-chimiques. A titre d’exemple un procédé de
distillation atmosphérique du pétrole. Le pétrole rentre dans la colonne sous forme d’un
mélange, on soutire sur chaque plateau un constituant. Afin de considérer chaque constituant

a lentrée, on propose un élément qu’on appellera « Démultiplexeur chimique »

Débit du mélange
iy  ——
( Sfim /‘ S nl Flux molairo_e
T | - CH de chaque constituant
| .
nF

F1G. 2.12 — Calcul des débits molaire dans le cas d’un mélange

Le schéma bloc de calcul est donné par la figure 2.12. Le bloc est considéré comme un
démultiplexeur afin d’extraire le débit molaire de chaque constituant du mélange. Le modéle
bond graph de ce démultiplexeur peut étre représenté par des transformateurs permettant de
calculer des débits molaires connaissant le débit massique. Les modules de ces transformateurs

sont le rapport z;/M;. Le modele pseudo bond graph est donné par figure 2.13.

x, /M,

Meélange TF ——
du composant chimique n
P . ' Flux molaire
7 :

Sf [—— 1 de chaque constituant chimique

n : :
\' x, /M,
= I}

-

Fi1G. 2.13 — Modéle bond graph du demultiplexeur chimique d’un mélange

Les relations constitutives des transformateurs sont écrites uniquement pour les flux, tel
que:
n;=m Mz
x; est la fraction molaire du constituant i.
M; est la masse molaire du constituant i [kg/mole].
n; est la débit molaire du constituant i [mole/s].

p; est la pression partielle du constituant 7.
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Exemple:

Considérons un réacteur chimique alimenté par un mélange de débit 7, et ayant p consti-

tuants, figure 2.14.

F1G. 2.14 — Schéma d’un réacteur chimique alimenté par un mélange de p constituants

Dans ce systéme thermofluide, le couplage des deux énergies (hydraulique et thermique)

est quantifié par I’équation 2.23.

H = F(m,T) (2.23)

A travers cette équation, on voit que le flux thermique est une fonction du flux hydraulique

et de l'effort thermique:

Je= F(fhaet) (2-24)

Dans la littérature Karnopp & al. (1981) [135], ce couplage est modélisé en introdui-
sant une résistance fictive R, sur le lien thermique modulée par le débit fourni par le lien

hydraulique (figure 2.15).

Une autre complexité peut étre ajoutée tenant compte le phénomeéne de la transformation

de la matiére dans le réaction chimique.

Le mélange de flux massique m;,, figure 2.15, est formé de n espéces chimiques. Les n
transformateurs physico-chimiques sont utilisés pour transformer le flux massique r;, en
flux molaire n; ;, de chaque espece i. Les rapports 1/M; [kg/mole] sont les modules de ces

transformateurs.
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Partie Chimique C:C., especen

Hye
1 .

| ity C:C. especei
IF : py
— = 0@4
" T | | C:Ccq espécel
TF } .
’m’? 1/ I? 0c1 n,

) P
o m’“H 1 F—0, De: P,
| Entrée du P, | i, Partie
mélange Hydraulique
™, Cht

T H
|

Se : T, ﬂ{ . h .
A, R:R = 0 | De:1, Partie

Thermique

Fic. 2.15 — Découplage de différentes énergies

C.,, représente le stockage d’énergie chimique de chaque espéce ¢ avec i varie de 1 jusqu’au
n espéces. Ces capacités chimiques peuvent étre regroupées dans une capacité totale appelée

la capacité chimique C..

De cette fagon, les trois ports Chy. (représentant le stokage d’énergie hydraulique, ther-
mique et chimique) est découplés dans la capacité hydraulique, thermique et chimique, figure
2.16.

L’élément multiport Chs. qui regroupe toutes les capacités des différents domaines éner-
gétiques (hydraulique, thermique, chimique), ainsi que I’ensemble des jonctions 0 qui repré-
sentent les trois bilans de conservations, Fig. 2.16. Cependant, il faut souligner aussi que
I’élément multi ports Ch. sera employé pour les autres types des réactions homogeénes, car
sa structure et ses relations constitutives ne dépendent pas du mode de fonctionnement, mais
beaucoup plus des conditions opératoires et de 1’état physique du mélange. Dans la figure

2.16, De : Py, et De : T,, sont respectivement des détecteurs d’effort et de flux.
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TF |

Partie
chimique
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nin

TF |
i 2 M|
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TF |
Imm/ .-1/M1| f;‘

Mélange
| dentrée

i Partie
| hydraulique

Partie
| thermique

Fi1G. 2.16 — Modéle Bond Graph avec le couplage de trois énergies dans une réaction chimique

ou:

Le vecteur d’état est constitué des variables d’énergies suivantes:

X = [ne1yenep, Hym] € RET?

p est le nombre de constituant du mélange.
n;. est le nombre de moles du constituant 7.
m est la masse totale du mélange stocké.

H est 'enthalpie totale qui représente 1’énergie interne du mélange.

2.4.1.2 Modélisation de la thermodynamique chimique

Analysons maintenant I'aspect thermodynamique de la réaction chimique. Lors de dérou-

lement d’une réaction, la dynamique de la réaction est généralement accompagnée par des

phénomeénes de nature thermique (dégagement de chaleur, rayonnement) ou électrochimique

(diffusion). Le facteur température influe sur la cinétique et le transfert thermique. Le consti-

tuant se comporte ainsi comme une capacité multiport C qui échange de la matiére avec le

milieu extérieur sous forme de flux molaire, cet échange de matiére va entrainer par consé-

quence un échange de chaleur représentée par le flux d’entropie S et un échange de travail

représenté par le débit volumique V.

En outre, le produit de 'affinité chimique totale A par la vitesse d’avancement consti-

tue une puissance qui se dissipe dans le champ RS, et génére ainsi de l’entropie (puissance
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chimique = puissance thermique). Le multiport RS, absorbe alors de la puissance chimique
et produit une quantité équivalente de puissance égale au produit de flux d’entropie par la
température absolue. Le multiport RS, est considéré a la fois comme une résistance chimique
et une source d’entropie S’gen. La création d’entropie est engendrée par la cinétique de la
réaction; et le phénomeéne de dissipation de la puissance chimique dii aux phénomeénes irré-
versibles de la réaction. D’ot, un flux de chaleur (puissance du systéme chimique) apparait

et sera donc représenté par:

k m
Q=TS =T8S, + TSgen = Ji(Y vlhi = vihy) (2.25)

i=1 i=1
tel que TS, est le flux d’entropie de réaction provient de la différence entre 'entropie des
réactants (entropy stripped) et celle des produits de la réaction (unstripped). TS'gen est le
flux d’entropie générée par la réaction modélisée par RS.. h; est I'enthalpie spécifique de

chaque constituant .

P Puissance hydraulique
Se ——=10, i1y = Oh—%5e
11
TE:1/v RS, IR
8
A o
u M
Se:C bl taZyF T 3 A R s 4,8 g0
n, _ n, l:;g J o Ve Na y s o4
e J |4 Puissance chimique 15
25 7
T2 T RS
TE:S <~ 0%, TF:1/s
- S 26 Sgen =
] \
8 16
24 S51 ’
55 0
sT = ! .
5 s 18
T_j n . sT -
Se =104 LY 0, —= se
S i Puissance thermique  |g
SI|T
20
R

Fia. 2.17 - Modéle bond graph global de la réaction chimique en tenant compte des phénoménes

thermodynamiques.

On considére le mélange composé des constituants A et C. Il se déroule dans ce mélange

une réaction simple sous la forme suivante :

VAA = I/Cc (2.26)
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Le modéle Bond graph du systéme est illustré par la figure 2.17. Les liens de puissance
couplés portent ici les paires des variables (P,V), (T U ) et (u,n) associant respectivement les

puissances hydraulique, thermique et chimique.

Le systéme est soumis & deux forces d’effort (de pression et de température). Les éléments
transformateurs T'F modulés par les densités d’entropie s et de volume v constitutives, en

fonction des causalités affectées sont dans notre cas:
Py = vPg, Ths = sThy, Vo =0V (2.27)

Les parameétres s et v (modules de transformateurs) désignent respectivement ’entropie
par masse (ou densité d’entropie) et le volume massique. Ces parameétres permettent aussi de

lier le flux d’entropie ou le flux volumique au flux molaire par les relations suivantes:
524 =S ’le, Vg =0 ﬁg (2.28)

Toutefois, en général dans les phénomeénes physico-chimiques, les grandeurs s et v sont
exprimées par les relations des dérivés partielles suivantes:
0S (P,T,n) oV (P/T)n)

s= sy = S (2.29)

La jonction 1 montre que I’entropie et le volume sont entrainés et réinjectés dans leurs liens
respectifs. L’équation des efforts de transformateurs montre la transition entre I’énergie interne
par volume (u = U/n) et la tension chimique. En tenant compte des relations (2.29) entre les
efforts du transformateur, I’équation constitutive de la jonction 1 est une transformation de

legendre donnée par 1’équation de conservation des puissances suivante :

Lo = U1 — 8Toa + VP (2.30)

2.4.1.3 Modélisation du phénomeéne de diffusion

La diffusion désigne la tendance naturelle d’un systéme a rendre homogenes les concen-
trations des espéces chimiques en son sein. C’est un phénoméne de transport irréversible qui
se traduit par la migration d’espéces chimiques dans un milieu. Sous l'effet de 'agitation
thermique, on observe un déplacement des constituants des zones de forte concentration vers
celles de faible concentration. D’un point de vue phénoménologique, et au premier ordre, ce

phénomene est régi par une loi de Fick.
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F1a. 2.18 — Phénomeéne de transport de matiére : diffusion/ migration

Considérons un systéme chimique. A basse température le systéme est figé et les molécules
sont immobiles. Par contre, si la température est suffisamment élevée, sous 'effet de 1’agita-
tion thermique, les atomes sont mobiles et ils peuvent se déplacer. Ils sont alors soumis au
phénomene de diffusion : une non-uniformité des variables thermodynamiques (une variation
de la concentration le plus fréquemment) et un transport de matiére (un déplacement des
atomes A). La diffusion est donc un processus non réversible dont la "force motrice" est le
gradient de potentiel chimique et qui a pour objectif d’uniformiser ce potentiel chimique. La
description générale de ce processus est donnée par la figure 2.18.

Le gradient de potentiel chimique est la variation de 'enthalpie libre du systéme lorsque
P’on fait varier le nombre de moles de I'espéce i dans ’espace, toutes choses restant égales par

ailleurs:

8G>
on; PTnj<>i

Cependant, dans le cas le plus simple, soit un milieu B dans lequel se trouve une espéce

— —_—
grad p,; = grad < (2.31)

chimique A. Cette seule espéce diffusante est soumise uniquement a son gradient de concentra-
tion, le phénomeéne se décrit trés simplement a ’aide de la premiére loi de Fick, selon laquelle
le flux d’impureté j_A> (nombre d’atomes traversant l'unité de surface S par unité de temps ou
vecteur densité de courant de particules, appelé aussi le flux de particules) est proportionnel

(en valeur absolue) au gradient de concentration C' de constituant:
— —_—
ja=—Dap grad Cy (2.32)

La grandeur D 4p est le coefficient de diffusion de A dans le milieu B considéré; il dépend
de la température, du milieu et de A. Le flux donné par la premiére équation de Fick est alors
paralléle au gradient de concentration.

Dans le cas unidimensionnel (par exemple en se plagant sur l’axe des x), la premiere loi
de Fick se réduit a:

0C

4y = —Dip—— 2.33
JA AB O ( )

Il existe plusieurs fagons pour traiter la diffusion dans une réaction chimique, plusieurs

travaux considérent que la constante de vitesse globale d’'un phénoméne physico-chimique
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est composée en deux constantes de vitesse, 'une est associée a la réaction par diffusion et
I’autre au phénomeéne chimique. Lorsque le taux de diffusion est relativement élevé, 'effet de la
cinétique chimique est supposé dominant. Mais, lorsqu’on considére la mobilité des molécules,
la constante de vitesse globale dépend de la diffusion. Alors, dans ce cas, elle est la somme
de la constante de vitesse de diffusion kg;rs et de la réaction chimique Kcpepn, donnée par
I’équation d’arrhenius.

Dans le modeéle de concentration de Fick, ¢ (mol/cm3) remplace le potentiel chimique
comme un effort. Les équations constitutives pour les résistances et les capacités restent in-
changées, avec ’avantage que les capacités chimiques seront définis constantes, comme discuté
ci-dessous.

Dans un modele de fick, le produit d’effort et du flux ne définit pas de puissance, le
traitement doit étre considéré comme pseudo-thermodynamiques. Il est nécessaire d’établir la
relation entre les résistances, les capacités, les coefficients de diffusion et les concentrations.

Le débit, f (mol/cm?), & travers une couche I(cm) et une surface A (em?) et définit par

_Ac

f=DA TC (2.34)

ot D est le coefficient de diffusion (em?/sec) et Aé (mol/cm?) est la différence de concentra-

tion locale dans le milieu de diffusion et correspond a 'effort dans la résistance de la jonction
!

1, figure 2.19. Puisque leffort est défini par A¢, la résistance est donnée par R = 7

P

Se — 1 ——0 - ——1 ——=C

Fia. 2.19 — Modélisation de phénoméne de diffusion dans une réaction chimique

Cette équation est suffisante pour un systéme monophasique, mais pour des problémes
de diffusion hétérogeénes, tels que ceux de processus de diffusion via des membranes avec des
solutions ou des gaz, ou dans lequel il y a structures de couches, il est utile de définir un effort
commun pour toutes les phases. Cette effort est démontré comme étant la concentration de
la solution d’équilibre, ¢, qui peut étre calculés, méme pour les tranches, les morceaux ou les

couches éloignées de solution de contact réel, via le coefficient de distribution a.

o=

ool

(2.35)

A partir des équations 2.34 et 2.35, la perméabilité d’une couche P d’épaisseur [ est défini
par:
f=PAc
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avec P = D Aa/l, alors I'expression de la resistance est

R=P'=1/DAa

Le flux d’entrée est

2.4.1.4 Modélisation du phénomeéne électrochimique

Les réactions électrochimiques sont les phénoménes qui ont lieu & l'interface de deux
systémes conducteurs (électronique et ionique) lors du transfert de charge composé de un
ou plusieurs électrons. Ces transferts de charges s’accompagnent de modification des états
d’oxydation des matériaux (oxydation ou réduction) et donc de leur nature physico-chimique
(dépot metallique, évolution de gaz, formation d’espéces radicalaires, réactions chimiques
couplées...). L’ensemble des réactions élémentaires peut ainsi atteindre un haut niveau de
complexité. Alors les phénomeénes électrochimiques sont des phénomeénes chimiques couplés a

des échanges réciproques d’énergie électrique.

Les piles & combustibles sont des générateurs éléctrochimiques qui réalisent une conver-
sion directe, éventuellement réversible, d’énergie chimique en énergie électrique. En effet,
d’un point de vue général, cette conversion exploite I’énergie mise en jeu lors d’une réaction
chimique d’oxydo-réduction par échange d’électrons entre réactifs. Cela implique une trans-
formation des réactifs inévitablement accompagnée de phénomeénes de transport de matiére
par diffusion, migration..., qui ne peuvent étre négligés, méme en premiére approximation,
car ils sont déterminants dans le processus méme de conversion. Il en est de méme des as-
pects thermiques, en raison du réle déterminant de la température dans ces phénomeénes de

transport et dans la cinétique chimique.
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Circuit électrique utile

J.

Oxydation ——»e” Oxydation  «—e

en présence de catalyseur en presence de catalyseur

Membrane
Canal d"hydrogeéne Eleswades
Plaques bipolaires

Fic. 2.20 — Pile a combustible PEM

La réaction d’oxydo-réduction a pression et température données entre un combustible
et un comburant met en jeu une énergie totale évaluée par la chaleur & pression constante
@Qp qui s’identifie & la variation d’enthalpie AH. Cependant, conformément au 2° principe
de la thermodynamique, seule une partie de cette énergie totale est convertible en travail,
elle-méme fonction des conditions internes et de celles imposées par I’environnement. Ainsi, a
I’équilibre thermodynamique, dans les conditions de pression et de température imposées et
en négligeant l'influence des autres champs de potentiel (électromagnétique et gravitation),
cette énergie maximale récupérable (exergie) s’identifie a la variation d’enthalpie libre de la
réaction considérée (énergie libre de Gibbs).

Cette énergie libre est récupérée sous forme électrique par un procédé électrochimique
mettant en ceuvre une cellule électrochimique constituée de deux électrodes, siege des oxyda-
tions ou réductions, séparées par un électrolyte, conducteur ionique et isolant électronique. Les
électrons sont ainsi échangés a travers le circuit électrique extérieur reliant les deux électrodes,
siége de ’énergie électrique fournie ou absorbée.

Mais la réaction implique la transformation des réactifs et le convertisseur électrochimique
se trouve alors hors de I’équilibre thermodynamique car son évolution implique des flux de
charges et de matiére non nuls.

Les phénomeénes mis en jeu concernent particulierement les transferts de charge et les
cinétiques des réactions chimiques, les transports de matiére par diffusion et migration sous

Peffet de gradients électriques ou thermiques et de concentration des espéces chimiques. Ces
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phénomenes dissipatifs sont déterminants pour la conversion et limitent les fonctionnements
aux puissances élevées loin de I'équilibre. Ils sont fortement non linéaires et présentent des
comportements cinétiques et dynamiques trés différents, si bien que la définition méme de
régimes statiques est délicate. L’hypothése classique de I’équilibre local associée au découplage
des modes fréquentiels permet cependant de considérer différents états quasi stationnaires et
de définir les grandeurs thermodynamiques, chimique et thermocinétique dans le cadre de
différentes hypothéses de modélisation.

Considérons la réaction d’oxydo-réduction produisant le réactif M, caractérisée par une
enthalpie libre standard AGP et z moles d’électrons échangées par mole de réactif M produite.

La charge électrique correspondante vaut :
q=—z2F

avec F' constante de Faraday représentant la charge d’une mole d’électrons en valeur absolue.
La conservation de 1’énergie lors de cette conversion électro-chimique idéale s’exprime donc
par la relation:
EI=—-¢(AG

£ est la vitesse de la réaction, AG est une énergie régu par convention, E est le potentiel
électrique.

Il découle des équations précédentes que la conversion électrochimique est représentée en
BG par un élément T'F de rapport représentant le passage du domaine chimique au domaine

électrique dans les conditions idéales de la forme:

zF

-AG 'I T E

/

'I

Les relations constitutives du tranformateur T'F modulé par zF sont:

1=2zFJ
e=A/zF
La puissance chimique A.J = —AG.£ va se transformer en deux formes de puissance

électriques et thermiques.

Les phénomeénes d’activation et de transfert de charge qui participent a la cinétique de la
réaction sont, pour la plupart, dissipatifs et causent des chutes de tension en fonctionnement
générateur (appelées « surtensions aux électrodes »). Ils sont donc modélisés par des éléments
RS reliés a la fois a la partie électrique (comportement résistif dont la caractéristique non

linéaire suit une loi de Butler-Volmer) et a la partie thermique comme sources de chaleur.
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Il en est de méme de ’électrolyte représenté par un élément RS, a l'origine d’une chute de

tension et de pertes par conduction ionique.
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Fi1a. 2.21 — Modéle bond graph détaillé de cathode

Sur la figure 2.21, on observe que le courant délivré par la pile est la somme du courant
faradique résultant de la réaction chimique proprement dite et du courant de la capacité de
double couche I.4. (jonction zéro). Les liens thermiques correspondent respectivement a la
température T et a la puissance thermique Py, (au lieu du flux d’entropie). Cy. est la capacité

de double couche. Ip. est le courant faradique cathode.

La modélisation présentée par la figure 2.21, introduisant la diffusion, met en évidence
plusieurs constantes de temps liées a la diffusion d’une part et a la double couche électrique
d’autre part, 'ensemble étant couplé a l’activation. En régime dynamique, la tension globale
d’électrode U, apparait donc imposée par la capacité de double couche Cy,. en fonction de son
état de charge et 'on peut imaginer lui faire jouer le role de filtre dans une interaction entre
la pile et un convertisseur statique. La double couche est insérée entre chaque électrode et

I’électrolyte.

On y intégre également les pertes liées aux conductions électroniques dans les plaques
bipolaires et autres connexions. En outre, les électrodes poreuses assurent ’accés des gaz par
diffusion aux sites réactionnels imprégnés de catalyseurs. On ne considére les phénomeénes de
diffusion que du coté oxygeéne, donc & la cathode car ils sont prépondérants. Ces phénomeénes

de diffusion peuvent étre pris en compte directement dans la loi de Butler-Volmer.
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2.4.1.5 Modélisation des réactions secondaires

Lors du déroulement d’une réaction chimique simple (réversible ou irréversible), d’autre
liaison chimique peuvent apparaitre. Ces réactions sont appelées paralléles et concurrentes, car
elles se déroulent en paralléle & la réaction principale. En pratique, ces réactions secondaires
sont géneralement indésirables.

De ce fait provient notre intérét de développer a travers cette partie, les éléments bond
graph nécessaire pour permettre de définir par la suite une approche aisée et méthodique pour

la modélisation de ce type de réactions.

Réactions composés Au cours d’une transformation chimique, plusieurs réactions élémen-
taires peuvent avoir lieu simultanément ou successivement. On appelle réactions composées
des ensembles de réactions élémentaires qui se combinent selon un des trois schémas simples
suivants: série, opposé ou paralléle.

e Réactions séries: Le ou les produit(s) d’une réaction peuvent eux méme étre les réactifs
d’une autre réaction. Cela constitue un systéme de réactions dites séries. Pour une réaction
possédant plusieurs étapes, la vitesse globale de formation du produit final est déterminée par
la vitesse de I’étape la plus lente.

e Réactions opposées: Certaines réactions peuvent se produire dans les deux sens. On
les appelle des réactions opposées. Dans ce cas, le systéme évolue vers un état d’équilibre
dynamique. Du point de vue macroscopique, la réaction semble terminée puisque la compo-
sition du systéme ne varie plus. Le taux d’avancement est alors compris entre 0 et 1 et la
réaction n’est pas totale. Mais du point de vue microscopique les réactions directes et inverses
continuent de se produire avec des vitesses égales.

e Réactions paralléles: On appelle réactions paralléles des systémes de réactions dis-
tinctes qui ont les mémes réactifs mais des produits différents. La vitesse de transformation
des réactifs est alors la somme des vitesses de chacune des réactions.

Le principal danger d’un emballement de température est I’amorcage de réactions secon-
daires en plus de la réaction désirée, notamment des réactions de décompositions des réactifs
ou des produits. Ce type de réactions est trés exothermique, c’est & dire qu’il produit une
trés grande chaleur. De plus, les réactions de décompositions produisent en grande partie des
gaz. Les gaz sont dangereux pour deux raisons: la premiére consiste en une augmentation
de la pression dans le réacteur, augmentation qui peut conduire a l’explosion du réacteur.
La deuxiéme raison de la dangerosité des gaz est leur possible inflammation, notamment si
la surpression dans le réacteur a conduit & un dégagement via une rupture dans 1’étanchéité
du réacteur. Les solvants représentent le méme danger du fait de leur volatilité et de leur
inflammabilité. Nous allons distinguer parmi celles-ci :

e Les réactions par stade ou a séquence ouverte : ce sont des successions de réactions
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élémentaires dans lesquelles un intermédiaire réactionnel crée dans une réaction élémentaire
disparait au cours d’une autre réaction élémentaire.

e Les réactions en chaines : dans lesquelles un intermédiaire est consommé puis régénéré
au cours d’'une autre réaction élémentaire.

Si, dans une réaction élémentaire, un intermédiaire réactionnel ne donne naissance qu’a
un seul intermédiaire, assurant ainsi le transfert d’énergie, nous parlerons de réactions en
chaines linéaires. S’il y a formation de plusieurs intermédiaires & partir d’un seul, on parle de
réactions en chaines ramifiées, caractéristiques des réactions explosives.

La transformation d’un réactif A en un produit B ne se fait pas toujours directement,

mais peut passer par des intermédiaires stables et éventuellement isolables.

| S
A—->C—->D—>F—>F

Dans ce cas:

La transformation A-B se fait en quatre étapes et met en jeu trois intermédiaires, produits
dans trois réactions successives (par stade) (C’est le cas de la chloration du méthane en
tétrachlorure de carbone qui passe par l'intermédiaire du chlorure de méthyle, du chlorure de
méthyléne et du chloroforme).

Le produit B, méme s’il est formé en une seule étape, peut étre accompagné d’un autre
produit C (ou de plusieurs autres). Cet autre produit peut résulter de la transformation de

B ou se former en méme temps que lui dans une réaction paralléle. On a alors:

A->B——->C
|

-—->C

Le produit C est appelé coproduit, sous produit ou produit annexe.

Le terme coproduit est généralement employé lorsque le produit est, en quantité et en
valeur, comparable au produit principal. On réserve le nom de sous produit ou produit annexe
au produit indésirable sur le plan économique et dans la valorisation pose des problémes.
Lorsque le sous produit est sans valeur commerciale et doit étre éliminé, il s’agit d’un déchet.

Les réactions en chaines ramifiées sont généralement des réactions fortement exother-
miques puisqu’elles correspondent & une transformation en un état thermodynamiquement
plus stable. Cependant, ainsi qu’il a été discuté plus haut, dans des conditions cinétiques
déterminées, I'évolution peut se faire de fagon isotherme par multiplication du nombre de
radicaux libres ; la formation de ces derniers compense I’exothermicité du processus considéré
dans I’ensemble, c’est-a-dire avec recombinaison des fragments radicalaires et établissement
de I'équilibre dans les produits de réaction. Mais en général, dans des conditions opératoires

normales, le dégagement de chaleur se produit dés les premiers instants de la réaction et
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la température du systéme croit constamment, il en résulte une accélération continue de la
vitesse de réaction et du dégagement de chaleur. Cependant la vitesse finit par diminuer, par

suite de ’épuisement du milieu réactionnel en réactif initiaux.

Modélisation des réactions paralléles Sur un modéle bond graph, tel que présenté sur
la figure 2.22, une réaction paralléle formée par la combinaison du réactif initiale A avec le

corps E pour produire un autre produit F selon la réaction
VpAA+vgE — vpF

est accouplée & la réaction principale donnée ci-dessus ( v4A = vcC) par une jonction 0

(parallele).
C
Se: u, TISW
T,
P RS,——= 0
2% |
\ Al J
A
1 f/=1 :"4» TF Se
AT
N3
Se: pu, 2y 0 L TR 1 A e S
a7 A, PN T ¢
J |4
L
RS, | -
Sl

Fic. 2.22 — Modéle Bond Graph d’une réaction paralléle.

Modélisation des réactions en chaines ramifiées (réactions d’emballement ther-
miques) L’équation suivante est une réaction simple ot un réactif A donne un produit C,
au cours de cette réaction se produit une réaction ramifiée qui donne naissance & un produit

indésirable E.

A
S

v, A——v.C
A

l

v

Le modeéle Bond Graph de cette réaction en chaines ramifiées est donné par la figure 2.23.
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F1G. 2.23 — Modéle Bond Graph d’une réaction en chaines ramifiées.

2.4.2 Modélisation des réacteurs chimiques

Selon les travaux réalisés jusqu’a présent concernant la modélisation des réacteurs chi-

miques, on peut distinguer deux maniéres de procéder a la représentation de ce type d’équi-

pements, en ce sens, les différences entre les deux démarches sont liées particuliérement aux

choix des variables de puissance et la procédure d’extraction des lois constitutives. Dans ce

qui va suivre, on va évoquer en détail chacune de ces démarches, et les travaux élaborés.

Dans les premiers travaux traitant les systémes fermés non réactifs D. Karnopp (1990)

[136], les variables de puissances choisies effort-flux correspondent respectivement aux va-

riables intensives et aux flux des variables extensives [129]. Le modele vrai bond graph qu’on
peut citer est celui traité dans F. Couenne € al. (2008) [124] et F. Couenne & al. (2006) [1].

Dans son travail, auteur traite le cas d'un CSTR dans lequel se trouve un mélange de gaz

parfaits o se déroule une réaction réversible v4A + vpB = vcC+ vpD sous une pression

P et V volume constant. Le mélange est considéré homogeéne et le réacteur est isotherme et

parfaitement agité.
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F1G. 2.24 — Modéle Bond Graph de CSTR de P. Breedveld (2006) [1].

Toutefois, le modele développé présente certaines limitations, lors du calcul des lois consti-
tutives de ’élément C' car la démarche a été établie sous 'hypothése que le mélange soit un
gaz parfait, impliquant par conséquence 'utilisation de la loi des gaz parfaits. Ainsi, il est
clair qu’a partir de cette relation ou autres, il est difficile d’extraire les lois constitutives de
I’élément C, car cette démarche est reliée au calcul de fonctions inverses, et des conditions
de leurs existences, ce qui ne peut pas étre imposé ou méme correspondre aux conditions
opératoires. De plus pour le cas des mélanges liquides, ou les mélanges hétérogénes il n’existe
pas une équation d’état qui caractérise le comportement de ces mélanges, ce qui rend la tache
de l'extraction des relations constitutives difficile voire impossible pour ce type de systémes

qui représentent une partie considérable en génie des procédés.

Une autre démarche a été proposée dans la littérature pour la modélisation des réacteurs
chimiques, basée sur le choix de variables pseudo bond graph [134] [136] dans tous les domaines

énergétiques.

Le travail qui pourra représenter cette approche le mieux est celui présenté dans C. Heny
€ al. (2000) [125] on on considére un CSTR parfaitement agité dans lequel se déroule une
réaction irréversible v4 A +vgB — vcC+ vpD endothermique. Les équations de bilan de

constituants et d’énergie sont représentées par les jonctions 0. et 0; , figure 2.25.
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Fic. 2.25 — Modéle pseudo bond graph d’un CSTR.

Bien que cet exemple représente un intérét pour la simulation vue sa simplicité, mais
présente certaines limitations au niveau des transformations chimiques qui apparaissent dans
certains cas, & savoir le cas des réacteurs électrochimiques. Dans ce dernier cas on a besoin
d’informations concernant la dynamique de réaction qui se manifeste par 1’énergie libre de
Gibbs G et Daffinité chimique de la réaction A, qui représente la force motrice de la réaction.

Un autre cas est celui des réactions catalytiques ou réversibles, oti la dynamique de la
réaction représentée par ’énergie libre de Gibbs G est nécessaire pour choisir le catalyseur ou
I’inhibiteur pour anticiper et éviter les zones d’équilibre chimiques qui représente des zones
mortes de non production.

La représentation d’un procédé est habituellement accompagnée d’un bilan matiére et des

bilans enthalpiques des appareils ou s’effectue un transfert calorifique.

2.4.3 Cas général: Bilan d’espéce

A Dinstar des autres équations de bilans, on va évoquer tout d’abord le cas des réacteurs
a parameétres localisés, otl on considere la présence de k réactions chimiques R; = {Ry,...,Ry}
qui se déroulent dans un mélange réactionnel bien agité. Suite & I’hypothése de I’équilibre
thermodynamique global citée au début, le potentiel chimique p; de chaque constituant est
uniforme dans tout le mélange. On a les concentrations C¢; et les flux molaire n,; des consti-

tuants & 'entrée du réacteur, les concentrations C; et les flux molaire ng; des constituants a
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la sortie du réacteur.
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Fia. 2.26 — Schéma général d’un réacteur homogéne en domaine chimique

En ce qui concerne le modéle bond graph du domaine chimique, Fig.2.26, I'usage de
Iélément RCH (c’est un élement multiport désigne la Résistance CHimique et qui englobe a
la fois, la dissipation d’énergie (R) et la transformation de puissance (T'F')) qui a été présenté
auparavant [128], a permis de représenter la transformation chimique d’une fagon détaillée,
toute en tenant compte de la cinétique et la stoechiométrique des réactions en cours.

A propos de 1'élément capacitif C, il reflete la présence d’un phénomeéne de stockage de
I’énergie chimique nécessaire pour 1’évolution des réactions, ou la relation constitutive de
cet élément relie le potentiel chimique et le flux molaire, dont la forme varie en fonction de
I’état physique du mélange (mélange gaz, mélange liquide). Nous représentons le couplage des

énergies par un lien entouré par un anneau comme indiqué sur la figure 2.27.

C

EAORD
RCH—9—0—o—SF
Trei ()

SIF

Fi1a. 2.27 — Modéle bond graph général d’un réacteur homogéne en domaine chimique

Ainsi, pour la jonction 0, Fig 2.27, elle est I’ensemble des jonctions 0 qui représentent

I'uniformité des potentiel chimique p; et les bilans d’espéces, dont la forme est donnée par
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I’équation d’un constituant particulier ¢ :

dni
dt

= N — Tsi + Z(V;Z - u{i)e]j avec i = 1,...,m (2.36)
j=Fk

Ainsi, a travers la présentation de ce type de réacteur: réacteur & parameétres localisés
(réacteur continus, fermés ou semi fermeé. . . ), on va exposer la procédure de modélisation et de
concevoir ainsi des classes de modéles bond graph génériques dédiés aux réacteurs homogeénes
a parametres localisés. Ces modeéles seront adaptés & des applications liées & la commande,
I’analyse structurelle et la supervision des procédés industriels chimiques, la surveillance des
réactions chimiques pour la détection des réactions secondaires. Donc, on s’intéresse dans ce

qui suit a la modélisation des réacteurs homogenes.

2.4.4 Cas particulier: Réacteur Continu Parfaitement Agité (CSTR)

Dans cette partie, on va exposer la procédure de modélisation des réacteurs continus et
représenter en particulier: les différents sous modeéles bond graph de chaque domaine énergé-
tique (hydraulique, thermique, chimique), ainsi que les éléments bond graph correspondant a
chacun, qu’ils soient des éléments résistifs, capacitifs ou autres.

Dans ce mode de fonctionnement le réacteur travaille en continu, c’est-a-dire qu’il est
alimenté par les réactifs, et que les produits de la réaction sont soutirés de maniére paralléle,
Fig. 2.28.

Fic. 2.28 — Shéma de principe d’un réacteur continu

2.4.4.1 Bilan de chaleur

Production de chaleur par une réaction: La maitrise de la température d’une instal-

lation nécessite un controle du bilan thermique de celle-ci. Le bilan thermique peut étre défini
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comme étant la quantité de chaleur produite diminuée de la quantité de chaleur évacuée, qui
est égale & la quantité de chaleur accumulée au sein de la masse réactionnelle ce qui entraine
I’élévation de température du milieu.

La production de chaleur, ou la puissance thermique d’une réaction chimique (Q,), est
proportionnelle au volume du milieu réactionnel, V', a ’enthalpie de la réaction AH,, et a la
vitesse de réaction, 7., la production de chaleur croit donc de maniére exponentielle avec la

température. On a, dans le cas d’un milieu parfaitement homogéne:

Q=" = v (AR (2.37)
Elimination de chaleur par le systéme de refroidissement : L’évacuation de chaleur
du fait des échanges thermiques avec le milieu extérieur est quant a elle proportionnelle au
gradient de température établi entre le milieu réactionnel et le systéme de refroidissement,
T, — Tc, a la surface d’échange de chaleur, A, ainsi qu’au coefficient global de transfert de
chaleur, U.

L’élimination de la chaleur par le systéme de refroidissement, proportionnelle & la diffé-
rence de température entre la double enveloppe (caloporteur )et le milieu réactionnel, suit la
loi suivante :

_dgc

Qo = el UA(T, —Tc) (2.38)

Lorsque la puissance du systéme de refroidissement est inférieure a celle de la réac-
tion, la température augmente. Cette augmentation de la température provoque une accéléra-
tion de la réaction, qui a son tour, augmente la puissance thermique de la réaction Qr.
Comme cette derniére augmente exponentiellement avec la température, alors que la puis-
sance de refroidissement n’augmente que linéairement, la capacité de refroidissement reste
insuffisante et la température augmente. C’est 'emballement de la réaction ou l’explosion

thermique.

Accumulation de chaleur par le milieu réactionnel: Dans ce cas, il se produit une
accumulation de chaleur qui se traduit par une élévation de température du milieu.

Lorsque la puissance du systéme de refroidissement est inférieure & celle de la réaction, il
se produit, au sein d’un milieu parfaitement homogéne, une accumulation de chaleur qui se
traduit par une élévation de température du milieu et le bilan thermique global peut s’écrire

sous la forme:
. p . . . . . . .
Qac = ZveipiCpiTei o VvSpT’CPTTT’ + QT + QC + prerte + Qinsertion + Qdos (239)
i=1

Les différents termes de I’équation sont explicités ci-dessous:

Qac = erpr%ﬂ : Puissance accumulée dans la masse réactionnelle,
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@, : Puissance thermique instantanée dégagée par la réaction,

Qc = dgc = UA (T, — T¢) : Puissance mise en ceuvre lors du transfert avec la double
enveloppe (caloporteur), ou U A représente le coefficient global d’échange de chaleur.

Q fperte = Qco (Teqt — T}) : Puissance thermique perdue par les parois (couvercle). (Géné-
ralement la paroi est adiabatique),

Qinsertion = miCpi%ﬁ: Puissance accumulée par les éléments plongeant dans le milieu
(agitateur, sonde etc..),

Quos = MdosCpdos (Tgos — Tr) : Puissance thermique due au réactif ajouté (résultant de la
différence de température entre I'alimentation et le milieu réactionnel.

Dans la plupart des cas et si on néglige les puissances Q fperte Qz‘nsem‘on et Qdos, I’équation

précédente aura cette forme:

p
Qac = ZveipicpiTei - ‘/;pGCTTr + Qr + QC (2-40)
=1

D’une part, 'accumulation se traduit comme étant la variation du contenu énergétique
d’une masse réactionnelle en raison des variations de la température.

De facon formelle, ’accumulation doit tenir compte de la capacité calorifique du réacteur
et de ses composants, tout du moins de la partie en contact thermique direct avec le milieu
réactionnel.

Remarque: Pour des réacteurs du type cuve agitée, la capacité calorifique de l’appa-
reillage est la plupart du temps négligeable devant celle de la masse réactionnelle.

D’autre part, 'une de propriété du réacteur continu est la stationnarité aprés sa phase de
démarrage, c.-a-d. que la température ainsi que les concentrations des composants du milieu

ne changent pas avec le temps. Alors, le bilan thermique simplifié est :

p
0= ZveipicpiTei - ‘/;prcprTr + Qr + QC’ (2'41)
i=1

Le controle de la température consistera a éviter une accumulation trop importante de
chaleur par le milieu. Le bilan thermique résulte d’un modéle simplifié qui suppose un compor-
tement parfaitement homogéne du milieu, la température et la composition étant supposées
uniformes. Dans certains cas rencontrés dans l'industrie, ce bilan peut étre beaucoup plus
complexe, particuliérement lorsque le systéme réactionnel adopte un comportement hétéro-
geéne lié, par exemple, a ’apparition de réactions rapides, initiées par une source d’amorgage
locale (point chaud, impureté, surconcentration localisée...).

Ainsi, ’équation du bilan thermique peut se mettre sous la forme d’une jonction 0 dans

le modeéle pseudo bond graph défini par la Fig.2.29.
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Fia. 2.29 — Modéle pseudo bond graph d’un réacteur homogéne continu en domaine thermique.

2.4.4.2 Bilan de masse

Pour le modele bond graph du bilan de masse, sa forme va dépendre principalement de la

phase du mélange réactif et du mode de fonctionnement du réacteur.

On consideére, de plus, que rie; est la masse des éléments plongeant effectivement dans le

milieu réactionnel et qu’ils sont a la température T;.

Le bilan massique vient compléter les informations manquantes sur le contenu du réacteur.
Alors, les débits massiques peuvent étre réécrits en fonction des débits volumiques d’entrée

et de sortie:

= %—T = thei =i =Y Veip; — Vap, (2.42)
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Fia. 2.30 — Modéle pseudo bond graph générique d’un réacteur homogéne continu en domaine

hydraulique.

Les deux capacités Cj, et C; sont évidement couplées: les deux variables d’état, masse

totale et enthalpie totale, sont dépendantes.

2.4.5 Echangeur de chaleur

Un échangeur de chaleur est un dispositif permettant de transférer de I’énergie thermique

d’un fluide vers un autre, sans les mélanger. Le flux thermique traverse la surface d’échange

qui sépare les fluides. Un fluide circulant au travers d’une résistance, la puissance thermique

est conservée sous forme d’un flux d’enthalpie.

Dans un échangeur de chaleur, ce fluide regoit & travers une paroi une puissance thermique

qui représente le flux transféré par conduction (). on propose de modéliser les phénomeénes

d’échanges de chaleur par un élément résistif R.

Les phénomeénes d’échange de chaleur entre deux fluides a travers une paroi métallique

(Fig 2.31) sont modélisés par les éléments R. R : R.f et R,y représentent les résistances

thermiques (inverse du coefficient d’échange de chaleur) de la partie chaude vers les parois,

et des parois vers la partie froide respectivement.
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Fi1a. 2.31 — Modéle Bond Graph de l’échangeur de chaleur (a) schéma de principe (b) Modé-

lisation

2.5 Modéles Bond Graph incertains des composants et phé-

nomeénes chimiques

La simulation des systémes physico-chimiques complexes repose sur un ensemble d’équa-
tions phénoménologiques, dont les parameétres ( vitesses de réaction, constantes de diffusion,
coefficient d’échange de chaleur. . .) sont extraits d’analyse de sous-systémes, que ce soit par
des méthodes expérimentales, ou bien par des calculs théoriques. Dans tous les cas, des in-
certitudes sont associées & ces parameétres, et il est légitime de s’inquiéter de leur effet sur les
prédictions des modeéles, notamment dans le cas de modéles non-linéaires comme les systémes
d’équations chimiques couplées. Trés peu de travaux sont consacrés & cette problématique en
chimie-physique.

La description des incertitudes sur les parameétres physico-chimiques conditionne la fiabi-
lité de I’analyse de sensibilité des indicateurs de faute et la gestion des alarmes. Le manque
d’informations sur les incertitudes associées aux parameétres cinétiques est un handicap sé-
rieux. Notre travail sur la représentation sous forme des transformations linéaires fraction-
naires (LFT), visant a remédier en partie & ce probléme, est désormais pris en compte dans
la définition du modéle cinétique et thermodynamique d’une réaction chimique de synthése.

Le présent travail est une continuité de la recherche menée au sein du LAGIS M.A. Dje-
ziri (2007) [137], et s’intéresse & la surveillance robuste des processus industriels décrits par

des modéles Bond Graph incertains sous forme LFT. Ainsi, nous développons ces modeéles
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incertains pour assurer: (i) la fidélité de représentation des incertitudes pour le passage des
parameétres d’une échelle a 'autre; (ii) la propagation la plus précise possible des incerti-
tudes sur ces parameétres aux prédictions du modele; et (iii) des analyses de sensibilité du
systéme de surveillance. Notre contribution consiste alors & exploiter les propriétés causales,
structurelles et fonctionnelles d’un bond graph LFT couplé pour développer une procédure
de génération automatique des indicateurs de fautes robustes aux incertitudes paramétriques.
Concrétement, il s’agit de mettre en place une méthode de surveillance a base d’'un modeéle
Bond Graph incertain sous forme LFT pour la détection et la localisation de défauts. Ainsi,
les RRAs générées seront composée d’une partie déterministe et d’une partie incertaine. Cette
partie incertaine permettra de fixer un seuil robuste capable de distinguer et limiter les fausses

alarmes.

La premiére partie de ce travail développe des modéles des éléments bond graph & pa-
rameétre incertain, capable de présenter correctement les différents phénomeénes (dissipation
d’énergie, accumulation d’énergie, transformation chimique. . . .) liés & des réactions chimiques.
Nous modélisons des éléments et des multiports de stockage et de dissipation (C et R). Dans
la deuxiéme partie de ce chapitre, aprés une bréve description du systéme réactif étudié, un
modeéle Bond Graph & parameétres incertains sous forme LFT d’une réaction exothermique,

ayant lieu dans le réacteur continu adiabatique parfaitement agité, est développé.

2.5.1 Modélisation LFT des éléments Bond Graph
2.5.1.1 Représentation des systémes incertains sous forme LFT

La transformation linéaire fractionnaire (en anglais Linear Fractional Transformation
LFT) permet de représenter tout modele pour lequel les parameétres incertains interviennent

sous forme de fractions rationnelles.

Dans ce formalisme, la modélisation de ’écart dynamique entre le systéme et son modéle
nominal est basée sur la notion de feed-back. La famille de modeles peut alors se représenter
comme le modéle nominal bouclé par des incertitudes de modeéle. Ces incertitudes de modéle
se décomposent habituellement en deux catégories. Les incertitudes non structurées, pour
lesquelles on ne connait qu’une borne supérieure dans le domaine fréquentiel et les incerti-
tudes structurées qui modélisent principalement les incertitudes sur les paramétres du modeéle
nominal. Le formalisme LFT permet d’exprimer le systéme incertain comme une LF'T d’une
matrice M bouclée sur un bloc d’incertitude A (Fig. 2.32). Ce bloc d’incertitude pourra étre
soit une matrice quelconque dans le cas d’une approche non structurée, soit une matrice dia-
gonale par bloc dans le cas d’une approche structurée. Cette matrice est construite a l'aide

de blocs diagonaux traduisant une ou plusieurs incertitudes.
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Dans le cas linéaire, cette forme standard méne & une représentation d’état de la forme

w=—Az

¢:A$+Blw+B2U
(2.43)

zZ = C’lx + D11w + D12u

| v = Cox + Do1w + Dagu

avec © € R" le vecteur d’état du systéme, u € R™ le vecteur regroupant les entrées de
commande du systéme, y € R? le vecteur regroupant les sorties mesurées du systéme. w € R/
et z € R regroupent respectivement les entrées et les sorties auxiliaires. n, m, [ et p sont des

entiers positifs.

Fic. 2.32 — Représentation LET

Les travaux de D. Henry & al. (2001) [114]et D. Henry & al. (2006) [138], ont permis
d’établir des résultats importants en analyse et en synthése pour différents types d’incertitudes
qui peuvent étre prises en compte par le formalisme LFT. Cette forme de représentation est
trés utilisée pour la synthése des lois de commande des systémes incertains utilisant le principe

de la p-analyse. Elle consiste a séparer la partie nominale d’un modéle de sa partie incertaine
D. Alazard € al (1999) [139).

2.5.1.2 Modélisation des éléments BG incertains

Dans les travaux de C. Sié Kam & al. (2005) [117] et (2001) [140], deux méthodes de
la modélisation des incertitudes paramétriques par bond graph sont proposées. La premiére
consiste a représenter l'incertitude sur un élément bond graph comme un autre élément de
méme type, causalement lié a I’élément nominal ou au reste du modele. Ces incertitudes sont
gardées en causalité dérivée lorsque le modele est en causalité intégrale préférentielle pour
ne pas modifier 'ordre du modeéle. La deuxiéme méthode est la forme des transformations

linéaires fractionnelles (LFT) introduite sur des modeles mathématiques par R. Redheffer
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(1960) [141]. Cette forme de modélisation offre plusieurs avantages d'un point de vue diag-
nostic des systémes incertains et permet de modéliser toutes les incertitudes pour développer
une approche de diagnostic robuste. La modélisation des systémes linéaires a paramétre incer-
tains a été développée dans C. Sié Kam & al. (2001) [140]. Ensuite, M. A. Djeziri & al. (2009)
[21] aborde le diagnostic des BG-LFT monoénergie avec des applications électromécaniques
[137].

Sur un modéle bond graph, chaque élément correspond & un composant matériel ou un
phénomeéne physique bien précis, facilitant ainsi I'identification des valeurs numériques des
parameétres et des incertitudes, puis le passage a la forme LFT se fait par un simple ajout de
sources modulées d’effort et de flux sur le modéle. Les variables d’état sur un modéle bond
graph sont liées aux éléments dynamiques I et C, et ’aspect causal et structurel du modéle
permet la génération automatique d’'un modele d’état incertain sous la forme standard (2.43)
directement & partir du bond graph.

La mise sous forme LFT exige que le modéle soit propre et observable. La méthodologie
bond graph permet par des manipulations causales de vérifier ces propriétés directement sur
le modele bond graph C. Sueur & al. (1989) [142].

2.5.1.3 Effet de type d’incertitudes

Les formes additives (directes ou inverses) sont particuliérement bien adaptées pour la
modélisation des non linéarités présentes dans le systéme. Tandis que les formes multiplica-
tives (directes ou inverses) en entrée sont bien adaptées pour prendre en compte les erreurs
de modélisation concernant les actionneurs ainsi que les dynamiques négligées. Les formes
multiplicatives (directes ou inverses) en sortie sont quant a elles, utilisées pour tenir compte
des erreurs de modélisations liées aux capteurs.

La modélisation d’incertitudes complexes est assez souvent rencontrée dans la pratique, le
cas le plus naturel ot elles apparaissent est la prise en compte des dynamiques non modélisées
ou négligées, typiquement des dynamiques hautes fréquences. Ce type d’incertitudes de modeéle
est dit aussi incertitudes non structurées, au sens o la seule information dont on dispose pour
caractériser ce type d’incertitudes est une borne sur la norme de sa réponse fréquentielle.

Le traitement d’incertitudes complexes est complétement différent de celui d’incertitudes
réelles pour deux raisons. La normalisation est d’abord effectuée par rapport a des fonctions
de pondération, qui dépendent de la fréquence. D’autre part, le probléme de minimalité d’une
forme standard ne se pose pas, car les incertitudes complexes sont normalement bien localisées
et non répétées dans le schéma bloc LFT, contrairement aux incertitudes paramétriques qui
apparaissent souvent & différents lieux dans différentes équations différentielles.

De point de vue bond graph, en introduisant une incertitude de facon additive sur les

élements R, C et I en causalité intégrale ou dérivée, les travaux de C. Sié Kam & al. (2005)

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



These de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

2.5. Modéles Bond Graph incertains des composants et phénoménes chimiques 101

[117] M. A. Djeziri € al. (2009) [21] montrent que U'incertitude représentée par un élément
bond graph (AR, AC et AI) est causalement liée au parametre nominal (R, C, et I,,) et n’a
aucun lien causal avec le reste du modele. Cette situation donne lieu & une boucle différentielle
(traits interrompus) entre I’élément nominal et I'incertitude. Ainsi, sur des modéles complexes,
ol le nombre d’incertitudes paramétriques est important, la simulation de la dynamique du
modele devient pratiquement impossible a cause des boucles algébrodifférentielles (Fig. 2.33
et 2.34). Ce probléme reste donc présent quelle que soit la causalité adoptée pour développer
le schéma de diagnostic.

Contrairement & D'effort introduit par une incertitude additive par rapport au parameétre,
Peffort apporté par une incertitude multiplicative est une fonction de I'effort apporté par le
parameétre nominal. Pour illustrer cette particularité, introduisons une incertitude de facon

multiplicative sur I’'élément I en causalité dérivée préférentielle, figure 2.34, donne

- dir - dir dfr B
€r —In(1+51> dt =1I, dt +0r Iy dt =€, + 01 en = en + Cine (244)
avec I, la valeur nominale de I’élément [ et §; = ?—nl I'incertitude multiplicative sur le pa-

rameétre, et Al lincertitude additive sur le parameétre. e, = I, % et ejpe = 05 I, % sont

respectivement effort et le flux dans le parameétre I représentent respectivement 'effort ap-

porté par le paramétre nominal et I'effort introduit par 'incertitude multiplicative.

GG, GG,
* 1 * 1
! i Boucle différentielle ! i Boucle différentielle
Sl |} L
1 H 1 H
eC . .=_ K- - I eC . .i_ LK = -
'7 0 =0 AG = 0 b—=.C:AC
c c
Ju
(a) ©)

F1G. 2.33 — (a) Elément C en causalité intégrale avec incertitude additive. (b) Elément C en

causalité dérivée avec incertitude additive.

1 I 1
F1 F 1
PN Boucle différentielle N Boucle différentielle
e, |1 [
3 1 . 1
1 1€inc | !
eI .: —_— el = - - eI . .:— P -
= 1 bee———=_1: A1 7 Ve 1A
I I

F1c. 2.34 — (a) Elément I en causalité intégrale avec incertitude additive. (b) Elément I en

causalité dérivée avec incertitude additive.
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2.5.1.4 Construction d’un modéle BG-LFT

La méthode consiste & remplacer chacun des éléments incertains par son BG-LFT. Le BG-
LFT complet peut alors se représenté par le schéma de la Fig. 2.35, ot apparait la structure
standard de la représentation LFT.

L’avantage de 'approche BG-LFT par rapport & une approche d’état LE'T se résume dans
deux points: la complexité dans la construction du modele et la structuration des incertitudes
sur le modele. En effet, en présence d’éléments inductifs ou inertiels (I) sur le systéme, la

construction d’un modéle d’état linéaire ou non linéaire sous forme LFT devient difficile.

Stockage Dissipation
d’énergie C, I, d’énergie R,

y Detecteurs
De, Df

Structure de
Jonction0, 1,
TF, GY || De*

Sources Se, St

Fic. 2.35 — Représentation d’'un BG-LFT

Dans le cas linéaire et en présence d’éléments inductifs ou inertiels (I), les parameétres a
(i, j) et b (i, j) des matrices d’état et de commande A et B sont une combinaison entre les
éléments reésistifs et capacitifs (R et C') et les éléments inductifs ou inertiels (). Le passage
a la forme LFT n’est pas toujours possible et dépend du choix des variables d’état. Sur
les modeéles d’état non linéaires la séparation de la partie nominale du modéle de sa partie

incertaine devient encore plus difficile, voire impossible.

2.5.1.5 Exemple pédagogique: systéme hydraulique

Considérons un exemple pédagogique représentant un systéme hydraulique donné par sa
représentation symbolique sur le schéma 2.36 (a) et son modeéle bond graph déterministe
global correspondant en causalité intégrale préférentielle (schéma 2.36 (b)) afin d’illustrer la
méthodologie de modélisation BG-LFT. Dans cet exemple, on distingue deux détecteurs: Py,
un détecteur d’effort (De) permettant la mesure de la pression (liée a la masse stockée dans le
réservoir), my, un détecteur de flux (D f) mesurant le débit au niveau de la vanne. La pompe
délivre un flux de masse Sf . Se est une source de pression (qui peut étre atmosphérique).
Les capteurs sont supposés étre idéaux et sont modélisés par des liens d’information indiquant

qu’aucune puissance n’est échangée avec le systéme physique.
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Sfl ?0 ||;'1ll<:k_— Se

______________

Fia. 2.36 — (a) Exemple pédagogique : systéme hydraulique. (b) Modéle BG déterministe en

causalité intégrale.

La pression et le débit massique sont respectivement les variables d’effort et de flux. R et
C désignent respectivement la résistance hydraulique introduite par la vanne et la capacité
hydraulique du réservoir. En effet, ’élément bond graph C}, stocke 1’énergie hydraulique (due

a la masse du liquide) et son expression est donnée par la relation suivante:
Chn=A4/g

avec A la section du réservoir et g la constante de graviteé.

La vanne de sortie est modélisée par 1’élément résistif R : Ry (représentant une perte
de charge hydraulique) modulé par le signal de commande z. Le flux molaire donné par ce
dernier est comme suit :

f = Culx) sign(AP)\/TAP|
avec AP est la différence de pression a travers la vanne, x est la position de tige de la vanne, Cy
est une fonction représentant le coefficient de décharge qui dépend de type de vanne (linéaire,
quadratique, .. etc.), et sign est une fonction d’ajustement de la direction du flux.

Le modeéle bond graph incertain sous forme LFT est obtenu en remplacant chaque élément
incertain par son modéle BG-LF'T; on obtient alors le modéle BG-LFT de la fig. 2.37. Ce mo-
déle est construit plus facilement qu’un modele d’état et représente fidélement le systéme réel.
Les incertitudes paramétriques d;,p et d1/c correspondent a des composants matériels bien

précis. Les interactions entre les efforts (ou les flux) introduits par les paramétres nominaux
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et les incertitudes sont assurées par les contraintes causales et structurelles du modeéle; les
efforts (ou les flux) se propagent en suivant des chemins causaux et s’ajoutent au niveau d’une
jonction 1 (ou d’une jonction 0).

.

C.C.<< {0 2 Detizyc=ec,

s 20O 1 <l s
o| @i

L
pste O

e :

\
,I)fk-'fifg\:ff?n H 1 ﬁ® R:R,

Fia. 2.37 — Modéle BG-LFT en causalité intégrale du systéme hydraulique.

Un modele d’état LF'T peut étre obtenu facilement en utilisant les bonds graphs. Les
variables d’état sont liées aux éléments dynamiques sur le modeéle, puis le modéle d’état est
construit en utilisant les contraintes de structure sur les jonctions et les lois de comportement
sur les éléments bond graphs. Calculons le modele d’état du circuit hydraulique a partir du
modele bond graph LFT de la fig. 2.37. La variable d’état est gc (la charge dans la capacité

(), le vecteur d’état et sa dérivée s’écrivent :

$=/f2dt=QIc ; = fa=qc

- Lois de structure

Jonction 0y:

(2.45)
Ja=qc=Sf—/fa
Jonction 1,:
Ja=fs=fr
(2.46)
es = eq4 + e7

avec eq4 = C'Ln ffgdt —wi/C
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er = Se
€5 = €13 — €15
e13 = Cln [ fadt —wy o + Se
€15 = W1/R
alors, o = Sf — ge-dc + wéic — £ 4+ FwyyR
z1/c et 21/ sont les sorties fictives calculées & partir du modele bond graph de la fig. 2.37:

A €Cn €9
=] VO = - (2.47)

21/R JRn J13

avec eg = Cinqc
fis =32
Ainsi, a partir des équations (2.45), (2.46) et (2.47) le modele d’état est donné sous la

forme (2.48), qui correspond a la forme standard de I’équation (2.43)

¢

Sf(t) wy/c
i=dc=—gmict (1 ) (& &)
Se (t) wy/R
21/c ~ ~ w1 o Sf(t)
.= = Lgo + (R—i R_i) n (o R%) (2.48)
Z1/R Wi/R Se (t)
wy /¢ *51/0 0 z1/C
w = =
wy/R 0  —dyr Z1/R

\

2.5.2 Présence d’incertitude dans les systémes chimiques

La modélisation des systémes physiques fait toujours appel & un compromis entre la réalité
physique et I'abstraction des éléments de ces derniers.

Parmi les causes qui conduisent & s’intéresser aux erreurs de modéles en génie de procédés,
on peut citer:

- Sources de complexité des modéles en génie de procédés: Contrairement aux
systémes électriques ou mécaniques, les systémes rencontrés en génie des procédés mettent
en ceuvre des lois complexes en raison du couplage des différents phénomeénes (thermique,
hydraulique, mécanique et chimique) non stationnaires. Le nombre de variables pour décrire
ce type de procédé est supérieur ou égal & deux.

- Probléme de calcul des paramétres: La capacité spécifique et la constante de vitesse

de la réaction sont les paramétres les plus difficiles a identifier avec précision, surtout pour
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les réactions exothermiques, alors qu’ils jouent généralement des roles importants dans la
surveillance et le diagnostic d’un milieu réactionnel. Ces parameétres peuvent varier avec la
température. La constante de vitesse subit a priori des variations dues a la température
moins importantes, car 1’énergie d’activation est généralement proche de la valeur réel. Par
contre, I'effet de capacité spécifique ou 'enthalpie spécifique est plus important dans un milieu
réactionnel, car ce parameétre est 1ié directement & la température.

Par exemple, dans le cas d’un régime sous saturé, I'’enthalpie spécifique "h = C,. T " est
considérée indépendante de la pression. Toutefois, elle varie faiblement pour une température
inférieure a 100 C°.

La capacité thermique C), est un parametre qui dépend de la nature du fluide. Il varie en
fonction de la température (Cp = [Cpmin,Cpmaz]). Il est aisé, une fois la plage de la variation
de la température de fonctionnement connue, de fixer les limites supérieurs et inférieures.

En régime saturé, lorsque la vapeur est humide, les températures, pressions et enthalpies
spécifiques ne sont plus indépendantes. Une solution & ce probléme réside dans la détermina-
tion des polynomes représentant les fonctions thermodynamiques de ces variables.

Les paramétres d’une réaction chimique d’un systéme en génie des procédés, ainsi que leur
précision, ne sont pas tous donnés par le constructeur. La capacité spécifique est déterminé
expérimentalement sous forme d’intervalle [Cansin,Canrraz)-

- Evaluation des incertitudes des paramétres des modéles est difficile: Les in-
certitudes sur les parameétres induisent donc des erreurs sur le déroulement de la réaction et
sur le flux de production avec les conséquences suivantes :

- la réponse des grandeurs régulées (température du milieu réactionnel, flux de la cha-
leur,....... ) est dégradeée.

- le systéme peut devenir thermiquement instable quand l’erreur d’estimation des para-
meétres devient trop importante ;

- un produit supplémentaire est apparu ce qui modifier/ influe sur le déroulement normal
du systéme réactif.

Afin de pouvoir étudier analytiquement la sensibilité paramétrique des résidus vis a vis des
différentes stratégies de surveillance tout en limitant la complexité des équations & manipuler,
I’analyse théorique de la sensibilité sera basée sur les équations déduites du modéle Bond

graph.
2.5.3 Construction d’un modéle BG-LFT des élements d’une réaction chi-
mique

La modélisation thermochimique d’une structure complexe est généralement soumise a
deux types d’incertitude. Le premier type correspond aux incertitudes sur les valeurs des

parameétres qui définissent le modéle, qu’il s’agisse des caractéristiques thermochimiques des
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constituants (I’énergie d’activation, le facteur pré-exponentiel, ’enthalpie de la réaction. . .)
ou encore des forces ou des déplacements imposés comme conditions aux limites. Elles pro-
viennent d’une méconnaissance du probléme considéré. Le second type regroupe l’ensemble
des erreurs de modélisation (inhérentes au modele). Toutes ces incertitudes ont pour consé-

quence une incertitude sur la réponse qu’il est essentiel de quantifier (le produit final).

s

Fia. 2.38 — Modéle de dissipation de l'énergie dans une réaction chimique

2.5.3.1 Modéle BG-LFT d’élément R simple

La détermination des valeurs des parameétres cinétiques (1’énergie d’activation F, la constance
de vitesse ko, la vitesse cinétique .. .) dans une réaction chimique est difficile. Ces parameétres
incertains sont présentés par des marges d’incertitude sous forme des intervalles. Prenons
I'exemple de la vitesse de la réaction globale J, la valeur varie entre un minimum J,;, et
un maximum Jp,q.. Alors la dissipation de 1’énergie, figure 2.38, doit étre modélisée par un
élément résistif incertain, qui varie entre R,in et Rynaz.

L’introduction d’une incertitude de fagon multiplicative sur 1’élément R en causalité ré-

sistance donne:

erp = Rn(1+(5R)fR (2.49)
= Ryfr+orRnfr

= €n T €inc

avec R, la valeur nominale de I’élément R et §r l'incertitude multiplicative sur le parameétre.
er et fr sont respectivement l'effort et le flux dans 1’élément incertain R. e, et e;,. sont
respectivement l’effort apporté par le parameétre nominal et I'effort introduit par I'incertitude
multiplicative.
L’introduction d’une incertitude multiplicative sur ’élément R en causalité conductance
donne:
1

frn = R—n(1+5}_1%)63 (2.50)

1 np 1
= —e —e
RnR %RnR

= fn + 5%.]071 = fn + finc

avec 01 = R_Jr%% I'incertitude multiplicative sur I’élément R en causalité conductance. epr
R n

et fr sont respectivement 'effort et le flux dans I’élément R en causalité conductance. f, et
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fine Teprésentent respectivement le flux apporté par le parameétre nominal et le flux introduit

par l'incertitude multiplicative.

Les modéles bond graphs sont donnés comme suit:

1— -Op  |e— 1_ -Oy/r
MSe:wy De:zp MSfowrp Df*:z1 5
einc en f;'m: f;:
L L’R L e” I en eR 1 I_- el=eR I
1 0 R:R, 0 1 R:R,
IfR - - If1=R/ Ir -1 f;z/l ,,/I
(a) (®)

Fi1c. 2.39 — (a) Modéle BG-LFT d’un élément R en causalité résistance avec incertitude
multiplicative.(b) Modéle BG-LFT d’un élément R en causalité conductance avec incertitude

multiplicative.

2.5.3.2 Modéle BG-LFT du Multiport R

Dans le cas d’'une causalité simple ol on connait soit 'effort soit le flux a l’entrée du
multiport, la puissance délivrée est une fonction non linéaire de la variable de puissance connue
et de la valeur du parameétre R permettant ainsi de prendre en considération 'incertitude sur le
multiport R (Fig. 2.38). Le multiport R chimique correspond a titre d’exemple a la génération
d’entropie dans une réaction exothermique. Le multiport R est caractérisé par une relation
non linéaire complexe ®(R,S,J,A,T) = 0, o R étant le parametre du modele dépendant du
type de réaction chimique. Lorsque c’est la variable effort A (affinité chimique) qui est connue

a 'entrée du multiport, I’expression du flux a la sortie s’écrit:

S = ®RyA) (1+6R) (2.51)

ol Sine et Sy, représentent respectivement, la partie incertaine et certaine de la variable de
sortie (flux d’entropie S).
Le modeéle bond graph incertain sous forme LFT du multiport équivalent au modéle ma-

thématique de 1’équation (2.51) est donné par la Fig. 2.40 (a).
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r q)(Rn:A)é‘l/R' l ™ Q)(RMJ)J]R L
De*:z;p MSfw, R Df*:ig A‘[Af-'WR
S Sinc

) T
A r A L | H
7 /}0 /”RI 3 /0| 5 > | ; — 1 /RI I /0 $

(a) (b)

F1a. 2.40 — Multiport incertain R sous forme LFT (a) en causalité résistance avec incertitude

multiplicative. (b) en causalité conductance avec incertitude multiplicative

avec A l'effort connu a I'entrée du multiport R.
Dans le cas oul c’est la variable flux qui est connue & ’entrée du multiport R, ’expression

du flux a la sortie s’écrit:

S = ®R,,J)(1+R) (2.52)
= O[R,,J) + r®(R,,J)

avec J le flux connu a I'entrée du multiport R. Le modéle bond graph incertain sous forme
LFT du multiport R est donné par la Fig. 2.40 (b).

2.5.3.3 Modéle BG-LFT d’élément C

Dans ce sens, les lois constitutives des éléments pseudo bond graph C s’imposent & partir
beaucoup plus du coté relationnel, & titre indicatif pour les capacités chimiques.
La loi caractéristique de 1’élément incertain C en causalité dérivée avec une incertitude

multiplicative est donnée comme suit:

d
fe = Cn(1+6o)% (2.53)

dec dec

- n—;, ) n-_;,
Cngp C<C dt>
dec

= O

—wc = fon + fcin
avec d¢ = %—S, C., la valeur nominale de ’élément C, ¢ l'incertitude multiplicative sur le
paramétre, et  AC l'incertitude additive sur le parameétre. wo entrée fictive qui représente
Pincertitude sur le flux a la sortie de I’élément C. ec et fo sont respectivement Veffort et le
flux dans I’élément incertain C.

Le modéle bond graph incertain sous forme LFT de I’élément C' équivalent au modéle

mathématique de I'équation (2.53) est donné par la Fig. 2.41 (a).
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——ic F—c

JC JC

e [l

MSfiwe Df*:z. MSe:wy . De*:zp
.ﬂ"il: f_? € [}
ec IO 1 1 e;=er IC'C | ec ll 0' € c.C
Jo *V L®V eV " ' fe ' fe e "
(a) (®)
Se:-ec,

F1G. 2.41 — (a) Elément C en causalité dérivée. (b) Elément C en causalité intégrale

La loi caractéristique de 1’élément incertain C' en causalité intégrale avec une incertitude

multiplicative est donnée comme suit:

1
ec = ol (1 + (51/0) /fcdt + ec, (2.54)

1 1
= C—n/fcdt+51/c <C—n/fcdt> + eq,

1
= C—/fcdt—w1/o+€(10

avec 0 /¢ = C;%%, wy ¢ entrée fictive qui représente I'incertitude sur I'effort a la sortie

de I’élément C'. ec, est une constante qui représente les conditions initiales.

2.5.3.4 Modéles BG-LFT des éléments TF

Le transformateur T'F conserve la puissance, mais relie les efforts entre eux et les flux

entre eux.
La loi caractéristique de ’élément incertain T'F' en causalité m s’écrit comme suit:

- Relation entre les efforts:

e1r = my(1+0dy)e
= mpeg + my (dme2) (2.55)

= my (e —wp) avec wp = —0ye€2

- Relation entre les flux:
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fo = mu(1+6n)f1
= muf1+mn, (5mf1) (2.56)

= my (fi —we) avec wy = dm f1

Am

avec 0,, = ——

My, 0m et Am représentent respectivement la valeur nominale, I'incertitude multiplicative
et I'incertitude additive sur le module de 1’élément T'F'. e, f1 et ez, fa, sont respectivement

leffort et le flux a ’entrée et a la sortie de ’élément T'F'. w,, wy sont des entrées fictives.

-i‘)m 1— =0 e
Df * e v, MSe:w, De*:z,
-x
L’ :é’ ILg_"l"‘.J ‘.’4 I I L’_7
TF:m 1 0
I 0f ~ nl I g PP
I f=m ,// S
(a)
'bllm r '6m [
De* - use w, MSfw, DI
~l/m,e; o T e~=¢, |
m, Py | | 1
fi f* .t; I/m,Lf,, 1 /-

(®

Fi1a. 2.42 — Elément TF avec les deux types de causalité.

Le modéle bond graph de I’élément T'F' en causalité m avec incertitude multiplicative est
donné Fig. 2.42 (a).
La loi caractéristique de 1’élément incertain T'F en causalité % est donnée comme suit:

-Relation entre les efforts:

1
€y = — (1+5L) €1
m?’L m

1
= —(e1 +wgy)avec wy =d1 €1 (2.57)

n

- Relation entre les flux:
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fa = mu(1+0m)f1
= mnfl +mn(5mf1) (2-58)

= my (fi —w,) avec wy = 0 f1

—Am
mnp+Am”

Le modele bond graph de I’élément TF' en causalité % avec incertitude multiplicative est
donné Fig. 2.42 (b).

avec 01 =
m

2.6 Application a un systéme chimique

2.6.1 Description du procédé

Le systéme & modéliser, Fig.2.43, est un réacteur chimique continu parfaitement agité
(CSTR) adiabatique, dans lequel se déroule une réaction réversible exothermique. Cette ré-
action est définie comme suit :

VAA = I/Cc (2.59)

Dans ce cas, les coefficients stoechiométriques sont égaux a un.

Régulateur 1 Régulateur 2

Pl de niveau TOR de niveau

«---—-———--(11Y (C\e----------
@ Captetr de @ @‘ N
niveau 1 T Capteur de

niveau 2

Régulateur 3

TOR de-njveau Capteur de
-- niveau 3
1
I
I
I

Pompe Réservoir de A

Vanne 3

Fic. 2.43 — Schéma technologique du processus

Le systéme d’alimentation du réacteur par le constituant A (réactif) est constitué d’un ré-
servoir de stockage et d’une pompe. La régulation du niveau (LC') est garantie par le biais d'un
régulateur PI agissant sur une pompe centrifuge qui alimente le réservoir continuellement.

La commande du niveau dans le réacteur est assurée par un régulateur TOR (Tout Ou
Rien) qui agit sur une vanne a 'entrée du réacteur. Le réservoir contenant les constituants
(A,C) est commandé en niveau par un régulateur (TOR) qui agit sur une vanne automatique

a la sortie du réacteur.
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2.6.2 Modélisation BG-LFT
2.6.2.1 Bond graph a mots

Pour établir le modéle bond graph certaines hypothéses sont considérées: le réacteur est
parfaitement agité de sorte que la température et les concentrations de différentes espéces
chimiques soient homogénes dans tout le mélange de la réaction, le mélange de la réaction se
compose d'une phase liquide homogene, et aucun changement de phase n’est considéré et la
pression et le volume du liquide dans les réservoirs sont constants R. El Harabi & al. (2011)
[143].

Le systéme étudié est décomposé en sous systémes comme le montre le Bond Graph a
mots de la Fig. 2.44. Les différents sous-systémes (le réacteur, la pompe, les réservoirs et les
vannes,. .. ) et leurs interconnexions sont facilement identifiés. Il est aussi bien possible de
visualiser au moyen des demi fleches la distribution d’énergie le long du systéme.

Le systéme est caractérisé par un couplage de trois énergies: chimique, thermique et hy-
draulique. Les variables de puissance utilisées pour représenter le systéme sont basées sur
la modélisation en pseudo bond graph. La partie hydraulique est caractérisée par la paire
pression-débit massique (Pym), tandis que la partie thermodynamique est représentée par

la paire (T,H ), décrivant le phénomeéne de convection (matiére en mouvement), et la paire

(T,Q) représentant le phénomeéne de conduction (stationnarité de la matiere). Pour le do-

maine chimique, le couple de variables est (potentiel chimique p, flux molaire 7).

_ P.m, _ L =

(P’ m) Réservoir A ;A A})n (P’ mc) _ Rese-ll_vou (P= "%u) g

i 7,,H,)| Réacteur : - g

rompe (TH) Va;rnel (; ﬁA'bj L T el } Vanne 2 et 3 (]; Hay g
b P i

5]

Q

Fi1G. 2.44 — Bond Graph o mots du réacteur chimique

2.6.2.2 Modéle Bond graph

Partant de la conservation de la masse et de I’énergie, on a établi un modéle pseudo-bond
graph de ce systéme en causalité intégrale préférentielle (Fig. 2.45), décrivant les principaux
phénomenes de transfert de masse et d’espéces chimiques. Le transfert thermique n’est pas
pris en compte car la température est considérée constante. Dans le réacteur, il n’y a pas

accumulation de matiére. Il y a que la réaction chimique.
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Dans le domaine chimique, les jonctions 0 représentent 1’équilibre molaire de chaque consti-
tuant (A,C). La jonction 1 est utilisée pour indiquer I’égalité des flux molaires de réaction
des différentes substances. Les transformateurs TF modélisent les transformations chimiques
des réactifs de la réaction en produits. Les modules de ces transformateurs désignent les coef-
ficients stoechiométriques de la réaction (selon I’équation (2.60)). La cinétique de la réaction
peut étre modélisée par un multiport résistif, dont la loi constitutive est algébrique et relie
le flux J et leffort A (affinité chimique), A. R. Khaled & al. (2006) [128] A. Perelson € al.
(1975) [144]. Cette puissance chimique A x J qui se dissipe dans le multiport R génére une

puissance thermique T x S vers le réacteur.

S
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f ’_@ O%TFl‘ﬁ.'l'l @TF 1/v, |ﬁ.0 1(0ut Sf
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Vers le réacteur

F1G. 2.45 — Modéle BG déterministe en causalité intégral du domaine chimique de la réaction

Le passage d’un modéle Bond Graph déterministe & un modeéle incertain sous forme LFT
consiste donc & introduire des sources modulées d’effort ou de flux, qui sont ajoutées respec-
tivement au niveau des jonctions 1 ou 0. Ainsi, le modeéle reste causalement correct et ses
propriétés structurelles ne sont pas modifiées (commandabilité, observabilité,...). De plus, ces
sources modulées sont causalement liées au reste du modele, ot leur apport énergétique se pro-
page sous forme d’effort ou de flux, et s’ajoute au bilan énergétique au niveau des jonctions.
Cette forme standard est donc la mieux adaptée au diagnostic des systémes & paramétres
incertains.

Le modéle bond graph du systéme en causalité intégrale est donné par la Fig. 2.45, et
le modele bond graph incertain sous forme LFT du systéme est donné par la Fig. 2.46. Ce
modele est construit plus facilement qu’un modele d’état et représente fidélement le systéme
réel. Les incertitudes paramétriques 1 = d01/¢,, 02 = d1/c, et d3 = dy/r correspondent a

des composants matériels et paramétre physique bien précis. Les interactions entre les efforts
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(ou les flux) introduits par les paramétres nominaux et les incertitudes sont assurées par les
contraintes causales et structurelles du modele; les efforts (ou les flux) se propagent en suivant

des chemins causaux et s’ajoutent au niveau d’une jonction 1 (ou d’une jonction 0).

Calculons le modeéle d’état de la réaction chimique & partir du modeéle bond graph LEFT
de la Fig. 2.46. Les variables d’état sont [n4 nc| et désignent le nombre de moles A et C, le

vecteur d’état et sa dérivée s’écrivent:

fadt nA T1 fo nA
x = / = = ;= = (2.60)

[ fizdt ne T2 f13 ne

La représentation LFT d’un élément Bond Graph, dont la loi caractéristique est une fonc-
tion linéaire ou non linéaire d’un ensemble de parameétres, ne differe pas de celle des paramétres
indépendants. Les incertitudes sont évaluées, puis introduites sur le modéle nominal (sur les

éléements Cy et Co et le multiport R) sous forme multiplicative.

Les entrées correspondant aux incertitudes paramétriques sont modulées par les expres-

sions suivantes:

wy = —0121
wo = —522’2 (2.61)

w3 = —53@ (Rn,A) z3

Les incertitudes multiplicatives §; sur les paramétres ¢ sont liées aux incertitudes additives

A, et aux valeurs nominales 7,, par les relations suivantes: 1 = AC;—AfgC—A, 09 = AC;—AEPATC

_ AR
et 03 = A TAR:

01, 02, 03, Capn, Con et R, sont respectivement les incertitudes multiplicatives et les
valeurs nominales des éléments C'4 et Co et le multiport R. Les entrées fictives wq, wo et wg

correspondent respectivement aux incertitudes sur les éléments C'y ,, Cc,p, et Ry,.

Les valeurs 21, 22 et z3 sont déterminées & partir du modele bond graph de la Fig. 2.46

comme suit :

, dD d
21 =g =Ca%g4 = CyA
. dDec dpc
2o =nc = Co df =Cc fft (2.62)

z3 = eg = Af = VQ;LA = 1/£ (u% + RT Log (M))
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F1G. 2.46 — Modéle BG-LFT en causalité intégrale de la réaction chimique

2.7 Conclusion

Les procédés chimiques sont des procédés complexes, faisant intervenir des réactions chi-
miques, dont les caractéristiques sont trés difficiles & appréhender et la modélisation de ce
type de systéme est une étape trés importante dans un schéma de diagnostic, car les perfor-
mances recherchées de détection et d’isolation de fautes dépendent fortement de la précision
du modeéle.

Ce chapitre est consacré a la modélisation thermodynamique et cinétique des réactions et
des réacteurs chimiques & ’aide des bonds graph en vue de leur surveillance. Une classification

N

des composants thermochimiques et des phénomeénes liés & une réaction physico-chimique
dans le but de créer des modeéles fonctionnels et dynamiques valides a été présentée. Alors,
vu la classification variée des différents types de réactions chimiques, une méthodologie pour
la représentation d’une catégorie limitée (réacteurs a parameétres localisés) a été abordée.
Ces modeéles déterministes ne peuvent étre utilisés pour des situations réelles, les processus

chimiques sont généralement a parameétres incertains.
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Ainsi, nous avons montré dans ce chapitre que le parcours des chemins causaux entre les
incertitudes et les sorties permet de suivre la propagation de leurs influences a travers le mo-
déle en utilisant une approche LFT. La modélisation LET des éléments bond graphs offre des
avantages du point de vue analyse structurelle et implémentation informatique. Cette forme
standard de modélisation des systémes incertains n’introduit pas de nouveaux éléments bond
graph sur le modéle. Par conséquent, aucun changement ne se produit dans l'ordre du sys-
téme et dans ses propriétés structurelles. L’analyse structurelle peut alors se faire directement
sur le modéle déterministe. D’un point de vue implémentation informatique, le passage a la
forme LF'T ne fait pas apparaitre des boucles algébro-différentielles trés contraignantes dans
la résolution numérique des équations. Alors, I'outil bond graph grace a sa nature graphique
et multiphysique (par son architecture), causale et structurelle (par ses propriétés) est bien
adapté a ce type de probléme.

Toutefois les performances du systéme de surveillance dépendent principalement de la
qualité et de la robustesse du modeéle. La prise en compte des incertitudes paramétriques du
modele bond graph pour une génération de RRAs robuste et une application sur un procédé

réel seront traitées dans les chapitres suivants.
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Chapitre 3

Génération des Algorithmes de

Surveillance Robustes

3.1 Introduction

Plusieurs travaux ont été proposés dans la littérature pour développer des méthodes de
diagnostic robuste des réacteurs chimiques & parameétres incertains. Les approches s’étendent,
comme nous l'avons vu, des méthodes analytiques (observateur, filtre du kalman, espace de
parité...) a lintelligence artificielle et aux méthodes statistiques. Cet intérét se traduit par le
fait que les systémes chimiques sont complexes et non stationnaires et les industriels cherchent
plus de sécurité et de rendement. La non-linéarité et la sensibilité de certains paramétres
influencent la marche de la réaction chimique. Une faible variation d’un de ces parameétres
peut changer énormément le cours de la réaction et pourrait méme causer des nombreux
accidents.

Les outils de modélisation des procédés développés au chapitre 2 sont systématiquement
introduits dans des méthodologies de conception de systémes de surveillance robuste. Le pré-
sent chapitre est consacré & la mise en place de méthodes permettant de détecter et d’isoler
les défaillances survenant au sein d’un systéme thermochimique & paramétres incertains, mo-
délisé par un bond graph multiénergie couplé. Les procédures systématiques de génération
des RRAs a partir des modeéles bond graph non linéaires pour détecter des fautes pouvant
affecter le processus physique, les actionneurs, et le systéme de régulation sont développées.

I’approche bond graph proposée dans ce chapitre permet, par sa structure énergétique et
multiphysique, d’utiliser un seul outil pour la modélisation, ’analyse structurelle, la génération
des RRAs incertaines et des seuils adaptatifs de fonctionnement normal, ainsi que ’analyse
de la sensibilité des résidus. En effet, 'utilisation d’'un modéle bond graph sous forme LFT
permet de générer des RRAs constituées de deux parties parfaitement séparées: une partie

nominale, qui représente le résidu, et une partie incertaine, qui sert & la fois au calcul des
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seuils adaptatifs de fonctionnement normal et & ’analyse de sensibilité.

3.2 Types de défauts dans un réacteur chimique

La surveillance d’un réacteur chimique demande tout d’abord une étude détaillée des
différentes formes de défaillances qui peut D'atteindre lors de son fonctionnement. Dans la
littérature, les défauts sont classifiés selon leur localisation d’occurrence dans le systéme. 11
peut apparaitre au niveau des capteurs, des actionneurs ou au niveau de processus lui-méme
(Fig. 3.1).

Défauts

A4 Y v

Actionneurs

- Résistances chauffantes
- Vannes

Processus

- Fuites
- Emballements
- Calorifugeages

Capteurs

- Capteur de niveau liquid
- Capteur de pression

- Sonde de la température
- Calorimétries

© 2011 Tous droits réservés.

- Pompes - Réactions secondaires

Perturbations, Bruits de mesure...

Fic. 3.1 — Défauts dans une installation chimique : cas d’un réacteur

3.2.1 Défauts actionneurs

Les défauts actionneurs agissent au niveau de la partie opérative et détériorent le signal
d’entrée du systéme. Ils représentent une perte totale (défaillance) ou partielle d’une action
de commande agissant sur le systéme. Tout un ensemble d’actionneurs (vannes, pompes,. . . )
permettront de piloter les débits et les pressions des différents circuits dans un réacteur. Les
défauts actionneurs peuvent se présenter au niveau de:

- Résistance chauffante : Les systémes de production de chaleur (résistances chauffantes)
seront pilotés pour controler les quantités de chaleur produites afin de refléter le comporte-
ment non-linéaire des réacteurs chimiques. Ainsi, ces défaillances sont présentés sous forme
d’un chauffage inadapté du & un exceés de vapeur lors de la mise en température du milieu ré-
actionnel, chauffage par le rayonnement thermique trop rapide, chauffage a4 des températures
supérieures a la température de décomposition du milieu. .. ) ou une mauvaise répartition du
chauffage du milieu réactionnel.

- Vannes: Ces actionneurs de type continus ou Tout ou Rien assurent sur les procédés
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des fonctions utilitaires (mise en service de fluides, ...) ou des fonctions de sécurité (isolement
d’appareil, ...). Parmi les cas de défaillance, on cite les cas d’une vanne qui ne ferme pas ou
fuit quand son mécanisme de commande est actionné (un débit s’écoule), la saturation d’une
vanne de reflux des condensats fermés ou le blocage de la vanne qui commande le débit du
liquide de refroidissement. Ces situations provoquent ainsi un dysfonctionnement qui méne a
I’emballement de réactions de synthése.

- Pompes : En industrie chimique, il est souvent nécessaire d’utiliser d’onéreuses pompes
en matériaux trés résistants. En cas de marche a4 vide ou en présence d’une surpression,
ces pompes sont soumises & des contraintes énormes en plus de leur usure normale. Ceci
explique I'importance du controle de pression au niveau des pompes et de leur alimentation.
Bien réalisée, cette fonction garantit une longue durée de vie de la pompe et la sécurité de
toute l'installation. Une panne de pompe & vide lors d’une distillation sous vide engendre un
refroidissement insuffisant. Il faut donc une visualisation des conditions de fonctionnement
de la pompe (puissance hydraulique, électrique, rendement,....). Une panne de la pompe
de démarrage de ’agitateur entraine un chauffage localisé du milieu réactionnel au point
d’injection des réactifs ou au sein des échangeurs de chaleur, une mauvaise homogénéisation

et la création de zones mortes.

3.2.2 Défauts capteurs

Ce type de défaut est la cause d’'une mauvaise image de ’état physique du systéme. Un
défaut capteur partiel produit un signal avec plus ou moins d’adéquation avec la valeur vraie
de la variable & mesurer. Ceci peut se traduire par une réduction de la valeur affichée par
rapport & la valeur vraie, ou de la présence d’un biais ou de bruit accru empéchant une
bonne lecture. Un défaut capteur total produit une valeur qui n’est pas en rapport avec la
grandeur & mesurer. Au contraire des actionneurs, les capteurs sont de petites dimensions
dont la possibilité d’utiliser plus qu'un seul capteur pour la mesure d’'une méme grandeur.

Les défauts capteurs permettent d’avoir un contréle non fiable et non adéquat (controle
de température uniquement en partie basse) ce qui provoque une défaillance du systéme.
Les capteurs doivent étre réguliérement étalonnés. On vérifiera notamment que I'information
fournie par le capteur correspond & la mesure effectuée. Cette vérification intervient avec une
périodicité d’autant plus fréquente que la mesure est sensible pour la qualité de la production
ou pour la sécurité de I'installation. Les principales mesures portent sur la température, le
débit, le niveau et la pression.

Les différents types de capteurs fréquemment utilisés sont :

- Capteur de niveau liquide: Ce détecteur est un élément de sécurité important dans les
réacteurs pour notamment éviter un débordement de cuve ou la marche & vide de pompes,

- Capteur de pression,
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- Sonde de mesure de la température mal placée,

- Thermocouple recouvert d’un dépdét isolant,

- Calorimétrie: Le calorimétre de réaction fournit des informations quantitatives sur le
rendement thermique de la réaction en fonction du temps, sur la chaleur de réaction, sur la
chaleur spécifique de la masse réactionnelle ainsi que des données sur le transfert thermique
de la masse réactionnelle, agitée, au niveau de la paroi tempérée du réacteur.

- Dispositif de mesure de pression est installé sur I'alimentation générale du réacteur,

- Capteur-transmetteur de débit: le capteur ci-dessous est un débitmeétre a flotteur avec
entrainement du systéme de transmission sous forme magnétique. Il mesure ici un débit d’air et
transmet la mesure sous forme d’intensité. La mesure est donc transmise de maniére continue.

- Détecteurs de seuil: parfois, il n’est pas nécessaire de connaitre la valeur de la mesure
mais de repérer un seuil uniquement. Des détecteurs peuvent alors étre mis en ceuvre. Ainsi,
les bacs de stockage de produits pourront étre équipés d’appareil détectant des niveaux hauts

et bas.

3.2.3 Deéfauts systémes

Ce type de défaut provient du systéme lui-méme ; bien souvent les défauts n’appartenant
pas & un défaut capteur ou actionneur sont classés de maniére arbitraire dans cette catégo-
rie. Néanmoins, un défaut systéme ou composant résulte de la casse ou de I'altération d’un
composant du systéme réduisant les capacités de celui-ci a effectuer une tache. Ils sont dus
souvent & la destruction structurelle donnant naissance a une modification de comportement
dynamique du processus commandé F. Stoessel. (2008) [145].

En pratique, ceci revient a considérer une modification des caractéristiques du systéme
proprement dit. Vu leur diversité, ces défauts présentent une grande classe de situations
inattendues et sont les plus difficiles a tolérer.

Dans le cas d’un réacteur chimique, le systéme étudié est la réaction chimique qui devient
parfois incontrolée ; cette appellation désigne tout phénomeéne accidentel qui met en jeu une
réaction chimique dont la maitrise n’est pas assurée, qu’il s’agisse d’'un emballement thermique
de réaction, ou du mélange accidentel de deux produits incompatibles.

Une mauvaise connaissance de la chimie et des parameétres de sécurité du procédé causes
lices a un manque d’informations sur la stabilité thermique des milieux réactionnels, sur les
chaleurs de réactions et sur la nature et les conditions de formation des sous-produits de
réaction. Ce qui donne naissance au cours de la déroulement de la réaction & des phénomeénes
non prévus tels que les phénomeénes de prise en masse, de changement de phase (décantation..)
et la génération des réactions d’oxydation.

Les parametres cinétiques (affinité chimique, potentiel chimique, vitesse globale de la ré-

action, constante de vitesse.....) d’une réaction dans un milieu réactionnel dépend de la
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température. Ainsi, I'instabilité thermique d’une réaction chimique influe sur le déroulement
du mécanisme réactionnel ce qui provoque des modifications au niveau de la structure molé-
culaire du mélange.

Le processus peut étre attaqué par les types de défauts suivants:

— Défaillances physiques de type fuite : le garnissage des plaques tubulaires flottantes est
en contact avec lair et peut éventuellement constituer une source de fuite et d’explosion
potentielle. D’autres échangeurs présentent aussi des sources de fuite potentielle et devraient
étre inspectés avec soin. Il est nécessaire donc d’empécher les dangers de ces phénomeénes.
Comme il existe un grand nombre de joints, il est important de les surveiller pour réduire le
plus possible les risques d’explosion. Par ailleurs, les fuites par les fentes dans les canalisations,
ou au niveau de la plaque tubulaire, posent un probléme puisque le ventilateur disperse les
vapeurs qui fuient.

Alors, on distingue des fuites matiéres (fuite de produit au sein du réacteur, fuite de
pression ou du gaz dans un gazoduc) et des fuites d’énergie thermique (défaut de calorifugeage
ou d’isolation thermique c.a.d la perte de la puissance thermique au niveau de parois du
réacteur.). Ce type de défaut apparait dans les processus de stockage d’énergie et dans les
canalisations, dans les joints d’étanchéités, brides de raccordements etc...

Les défaillances physiques de type fuite de matiére, fuite d’énergie thermique et d’énergie
chimique seront notées respectivement par Faute Cp, Faute C; et Faute C.. Elles sont
liées du point de vue bond graph aux éléments C hydraulique, C thermique et C' chimique.

— Défaillances physiques de type apparition des réactions secondaires: Le défaut dans
le domaine chimique (apparition d’événement secondaire, dégagement d’odeur toxique ou
explosif, etc.) liés au phénomene de transformation de matiére peut étre détecté en 1’associant
a l'indicateur de fautes (RRA) issue de I’équation de balance des affinités chimiques déduite
des jonctions.

— Défaillances physiques de type emballement : ’emballement de réactions de synthése
sont suite & un refroidissement inadapté, se produit aussi dans les zones mortes créées par
I’agitateur.

— Défaillances physiques de type bouchage : ces défaillances apparaissent dans les canali-
sations suite & un encrassement ou & un dépot de sédiments par exemple.

— Défaillances physiques de type surremplissage : le surremplissage et la mauvaise répar-
tition du chauffage (controle de température uniquement en partie basse), le surcharge d’ini-
tiateur de polymérisation dans un prépolymeérisateur, le surcharge de réacteur de fabrication
de résines phénoliques et 'introduction trop rapide de soude.

Dans ce contexte, une mauvaise connaissance du domaine de sécurité et des phases stables

du procédé. Citons a titre d’exemple B. Martel. (2000) [146] :

- un temps de séjour a haute température trop important (Réactions laissées sans sur-
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veillance),

- une mise en ceuvre de réactifs ou de catalyseurs trop concentrés,

- une mauvaise connaissance de l'influence du pH sur le procédé,

- une température de consigne trop basse (non démarrage de la réaction et accumulation
de réactifs),

- une modification du mode opératoire sans étude de sécurité préalable,

- un mélange de déchets industriels incompatibles.

Ces causes influent sur la réaction par A. Benuzzi & al. (1991) [147]:

- la modification de la vitesse de réaction : variation du facteur de fréquence,

- augmentation ou la diminution de la température du milieu en agissant sur I’énergie
d’activation,

- un dégagement de la chaleur,

- une augmentation importante dans la pression,

- la variation de I’évolution de la concentration,

- la conversion,

- Paccélération de I'affinité chimique.

Ces exemples de défaillance (d’accidents) permettent d’illustrer les dérives répertoriées
ayant conduit & une perte de controle de procédés chimiques. En outre, le systéme de controle
peut générer des défaillances: le controle de la température hors service uniquement en par-
tie basse engendre en faite un surremplissage ou une réaction arrétée avant la fin, cuve ou
équipement non vidé non surveillé.

Parmi les risques qui causent une modification des parameétres cinétiques ou thermody-
namiques est le probléme d’instabilité thermique ont été a l'origine de divers accident dans
I'industrie : 'apparition des réactions secondaires (déviations de la réaction principale,..) et
I’emballement thermique ; aussi, depuis vingtaine d’années des méthodologies strictes ont été
mises en place dans beaucoup de sociétés de chimie fine, de maniére & éviter tout risques

d’accidents de ’extrapolation.

3.3 Génération de RRAs déterministes des systémes réactifs

Les procédures de détection et d’isolation de fautes dans le présent travail sont basées uni-
quement sur les résidus générés par 1'évaluation des RRAs R. El Harabi € al. (2011) [148].
En comparaison avec les méthodes de génération de résidus classiques (basées sur les obser-
vateurs,...), la méthode basée sur les relations de redondance analytique présente quelques
caractéristiques intéressantes:

— elles sont simples & comprendre, puisqu’elles correspondent & des relations et des va-

riables qui sont affichées par le modéle bond graph image du processus physique,
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— ces relations sont déduites directement de la représentation graphique,
— elles peuvent étre générées sous forme symbolique et donc adaptées a une implémen-
tation informatique assurent de meilleurs performances d’isolabilité et de détectabilité (les

observateurs ne détectent que de faute capteurs ou actionneurs).

3.3.1 Structure d’un systéme de surveillance
3.3.1.1 Représentation structurelle d’un systéme de surveillance

Un systéeme de surveillance représenté par approche bond graph est constitué particulie-
rement de deux parties: une partie qui produit de la puissance et de I’énergie (modéle bond
graph de puissance et I’ensemble des actionneurs) et une deuxiéme partie qui constituent le
systéme d’information (c’est-a-dire les capteurs observateurs et systémes de commande). Les
algorithmes de surveillance (de détection et isolation des fautes) regoivent les informations
issues des capteurs (détecteurs d’effort et de flux) et délivrent au systéme de supervision les

alarmes (Fig 3.2).

_______________________________________________________

SUPERVISION

Algorithmes FDI

: |

E Systeme de |, Captem:s E
: commande Y :[ De Df] De, Dt :
Y

- 1 Se,Sf physique
| Sources simples |

u \
4>| Sources controlées |MS6’MS Processus \

Modele Bond Graph

| |

Fia. 3.2 — Représentation bond graph d’un systéme de surveillance
Les contraintes sur un modéle bond graph sont attribuées aux comportements des éléments

R,C, I, RS, TF et GY, et aux jonctions 0, 1. Chaque élément est régi par une contrainte dite

de comportement, contenant deux variables inconnues qui sont 'effort et le flux sur I’élément
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bond graph. Les jonctions 0, 1 représentent la structure du systéme, elles décrivent le lien
entre les différents éléments en définissant les relations de partage et de conservation d’efforts
et de flux. Le détecteur d’effort est lié & une jonction 0 ou l'effort est conservé, tandis que le
détecteur de flux est lié & une jonction 1 ou le flux est conservé.

L’ensemble des contraintes C' regroupe des informations sur la structure C'y, le compor-

tement Cp, les mesures Cy, et le systéme du controle C..

C ={Cs;} U{Chi—trrscirray)} U{Ca} U{Cpn} U{C:}

Ces sous ensembles sont réparti comme suit :
- Les contraintes structurelles C;: Ces contraintes sont indépendantes des notions
meétriques et représentent les lois de conservation de puissance dans un systéme, elles sont

déduites des équations aux jonctions sur un modéle bond graph:

Cyp + @50 €i,> Sep, > MSey) =0 (3.1)
Cro = Py Q2 fis 228w, 22 MSfp) =0
ou k et p sont respectivement le nombre de sources constantes et de sources modulées liées a
la jonction.
- Les contraintes de comportement C;: Elles regroupent I’ensemble des contraintes

algébriques et différentielles, et décrivent les phénoménes physiques au niveau des éléments

bond graphs.

Cr : ®r(frer)=0 (3:2)
Crs : ®rs(firs,e1rs,fars) =0
Crr : ®prr (firr.forr) =0 et @orr (e17r,e27r) =0
Cay : ®Pjay (ficy.e2ay) =0 et Peqy (e1ay,f2cy) =0
Coc + @c(éc,fe) =0
Cr i @ (enfr) =0
- Les contraintes de dérivation Cy et Cg.: Ces contraintes ne sont pas directement
lices au systeme physique, et elles n’apparaissent pas explicitement sur le modéle bond graph.

Elles sont utilisées pour calculer la dérivée d’un flux ou d’un effort, car on utilise une causalité

dérivée. Ces contraintes sont ajoutées a la matrice d’incidence et sont causales:

Cor (I)%(f’ﬁ_():’f—@ (3.3)
. . de
Cae <I>%(e,e)—0:>e_%

- Les contraintes de mesure C), : Elles décrivent les mesures qui sont disponibles. Elles

expriment la fagon dont les capteurs transforment quelques variables d’état du processus en
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signaux de sortie, qui peuvent é&tre utilisés pour la commande et le diagnostic. Sur un modéle
bond graph, les capteurs d’efforts sont placés sur les jonctions 0 et les capteurs de flux sur les
jonctions 1. La sortie du capteur donne la valeur de la variable de puissance commune & tous

les liens de la jonction. Les contraintes de mesure sont définies comme suit

Cme @ Ppme(Deey) =0

avec fj le flux sur la jonction 1 lié au détecteur Df et ey Veffort sur la jonction 0 lié au
détecteur De.

- Le modéle des algorithmes de commande CF, : II décrit les algorithmes de com-
mande dans lesquels les entrées des régulateurs sont les valeurs des consignes et de mesure des
capteurs. Les sorties des régulateurs agissent sur les actionneurs représentés par des sources
modulées d’effort (M Se) ou de flux (MSf).

Cre : Pry (Uref,Ym,Oreg) =0 (3.5)

ol B¢y est un parametre du régulateur (gain, temps d’intégration, etc.), uper et Y, repré-
sentent respectivement la consigne et les sorties des capteurs.

Remarque: Contrairement aux équations structurelles et de comportement qui utilisent
les variables de puissance effort-flux comme variables d’entrée-sortie, les lois de commande et
de mesure utilisent les signaux d’information.

- Le modéle des sources contrélées Cr, : Ces modéles décrivent les sources d’énergie
controlées ou modulées par les signaux de commande (pompe régulée, source de tension
commandée, etc.). Les signaux d’entrée u sont fournis par les régulateurs et les signaux de

sortie sont les variables régulées M Se et M Sf.

3.3.1.2 Représentation structurelle par bond graph

La méthodologie Bond Graph permet de traiter les chaines d’énergie et d’information et
elle peut étre appliquée a tout type de systémes physiques (linéaire, non linéaire, continue,
discreéte, numérique, électronique, mécanique, hydraulique...). La démarche se décompose en
plusieurs étapes:

— la premiére étape consiste a étudier ’architecture du systéme, soit 'interconnexion des
composants, soit le couplage des phénomeénes physiques retenus, et & la reproduire graphique-
ment avec un langage unique pour tous les domaines de la physique.

— la deuxiéme étape consiste a décrire les lois consécutives des composants ou des phé-
nomeénes, linéaires ou non linéaires. Pour cela la notion de causalité est un atout majeur de

cette technique.

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



These de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

3.3. Génération de RRAs déterministes des systémes réactifs 127

Par rapport aux modeéles graphiques (présentés dans le premier chapitre) tels que digraphe,
SDG, graphe biparti, le bond graph est aussi un graphe, mais les nceuds représentent des
composants physiques associés aux éléments bond graph, et les arcs désignent la puissance
échangée entre ces nceuds.

BG = G (S,A)
ot S = {De} U{Df} U{Se} U{Sf} UL/} UL} UITF}U{GY}U{CYU {R} U {I} est

I’ensemble des sommets (noeuds).

et De et Df sont respectivement des détecteurs d’effort et du flux. Se et Sf sont respec-
tivement des sources d’effort et du flux. J; et Jy sont respectivement des jonctions d’efforts et
du flux communs. TF et GY sont les éléments de transformation de puissance C, R, I sont
les éléments passifs et actifs du modeéle.Bond Graph.

A est la puissance échangée représentée par une demi fleche

e
—_—

f

et e.f =puissance.

3.3.1.3 Propriétés causales des bond graphs a énergies couplées

A partir du modele bond graph, il est donc aisé de construire le graphe bi-partite. Les
deux sommets formant le graphe (variables et contraintes) sont déduits directement du modéle
bond graph du systéme.

Le point de départ pour I’élimination des variables inconnues sur la matrice d’incidence
déduite du graphe bi-partite est difficile a fixer. La détermination d’un couplage sur-déterminé
pour la génération des RRAs sur un modéle bond graph se fait par I’élimination des variables
inconnues contenues dans les contraintes de structure issues des équations aux jonctions 0 et
1.

Définition 1.1 (Chemin causal)

Un chemin causal est une alternance de liens et d’éléments (R, C, I) appelés neeuds telle
que tous les neeuds ont une causalité compléte et correcte, et deux liens du chemin causal
ont en un méme neud des orientations causales opposées. Suivant la causalité, la variable
traversée est l’effort ou le flux. Pour changer cette variable il faut passer par un élément de
jonction GY, ou par un élément passif (I, C ou R).

Définition 1.2 (Boucle causale)

Une boucle causale est un chemin causal fermé partant de la sortie d’un élément R, I
ou C, et revenant & l'entrée de cet élément sans parcourir le méme lien en suivant la méme
variable plus d’une fois.

Définition 1.3 (Chemin causal généralisé)
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Un chemin causal généralisé est un chemin causal qui peut traverser les liens de puissance
et les liens d’information ou les deux. Le chemin causal généralisé est propre s’il ne contient
que des liens de puissance. Il est impropre s’il contient au moins un lien d’information, S.
Rimaux (1995) [149].

F1G. 3.3 — (a) Systéme d’échange de puissance. (b) Modéle Bond Graph en causalité dérivée

Exemple 1.1 Sur la figure 3.3 est représenté le modeéle bond graph (b) du systéme
thermofluide, Fig. 3.3 (a). De : P, et De : T'm sont les capteurs des variables d’effort
hydraulique (associée a la variable d’état volume ou masse) et thermique (associée a I’enthalpie
totale H) respectivement. T, et 1, désignent la température et le débit massique du fluide
a l'entrée.

Les deux ports Cj; représente le couplage de deux énergies (thermiques et hydrauliques)
accumulé au sein du réservoir (le fluide est considéré ici sous 1’état saturé). Le découplage des
énergies est donné sous forme de deux capacités thermique Cy et hydraulique Ch. Sf : Qin,
Sf . m,, and Se : T;, représentent, respectivement, la source du flux thermique d’entrée,
flux massique d’entrée, et la température de fluide (considéré constante).

Les indicateurs de faute sont générés a partir des lois de conservation de jonctions hy-

draulique 0y et thermique 0; du modeéle Bond Graph :
Yobi.fi = 1hip — e = ARR,y (3.6)
S bi.fi = Hj,—He=ARRy
Les variables inconnues m;,, mc¢, H;,, et He sont éliminées en suivant les chemins causaux,
donnés par le graphe orienté de la figure 3.4. ARRs obtenu sont alors:
RRA, = 1in — CyP,, (3.7)
RRA; = c,Tinin + Qin — CtPnTr,
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ou Cj, est I'élément de stockage d’énergie hydraulique C;, = A/g avec A est la section du
réservoir et g est la constante de gravité. Noter que la pression au fond du réservoir Po = $mc
= Cih [ dt est analogue a I’équation constitutive d’une capacité électrique Vo = Cih [ dt.
cp est la capacité thermique spécifique du fluide d’entrée. C} représente la capacité thermique

globale du fluide stocké:

Ct:CUA:g

ou ¢, est la capacité thermique spécifique du fluide.

Les résidus obtenus par 1’évaluation des RRA; et RRA5 sont sensibles non seulement aux
défauts qui peuvent affecter les capteurs et les sources, mais également a la fuite de fluide
et la mauvaise isolation thermique dans le réservoir. Cela est da du fait que les RRAs sont

déduites des lois de conservation d’énergie et de masse.

ST e | I
i | m,-C,P, = RRA
SEY >

S % ITC :Tm I I_‘IC :Ctpm-rm

. N
Se: T T >
S A S CPTinmn + in

Prclin e -C,P.T, =RRA

Py (T T,) [Pt T P i

L i

e e e E e E = ————————————

F1G. 3.4 — Graphe orienté menant & la génération des RRAs

D’apres la figure 3.5, les chemins d’élimination des variables inconnus (de la source aux

capteurs) sont donnés comme suit :

Sf : m;,— De:P,—f1 — fo — f3— @5’11() — e3—De : Py,

Sf : 1hy,— De:Thp=f1 — fo — ®5.(.) = fr = fs = 5, (fs) — es—De: Ty

Ces deux chemins montrent le couplage de deux énergies (thermique et hydraulique).

L’état thermique associé & I’enthalpie totale H et modélisé par 1’élément C}, est influencé
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par le flux hydraulique Sf : 7, selon deux chemins différents: par la variation de la masse
stockée par I’élément Cy ou par la variation du flux d’enthalpie (voir équation de couplage
chapitre 2).

Du point de vue de I’échange d’information, les causalités des liens d’information (re-
présentés par une fleche) et des liens de puissance (représentés par une demi-fleche) sont

différentes et permettent de définir la calculabilité de la variable.

in | 1 ,_D_h_’IDe.Pm
e R, F———p
_____ | " PG’
| O\
m 1
”I C:Cht:

FiG. 3.5 — Chemin causal généralisé dans les modéles bond graphs & énergies couplées en

causalité intégrale

— Un lien d’information impose un signal (représentant un effort ou un flux) dans un seul
sens qui est celui de la fleche. Exemple, un régulateur impose un signal de commande & une
vanne mais ne recoit aucun signal de la part de celle-ci. Le cas le plus simple est bien sur le
capteur. Sur le graphe orienté, I’arc liant deux sommets est orienté dans un seul sens.

— Sur un lien de puissance le chemin causal suit aussi bien l'effort que le flux. A titre
d’exemple si & un composant vanne est imposé le flux (débit) (respectivement l’effort (pres-
sion)) ce méme composant permet de calculer V'effort (respectivement le flux).

L’ensemble des contraintes déduit de la figure 3.6 sont

De: P,
Sf:m, H 0 — Sf: ’"Iﬁﬁ) 0
V. P,
C.C,
(a)

F1G. 3.6 — (a) Modéle Bond Graph du systéme hydraulique (b) Chemin causal
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Contraintes structurales (loi de conservation de la jonction zéro) :
Sf g — f2=0,e1=e2 (3.8)

Contraintes de comportement (équation constitutive d’élément C en causalité dérivée:

F(fz,%) =0, dans le cas linéaire, on obtient: fy = C’h% (3.9)
Contraintes de mesure :
es = Py, (3.10)

Les variables inconnus X et connus K sont respectivement comme suit

X ={e1,f1} U{ez,fo}
K ={De: P,} U{Sf : min}
Les contraintes de dérivation sont rajoutés quand le modéle est utilisé en causalité dérivée.

dea

Cy:éy = I

(3.11)

Le graphe bipartite et sa matrice d’incidence sont donnés par la figure 3.7 (a et b).

, ) e, | f2| €| P | s
'. Colol1]of of 1
;’ ‘-, c. o1 o] o
: :" C.|@olof[1] o

C,|1/o)®[0] O
(b)

F1G. 3.7 — (a) Graphe Bipartite (b) Matrice d’incidence déduite & partir du Bond Graph.

3.3.2 Génération de RRAs en utilisant le graphe biparti

Sur un graphe biparti, la génération de RRAs repose essentiellement sur I’élimination
des variables inconnues X en utilisant les contraintes C. Pour I’élimination des variables
inconnues, la notion de couplage entre les variables et les contraintes est trés importante.

L’application s définit le graphe bi-parti G = (C,Z,A).

Il a été montré A.K. Samantaray & B. Ould-Bouamama (2008) [2] que 'approche Bond
Graph permettait aisément de construire le graphe biparti. En effet, ’ensemble des contraintes
constitue les relations de structure (déduite de jonctions), de comportement (déduits des élé-

ments Bond Graph) et de mesures (issues des détecteurs). Les variables inconnues représentent
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les paires des variables de puissance (e, f) des composants Bond Graph. Enfin, les variables
connues sont celles des sources d’effort et de flux et des détecteurs.

Dans A.K. Samantaray & B. Ould-Bouamama (2008) [2], les lecteurs intéressés, peuvent
aussi consulter les algorithmes de générations systématiques de RRAs & partir du modéle
Bond Graph en causalité dérivée. Toutes ces procédures sont automatisées pour I’approche
déterministe dans une boite a outils du logiciel Symbols B. Ould-Bouamama & al. (2006) [3].
Un placement de capteur peut étre proposé pour la surveillabilité des composants [150].

Ainsi, les variables qui ne sont pas couplées ne peuvent pas étre calculées et celles qui
peuvent étre couplées de différentes fagons peuvent étre calculées différemment donnant lieu
a des relations de compatibilité utilisées pour la surveillance du processus. Ces relations
sont alors appelées RRAs. Une RRA est une contrainte calculée & partir d’un sous systéme
surdéterminé et observable et exprimée en termes de variables connues du process. Une RRA

a la forme symbolique suivante :
f(De,Df,Se,Sf,MSe, MSf0u)=0 (3.12)

ou De....

L’évaluation numérique d’'une RRA conduit & un résidu r:

r = f(De,Df,Se,Sf,MSe,MSf,0,u) (3.13)

3.3.3 Parcours des chemins causaux

Le bond graph est un graphe dans lequel sont définis des boucles et des chemins causaux,
parcourus en suivant la propagation de 'information effort ou flux, et quel que soit le sens
des demis fleches.

La génération des RRAs sur le bond graph est basée sur le parcours de chemins causaux
sur le modele graphique. Ceci est exprimé sur un graphe bi-parti orienté par I'ordre d’élimi-
nation des variables inconnues. Pour exprimer une variable inconnue en fonction des variables
connues, I’étude des relations reliant ces variables aux sources et aux capteurs en parcourant
les chemins causaux simples et généralisés est une méthode pratique et facile a appliquer.

Le parcours des chemins causaux n’est qu’un couplage particulier qui respecte la causalité
affectée au modéle.

Le point de départ de algorithme pour la génération de RRAs peut appartenir a la
structure de jonctions (0, 1, T'F, et GY), i.e. les équations structurelles Cs aussi bien qu’a
I’ensemble des composants R, C, I (les équations de comportement C) reliées a cette jonction.

Proposition 3. 2 Les indicateurs de faute chimique (Relation de Redondance Analytique)
générés a partir d’une jonction de type (0, 1, TF, et GY) ou a partir de la loi constitutive

attachée o cette jonction sont identiques.
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Preuve. Considérons un modéle bond graph a énergies couplées (Figure 3.8). n et m
sont respectivement le nombre de ports des énergies hydrauliques, modelisés par la paire
des variables (P, ) et chimiques modélisés par la paire des variables (i, ). Sans perte de
généralité, on considére que le multiport C' est composé de deux éléments couplés: un élémnt
hydraulique C}, connecté & la jonction hydraulique 0y, et un élément chimique Cc connecté a

la jonction chimique Oc.

th mll — 0, /l \th : mﬂ

(Sfih 0, —=| (S0, )

Fic. 3.8 — Modéle bond graph multiénergie
1. En partant de la jonction 0. (loi de conservation d’espéce) on a:
m
CJOC :n+ Zazn, =0 (3.14)
i=1

a; est une variable booléenne valant +1 selon 'orientation de la demi-fléche.
Pour exprimer les variables inconnues en fonction des variables connues & surveiller on
passe par la relation régissant le comportement du composant C'. Dans notre cas, la pression

dépend aussi bien de I’énergie chimique 7 que hydraulique 7 on a:
Co : = B¢ (h) (3.15)
En remplagant 1’expression de 7 dans la relation (5.8), on obtient :
m
O () +>  aii =0 (3.16)
i=1

2. En partant du multiport C. Le potentiel chimique est déterminé de I’équation consti-

tutive de la capacité C couplée a I’énergie hydraulique 7. On a:

p=dc (— 3 (ami,m)> (3.17)

=1
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d’ou la relation:

Ot () + Y aini =0 (3.18)
=1

Cette derniére relation est équivalente & celle déduite en partant de ’équation de structure
(équation (5.10)). Le méme résultat pourrait étre déduit pour la partie thermique et pour un
autre type de jonction.

Les relations en partant de la jonction 0 (correspondant aux contraintes de structure Cy)
et celles en partant de la relation constitutive régissant le comportement (correspondant aux
contraintes de comportement Cp) d’un élément (équation (5.8)) sont donc bien équivalentes
(équation (5.10)).

A partir de cette proposition, on peut se limiter a la génération de RRAs a partir des

équations structurelles.

3.3.4 Génération de RRAs en utilisant le bond graph

La génération des RRAs a partir d’'un modéle bond graph est équivalente & la détermina-
tion d’un sous systéme sur-déterminé sur la matrice d’incidence (image du graphe bi-partite).
L’élimination des variables inconnues sur le bond graph se fait sur un couplage particulier a
partir des équations de conservation générées aux jonctions 0, 1.

La génération de la RRA revient a éliminer les variables inconnues e; et f; par le parcours
du chemin causal de la variable connue a la variable inconnue. (B. Ould Bouamama & al.
(2002) [151]).

La calculabilité des variables dans une procédure de génération des RRAs est liée a la
causalité et 'inversibilité ou non de la relation utilisée. Dans un systéme réactif, les causalités
affectées aux bond graphs a énergies couplées sont complexes car les variables étant couplées,
les causalités sont souvent imposées par le type de processus. L’affectation des causalités est
systématique et suit les régles énoncées dans D. Karnopp € al. (2000) [13], a la différence que
dans notre cas, est considéré comme un élément bond graph tout composant thermochimique
(représenté par un bond graph global).

Avant de procéder a la détermination des RRAs, on réalise le modéle architectural sur la
base des classes prédéfinies. Nous allons déterminer trois ensembles de RRAs.

— Le premier ensemble concerne la partie énergétique du procédé (le systéme en boucle
ouverte), comprenant le processus physique, les capteurs et ’ensemble des sources (action-
neurs).

— Le deuxiéme ensemble de RRAs concerne le systéme d’information: les controleurs (ou
algorithmes de commande) faisant intervenir les signaux délivrés par les capteurs (De et Df),

les signaux de commande u et les consignes (comme parameétres).
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- Enfin des RRAs complémentaires peuvent étre déduites des sources controlées (action-
neurs) en faisant intervenir les signaux de commande u et les variables de sortie MSf et
MSe.

3.3.5 Algorithme de génération des RRAs du systéme chimique

Le Plan des Instruments Détaillés (P&ID) du processus chimique est considéré comme le
point de départ de la modélisation et de la génération des RRAs. Il représente les composantes
technologiques et les lignes pour leur connexion. Ce P&ID est nécessaire pour la topologie
du systéme, mais ne donne pas des informations sur la réaction chimique et ’évolution du
milieu réactionnel (les constituants/ espéces chimiques) et les type de phases, particulierement
pour le diagnostic des réacteurs chimiques. Alors, dans le cas d’étude du domaine chimique, on
propose de rajouter a ce diagramme 1’équation de la réaction, le type de phase et le mécanisme
réactionnel (un plan détaillé du mécanisme réactionnel).

P&ID représente le modeéle architectural du processus qu’on note » | constitué de n com-
posants thermo fluides (vanne, pompe, réservoir. ..) et m espéces chimiques (constituants).

Soit COMP; € )", 1 = {1...n}, le systéme des composants et CONS; € >, j = {1..m}, le
systéme des constituants chimiques du milieu réactionnel, qui peuvent étre présentés sous la
forme s (C;, K; U X;, 6;), ou Cy, K;, X; et 0; sont respectivement ’ensemble des contraintes,
des variables connues, des variables inconnues, et des parameétres déduits du modéle bond
graph.

Un exemple pédagogique représentant un systéme réactif est donné afin d’illustrer la mé-
thodologie (Figure 3.9).

.
.

Y
Hiﬂ SZ é;(%) Sflggo @ 41\5\/@3 Se:-P,

@ Capteur de
débit
H
) 1
Nei
Vei
Cei

F1G. 3.9 — Systéme hydraulique illustratif: (a) schéma de principe (b) modéle bond graph en

causalité intégrale (partie hydraulique)

On considére la partie hydraulique du systéme et son modeéle en causalité intégrale. La

procédure de générations des RRAs est donnée ainsi par les étapes suivantes:
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1. Sur la base du modele architectural, est élaboré pour chaque composant 7 son modeéle
bond graph acausal et son systéme d’instrumentation.

2. Le modeéle bond graph est initialement déduit en causalité préférentielle intégrale (Fig.
3.9 (b))

3. Afin de générer les RRAs en causalité dérivée, le modele est mis en causalité dérivée en
utilisant la notion de dualisation des détecteurs (en transformant les détecteurs d’effort (de
flux) en signal source d’effort (SSe) et de flux (SSf)). Cette étape permet de vérifier aussi
I’observabilité structurelle des états. Si un des états ne peut pas étre mis en causalité dérivée,
I’état n’est pas observable. Le détecteur d’effort dualisé SSe et le détecteur de flux dualisé
SSf imposent (& ’équivalent d’une source) leurs valeurs aux jonctions respectives 0 et 1. Si
un capteur ne peut pas étre dualisé, cela signifie qu'il existe une redondance matérielle (deux
capteurs mesurant la méme variable). C’est le cas ou nous avons plusieurs capteurs connectés
4 une méme jonction, alors seul un des capteurs peut étre dualisé.

Un capteur (détecteur) dans un modele destiné a la simulation permet d’indiquer la valeur
numérique de la variable mesurée: il transforme la variable de puissance en un signal (sa
réaction est nulle). Le chemin causal allant de la variable inconnue (& mesurer) vers la capteur
(variable connue), permet d’analyser ’observabilité ou la commandabilité (quand il s’agit d’un
chemin d’une source vers une variable d’état). Le sommet du graph est la variable inconnue
et la destination la variable mesurée.

Le sommet du graph est la variable mesurée De ou Df et la destination représente la
variable inconnue. L’ordre d’élimination est associé¢ & un graph orienté (Fig 3.10). Le détecteur
dualisé devient alors une source SSe ou SSf imposée a la jonction. La valeur du capteur est
alors imposée & la contrainte.

1

(SSf ou S’Se)(jﬁT (f oue)
| >

Fic. 3.10 — Graphe orienté pour la surveillance

— — — — —

Fia. 3.11 — Modéle bond graph en causalité dérivée par dualisation des détecteurs
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4. Déduire du bond graph en causalité dérivée, les relations de contraintes. Ayant six
relations de contraintes et quatre variables inconnues, nous allons donc obtenir deux RRAs
indépendantes.

Les RRAs candidates sont issues de 1’équation de conservation aux jonctions 0 et 1. De la
jonction 0, on a:

fo=fi—fs—fa

f2 est le flux fourni par le capteur De : PI. Ce flux est evidement nul puisqu’un capteur
est considéré comme un élément qui ne délivre pas de puissance. Un capteur d’éffort recoit
une énergie qu'il transforme en un signal proportionnel a la pression, mais il n’interréagit pas
avec le systéme physique. fo est alors considéré comme générateur du résidu.

f1, f3, et f4 sont les variables inconnues qu’il faut éliminer par le parcours d’un chemin
causal (représenté en pointillés dans la figure 3.11). Ainsi, le chemin causal pour f3 est

fs — @c (fa, 252 ) — ey — D — PI

Alors la RRA est la suivante

PI

Le graphe orienté équivalent au premiére RRA est donné par la figure suivante

-1 ;
Co.(PLe) €, Cqlf.n8) . dPI
SSe: PI e, “ 1%
Sf > CJD —> RRA
C..(FLf
SSf : FI N| 4 S
s >

Fi1G. 3.12 — Graphe orienté équivalent o la premiére RRA.

5. Passer a la jonction suivante:
€6 — €4 — €5 — €7

e4 et es sont des variables inconnues. e4 est déduit du chemin causal 3-2: e4 — Jy —
SSe: PI, et es du chemin causal es — ®r (es,f5) — fs — Dy — FI
On déduit alors la deuxiéme RRA:

RRAy =PI — RiFI+ Se=0

6. Si la deuxiéme relation de redondance analytique est indépendante de la premiére, alors
la garder, sinon passer & une autre jonction: les deux RRAs ont des signatures différentes.

7. Répéter (5) jusqu’a ce que des signatures distinctes puissent étre obtenues.
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3.3.6 RRAs sensibles aux défaillances physiques

On a déja cité les différents types de défaillances physiques dans le paragraphe 3.2. Nous

étudions maintenant la sensibilité des RRAs par rapport a ces défaillances.

3.3.6.1 RRASs sensibles aux défaillances de type apparition des réactions secon-

daires

Proposition 3. 2: Les résidus déduits de la relation de structure de la jonction de type
1 chimique seront sensibles o tout type de défaillance de type apparition des réactions secon-

daires.

Preuve: Pour expliquer en détail la génération des indicateurs de faute sensible & la
défaillance de type apparition des réactions secondaires, examinons le cas général d’un mélange
formé de p constituants (w réactifs et (p — w) produits) ou se déroule une réaction dont

I’équation est la suivante:

w p
Solai= Y w4 (3.19)
i=1 i=w+1

. yP
lw+1

Se:/t{ﬂiﬂ

=

—
FOoF

Se: i),

% 4i—> Se: i

F1G. 3.13 — Shéma général d’un réacteur en domaine chimique.
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Fic. 3.14 — Bond graph d’une réaction chimique

Soit I’équation de balance des affinités chimiques déduite de la jonction 1 (qui sera la RRA
candidate)

w p k
le = Zaiei + Z a;e; + Z aje; = 0 (320)
=1 =1

i=w—+1

a; est une variable booléenne valant +1 selon l'orientation de la demi-fleche. k est le nombre
de la demi-fleche représentant une transformation ou dissipation de 1’énergie chimique vers
toute forme d’énergie (chimique-thermique ou chimique-électrochimique, électrique...ect).

Pour obtenir la relation de redondance analytique a partir de cette contrainte de structure,
les variables doivent étre connues. Alors, le parcours des chemins causaux de la variable
inconnue & la variable connue permet d’éliminer les variables inconnues d’effort.

Les efforts e;, {i = 1...w} issus du réactif (avant la transformation chimique) sont calculés
A partir des chemins causaux suivants :

e — ®(TF;:1/v;) — Se: u{,m

Alors, i a;e; = i vif,ulj-im

Les Varzi;&)les incolr_lrllues ei, {i = w + 1...p} peuvent étre éliminées en parcourant les chemins
causaux sur le modeéle bond graph de la figure 3.14. On peut donc écrire:

P P
e; — @ (TF; : v;) — Se : uf,, ce qui permet de donner > ae; = >, vjpul .
’ i=w41 i=w+1 ’
La puissance chimique A.J va se transformer en deux formes de puissance électrique et

thermique.
Dans ce cas, les variables ej, {j = 1...k} sont obtenues & partir de la relation constitutive
de I’élément de dissipation non linéaire RS ou de transformation T'F'.

- Phénomeéne de dissipation d’énergie:

- n;j
ej = @Rt (I'mi,Jg) = RT'myLog <1 - fV]JR>
J
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La vitesse globale de la réaction ry = kf (T'm1) [[C}" représente un terme non linéaire
qui dépond de la température du milieu réactionnel, lié & I’équation d’Arrhenius et C; = %}
est la concentration d’un constituant j.

- Phénomeéne de génération de courant:

Concernant ce phénomeéne de génération de courant, le courant et le potentiel électrique

engendré par une réaction d’oxydo réduction est exprimé par les relations:

1=2zFJ

e=A/zF

ol z est le nombre d’électrons échangés et F' c’est la constante de Faraday, ce qui s’exprime
par 'ajouter d’un T'F.
La RRAc, 7.1, déduite de I’équation 5.14, est donnée par

w P

RRA. = "vlpl = 37 vjul,, +a;0p% (Tmy,Jg) + A/2F =0 (3.21)
i=1 i=w+1

Cet indicateur de faute sensible a I’apparition des réactions secondaires. En effet, le dé-

roulement d’une réaction indésirable influe sur la vitesse de la réaction plus précisément sur

la constante de vitesse qui s’écrit en fonction d’énergie d’activation et de la température.

Alors, le bilan de coefficient stoechiométrique et du potentiel chimique varient et I’expression

de I’équation devient différente de zéro.

3.3.6.2 RRASs sensibles aux défaillances de type fuite

Proposition 3. 3 Les résidus déduits de la relation de structure de la jonction de type 0
chimique (respectivement hydraulique et thermique) seront sensibles a tout type de défaillance
de type fuite (appelée aussi fuite d’énergie potentielle chimique, hydraulique, et thermique).

Preuve: Les équations constitutives d’une jonction 0 expriment que les liens reliés a
cette jonction sont soumis au méme effort et que la somme algébrique des flux circulant
dans ces liens est nulle, ce qui correspond & une conservation d’espéce chimique (énergie
potentielle chimique) (noté 0.), d’énergie thermique (noté 0;) et hydraulique (noté 0;) dans

les accumulateurs d’énergie. Elles s’écrivent :

i al-fhi = iazmz =0 (3.22)
i=1 i=1

n+m n m
Z aifti = Zain‘ + ZaiQi =0 (3.23)
=1 =1 i=n
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l l
Zaifci = Zamz =0 (324)
i=1 i=1

a; = (—1,4+ 1) selon sens du flux est entrant ou sortant. m, m et | désignent respective-
ment le nombre de ports hydrauliques (transférant de 1’énergie hydraulique et thermique par

convection H ), thermique (transférant de I’énergie thermique par conduction Q) et chimique.

Partant des relations 3.22; 3.23 et 3.24 et en exprimant les variables qui y figurent en

fonction des variables a surveiller on aboutit & des RRAs.

Soit rop, le résidu généré a partir de I'équation 3.22 (par la procédure décrite plus haut).
1l sera sensible & toute fuite de matiére dans I’accumulateur puisque la loi de conservation de

masse du modéle sans faute ne sera pas respectée.

Soit rg; le résidu généré a partir de I’équation 3.23. il sera sensible a toute fuite de matiére
Faute Cj, (car le flux d’enthalpie H dépend du flux de masse 1) et d’énergie thermique
Faute Cy . 1l sera par contre sensible uniquement & une fuite thermique si le défaut est de
type calorifugeage. (la variable associé étant le flux par conduction Q).

Soit 7. le résidu généré a partir de ’équation 3.24. il sera sensible & toute fuite de d’energie
chimique Faute C, d’énergie hydraulique (car le flux molaire 7 dépend du flux de masse ).

La table de signature théorique de défaillances physiques pour un accumulateur peut étre

présentée par le tableau 3.1.

o ron Tot Toe My I

Faute_Cp 1 1 1 1 1

Faute Cy 0 1 0 1 0

Faute C. 1 1 1 1 0

TAB. 3.1 — Signature de fautes physiques pour un accumulateur

La matrice de signature de défauts du tableau (Tab. 3.1) est déduite des équations préci-
dentes, ou M, et I, représentent respectivement 1’état de détectabilité (M pour "Monitorabi-
lity") et d’isolabilité du défaut sur chaque parametre. Ils sont égaux & 1 lorsque le parametre

est surveillable, et 0 dans le cas contraire.

Remarque: Comme indiqué dans le chapitre 2, les sources de flur molaire (thermique
et chimique) sont modulées par les sources hydrauliques. Un défaut (chimique, thermique ou
hydraulique) peut provoquer un autre défaut de méme type ou de type différent; et verse versa

en fonction de condition thermodynamique (régime saturé, sous saturé).
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3.3.6.3 RRASs sensibles aux défaillances de type bouchage

Proposition 3. 4 Les résidus déduits de la relation de structure de la jonction de type 1
hydraulique (respectivement thermique) seront sensibles aux défaillances de type bouchage de
matiére (respectivement thermique ou calorifugeage).

Preuve: Dans les processus de convection, le flux d’enthalpie est véhiculé par le trans-
port du fluide, on considére qu’il n’y a pas de phénomeéne de conduction. C’est pourquoi le
phénomeéne de convection dans une résistance est modélisé par deux liens de puissance sépa-
rés: un lien de puissance hydraulique modélisé par une jonction 1 et la résistance R, et un
lien du thermique modélisé par la résistance de couplage modulée par I'information du débit
représenté par un lien d’information (fig. 2.4).

La force motrice provoquant le déplacement du fluide est due & la différence des efforts:
des pressions dans le cas hydraulique, des potentiels chimiques (ou des concentrations) dans
le cas chimique (ou de diffusion), et des températures dans le cas de la conduction thermique.
En bond graph, ces phénomeénes sont modélisés par un élément résistif R; accroché & une
jonction 1 (loi de Bernoulli, loi de Fick, loi de Kirchhoff, ...).

La jonction 1 dans un processus thermofluide est liée & un élement R;, qui modélise dans
le cas hydraulique une restriction et une résistance thermique dans le cas de la conduction
et/ou radiation. La résistance hydraulique Ry, le coeffcient de perte de charge alors que la
résistance thermique est associée au coeffcient d’échange thermique.

Dans le cas général, le flux de matiére transporté dépend des efforts hydraulique ey et
thermique e;. Le flux de chaleur transporté par conduction Q dépend de 'effort thermique e;

(gradient de température par exemple). Ces relations sont de type algébrique:
¢r, (en,Rn.et,frn) =0 (3.25)

PR, (et,Rt,Q) =0 (3.26)
ou Ry, et R; représentent, respectivement, les résistances hydrauliques (coefficient de perte
de charge), et thermique (coefficient d’échange de chaleur).

Partant des relations 3.25 et 3.26 et en exprimant les variables qui y figurent en fonction
des variables & surveiller on aboutit & des RRAs.

Soit r15 le résidu généré a partir de I’équation 3.25. Il sera sensible a des fautes de type
bouchage hydraulique (encrassement des conduites, sédimentation, ....). Soit le r1; le résidu
généré a partir de ’équation 3.26. Il sera sensible a des fautes dues & un défaut d’encrassement

des échangeurs de chaleur (di & une variation du coefficient d’échange de chaleur).

3.3.6.4 RRAs sensibles aux défaillances des régulateurs

Ces RRAs sont déterminées sur la base des signaux délivrés par les capteurs (De,Df), les

parameétres du régulateur 6,¢4, le signal de commande u, et les points de consigne y,.¢r. Le
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résidu sera:
RRA = f(De,D f,yrép,u,0req) (3.27)
3.3.6.5 RRASs sensibles aux défaillances des sources controlées

Les sources controlées transforment le signal de u (mesuré) en action réglante MSf ou
M Se ou en une variable d’énergie (exemple: déplacement de la tige d’une vanne) qu’on consi-

dere aussi mesurée. Les RRAs (si elles existent) sont calculées sous la forme:

RRA; = F,(MSf,MSeu) (3.28)
RRAn, = Fypa(MSf,MSe,u)

3.3.7 Matrice des signatures de fautes

Soit Ry~ I'ensemble des résidus déduits du modele bond graph global Bond Graph de

I'installation constitué de n; composants thermofluides et de n. constituants chimiques:
Ry ={Ri,} U{Rt,} ... U{Rp, } U{R¢, } U{Rc, } ... U{Rp.} (3.29)

et R; (i =t1, ta..ny, €1, c2,..n.) le sous-ensemble des RRAs déduites du modele bond graph
M BG; du composant i noté COM P,

R = {ri1,..rij,..Tit} (3.30)

-eme

ri; est le j résidu du composant, [ est le nombre de résidus déduit du modéle bond graph

du composant BG;

Ti Défaillances affectant le composant ¢,C'%
Fautei ci | ... | Fauteg,ci | .. | Faut,,, ci
Til 1 0 0 0 0
T2 0 1 0 0 0
0 1
Tij 1
il 0 0 0 0 1

TAB. 3.2 — Matrice des signatures des fautes

Soit Fautey, (k = 1..np;) Pensemble des fautes affectant COM P; ’ensemble des fautes

affectant. ng, est le nombre de fautes auxquelles le sous-ensemble des résidus r; est sensible.
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Soit M C; la matrice de cohérence (table de signature de panne) pour COM P;.Une valeur
1 ala 7€ ligne et & la k™€ colonne indique que le résidu r; est sensible & la k€€ faute. La

matrice M C; est donnée par le tableau 3.2.

3.3.8 Problématique de la localisation de défaillances

Aprés la détection de lexistence d’une panne dans le systéme, il va falloir remonter a
lorigine de cette faute détectée. 1l s’agit de la localisation du composant défectueux dans le
processus. C’est I'étape de 'isolation.

A la différence de la détection o un seul résidu est nécessaire, la procédure de localisation
nécessite un ensemble de résidus (signatures). Une signature des pannes est directement dé-
terminée & l'aide de la structure des relations de redondance analytique, par conséquent des
résidus. Les informations de sensibilités et de robustesse souhaitées pour les résidus sont clas-
sées dans une table binaire, appelée table de signatures théoriques des pannes. Cette derniére
contient la valeur binaire 1 (resp. 0 ) lorsque le i résidu est sensible & la ™ panne.

Une fois la table des signatures théoriques construite, la procédure de détection appliquée
a chaque résidu permet d’obtenir la signature réelle des résidus a chaque instant. Pour pour
évaluer le degré d’isolabilité, il suffit de calculer la distance de Hamming D; par exemple.
Il s’agit de calculer la différence entre le vecteur binaire Vj, tiré de la table de signatures

théoriques et la signature réelle S :
Dj = [V, — 5 (3.31)

Les distances entre les signatures reflétent la capacité de localisation entre différentes
causes possibles. Pour permettre k erreurs au niveau de la décision (Hy,H7), il faut que la
distance minimale entre deux signatures de pannes soit de 2k + 1.

Dans le cas d’existence de plusieurs signatures théoriques égale a la signature réelle d’une
défaillance, il n’est pas possible de localiser la défaillance, puisque plusieurs d’entre elles
ont des signatures identiques: on dit de ces défaillances qu’elles sont non localisables. De
méme, il existe des signatures de pannes semblables & celles ot le systéme est en bon état de
fonctionnement: il s’agit des pannes non détectables. Pour remédier & ce genre de probléme,
ca-d pour que les défaillances appartenant & ’ensemble K soient détectables et localisables,
il est nécessaire de construire un ensemble de relations de redondance possédant |K| + 1

signatures booléennes théoriques différentes.

3.3.9 Procédures de décisions
3.3.9.1 Procédures statistiques de décision

En général, le diagnostic & base de modele insiste sur la connaissance du comportement

des composants et sur la structure du processus a diagnostiquer (la liste des composants
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qui le constituent et les connexions entre eux). Sa difficulté réside dans la détermination de
la valeur du seuil ¢ partir de laquelle un résidu est en fonctionnement anormal. Une fois
ce test est appliqué sur ’ensemble des résidus r;, il conduit & un vecteur binaire cohérent

C =[c1ca. .. ¢y). Chaque composant ¢; de C' est obtenu en utilisant la régle suivante:

=1 s ri>e sinon ¢ =0 (3.32)

La structure du résidu est un vecteur binaire V3 qui exprime quelles sont les mesures qui

influent sur la valeur du résidu.

eme

Vy (i) =1  sile résidu contient la i“™ mesure (3.33)
3.33

Vp (i) =0 sinon

Les procédures de décision que nous allons développer par la suite, sont basées uniquement
sur les résidus générés par les RRA. En comparant avec les méthodes de génération de rési-
dus basées sur les observateurs la méthode basée sur les relations de redondance analytique

présente quelques caractéristiques intéressantes:
— elle est simple & comprendre,

— les RRA peuvent étre générées sous forme symbolique et donc adaptées & une implé-

mentation informatique (réelle).

3.4 Génération de résidus robustes par Bond Graph couplé

Dans cette partie, la contribution consiste & exploiter les propriétés causales, structurelles
et fonctionnelles d’'un bond graph couplé afin de développer une procédure de génération
automatique des indicateurs de fautes robustes pour des processus industriels de nature com-
plexe ou non linéaire. Concrétement, il s’agit de mettre en place une méthode de surveillance
a base d’un modéle Bond Graph incertain sous forme LEFT pour la détection et la localisation
de défauts, figure 3.15.
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SUPERVISION
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i_ Modele Bond Graph incertain )

Fia. 3.15 — Représentation bond graph incertain d’un systéme de surveillance robuste

3.4.1 Forme générale de la RRA incertaine

La génération des relations de redondance analytique robustes & partir d’'un modéle bond
graph propre, observable et sur-déterminé se résume par les étapes suivantes:

1. La vérification de I’état du couplage sur le modéle bond graph déterministe en causalité
dérivée préférentielle; si le systéme est sur-déterminé, alors poursuivre les étapes suivantes;

2. Le modéle bond graph est mis sous forme LFT;

3. L’expression symbolique de la RRA est déduite & partir des équations aux jonctions.

Cette premiére forme sera exprimée par:

d>bifi, +>.Sf+> w; =0 pour une jonction 0 ( )
3.34

> biei, +>.Se+> w; =0 pour une jonction 1

avec > Sf la somme des sources de flux liées & la jonction 0, ) Se la somme des sources de
flux liées a la jonction 1, et b = +1 suivant que la demi-fleche entre ou sort de la jonction.
Les variables inconnues sont e;, et f;, .
4. Les variables inconnues sont éliminées en parcourant les chemins causaux entre les
détecteurs ou les sources et les variables inconnues;

5. Aprés élimination des variables inconnues, les RRAs incertaines sont sous forme:

RRA: @ (3 Se, " $£.De,Df.De,Df, > iR Colns T GY, RSy Co R ) = 0 (3.35)
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ou TF, et GY, sont respectivement les valeurs nominales des modules des éléments TF et
GY. R, Cp, I, RS, C,, R,, sont les valeurs nominales des éléments R, C, I RS, C,R. Y wj;
est la somme des entrées modulées correspondant aux incertitudes sur les éléments liés a la

jonction.

3.4.2 Génération des seuils adaptatifs

La RRAs générée est constituée de deux parties bien séparées grace a l'utilisation du

modeéle LFT, une partie nominale noté r:
e ® (Z Se,S " Sf.De.Df.De.Df,y wi,Rn,C’n,In,TFn,GYn,RSn,Cn,Rn> (3.36)
et une partie incertaine noté b = w; avec:
wi : ® (De,Df,De,Df. R Cons o TFy, G, RS, Co Ru 081,00, 0ms by ) (3:37)

ou dg, d¢c, 01, ORs, O1F, Oy sont respectivement les valeurs des incertitudes multiplicatives
sur les éléments R, C, I RS, C, R.

La partie incertaine de la RRA sera utilisée pour générer des seuils adaptatifs de fonc-

tionnement normal sous forme d’une enveloppe qui contient le résidu en absence de défauts.

Une incertitude paramétrique peut étre définie comme une légére déviation du parameétre
de sa valeur nominale, sans aucun effet sur le bon fonctionnement du systéme. Elle peut
étre constante ou variable et elle peut varier aléatoirement dans un sens positif comme dans
un sens négatif. Compte tenu de cette nature des incertitudes paramétriques, et en utilisant
les propriétés de la valeur absolue d’un réel, effort (ou le flux) apporté par une incertitude

paramétrique peut étre bornée en prenant sa valeur absolue.

3.4.3 Exemple

Soit le schéma de la figure 3.16 (a) qui représente le systéme hydraulique. Le modeéle
bond graph équivalent est donné par la figure 3.16 (b). Ce systéme est propre, observable et

sur-déterminé.
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F1G. 3.16 — Schéma du systéme hydraulique et son modéle bond graph en causalité intégrale
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Fia. 3.17 — Modéle bond graph LFT du systéme en causalité dérivée

Le modele bond graph LFT du systéme en causalité dérivée est donné par la figure 3.17,

ol les sources modulées correspondant

les expressions suivantes:

WR

we

L’équation du bilan des puissances
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aux incertitudes sur les éléments et sont données par

—5RZR;ZR = RnSSf (338)
S _idSSe
C<CH <C — Cn dt

sur la jonction 0 du modéle bond graph en causalité
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dérivée est donnée comme suit:
S5 :Sf—fo—fa+wc=0 (3.39)

Les variables Sf et we sont des sources de flux connues, et les variables inconnues f3 et
f4 sont éliminées par le parcours des chemins causaux qui sont montrés en traits pointillés

sur le modele bond graph de la fig. 3.17 et qui sont donnés comme suit:

dSSe
dt

Jo
fo @ SSe—ey| —es— o, (fs,6s) = fa=fo= fo=0C,

fa o SSf— ®pi(fe) — fo = fa= fa=FI=5Sf

La RRA peut alors s’écrire:

RRA; = San% —FI+we =0
dSSe dc dSSe

Cn dt
= RRAy, + RRAvine

La RRA obtenue est constituée de deux parties parfaitement séparées, permettant ainsi

de générer simultanément le résidu et les seuils adaptatifs du résidu

RRA, = Sf — C,435¢ _ [

a (3.41)
o = el = 255
La deuxiéme RRA incertaine est obtenue
FI
RRAy = Se — N + PI — |wgr| = RRA2, + RRA2in. (3.42)

ol [wg| = [6rRnSSf]|

L’aspect adaptatif des seuils est assuré par le fait que les sources modulées M Se : wg et
MSe : we sont fonctions des mesures du détecteur dualise SSF : FI et SSe : PI, et ces
derniéres sont fonctions du mode de fonctionnement du systéme, ou autrement dit, de I'entrée
S f imposée au systéme.

L’utilisation des propriétés de la valeur absolue pour générer les seuils de fonctionnement
normal assure la robustesse de cet algorithme aux fausses alarmes. Pour maitriser les non
détections et les retards dans la détection des défauts, nous avons développé une méthode
d’analyse de la sensibilité des résidus aux défauts et aux incertitudes, qui permet d’estimer a

priori les valeurs détectables des défauts.
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3.4.4 Analyse de la sensibilité

La théorie de la sensibilité définit les spécifications de conception de systémes dynamiques,
en particulier les systémes asservis, pour obtenir une sensibilité de leur comportement mini-
male (ou dans certains cas maximale) par rapport aux variations des parameétres. Dans le
cadre de la surveillance et du diagnostic des systémes, les variations de parameétres sont as-
similées a des défauts qu’il convient de détecter et localiser. Dans ce contexte, la théorie de
la sensibilité se présente comme un outil d’analyse et de synthése efficace pour mettre en
évidence les effets des changements de paramétres du systéme sur son comportement D. J.
Murray-Smith (1986) [152], M. A. Manness & al. (1987) [153] et D. J. Murray-Smith &
al. (2003) [154].

Plusieurs méthodes de diagnostic robuste & base de modéle ont été développées ces der-
niéres années (M. Basseville (1998) [115], O. Adrot & al. (1999) [155], A. Johansson & al.
(2006) [156] et X. G. Yan & al. (2007) [157]), qui se résument & la génération et 1’évalua-
tion des résidus. L’analyse (temporelle ou fréquentielle) de ces signaux indicateurs de défauts
(résidus) permet de détecter et éventuellement d’interpréter tout comportement anormal du
systéme afin de localiser sa provenance. Le moyen d’évaluation de l'intérét des différents si-
gnaux pour la génération de résidus est basé sur le critére de la "sensibilité maximale" par
rapport aux défauts.

Il existe différentes fagons pour déterminer les fonctions de sensibilité pour les systémes
dynamiques. La contribution apportée par Horowitz est que la définition de fonction de sen-
sibilité qu’il propose est applicable aux systémes dont les variations des paramétres sont plus
larges. Enfin, W. R. Perkins & al. (1966) [158] étendent la définition de la fonction de sen-
sibilité de Bode aux systémes multivariables et aussi dans le domaine temporel (fonction de
sensibilité comparative).

En effet, 'algorithme de diagnostic est mis en place aprés la synthése de la loi de com-
mande. Les méthodes qui se rapportent & cette approche sont exposées dans F. Castang
(2003)[159]. Les travaux présentés dans D. Henry € al. (2006) [138] et F. Castang (2003)
[159] concernent la synthese robuste de filtres DLRD (Détection et Localisation Robuste de
Défauts) pour la surveillance a base de modeéle des systémes multivariables et incertains. Ils se
fondent sur la modélisation sous forme LFT (Linear Fractional Transformation) qui permet
de prendre en compte les incertitudes de modeéle, et sur les outils modernes de synthése et
d’analyse robustes (LM I, pu, pg €t Hy /H_). Dans le cas ou la variation du résidu est supposée
normalement distribuée autour d’une moyenne connue, on utilise des méthodes statistiques
pour générer des seuils de fonctionnement normal. Aprés un choix judicieux d’un degré de
confiance a priori, il est possible de calculer les probabilités de fausses alarmes et de non
détections M. Basseville (1998) [115].

Enfin, et plus récemment, les auteurs de C. M. Join & al.(2004) [160] proposent une
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méthode de diagnostic des systémes bouclés qui repose sur deux techniques: d’une part la
technique d’estimation algébrique, qui permet d’obtenir les dérivées de divers ordres d’un
signal temporel bruité, et donc une meilleure estimation des parameétres et d’autre part 1'uti-
lisation de la notion de platitude pour la synthése de la commande du systéme en boucle
fermée.

De plus amples informations sur les fonctions de sensibilité peuvent étre trouvées dans M.
Eslami (1994) [161] et E. Rosenwasser (2000) [162].

Dans ce travail, I'utilisation d’'un mode¢le bond graph LFT permet de générer automati-
quement les résidus et les seuils adaptatifs de fonctionnement normal; ces seuils assurent la
robustesse aux incertitudes et s’adaptent automatiquement aux changements des modes de
fonctionnement. L’outil bond graph apporte une solution concréte au probléme de dépendance
paramétrique, car il est possible de suivre la propagation de I'influence des incertitudes en
termes d’effort ou de flux a travers tout le modéle grace aux chemins causaux.

L’analyse de la sensibilité des résidus aux incertitudes et aux défauts dépend de la sensi-
bilité paramétrique absolue et relative de défauts, que nous allons définir et qui permettent
de controler et d’améliorer les performances du diagnostic. En pratique, la connaissance de la
valeur détectable d’un défaut permet de mesurer le risque que ce défaut peut engendrer sur le
bon fonctionnement du systéme et la connaissance des incertitudes qui masquent ’apparition
du défaut permet de prendre des mesures supplémentaires afin de maitriser leurs variations
et d’atteindre les performances recherchées.

Soit I'indicateur de faute d’un systéme dynamique s’écrit sous la forme suivante :

r(fi,Sft,a;n) =0 pour une jonction 0
(3.43)

r(e;,Se,t,ain) =0  pour une jonction 1

Supposons & présent que les parameétres varient de o, & (14 6;) @ 00 |§300 | <<< iy
(Ao = 0;0i) (les barres verticales représentent la valeur absolue). L’expression de résidu

apres variation correspondante est :

r(fi,Sf.t,in,0i) =0 pour une jonction 0
(3.44)

r(€i,Se,t, 0 5,0;) =0  pour une jonction 1

Il existe différentes fagons pour définir des quantités qui caractérisent la sensibilité d’un
systéme par rapport aux variations paramétriques. Dans cette section, nous allons définir les
fonctions de sensibilité dans le domaine temporel utilisées dans ce projet et appliquer dans le

cas d’une surveillance & base d’'un modéle Bond Graph.
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3.4.4.1 Sensibilité absolue S, (calcul d’incertitude absolue)

Si lindicateur de défauts (3.44) dépend d’un vecteur de paramétres de composantes «;
avec ¢ = 1,...J, la fonction de sensibilité absolue est définie par rapport aux variations de
chaque paramétre ¢ par:
or (fivsfataaimadi)

80(2‘,”

Sa(;l. =0y (taai,n) = (345)

Si la quantité o; (¢,0,,) dépend uniquement de «; ,, elle est dite coefficient de sensibilité.
Dans le cas ot 0 (t,0,,) dépend en plus du temps, elle est dite fonction de sensibilité. Dans
la suite, o; (t,,) est considérée comme une fonction du temps et du vecteur de parametres
nominal o .

Chaque variation Aq; du paramétre «; engendre une variation du résidu. L’écart (ou

variation) global d’indicateur de faute induit par le changement des parameétres est donné

par:
J
Ve = Ar (t,0in,60) = 3 04 (ain) Aoy (3.46)
i=1
et I’écart maximum sur le résidu induit par le changement des parameétres vaut :
J
A7 (£, 00)| = ) loi (00| [Ao| (3.47)
i=1

Cette quantité est utile pour mesurer I’ampleur de 'influence des changements de para-
metres sur le résidu et elle permet aussi de déterminer les seuils qu’il ne faut pas dépasser
pour éviter les fausses alarmes. La conception d’un générateur de résidu tient compte d’un
degré de performance prenant en compte la signature des défauts, le bruit et les incertitudes)
afin de réduire le taux de fausse alarme et de non détection. La décision peut étre effectuée a
I’aide d’un simple test de seuil, des moyennes mobiles des résidus, ou faire appel & la théorie
statistique de décision. L’évaluation des résidus peut étre booléenne, son but est d’attribuer
un facteur de croyance & un ensemble de défaillances. La combinaison des informations peut
étre effectuée a 'aide de la théorie de 1’évidence ou en utilisant des fonctions floues.

L’analyse de sensibilité du résidu par rapport a une incertitude paramétrique peut se faire
en dérivant la RRA par rapport a l'incertitude comme le montrent les équations (3.48) et
(3.49). Le résultat est une variable de puissance (effort ou flux), dont l'origine est la partie

nominale du parameétre partir de la RRA générée d’une jonction 0 on écrit:

~or(tain,0i) O ainfi, +2 Sf+Y divinfi,) O dicinfi,)

Suy, = - - — If;
% 0 |5¢0zi,n\ 0 |5¢0zi,n\ 0 |5iai,n| |f n|
(3.48)
A partir de la RRA générée d’une jonction 1, on écrit:
£, 1,0, in€i 0ii n€i 0iQi i
Saéi:(?r(,a, ) _ 0 inei, +3 Se+ 3y Sicvinei,) 0 (3] a,en):|ein| (3.49)

8 |5i0zi7n\ 8 |(5,~0zi7n\ 8 \(5i0z,~7n\
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avec 1 € {R, C, I, RS, TF, GY'}. Le produit d;a;, est l'incertitude multiplicative sur le
parametre 1.

Pour mieux illustrer ce résultat, reprenons ’exemple précédent du systéme hydraulique,
dont le modeéle BG LFT en causalité dérivée est donné par la Fig. 3.16. L’analyse de la
sensibilité du résidu par rapport a l'incertitude d;c; ,, peut se faire en dérivant I'expression de

la RRA par rapport a l'incertitude d;a .

or (t,am,éi) _ 0 ((530&}3,”6}%) _ 0 (5ROZR7anSSf)
8 ‘52‘042‘7”‘ N 8 |5iai,n‘ N 6 |5iai,n|

Sus, = = |R,SSf| = ler,| (350

3.4.4.2 Sensibilité relative S, (calcul d’incertitude relative)

La fonction de sensibilité la plus utilisée pour évaluer les variations d’un signal par rapport

a ses parametres est la fonction de sensibilité relative (ou logarithmique). Elle est définie par :

S,y = o1 (bain) = BT U560 0i)

51
i Olna;, (3.51)

Elle est dite fonction de sensibilité relative car elle traduit en effet les variations relatives de
la sortie par rapport aux variations relatives des paramétres. Comme précédemment, un écart

relatif de la sortie induit par les variations paramétriques peut étre calculé comme suit :

A t 2,V ! A 1
0‘_= ZJZ £ i) —2 (3.52)

t o7 n 07%7)

Elle permet de mesurer le taux (ou pourcentage) des variations de la sortie par rapport

aux variations des parameétres.

3.5 Exemple illustratif: cas d’emballement thermique

3.5.1 Phénomeéne d’emballement et apparition des réactions secondaires

L’emballement thermique correspond & la perte du controle de la température d’une ins-
tallation contenant une substance chimique ou un milieu réactionnel. Cette évolution de la
température est due & la présence de phénomeénes exothermiques, transformations chimiques
ou physiques dont la puissance calorifique n’est pas ou plus éliminée par un systéme de re-
froidissement F. Stoessel. (2008) [145]. En d’autres termes, un emballement est toujours le
résultat d’une élimination de chaleur insuffisante comparée a la production de chaleur. Le
bilan thermique d’un réacteur apparait étre 1’élément important dans ’évaluation du risque
inhérent & une réaction B. Giovannini (2000) [163].

Lors de la mise en ceuvre d’un procédé, ce phénomeéne est susceptible de se produire quand

la quantité de chaleur produite au sein du milieu réactionnel est supérieure & la quantité de
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chaleur évacuable vers I'extérieur. La production de chaleur au sein d’un milieu réactionnel
peut étre due a une transformation physique exothermique (cristallisations, mélanges.....) ou

chimique. Dans ce dernier cas, le milieu réactionnel peut subir une élévation de température :

- du fait de I'exothermicité d’une réaction chimique (principale ou secondaire, désirée ou

non),

- lorsqu’il est composé de substances qui sont portées & une température supérieure a leur

température de décomposition.

Cette augmentation de température provoque une accélération de la réaction, qui a son
tour, augmente la puissance thermique de la réaction. Dans la mesure ou cette derniére aug-
mente exponentiellement avec la température, tandis que la puissance de refroidissement
n’augmente que linéairement, la température du milieu réactionnel va croitre de plus en plus

rapidement : c’est I’emballement de la réaction.

A haute température, cet emballement s’accompagne de 1’émission d’une phase gazeuse de
plus en plus importante, résultant de la production de gaz de décomposition incondensables

et/ou de 'augmentation de la tension de vapeur du mélange réactionnel.

Lorsque la pression atteint la pression de rupture des parties les plus fragiles de I’enceinte
contenant le milieu réactionnel (disque de rupture, équipements en verre,...), ces derniéres
sont susceptibles d’éclater en libérant brutalement une importante quantité d’énergie, ainsi

que des produits éventuellement toxiques ou inflammables.

3.5.2 Description synthétique d’emballement thermique

On considére maintenant une réaction exothermique mise en ceuvre dans un réacteur. La
température du milieu réactionnel, constante durant la marche normale du procédé, est notée
Tp. L’arrét total du refroidissement & un temps ty va engendrer une augmentation de la tem-
pérature du milieu jusqu’a atteindre, au temps ¢1,la température maximale de la réaction de
synthese (MTSR). Cette élévation de température est appelée accroissement de température
adiabatique (ATg4(g))-Dans le cas oi la température atteinte est suffisante pour initier une
réaction de décomposition exothermique, 'accumulation de chaleur du milieu réactionnel peut
provoquer une nouvelle et brutale montée en température (ATad( D) ).La figure 3.18 représente

ces différentes étapes du scénario d’emballement thermique.
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FiG. 3.18 — Représentation schématique d’un scénario de perte totale de refroidissement dans

un réacteur fermé discontinu.

3.5.2.1 Reéaction de synthése

Selon F. Stoessel. (2008) [145], une réaction de syntheése doit étre étudiée au laboratoire

A trés petite échelle par analyse thermique différentielle, afin de détecter I'existence de ré-

actions secondaires éventuellement présentant une forte exothermicité (décomposition, par

exemple). Les quantités de chaleur libérée par diverses réactions possibles, lorsque la tem-

pérature est augmentée, peuvent ainsi étre mesurées et l'analyse des résultats permet de

calculer globalement une énergie d’activation et une différence de température adiabatique.

Cette montée en température maximale correspond & la valeur de la montée en température

du milieu en cas de non échange de chaleur avec Iextérieur c’est a dire en cas de refroidis-

sement nul, on parle alors de montée en température adiabatique (appelé aussi différence ou

accroissement de température adiabatique). On procede généralement au calcul de la montée

en température adiabatique (anglais adiabatic temperature increase) afin d’estimer en pre-

miére approximation le niveau de gravité d’un emballement de réaction. On utilise pour cela

un systéme adiabatique, ou toute ’énergie libérée par la réaction va se retrouver sous forme

d’augmentation de température:
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ou
Cp, AT,q, = CaoV (—~AH,) (3.53)

Ainsi, I'expression de I'accroissement de température adiabatique peut étre calculée facilement
en divisant ’énergie de réaction par la capacité calorifique selon la relation suivante :
Qr
Cy,

AThg, = (3.54)

avec: AT, : montée adiabatique de la réaction de synthese [K],
Q-  : énergie de réaction [k.J/kg],
Cp,  : capacité calorifique de la masse réactionnelle [k.J/(kg.K)],
AH, : enthalpie de la réaction [...].

En connaissant ’enthalpie de réaction, on peut ainsi estimer l’augmentation de tempéra-
ture dans un cas adiabatique. La valeur de la montée adiabatique de la température n’est pas
seulement importante pour la détermination des niveaux de température dans un équipement
industriel au sein duquel des réactions chimiques prévues ou secondaires sont susceptibles de
se dérouler mais permet également d’évaluer la dynamique (la rapidité) d’un éventuel emballe-
ment. En général, plus la température est élevée plus le risque de voir une réaction secondaire
ou de décomposition démarrer est grand et ces réactions dérivées sont des sources de chaleur
supplémentaires, on parlera alors d’une explosion thermique.

Dans le cadre d’une analyse de risques, la prédiction du bon déroulement d’une réaction
nécessite de connaitre les conséquences de la perte de controle de la réaction souhaitée. Si
une réaction de décomposition non désirée est susceptible d’étre amorcée ou déclenchée dans
le réacteur, il est important d’estimer la température maximale que la réaction de synthése
(Maximum Temperature Synthesis Reaction (MTSR)) peut atteindre sous conditions adia-
batiques.

La température du procédé et le degré d’accumulation des réactifs pouvant varier au
cours de la réaction, la température pouvant étre atteinte en cas de panne de refroidissement,
MTSR, dépend de la conduite de la réaction. La température varie paralléelement en fonction
du temps et afin de prédire le comportement du réacteur lors d’une panne de refroidissement,
il faut connaitre l'instant auquel une panne de refroidissement conduirait & la température
la plus élevée. Cette température, notée MTSR, dépend de la température de conduite du
procédé, du degré d’accumulation de chaleur au sein du milieu réactionnel et de la valeur de

I’élévation adiabatique de température de la réaction de synthése prévue:

MTSR = [TO (t) + XacATadr] (355)

max

avec: Tp : température opératoire du procédé [K],
ATy, : €lévation adiabatique totale de température de la réaction de synthése

prévue [K],
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Xge @ degré d’accumulation de chaleur au sein du milieu (fraction de la chaleur
qui n’a pas encore été dégagée).

Lorsque les températures de travail sont inférieures a la température ambiante, la tempéra-
ture maximale de la réaction de synthése, MTSR, sera prise égale a la température ambiante,
méme si la montée en température adiabatique n’est pas suffisante pour atteindre celle-ci.

Dans le cas d’un scénario majorant, ou la conversion initiale est nulle, la température

maximale de la réaction de synthése s’écrit alors:

—AH, (T)
C

T

MTSR="Ty(t) — (3.56)

Le temps nécessaire pour atteindre 1’élévation de température adiabatique (AT,q4,.) apres
larrét du refroidissement (temps écoulé entre ¢y et ¢; sur la figure 3.18) est estimé a partir
de la cinétique de la réaction de synthese.

L’estimation de ces deux paramétres (montée en température adiabatique et température
maximale de la réaction de synthése) constitue une étape importante dans 'identification des
risques présentés par la mise en ceuvre d’une réaction exothermique dans un procédé batch.
Ils permettent non seulement de prévoir le déclenchement de réactions de décomposition
potentiellement dangereuses mais également d’anticiper une augmentation de pression dans le
cas ol la température maximale de la réaction de synthése dépasse la température d’ébullition

du milieu réactionnel.

3.5.2.2 Reéaction de décomposition

L’enthalpie de décomposition AH, encore appelée chaleur de décomposition correspond
a la chaleur dégagée Qg4 par la transformation opérée lors de la réaction & pression constante

s’exprime selon la relation suivante:
AHy; = Qq (3.57)

Ainsi, la montée en température adiabatique est :

AH, (T)

ATy, = C
Pd

(3.58)
avec Cpq: capacité calorifique [J/(mol.K)],

Puisque I'enthalpie et la capacité sont proportionnelles pour une méme énergie fournie
4 un contenu de méme masse d’un réacteur, un contenu présentant une capacité calorifique
faible verra donc sa température s’élever d’avantage qu'un contenu de C), fort.

Un autre critére pris en considération pour des réactions de décomposition de type Ar-
rhénius et d’ordre zéro, est le temps d’acceés & la vitesse maximale de réaction en régime

adiabatique (appelé aussi temps disponible jusqu’a la vitesse maximale, le temps critique
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d’emballement,...) (anglais Time to Maximum Rate, TMR) caractérisant la vitesse de montée

en température en cas d’incident (temps écoulé entre ¢; et t2 sur la figure 3.18).

Le temps d’induction de ’explosion thermique est calculé soit & ’aide de la cinétique et de
I’enthalpie de la réaction de décomposition ou estimé a partir de I’énergie d’activation et de

la puissance de ces réactions a une température donnée et de la chaleur spécifique du milieu.

C’est ainsi qu’afin d’évaluer le risque de décomposition thermique des substances mises en
ceuvre, il convient de s’intéresser & la cinétique de ce phénomeéne. Il est possible d’évaluer la
probabilité d’occurrence d’une réaction de décomposition en utilisant le concept, basé sur des
critéres cinétiques, de Time to Maximum Rate dans des conditions adiabatiques représentant
le temps d’induction d’une explosion thermique, pour un produit maintenu & une température

donnée.

Pour des réactions d’ordre zéro, ou pour des réactions rapides et trés exothermiques, ce
temps critique, qui correspond au temps mis par la réaction pour atteindre la température

critique pour laquelle 'emballement se produit, s’exprime de la maniére suivante :

2
TMRy = - Cp- R MTSE) (3.59)
Q4(T = MTSR) E,,

avec: (), : Capacité calorifique de la réaction (du produit ou du mélange) [J/kg/K],
R : Constante des gaz parfaits [R = 8.31431 J/mol/K],
MTSR: Température de début de Pemballement [K],
Qg : Puissance thermique & MTSR =To [W/kg ],
E,, :Energie d’activation [J/mol].
Cette relation a été établie pour des réactions d’ordre zéro, mais elle peut aussi étre utilisée
pour d’autres réactions, tant que 'influence de la concentration sur la vitesse de la réaction

peut étre négligée. Cette approximation est valable en particulier pour des réactions rapides

et trés exothermiques.

3.5.3 Génération des Relations de Redondance Analytique

On reprend dans cette partie 'exemple du réacteur étudié dans la derniére partie du
chapitre 2. Il est préférable (pour éviter les problémes numeériques d’évaluation des résidus)
de générer des RRAs sur un modeéle Bond Graph en causalité intégrale lorsque les conditions
initiales sont connues, mais dans la majorité des procédés, ces conditions sont inconnues. Nous
allons donc dans ce qui suit développer une procédure de surveillance a base de modéles Bond

Graph a paramétre incertain en causalité dérivée.
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3.5.3.1 Génération des RRAs déterministes

Reéaction Chimique
e CA N C: CC De
De, ®) ¢

KA |'ma i ;zg/@

: Sf 2 Oﬁ‘{TF 1/v, f@{‘l }AQTF:L’VCI;_[C .0 ”‘Cnut;]| Sf
2 T Ajn n, J J e
Rame 7 Aout JIA
J@) e
Sf JR
s|T
®

Vers le réacteur

Fi1G. 3.19 — Modéle BG déterministe en causalité dérivée de la réaction chimique

L’équation du bilan des puissances sur la jonction 0 du modéle bond graph nominal en

causalité dérivée est donnée comme suit:
RRAy=fi+ fa—f3—f2=0 (3.60)

avec fi = Sf = naim » f3= Sfout , fo = Ca2 et fa=va fo =va J =va ®(RA) = vy
Ty (1 — exp (RAT,")) \%4

La variable inconnue fy est calculée (éliminée) a partir du chemin causal suivant:

fo— ®c, — es — Dea: pigm

La premiére RRA, r1, déduite de I’équation (3.60), est donnée par

dD
RRAL = ivgin + 04 ® (R,A) = S fous — Ca™ " (3.61)
C m . .
= Min Ai +vy @ (TZAJTL H) moutn_A —MNAm
PA Mm

=0

avec my, = pV = pSLy,, (S surface de la section du réacteur) et n4;, = RLTT exp (%) A

,uOA est le potentiel chimique standard.

A partir de la deuxiéme jonction 0, on a

avee fi1 = Sfout  fia = Colgt et fro = v fr = vo J = ve @ (RA) = vory (1—exp () )V
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Le chemin causal suivant donne
Ji3 — @ — e13 — Dec : o,

Ainsi, ro peut s’écrire:

RRA; = ve ®(R,A) — Sfyu — Co

A
= vory <1exp <RT>>Vm"“t7§C/ —NCom
=0

(3.63)

Les indicateurs de fautes ( 71 et r2) sont capables de détecter les dangers liés a I’apparition
d’un événement secondaire au cours du déroulement de la réaction de synthese (déclenche-
ment de la réaction de décomposition, toxicité, inflammabilité. . .etc). Ensuite, elle permet
de déterminer le comportement de la stabilité thermique du milieu réactionnel & partir de

I’évolution des résidus en fonction de la température de la réaction 7.

3.5.3.2 Génération des RRAs robustes

Dans cette section, les indicateurs sont générés pour les systémes complexes, non linéaires,
utilisant 'approche Bond Graph sous la forme de LFT. Le but du diagnostic robuste pour
la réaction chimique présentée est de détecter et isoler les défauts chimiques (apparition
d’une réaction secondaire ou indésirable. . .ect) en présence des incertitudes paramétriques.
Ces défauts sont produits suite a Paugmentation de la vitesse de réaction et de I'affinité de

produit chimique, qui est distinguée des incertitudes de paramétre.
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Réaction Chimique C.C,
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Fi1G. 3.20 — Modéle BG-LFT en causalité dérivée de la réaction chimique

Lorsque le modele BG-LFT de la réaction chimique est en causalité dérivée, les entrées

wi = (1 =1,...,3) et les sorties fictives z; = (i = 1,...,3) sont données par les expressions
suivantes
. aD d
wy = —01215 21 = ng = CA%54 = CA=5A
. dD d
wy = —0229; 22 = e = Co®g7¢ = Co™e (3.64)

ws = —03P (R,A) 23523 = e = Ay = va f1g = VA (u% + RTLog (LvAdt»

ou §1 et do représentent, respectivement, les incertitudes multiplicatives sur 'accumulation
d’énergie de réactif A et de produit C' (meéne aux incertitudes dans la capacité de chaleur-
stockage). d3 est I'incertitude multiplicative sur la vitesse de réaction (méne aux incertitudes
dans 'énergie d’activation, le facteur pré-exponentiel, ’enthalpie. . . ).

Les RRAs obtenues sont constituées de deux parties parfaitement séparées, permettant

ainsi de générer simultanément les résidus et les seuils adaptatifs de chaque résidu.
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a1 = |wy| + |we| + [va wy] (365)

as = |w3| + |’UC w4\

L’aspect adaptatif des seuil est assuré par le fait que les sources modulée MSf : wy et
MSe : w3 sont fonctions des mesures des détecteurs dualisés De; : Wi ms €t ces derniéres sont
fonctions du mode de fonctionnement du systéme chimique.

L’utilisation des propriétés de la valeur absolue pour générer les seuils de fonctionnement
normal assure la robustesse de cet algorithme aux fausses alarmes.

Afin d’expliquer le phénomeéne des réactions secondaires; par exemple, apparition du pro-
duit indésirable E qui modifient la dynamique de la réaction de synthése. Le modéle de la
réaction devient :

vaA = vcC +vgFE (3.66)

et par conséquent le bilan de matiére et d’énergie ainsi que les indicateurs de défaut seront
modifiés. Autrement dit, les RRAs (RRA1 et RRA2) ne prennent pas en compte le terme
VE[E ;,: ces indicateurs ne sont en conséquence pas « nuls ».

Dans notre cas, le réacteur est adiabatique. Le défaut dans le domaine chimique (apparition
d’événement secondaire, dégagement d’odeur toxique ou explosif, etc.) liés au phénomeéne de
transformation de matiére peut étre détecté en en l’associant a 'indicateur de fautes (RRA)

issue de ’équation de balance des affinités chimiques.

3.5.3.3 Analyse de la surveillabilité

La matrice de signature de défauts est déduite des équations de RRAs générées, ou M,
et I représentent respectivement 1’état de détectabilité et d’isolabilité du défaut sur chaque
composant. Ils sont égaux a 1 lorsque le composant est surveillable, et 0 dans le cas contraire.

En se basant sur le vecteur binaire de chaque composant donné par la table 3.3, les lignes
ne sont pas fortement différentes. Toutes les fautes peuvent étre détectées et non isolées. Par
exemple, les signatures du capteur De et de 'apparition d’une réaction secondaire (Réc.sec)
sont identiques (S = [1 1]) ce qui signifie que les défaillances ne sont pas isolables.

L’évaluation numérique des résidus du systéme de surveillance en ligne nécessite évidem-

ment le calcul des seuils des alarmes. Cette partie fait I’objet du paragraphe suivant.

3.5.3.4 Procédures statistiques de décision

En général, le diagnostic & base de modéle insiste sur la connaissance du comportement
des composants et sur la structure du processus a diagnostiquer (la liste des composants qui
le constituent et les connexions entre eux). Sa difficulté réside dans la détermination de la

valeur du seuil ¢ & partir de laquelle un résidu est en fonctionnement anormal.
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ri ro || My I

S f13 1 0 1 0

De:pyy, 10 1 0

De:pey, 0001 1 0

Réac.sec 1 1 1 0

De:Lm; 1 1 1 0

Sfout 1 0 1 0

S fo3 0 1 1 0

TAB. 3.3 — Signature de fautes

On propose la procédure de décision, C' = O(r,,ry,...r,), ou chaque résidu, r; est testé
par rapport a un seuil adaptatif calculé a partir des indicateurs correspondants (RRAs) dans
le pire scénario (état adiabatique), ces seuils calculés présentent un enveloppe liés a la va-
riation maximale (dans le sens positif et 'autre négatif) de la température dans le cas de
I’emballement d’une réaction (i.e. en utilisant des limites sur 'incertitude).

Le scénario de défaillance de systéme de refroidissement est suivi de différentes phases ou
étapes d’évolution de la situation selon des conditions d’évolution du milieu réactionnel. On

propose un algorithme de génération des seuils adaptatifs qui est le suivant :

Si |r;y| <e(T,), condition normale
Si |riy| >e(T), condition de défaillance

Le cas de défaillance comporte trois possibilités d’évolution de la situation (voir la figure

3.18) et on peut distinguer

Sie(T) <ri <e(T,+ AT,qr)), cas d’emballement de la réaction désirable
Si e (T + AT qr)) <ri <& (Tr + ATuqr) + AT,q(p)) cas d’emballement

de la réaction de décomposition

Sir; >e (T + AT qr) + AT,qp)) ,  cas de Pexplosion thermique

\
Une fois ce test appliqué sur ’ensemble des résidus r;, il conduit & un vecteur binaire
cohérent C' = [c1,c2. . . ¢y]. Chaque composant ¢; de C' est obtenu en utilisant la régle suivante:

¢ =1, si |rj| > e(j); sinon, ¢; = 0 avec j:{Tr,Tr + AToar),Tr + ATqacr) + ATad(D)}
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3.6 Conclusion

Dans ce chapitre, on a présenté I’intérét de choisir I’analyse structurelle pour la conception
d’un systéme de surveillance des processus chimiques. Nous avons exposé, les différents types
de défaillances qui peuvent affecter les réacteurs chimiques.

Il a été montré l'intérét d’utiliser I'outil bond graph pour la génération d’indicateurs de
fautes sensibles a tout type de fautes. En effet le graphe orienté issu du parcours de chemin
causal pour I’élimination des variables inconnus est constitué de sommets représentant les
différents éléments bond graph (associés aux composants technologues). De plus la RRA
candidate, générée a partir de I’équation de conservation d’énergie (chimique, thermique ou
massique), est sensible a des défauts de type phénoménologiques (fuite de matiére ou d’énergie,
apparition de réactions secondaires,...).

Les incertitudes paramétriques sont modélisées en utilisant les bonds graphs LFT per-
mettant d’associer & chaque élément Bond Graph l'incertitude physique. Le nouveau modéle
bond graph incertain (ayant les mémes propriétés que le bond graph déterministe) est alors
utilisé pour la génération de RRA robuste améliorant ainsi ’étape de décision (minimisant
les fausses alarmes et non détections). Des exemples pédagogiques de systémes chimiques ont
illustré cette approche.

La méthodologie de génération de RRAs pour les modéles chimiques, le chapitre suivant

sera consacré a l'informatisation des ces algorithmes.
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Chapitre 4

Informatisation des procédures de
génération des algorithmes de

survelllance

4.1 Introduction

L’objectif de ce chapitre est I'utilisation des propriétés graphiques des modeéles bond graphs
pour la conception, sous forme d’une boite & outils, de modéles dynamiques formels des
réactions et des réacteurs chimiques pour automatiser la procédure de construction de modeéles
et la génération des algorithmes de surveillance. Ce travail est un complément & la boite a
outil FDIPad réalise pour les systémes thermodynamiques. Nous rajoutons dans cette partie
le phénomeéne de transformation de la matiére et une bibliothéque de modeles chimiques
(réacteur, réaction chimique,...).. L’utilisateur a besoin d’un outil graphique performant afin
d’apporter des modifications a ’architecture du processus, comme par exemple supprimer ou
ajouter des composants ou modifier le placement des capteurs. Cet outil doit donc étre rapide
dans la génération du modéle, capable de faire abstraction des équations mathématiques

souvent compliquées.

Le modele sera introduit sous forme iconique convivial et compréhensif par 1'industriel et
un utilisateur néophyte des bonds graphs. Le but est non seulement de générer les modeéles
et indicateurs de fautes, mais d’analyser conditions de surveillabilité du systéme chimique et

de proposer un placement de capteurs pour le diagnostic des équipements pertinents.

Dans ce chapitre, nous présentons 1'outil logiciel développé dans ce travail de thése pour
la génération automatique des indicateurs de faute liés aux réacteurs chimiques. Un exemple

pédagogique illustre le fonctionnement de cette boite & outil.

165
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4.2 Etat de l’art des logiciels existants

Les simulateurs de procédés chimiques utilisés classiquement dans I’industrie chimique ou
para-chimique, peuvent étre considérés comme des modéles de connaissance. Ils sont basés sur
la résolution de bilans de masse et d’énergie, des équations d’équilibres thermodynamiques,
et sont & méme de fournir I'information de base pour la conception. Ils sont principalement
utilisés pour la conception de nouveaux procédés (dimensionnement d’appareil, analyse du
fonctionnement pour différentes conditions opératoires, optimisation), pour I'optimisation de

procédés existants et I’évaluation de changements effectués sur les conditions opératoires.

4.2.1 Logiciels de modélisation

Avant méme de parler des logiciels pour le diagnostic des systémes industriels complexes,
il faut des modeéles pour prédire les propriétés physiques de la matiére. C’est pourquoi ces
simulateurs disposent tous d’une base de données thermodynamiques contenant les propriétés
des corps purs (masse molaire, température d’ébullition sous conditions normales, paramétres
des lois de tension de vapeur, ... ). Cette base de données est enrichie d’un ensemble de modeéles
thermodynamiques permettant d’estimer les propriétés des mélanges. Les ingénieurs peuvent
A partir de la donnée des corps purs présents dans le procédé et du schéma de procédé,
développer un modeéle du processus reposant sur la mise en commun des équations décrivant
les différentes opérations unitaires, les réactions chimiques, les propriétés des substances et
des mélanges, qui puisse aussi communiquer avec d’autres applications comme Excel, Visual
Basic, Matlab,. .. .

Il y a deux modes de fonctionnement dans un simulateur: statique (ou stationnaire) et
dynamique. Les simulateurs statiques résolvent des équations statiques qui traduisent le fonc-
tionnement en régime permanent (& ’équilibre), tandis que les simulateurs dynamiques per-
mettent d’évaluer I’évolution des variables dans le temps & partir de la résolution de systémes
d’équations différentielles. Les simulateurs industriels les plus connus mondialement sont :

e Statiques: Aspen Plus (Aspen Technologies), Design II (de WinSim), HYSYS (Hypro-
tech), PRO/II (Simulation Sciences), Prosim J.T. Chereng & al. (1990) [164].

e Dynamiques: HYSYS, Aspen Dynamics (Aspen Technologies), Dymsym (Simulation
Sciences Inc.).

Les simulateurs dynamiques sont en phase de se substituer aux simulateurs en régime per-
manent. Néanmoins, tout procédé ne peut étre simulé a ’aide de ces simulateurs industriels.
En effet, dans le cas de la mise au point de nouveau procédé, il est généralement nécessaire
de disposer de son propre simulateur. Le concept est le méme: sur la base des propriétés ther-
modynamiques des corps purs impliqués dans ’opération et des modeles thermodynamiques,

il y a résolution des équations de bilan de matiére et d’énergie et des relations d’équilibre
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constituant le modele. La différence vient du fait que généralement seules les propriétés des
corps présents dans le procédé chimique considéré sont détaillées et que ’environnement de
développement est moins convivial. On parlera de simulateur dédié (spécifique a un procédé
donné). Il a avantage de pouvoir avoir une totale maitrise sur la fagon d’écrire les équations

du modéle et de les résoudre.

Un certain nombre de logiciels permettent la génération de modeles en génie des procédés
en régime stationnaires L. T. Westerberg € al. (1985) [165] et L. T. Briegler (1989) [166].
Les modéles dynamiques non linéaires ou linéaires peuvent étre simulés numériquement en se
basant sur les librairies de modéles existants dans le logiciel Matlab-Simulink ou en utilisant
le langage Modelica C. Wollhaf € al. (1996) [167].

D’autres produits sont plus spécialisés dans les processus chimiques tel que la boite & outil
de Odysseo (Object oriented Dynamic Simulation Software Environment) du logiciel Prosim

A. Moyse & al. (1999) [168] qui permet la simulation dynamique de ce type de processus.

Les logiciels & base de I’outil bond graph tel que Symbols 2000 ou 20-Sim sont capables de
créer des modeles par une simple interconnexion de sous-modeéles graphiques. Ils intégrent tous
les deux des bibliothéques de composants hydrauliques et thermiques. On note ’absence d’une
bibliotheque pour les procédés chimiques, sauf les travaux de A.R. Khaled € al. (2006) [128]

qui développe quelques modéles des réacteurs chimiques, mais pas de réactions chimiques.
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F1a. 4.1 — Interface graphique de la partie BondPad du logiciel SYMBOLS 2000

Un apercu de plusieurs logiciels de modélisation et de simulation par bond graph tel
que ARCHER, CAMP-G, 20-Sim, PASION 32, BondLab, CAMBAS, Dymola, Java Applet
for BGs, HybrSim, Modelica, MS1, MTT, Bond graph tool box for Mathematica et SYM-
BOLS 2000 est donné sur le site http://www.bondgraphs.com/software.html. En effet, Ame-
Sim d’Imagine est un autre outil de modélisation par bond graph et qui peut étre utilisé
pour des systémes en génie des procédés. Un autre outil de modélisation par bond graph,
HybrSim, s’avére tres efficace pour la modélisation et la simulation des systémes hybrides.
Une particularité des logiciels & base des bond graphs est qu’ils peuvent étre utilisés pour la

commande des systémes.

Le logiciel SYMBOLS 2000 (SYstem Modeling by BOnd graph Language and Simulation),
développé par A. Mukherjee et A. K. Samantaray, est le fruit de plusieurs années de recherches
et d’enseignements & 'Institut Indien de Technologie de A.Karagpur & al. (2001) [169]. Son
environnement est composé de quatre parties: BondPad (constructeur de modeéles graphiques),
Simulator (interface de simulation), Controls (outil d’analyse théorique de commande) et
FDIPad (constructeur de modeles graphiques pour le FDI) qui a été developpé au LAGIS
dans le cadre du projet europeen CHEM B. Ould Bouamama € al. (2006) [3]). Cette boite
a outils concerne les RRAs déterministes. L’interface graphique de SYMBOLS 2000 contient
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cinq fenétres (Tools, Capsules, Equations, Expressions, Structural), elles sont décrites dans
la Fig. 4.1.

La procédure de construction d’un modéle sur SYMBOLS 2000 commence par la réali-
sation d’un modéle acausal, puis les arcs sont numérotés pour faire référence aux efforts et
flux qui les traversent. Ensuite, les causalités sont affectées. S’il existe des incohérences dans
les relations de causes & effets, un message d’erreur s’affiche sur I’écran, sinon le message
indiquera qu’il n’y a aucune erreur et que le modéle est causalement correct. La présence
de boucles algébriques est signalée par des "warning". SYMBOLS 2000 propose deux mé-
thodes pour résoudre numériquement les boucles algébriques, et c’est 1'utilisateur qui choisit
la méthode appropriée & son application en rajoutant par exemple des éléments R ou C avec
de trés petites valeurs a leur paramétres pour "casser" la boucle algébrique ou différentielle.
Une fois les équations générées, les paramétres et les sources modulées par des équations non
linéaires sont spécifiées dans la fenétre "Expressions" avec des notations du langage C++.
Sur SYMBOLS 2000 comme sur 20-Sim, le modéle d’un systéme peut étre représenté sous
forme d’une interconnection de plusieurs sous-modéles appelés "capsules", qui figurent dans

une fenétre spécifique appelée également Capsules.

4.2.2 Logiciels du diagnostic

En fonction de la méthode utilisée, deux types de logiciels dédiés au diagnostic sont recen-
sés dans la littérature consultée: les logiciels basés sur les méthodes qualitatives et les logiciels
basés sur les méthodes quantitatives. Toutefois, il n’existe pas dans la littérature de logiciel
permettant la génération de modéles dynamiques sous forme d’équations d’état non linéaires
et de RRAs.

Quelques logiciels de génération de RRAs sont consultés dans la littérature :

- Sa Tool: M. Blanke & al. (2001) [170] est développé dans un environnement Matlab-
Simulink. Le logiciel permet de générer les RRAs en introduisant les modeéles linéaires sous
forme d’état. La méthode est basée principalement sur la manipulation de I’analyse structu-
relle, 'espace de parité et les graphes bipartis pour I’étude de différents couplages.

- ASCO "Aide a la Supervision et la Conduite des Opérateurs" est développé par I'IFP,
B.Celse & al. (2000) [171]. Ce logiciel est basé sur les graphes causaux pour retrouver ’origine
et les causes de la défaillance en parcourant le graph.

Les méthodes qualitatives de diagnostic nécessite sont de bases de données trées riches et
évolutives. On cite le logiciel AMandD « Advanced Monitoring and Diagnostic », qui est basé
sur les réseaux de neurones flous et les méthodes heuristiques J. M. Koscielny € al. (2006)
[172].

Dans le cadre du projet CHEM pour la supervision des processus chimiques et pétrochi-

mique, les travaux de B. Ould Bouamama (2002) [16] ont implémenté la méthodologie de
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génération de modeles et de RRAs pour le diagnostic des processus thermo-fluides.

L’architecture globale du systéme est donnée par la figure 4.2.
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Fic. 4.2 — Architecture du générateur de modéles en génie des procédés pour leur diagnostic

Sur la base du Plan d’Instrumentation Détaillé, le modeéle architectural est réalisé en
connectant les différents composants en respectant des régles de connections basées sur une
approche fonctionnelle développée par C.Feliot.(1997) dans [173]. La base de données contient
trois classes: classe de processus (formée sous forme de composant générique vanne, conduite,
chaudiére etc..), classe de controleurs (régulateur PID, tout ou rien, ..) et une classe de
capteurs (détecteurs d’effort, i.e. température, pression,..et détecteurs de flux (débit)).

Le modele dynamique (sous forme d’équations d’état modélisant ’énergie thermique, hy-
draulique et chimique) ainsi que les RRAs sont alors générés sous forme symbolique. L’analyse
structurelle du modele global permet alors d’obtenir la surveillabilité du processus (donnée
par le tableau de signature des fautes) sur la base de I'instrumentation utilisée. Ceci per-
met alors & lopérateur d’une fagon graphique de placer convenablement les capteurs pour
satisfaire le cahier des charges fixés.

Pour I'implémentation de ces procédures, une boite & outil est développée dans le logiciel
SYMBOLS-2000 [174] dont 'interface graphique est donnée (Fig. 4.3).

Un des inconvénients des logiciels (traitant de 1'outil bond graphs) cités ci-dessus est qu’ils

sont congus pour répondre aux besoins de simulation. Les expressions mathématiques du
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modeéle global sont alors obtenues en liant les équations des sous-modéles correspondants des
composants physiques. Du point de vue bond graph, les variables associées aux ports d’entrée
et de sortie au point d’interconnexion de deux composants sont mises a égalité pour construire
le modéle dynamique global. On parle d’une modélisation & causalité fixe qui convient mieux
a la simulation.

Cependant, pour la surveillance des processus, on préfére une causalité flexible. Cette
flexibilité permet d’avoir plusieurs couplages possibles entre les variables et facilite ’élimina-
tion des variables inconnues. Dans ce cas, les sous-modeéles doivent étre représentés sous forme
d’équations acausales. Toutefois, il est difficile de lier des modeéles acausaux dans une interface

graphique a cause des difficultés pour formuler les régles d’interconnexion entre objets.

4.3 Implémentation de la boite a outils

Pour constituer la bibliothéque de modeéles, on a utilisé la technique dite des "capsules"
une fonctionnalité développée dans "Symbols 2000" pour créer les sous-modeéles (objets) des
différents composants des systémes en génie des procédés. Dans Symbols 2003, il existe déja
une bibliothéque de sous-modéles pour plusieurs composants physiques (mécaniques, élec-
triques, thermiques, hydrauliques), les représentations sous forme de blocs diagrammes, les
éléments logiques, les capteurs, etc développé par ’équipe "MOCIS" du LAGIS. Dans notre
boite & outils, nous avons ajouté les principaux composants des réacteurs chimiques homogénes
(les réacteurs continus, les réacteurs fermés, les réacteurs semi fermeés,...) et des réactions
chimiques (phénomeéne de transformation) lors de 'apparition des réactions secondaires (ré-
actions successives, réactions en paralléles, réactions en chaines linéaires, réactions en chaines
ramifiées).

Cette architecture formelle des réactions en chaines ramifiés facilite le diagnostic des ré-
actions exothermiques qui provoquent toujours le risque d’emballement thermique, et permet
le placement de capteurs pour pour améliorer la surveillabilité du systéme.

Les capsules consistent a mettre le modéle bond graph générique sous forme d’un objet
A ports ouverts qui peut étre connecté ou non a d’autres composants en fonction du type
d’élément a associer. A titre d’exemple, un port peut étre optionnel (un port pour connecter
un détecteur). Les éléments dynamiques I et C' sont mis en causalité préférentielles dérivées

alors que les autres éléments (R, TF,GY) ont une causalité générique.

4.3.1 Conception des bibliothéques de modéles pour les composantes chi-

miques

Les capsules des réacteurs chimiques englobent le modéle bond graph du domaine chimique

(réactions chimiques) constitué des modeles de la cinétique et de la stoechiométrie de réaction.
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Ces capsules de réactions peuvent étre utilisées pour 1’étude du phénomeéne de transfor-

mation de la matiére uniquement. Ces capsules apparaissent avec une icone "metier" (fig. 4.3)

mais en cliquant sur ces icones, le modele détaillé Bond Graph est affiché (fig. 4.4).

La bibliothéque des réactions chimiques comporte des capsules:

- des réactions simples réversibles et irréversibles preés de 1’équilibre ;

- des réactions réversibles simples et irréversibles loin de I’équilibre (si on est loin de

I’équilibre, la relation de la vitesse de réaction est plus complexe et dépend des affinités directs

et inverses séparément, alors, 1’élément résistif (monoport) est remplacé par un multiport) ;

ramifiées prés ou loin de 1’équilibre).
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- des exemples des réactions complexes (par stade, présentant des chaines linéaires ou
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Fi1G. 4.4 — Modéle interne de la capsule d’une réaction chimique

4.4 Conclusion

Un état de l'art sur les logiciels de modélisation et de diagnostic a été présenté. SYM-
BOLS 2003 est le logiciel le plus adapté a la modélisation des réacteurs chimiques, car il
offre la possibilité de définir des variables internes comme des variables globales. Ce chapitre
montre aussi la possibilité d’adapter 'interface FDI Pad congue initialement pour les modeéles
déterministes monoénergie et thermofluidique aux systémes chimiques, et par conséquent, de
générer des RRAs robustes. Il suffit de créer une librairie de modéles chimiques représentés
par des composants technologiques. L’utilisateur pourra ainsi sélectionner, a partir d’une bi-
bliothéque les composants pour construire le modéle dynamique bond graph de son systéme
a partir d’un simple P&ID, faire de I’analyse structurelle pour la surveillance et proposer un
placement de capteurs adéquat afin de satisfaire le cahier des charges.

Dans ce chapitre, on a présenté 'intérét de choisir I'approche LET-BG pour la conception
d’un systéme de surveillance robuste pour le cas des processus chimiques & paramétres incer-
tains. Le modéle incertain global est généré par simple connexion de plusieurs sous-systémes
(capsules). Les RRAs incertaines sont ensuite générées sous forme symbolique. Une matrice de
signature des défauts peut étre alors produite sur la base d’un cahier de charge que 'utilisateur

peut fixer.
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Chapitre 5

Application a une installation

d’estérification

5.1 Introduction

Cette application concerne un systéme décrit par des modeéles bond graphs couplés ca-
ractérisés par la mise en ceuvre de trois énergies: chimique, thermique et fluidique. Cette
application a été choisie pour montrer ’extension des algorithmes développés a des modeéles

non linéaires et décrits par des multiports présents dans les procédés chimiques.

5.2 Etude de l’installation chimique

L’installation pilote UPR 1200 est une unité d’estérification, destinée & étudier des réac-
tions minérales et organiques en mode discontinu sous pression atmosphérique et sous vide,
Fig. 5.1. Elle comporte un réacteur parfaitement agité de type batch (qui peut fonctionner en
mode continu), un agitateur, une colonne de distillation, un condenseur, un décanteur azéotro-
pique, un groupe thermorégulateur, un systéme d’alimentation (ampoule de coulée), un circuit
d’eau de refroidissement et un circuit de vide. Les composants sont dénotés respectivement

par les lettres minuscules de (a) a (h) sur la figure 5.2

174
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Fia. 5.1 — Vue générale de linstallation chimique

Cette unité est commandée soit en mode local a partir d’'un coffret de commande, soit
a partir d’'un PC connecté a 'unité en mode bus. Elle dispose d’un ensemble des capteurs
(de débit et de température) pour soulever les différentes mesures afin de les exploiter pour

I'étude de la réaction et/ou la supervision.
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Fia. 5.2 — Vue générale de linstallation chimique

Dans cette application, on s’intéresse uniquement & une partie de 'installation, constituée
principalement d’un réacteur chimique d’une capacité de 10 litres, régulé par un groupe ther-
morégulateur d’une puissance de 6 KW, d’un circuit d’eau et d’un systéme d’alimentation
(ou de recharge) du réacteur. Le plan des instruments détaillés (P&ID) de la partie étudiée
de l'installation est donné dans [175]).

5.2.1 Fonctionnement de ’unité

On introduit le mélange préparé au laboratoire dans le réacteur par le biais du couvercle
et de la trappe de chargement. Notre réaction, étant une réaction d’estérification, est faible-
ment exothermique; et afin de maintenir la température du milieu réactionnel constante, un
fluide liquide (huile) caloporteur circule entre les deux enveloppes de verre du réacteur, sa

température est controlée par le groupe thermorégulateur assurant les échanges thermiques
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convenables permettant de fixer la température interne du systéme.

Apres ’aboutissement de la réaction, et a la sortie du réacteur, la fraction évaporée du
mélange passe par la colonne a garnissage ou s’effectue sa distillation. Le résidu revient au
réacteur, alors que le distillat, phase légére, sera condensé par une circulation d’eau froide
moyennant un serpentin qui traverse le condenseur. Une partie de ce distillat va sortir en
mélange azéotropique, la séparation de ce type de solutions par distillation demeure impos-
sible. Pour réaliser cette tache, les produits sont envoyés vers le décanteur azéotropique o il
y aura séparation des deux phases lourde et légére, récupérées dans deux ampoules voisines.
Ces deux phases ne sont autres que 'acétate d’éthyle et ’eau, produits de notre réaction

d’estérification.

Condenseur
Agitateur échangelir tubulaire
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colonne de
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R AR I = B
\Vi 1 |_’Ef Fmi]
' L/ T I = O | I B ‘décanteur
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Résistance P.H.E
électrique

Fic. 5.3 — Schéma technologique de l'unité d’estérification

5.2.2 Description de dispositifs

Le systéme & modéliser dans un but de surveillance, est un réacteur chimique continu
avec un circuit de refroidissement, Fig. 5.4. Le systéme réactif contient une réaction réversible
exothermique entre ’acide acétique et I’éthanol, supposée en équilibre local, ot la température
et la pression sont uniformes dans toute la substance. Cette réaction est définie comme suit
Heny et al. (2000) [125].

CoH,09 + C4HgO = C4HgO9 + H0O (5.1)
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Cette réaction peut étre écrite sous la forme générale suivante

vaA+vgB = vcC +vpD (5.2)

avec v; sont les coefficients stoechiométriques. Dans notre cas, ces coefficients sont égaux a

un. Ay et A, sont les affinités chimiques directe (forword) et inverse (reverse).

Dans ce mode de fonctionnement, le réacteur étudié travaille en continu, c¢’est-a-dire qu’il

est alimenté par les réactifs, et que les produits de la réaction sont soutirés de maniére paralléle.

Le schéma technologique du processus est donné par la figure 6.4. Deux réservoirs conte-
nant les réactifs (A, B) assurent ’alimentation du réacteur a travers deux vannes régulées
manuellement (débits volumiques V4 et Vg ). Le mélange du produit obtenu (C, D) est
fourni au consommateur via une servo-vanne commandée & une position u; pour maintenir le

volume V' de mélange constant dans le réacteur.

Durant la réaction, la température du milieu réactionnel est maintenue a sa valeur désirée

(de référence) T par ajustement de la température a I’aide de la circulation de réfrigérant.

Le refroidissement est effectué & partir d’un systéme de refroidissement alimenté d’un
robinet d’eau. Pendant que le fluide circule par le systéme de refroidissement, il diminue sa
teneur en énergie, et puis pénétre dans la double enveloppe entourant le milieu réactionnel.
Le fluide est refoulé vers le systéme de refroidissement par une pompe & débit constant
pour accomplir un circuit fermé sans interruption diminuant ainsi la chaleur de la réaction

d’estérification.

Le niveau du mélange L, et la température T, dans le réacteur, indiqués respectivement
par les capteurs d’effort L,,; et Tj,1, sont régulés par les controleurs LC (Level Control) et
PID (Proportional Integral Derived). Ils agissent sur le débit massique de la vanne de sortie
(sortie du produit vers le consommateur) indiqué par le capteur F,; et sur le débit de la
pompe mesuré par le capteur Fj,2. La valeur du signal de commande de chaque controleur
est considérée connue. En plus de ceci, il y a également un capteur de flux pour déterminer
la vitesse globale d’évolution de la réaction. Il faut noter que ce capteur est fictif, la mesure
de la vitesse chimique est reconstituée par un observateur ou par un algorithme & base de

méthodes qualitatives (réseaux de neurones, logiques floues...etc).
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F1G. 5.4 — Schéma technologique de la partie étudiée de 'unité d’estérification

5.2.3 Aspect thermodynamique et cinétique de la réaction

La formation d’ester peut se faire par plusieurs réactions chimiques, on va s’intéresser

dans ce chapitre a la formation d’Ester par un mélange d’Acide plus I’Alcool.
R—-COOH + R —OH = R— COOR' + HyO (5.3)

La réaction d’estérification conduit & un état d’équilibre ou les concentrations des quatre
espéces ne varient plus. La quantité d’ester formée a 1’équilibre dépend essentiellement de la
classe de ’alcool. Il faut noter que la réaction d’estérification est généralement lente et, dans
certains cas, I’état d’équilibre n’est atteint qu’au bout de plusieurs jours a la température
ordinaire. Elle nécessite la présence d’un catalyseur.

A son état d’équilibre la réaction est définie par sa constante d’équilibre
K= [R — C’OOR’] .[H20] /[R — COOH].[OH] (5.4)

Pour un mélange équimolaire d’acide et d’alcool, la limite d’estérification, c’est-a-dire la
proportion d’ester formé dépend surtout de la classe de I’alcool, elle est d’environ :

- 0,67 mole avec un alcool primaire;

- 0,60 mole avec un alcool secondaire;

- 0,05 mole avec un alcool tertiaire.

La modification de température ne déplace pas ’équilibre car la réaction est pratiquement

athermique (AH = 0). Pour le déplacer, il faut ajouter un exces d’acide ou d’alcool, ou distiller
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Pester lorsqu’il est trés volatile ou bien utiliser la méthode d’élimination de 1’eau avec une
distillation azéotropique.
Pour la vitesse de la réaction, elle dépend principalement de la classe de ’alcool, la tem-

pérature de milieu réactionnel et de la présence d'un catalyseur acide [122].

5.2.4 Problématique

Malgré le nombre impressionnant de publications sur la modélisation des réacteurs chi-
miques (une recherche bibliographique détaillée est présentée dans le premier chapitre de
cette these), jusqu’a I’heure actuelle, le probléeme de la modélisation des réacteurs chimiques
présents dans l'industrie reste une question de recherche ouverte. La présence de plusieurs
type d’énergie (chimique, thermique, hydraulique, mécanique, électrique, électrochimique. . . .)
explique le comportement non linéaire du réacteur chimique. Ce comportement est di prin-
cipalement au couplage non linéaire de différents phénomeénes de natures diverses (apparition
des nouveaux produits, réaction chimique, échange thermique, écoulement du fluide dans
les conduites, pompes, vannes, agitateur, réaction d’oxydation), aux phénomeénes physicochi-
miques, introduisant des dynamiques d’instabilité thermique et cinétique incontrélables de la
dynamique du milieu réactionnel et aux différentes configurations de modélisation (monopha-
sique ou phases séparées).

Les modeles des réacteurs chimiques se différencient principalement par les hypothéses po-
sées, les équations employées, les méthodes de résolution et les moyens de calcul. On distingue
les réacteurs a parameétres localisés représentés par des équations différentielles ordinaires
(EDO) tel que: les réactions continus, les réacteurs fermés, les réacteurs semi-fermés. . . ect,
les réacteurs & parameétres distribués représentés par les équations différentielles a dérivées
partielles (EDP) tels que les réacteurs tubulaires. Dans la littérature, ces modeles sont classés
en trois catégories principales:

e Modeéles linéaires: Les équations sont linéarisées autour d’un point de fonctionnement, et
le systéme est décrit par un ensemble de fonctions de transfert interconnectées. Les avantages
de ces modeles résident dans la souplesse des calculs et le nombre de méthodes d’analyse
disponibles (observateurs linéaires, observateurs non linéaires, espace de parité, .. .ect).

e Modeéles non linéaires : L’étude d’un systéme chimique dans le cas d’'une approche conven-
tionnelle, introduit un modeéle constitué d’un ensemble d’équations aux dérivées partielles
(EDP) dont I’établissement et la résolution numérique est trés complexe. Ce type de modéle
est utile pour le dimensionnement, ’analyse du I’évolution de vitesse du milieu réactionnel
fluide, la distribution de la température dans ’espace . . . etc. Mais, ces modéles ne permettent
pas une synthése directe des régulateurs et nécessite un grand volume de calcul. Dans les ins-
tallations de plus petites dimensions, le modéle non linéaire peut étre considéré a paramétres

localisés : le systéme est alors décrit par un ensemble d’équations différentielles et algébro-
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différentielles. On s’intéresse dans le cas d’une approche bond graph a un modeéle global
phénomeénologique mettant en évidence la dynamique des phénomeénes de stockage, de dissi-
pation et de transport d’énergie en considérant le modeéle & parameétres localisés. Il est évident
que 'approche systéme d’équations aux dérivées partielles est quelquefois utilisée pour étre
intégrée dans les lois constitutives du modéle bond graph.

D’une part, les modeéles & paramétres localisés sont utilisés dans le monde industriel pour la
simulation et la connaissance de la dynamique des réacteurs. D’autre part, les modéles & équa-
tions aux dérivées partielles, malgré leur complexité, représentent assez bien la connaissance
physique des micro-phénomeénes présents dans les centrales. Cependant, ceux qui existaient
jusqu’a présent étaient peu adaptés aux systémes de commande car n’étant pas élaborés sous
forme d’entrée/sortie.

e Modeles calculant 1’évolution d’espéces chimiques: la dynamique de la réaction (du
milieu réactionnel) joue un role important dans la modélisation des réacteurs chimiques en
raison du phénoméne de transformation chimique et électrochimique. Celui-ci est di a la
nature des réactifs et aux changements des phases.

Il introduit alors pour le niveau un déphasage non minimal trés nuisible & la stabilité du
systéme. La dynamique de ces deux phénomeénes est identifiée par des réponses a déphasage
non minimal.

Dans A.R. Khaled & al. (2006) [128], un modele physique non linéaire de ces phénomeénes a
été obtenu par une approche bond graph. Le type de la réaction de synthése (estérification) de
notre installation ne mettent pas en évidence les phénomeénes de diffusion et électrochimique,
éléctrique. C’est pourquoi il ne sera pas modélisé. Il faut noter aussi que nous sommes en
présence d’'un mélange monophasique et qu’en réalité la séparation entre les phases vapeur et
liquide au cours de la réaction n’est pas aussi nette. Ce phénomeéne introduit les difficultés de
mesures bien connues des industriels.

D’autres phénomeénes liés a la stabilité thermiques et cinétiques dans les réacteurs chi-
miques sont traités dans 'ouvrage de J. Thoma & al (2000) [126].

5.3 Modélisation du réacteur chimique

5.3.1 Bond graph a mots du systéme
5.3.1.1 Hypothéses de modélisation

Pour établir le modéle bond graph certaines hypothéses sont considérées comme suit :

— le réacteur est parfaitement agité de sorte que la température et les concentrations de
différentes espéces chimiques soient homogénes dans tout le mélange de la réaction,

—le mélange de la réaction se compose d’une phase liquide homogéne, et aucun changement

de phase n’est considéré,
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— la pression et le volume du liquide dans le réservoir sont constants,

— Deffet du caloporteur est partiellement modélisé comme transfert de chaleur,

- le réacteur a une mauvaise isolation thermique: il y a une perte thermique vers I’envi-
ronnement,

— les deux constituants purs sont injectés séparément a l’entrée.

5.3.1.2 Variables de puissance utilisés

Le systéme est caractérisé par un couplage de trois énergies: chimique, thermique et
hydraulique. Les variables de puissance utilisées pour représenter le systéme sont basées sur
la modélisation en pseudo bond graph. La partie hydraulique est caractérisée par la paire
pression-débit massique (P,m), tandis que la partie thermodynamique est représentée par

la paire (T,H ), décrivant le phénomeéne de convection (matiére en mouvement), et la paire

(T,Q) représentant le phénomene de conduction (stationnarité de la matiére).
Pour le domaine chimique, le couple potentiel chimique-flux molaire (u,n) et le paire de
affinité chimique et la vitesse de la réaction (A,J) sont utilise pour modéliser respectivement

la transformation chimique et le phénomeéne cinétique de la réaction.

Circuit _ Qw
vide Condenseur .
o9 .
g g o (5.7, jJ;("hHF) (BT} + (11,
= 8 [(PT. 4
E + | —0—| systémed’alimentation Agitateur . P.T. 4
g '§ (mH ) y(ampoule de coulée) (Moteur électrique) Tétede rgflux _o_,_( ) Echangeur
£ 32 > pneumatique o Tubulaire
88 (i 1., 1)
oL (mHAQ(PT A o| T )
f 1) Qma) o
p N (mHA | (PT.4H)
3 T r (B.T. 1)
T Double Réacteur O Colonne de \
E D o enveloppe o) - distillation
% e [”" ” "') Décanteur
5 (o) |
E (B T) ("%,Hr) T 7, (P, T, M:)
Groupe thermorégulateur 0, [m”’ '54] (P, T,Ag)
To Circuit \ \
R d’eau
O Recette 1 Recette 2

Fia. 5.5 — Bond graph a mots de linstallation chimique

Le systéeme étudié est décomposé en sous systémes comme le montre le bond graph a
mots de la figure 5.5. Le Bond Graph a mots est I’étape technologique de la modélisation, qui
consiste a décomposer le processus en un ensemble de sous-systémes, liés par des variables de

puissance (en non des signaux comme dans un bloc diagramme). Les différents sous-systémes
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(le réacteur, la double enveloppe, le systéme de refroidissement,. . .) et leurs interconnexions

(vannes, pompes et les différentes phénomenes) sont facilement identifiés.

P, Py
mA,tn mB in
Réactif | 7, 7, | Réactif
A I ] H B
ul Réacteur u’l
'iA 'i'B
P P
"™ | \anne | Mélange de
0 |7 Tx Tx sortie
Hmlt Hout
L 4 .
Flux d’entrée O |72
de 'eau
I_calo o_Irteur Pertes thermiques
g |7 id Vers I’environement
olr o|r
Systéme de
refroidissement
5 | T P
) P i
m
r Pompe T
H H

Flux de sortie de 'eau

Fi1a. 5.6 — Bond graph a mots détaillé de la partie étudiée

5.3.2 Modéle Pseudo Bond Graph global

Dans cette partie est présenté un modele pseudo bond graph du systéme développé a
partir des bilans massiques et énergétiques. En raison de I'aspect fonctionnel et modulaire du
bond graph, chaque sous systéme peut étre modélisée séparément. Pour simplifier cette tache,

tous les liens sont numérotés.

5.3.2.1 Systéme d’alimentation (Ampoule de coulée)

L’ampoule de coulée permet de stocker les réactifs avant d’étre introduire dans le réacteur.
Le systeme d’écoulement des réactifs dans ’ampoule de coulée est basé sur la différence de
pression. On fait crée un vide dans ’ampoule de coulée par 'ouverture de la vanne V5, puis
on ouvre la vanne V4 pour avoir ’écoulement des réactifs dans 'ampoule. Avant de laisser ces
réactifs descendre vers le réacteur, il faut mettre ce mélange sous la pression atmosphérique,
ce pour cela, on ouvre la vanne V3 pour casser le vide et enfin on ouvre la vanne V5 pour

diriger le mélange vers le réacteur. Le réglage de débit d’écoulement est réglé manuellement
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par la vanne Vy, Fig. 5.3.

P, et Pyue représentent respectivement les sources de création de vide dans le bulbe et

la pression atmosphérique.

Atmosphére

Circuitvide

Systéme d’alimentation

4,

° A,B 1.1 0 11 |P,q B,,,@ =
ra b 1o - - 17 Imm - 8‘
= in

=1 c:C,, 2
£ _ ' c
o s ® m, o
= T, |H, =
\g TA,B@ . P @ T_b @ R:R | T, g
8 ﬁR:RCll P 07 Hm RECy He %

F1G. 5.7 — Modéle Pseudo bond graph de l’ampoule de coulée

Les caractéristiques des vannes sont modulées par 1’élément dissipatif R : R; (for i =

1,2,3,4,5). Le couplage hydrothermique d’énergie est représenté par des résistances fictives

a l'entrée et la sortie du systéme d’alimentation, désignées respectivement par Roi et Res.

Les é¢léments dynamiques Cpj, et Cp; représentent respectivement I’énergie hydraulique et

thermique accumulée dans I’ampoule de coulée, comme la montre la figure 5.7.

5.3.2.2 Cuve de réacteur

Le modele pseudo-bond graph du cuve de réacteur relié avec son environnement dans une

décomposition modulaire est donnée par la figure 5.8.
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Fic. 5.8 — Modéle Bond Graph du réacteur avec son environement

Considérons le domaine fluidique et thermique dans le réacteur, les bilans de la masse et

de I’énergie sont représentés respectivement par les jonctions 0; et Os.

01 : oo = A im + 19 — Thag
(5.5)

Oy : Hag = Hay — Hz1 + Hos + Hszr + Q14 — Q35 — Q36

L’énergie couplée, emmagasinée par le fluide dans le réservoir est modélisée par le multiport
C pour I'énergie hydraulique et thermique (C}, : hydraulique, Cy: thermique). Les deux dérivées
de variables d’état correspondent & la masse mgy et l'energie interne Has. Les équations
constitutives ® (e,q) du multiport C, reliant U'effort et 'intégral du flux (déplacement général

q), sont pour la partie hydraulique

m20

o (5.6)

P17 = /m20 dt

Pendant que P = pg% = 2720 donc Cj = A/g . A est la section du réservoir et g est la

constante de gravité.
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Pour le phénomeéne thermique, 'effort thermique est

Hog Hog

1 )
Tos = — [ Hosdt = 22 =
»T0 / 23 Cy  maCy

(5.7)

La non linéarité est dit aux couplages de deux variables d’état mag et Ha3. Donc, la capacité
thermique n’est pas constante: Cy = mogCy . Cy est la capacité thermique spécifique du liquide
a volume constant. Les sources de flux molaire thermique d’entrée H;(i = 22,25) dependent
des sources hydrauliques 77 i, (j = A,B) et les températures d’entrée sont considérés connues
Ty (k= 21,24).

H; = 11,inCpiTh, (5.8)

Ce couplage hydrau-thermique d’énergie est modélisé par des résistances fictives a 'entrée
et & la sortie du réservoir, notées respectivement par Rgo1, Roo et Res.
Le flux thermique de sortie Hs, s’écoule du réacteur a une température Tp3 du mélange
écrites selon cette expression
H31 = 1i99CyTh3 (5.9)

Qi(i = 14,35,36) et Hz; sont fournis par d’autre sous-systémes (voir ci-dessous).

5.3.2.3 Modéle des vannes

La caractéristique de la vanne de sortie est modélisée par I’élément résistif R : R, (repré-
sentant une perte de charge hydraulique) modulé par le signal de commande uy délivré par

le régulateur LC. Le flux molaire donné par ce dernier est comme suit :
Moy = F(u1,Rs,Poo, Pout) = Rs(u1)/(Pao — Pout) w1 (5.10)

Rs(u1) est la fonction représentant le coefficient de décharge de la vanne (qui dépend de son
type: linéaire, quadratique, pourcentage égal...ect) et Py, est la pression de sortie qui est

égale a la pression de I’environnement.

5.3.2.4 Modéle de la réaction chimique

Les réservoirs de stockage des produits A et B sont considérés dans le présent travail
comme une source d’effort chimique (Se : p) fournissant un potentiel chimique du produit.
Le flux molaire n; est calculé & partir du flux massique du mélange M;. Les éléments de
transformation pour cette opération (n’est pas représentés ici ) peuvent étre rajoutés dans le
bond graph.

Dans le domaine chimique, les jonctions 1; (avec ¢ = 1,2,3) sont utilisées pour indiquer
légalité des flux molaires des différents constituants (A, B, C, D) de la réaction. Dans un
pseudo bond graph (utilisant 1’affinité chimique A et la vitesse de la réaction J en tant que

variables de puissance), cette jonction 1 représente I’équilibre entre les espéces chimiques dans
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la réaction elle-méme. Les transformateurs (T'F') modélisent les transformations chimiques
des réactifs de la réaction en produits. Les modules de ces transformateurs désignent les
coefficients stcechiométriques de la réaction (selon 1'équation 5.2) Couenne & al.(2006) [1]
A.R. Khaled & al. (2006) [128]. Dans notre cas, ces coefficients sont égaux a un.

Reéaction chimique

{/’S . \‘. @ o TE
( Serp, —=——A

A vy

TF @_.{/Se : ;.tc\‘]
ve 7 \ sy g
@)\
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] 4
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Vers le réacteur

Fi1G. 5.9 — Modeéle Bond Graph de la réaction chimique

Du point de vue phénoménologique, la cinétique de la réaction peut étre modélisée par
un élément résistif, dont la loi constitutive est algébrique et relie le flux J et leffort A. Il
est bien connu que, bien qu’une transformation chimique obéit & la loi de conservation de
toute la masse, les réactifs chimiques ne sont pas conservés mais subissent une transformation
dissipative lors de 'obtention d’un nouveau produit.

Dans le champ R : RS, la chaleur produite par la réaction est calculé. La cinétique de
la réaction peut étre modélisée en termes d’affinité directe Ay (correspondant & la réaction
directe représentée par es dans le modele Bond Graph) et une affinité inverse A, (correspon-
dant & la réaction inverse représentée par eg). En effet, lorsque Ay = A, la réaction s’arréte
(le courant s’arréte lorsque la différence de tension (potentiel) est nulle). La différence d’affi-
nité est une force chimique analogue & la différence de pression ou a la différence de tension
électrique.

Si nous sommes relativement proches de I’équilibre chimique, la vitesse de réaction est

une fonction de la température et uniquement de la différence des affinités:

J=®((A; — A)T) (5.11)
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avec (Ay — A,) est la force conduite représentés dans le modele BG par Ieffort eqa:

e = Ay — Ar = (vapy +vBpp) — (Vope +vphip) (5.12)

La vitesse de la réaction est donnée par la relation empirique (modélisées par ’élément

RS) est la suivante:

[ ()R [ (e

A Téquilibre, la constante de vitesse K (T') est
Kp(T)e 7 = K (T)e 7 = K(T) (5.14)
ou A et Ao sont les affinités directe et inverse calculés & une température constante. La
vitesse de la réaction est donnée par:
Ap —Ar
J=K(T)e rT =®(As, AT) (5.15)
K(T) est la constante qui varie avec la température thermodynamique selon la relation d’Ar-
rhénius.

En outre, le produit de Iaffinité chimique totale A par la vitesse d’avancement constitue
une puissance qui se dissipe dans le champ RS et génére ainsi de ’entropie (puissance chimique
= puissance thermique). Le multiport RS absorbe alors de la puissance chimique et produit
une quantité équivalente de puissance égale au produit de flux de chaleur (Q r: Chaleur de
la réaction chimique) par la température absolue (Tx: la température du milieu) Perelson &
al. (1975) [144].

Ainsi, RS est utilisé comme un lien entre ’énergie massique et molaire du sous systéme

du réacteur. Il s’agit d’un élément a deux ports reliant les bilans énergétiques et molaires.

5.3.2.5 Pertes thermiques

Les éléments R, et Ry décrivent les pertes thermiques du réservoir vers le métal et du
métal vers I’environnement, figure 5.10. La dissipation de flux de chaleur & travers le mur
du réacteur peut étre déterminée en utilisant la conductivité thermique, 1’épaisseur et la
différence de température T35 — 133 entre les cotés et la surface de mur. L’élément C': Cf,
modélise le stockage de I’énergie dans le mur. Une source d’effort est également présent, Seyq,
représentant la température de I’environnement, et la chaleur dissipée vers I’environnement
est calculé a partir de 1g. Les flux thermiques peuvent étre calculés en utilisant la loi de
Kirchhoff:

Q37 = (Tss — Ts5)/ R

Qa2 = (T30 — To)/ Ro

(5.16)
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Fi1G. 5.10 — Modéle Bond Graph des pertes thermiques

La température associée a I’énergie thermique (comme une variable d’état représenté par

l'élément C7) stockés par le mur de la capacité thermique C7, est la suivante:

1 .
Ty = Cr /Q42dt (5.17)
L

5.3.2.6 Caloporteur et systéme de refroidissement

La température est supposée constante et homogeéne. Le flux de chaleur Qu4 est supposée
étre proportionnelle a la différence de température entre la double enveloppe et le mélange a
I'intérieur du réacteur: Quq = (T36 — T46) /R;. La conductance de transfert de chaleur, notée
UA = 1/Rj, représente les phénomenes conjugués, combinés de la conduction de chaleur dans
la paroi du réacteur et le transfert de chaleur par convection entre le mélange de réaction, le

fluide qui coule grace a la cuve et la paroi du réacteur.
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A partir du réacteur
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F1G. 5.11 — Modéle bond graph du caloporteur et systéme de refroidissement

Le bilan d’energie dans le caloporteur est représenté par une jonction (4. L’élément dyna-
mique C; représente 'accumulation d’énergie dans la double enveloppe (caloporteur), et son

équation est la suivante
1 )
Tas = & /Q46dt (5.18)
J

La varriable C; est le produit m; x Cpj, avec m; est la masse totale du liquide et Cp; est
la capacité thermique spécifique du liquide & pression constant.

La loi constitutive de ’énergie thermique dans le serpentin de refroidissement est repré-
sentée par la jonction Os. Le débit enthalpique de ’eau froide est H55 = Q4g — Q51. L’échange
thermique par conduction avec la source d’eau froide est déterminée par le flux de chaleur de
I’eau en entrée (D59 et en sortie (Qs3.

L’élément dynamique C. représente I’accumulation d’énergie dans le serpentin de refroi-

dissement et il est donné par la relation suivante:
1 .
€54 — T54 = —= /H54dt (519)
Ce

La varriable C. est le produit m. x C., avec m, est la masse totale du liquide froid et

Cpe est la capacité thermique spécifique du liquide & pression constante dans le systéme de
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refroidissement. Le flux d’enthalpie d’écoulement de 1’eau froide entrante dans le réacteur est :
Hss = Qa9 — Q51 — Qs1.

La circulation du fluide du/vers le caloporteur a travers le circuit de refroidissement peut
générer un transfert de chaleur (des phénomeénes de conduction et de convection). L’élément
résistif R est utilisé pour représenter la dissipation d’énergie lors de ce transfert. Ry, modélise

la dissipation de I’énergie lors du transfert thermique a la sortie de I'eau.

Le couplage d énergies thermo-fluidiques est représenté par la résistance de couplage fictive
R¢ et 'échange thermique avec la source de 1'eau froide est déterminé par le flux de chaleur

de 'eau en entrée et en sortie .

5.3.3 Simulation et validation du modéle

Avant d’étre utilisé dans la génération des RRAs, le modeéle bond graph du réacteur
chimique a été validé a travers des comparaisons entre sa sortie (résultats de simulation) et

les observations expérimentales fournies par les différents capteurs.

Les conditions initiales utilisées dans les simulations sont des approximations des valeurs

expérimentales correspondant a des valeurs de consignes données.

5.3.3.1 Modéle dynamique et sa validation

Le modéle dynamique de 'installation est généré de fagcon automatique par Symbols. Il

est donné sous la forme analytique suivante

&=Fon) (5.20)

y =g (z,u)

ou f et g sont des fonctions non linéaires, = est I’état du systéme, y le vecteur des mesures et

u le vecteur d’entrées.

Les paramétres sont exprimés dans les modeles bond graphs des composants et sont liés

en fonction de la structure du modeéle architectural.

On introduire dans cette partie I’évolution de concentration de chaque constituant de la

réaction au cours de temps.
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Fic. 5.12 — Variation des concentrations de différents composants de la réaction

L’équation de la réaction d’estérification est :
CH3COOH + C9H50H = Cy9H3COO — CHy — CHs + Hy0 (5.21)

at=0,Cayo =4.313 molL~ ! et Cyp = 12.93 mol L1

at = téq,
Co = Cao * (1 — Xge) (5.22)
Cal = CalO - Ca * Xae (523)
Cos = Co = Cuo * Xge (5.24)

Les indices (a, al, e et es) désignent respectivement ’acide, 1’alcool, I'eau et 'ester tandis que
I'indice ae représente la fraction molaire entre ’acide et I'ester.

L’évolution de la concentration d’acide et d’alcool selon ’équation (5.22) et (5.23), permet
de nous donner une évolution de l'ester et de I’eau selon 'équation (5.24).

La validation du modéle consiste & utiliser le méme couple d’entrée U pour le systéme réel
et le modéle, puis de comparer les sorties issues du systéme réel, avec celles du modele bond

graph comme le montre le schéma de la figure 5.13. Les résultats sont donnés par les figures
5.15, 5.16 et 5.23.
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Modéle
Bond
Graph

Y

F1G6. 5.13 — Schéma de validation du modéle

On note que le prélévement des valeurs pratiques commence 6 minutes aprés le déroulement
de l'installation et le départ de 'agitation. A I'aide de MATLAB on a essayé de comparer
les résultats de simulation fournis par SYMBOLS (Figure 5.14 et 5.17) et celle obtenus en
travaux pratiques. Cette analyse est réalisée sur la base des résultats de simulation et des
données en hors ligne acquises lors des différents modes de fonctionnement de l'installation

du réacteur chimique.

AU0Y) SEEATASEAS Equations formelles A

d(044) ~Contf_es Ri3n(l- Costi sce(SERS-HA4_44m084-F44_S1n0S1-K44_S40054 )41 Coeff_ale(SE26-HA4_44w044-KA4_S1e0S1-H44_ 54054 )-Costf_saw(H44_44=041
+HA4_S1m051+E44_54005d ) Cont f_ese (H44_44nQ4d+H44_S1#051+K44_S49054) ) +1-Conf {_ac R4In(1-Contf_ace(SE25-H4d_44=044-K44_51#051-H44_54#054)
+1Comff_alw(SE26-K44_449044-K44_510051-K44_54m054 ) Contf_san (K44_44w044+K44_510051+H44_S4n054)—Coet f_exm(Kdd_44wQ44+K44_51n0Q51+K44_54mQ51))
+liComtf sl /R4Io(1/Contf ace({SE25-K4d_44wQ44-H44_S1w051-K44_S4w054)+1/Cosff_sln{SE26-K4d_44w044-K44_51e051-Kdd_S54w054) -Contf_sam{K44_J4e044
+KA4_S1w051+K44_E4n054)—Contf_esw(Kdd_4dn044+044_S1e051+K44_54w054) ) +Cont f_earRaIn(1-Conft_acw(SE25-KA4_44n0ud-H44_51m051-Kdd4_5dw0S4)
+1Coml al.'(SEZS —Kdd_44Q44-K44_51e051-Kd4_542054 )Comit_, a-(i{“ A4w0a4+H44_B1w051+H44 5"051)—0:»!5 ese(K4d_44#044+4Kdd_51e051+Kd4_S4=054))

©17=5E25- m_u-cm —H44_! 51-051 K44 54-\251
el 9=SE26-KA4_44=044-K44_51=051-K44_54=054

Fia. 5.14 — Validation du modéle de la réaction chimique en utilisant Symbols
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F1G. 5.15 — Evolution des concentrations d’acide et d’alcool
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F1G. 5.16 — Evolution des concentrations d’ester et d’eau
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F1G. 5.17 — Interface de simulation montrant les courbes d’évolution des concentrations des

réactifs et des produits

Ces figures 5.15 et 5.16 montrent 1’évolution de concentration d’acide acétique et celle
de l'ester formé. On remarque la présence d’une faible erreur entre les courbes en traits
interrompus (valeurs réelles) et celles en traits continus (valeurs simulées) dit aux erreurs de
mesure et aux variations paramétriques. En effet, les mesures de différentes concentrations
sont faites par un dosage acido-basique d’une quantité prélevée a chaque instant de mesure,
cette méthode de mesure engendre des erreurs dues principalement a la qualité de la base

utilisée dans le dosage et & I'imprécision de lecture.

Les concentrations d’eau et d’ester sont égaux puisqu’ils ont les mémes coefficients stoe-

chiométriques. Alors, ces produits se forment avec la méme vitesse de disparition des réactifs.

Cette comparaison montre une bonne coincidence en amplitude mais une faible erreur en
phase. Cette erreur est attribuée aux bruits des mesures et aux retards dans les réactions des
actionneurs (ouverture et fermeture des vannes). Dans ces figures, l'erreur entre les résultats
de simulation et expérimentaux correspondant aux concentrations pour chaque composant
i {i=a,al, eetes} est représenté par AC; = Cj(exp) — Ci(sim). On a constaté que les
concentrations des produits et des réactifs dans le réacteur, données par les expériences, sont
approximativement de 0.22 & 0.27 mol/L (de 6% & 7%) inférieures aux concentrations obte-
nues par les simulations. Cette différence est due aux hypothéses de modélisation formulées
précédemment et dans lesquelles I'eau et la vapeur ont été considérées comme un mélange

homogene.
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Fic. 5.18 — Comparaison entre les résultats de simulation et expérimentaur pour (a) les

concentrations des réactifs et (b) les concentrations des produits
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Fic. 5.19 — Fvolution de la fraction molaire pratique et simulée

La constante d’équilibre trouvée Kéq lors de la manipulation égale a 0.14 ce qui est trés
loin de celle donnée en littérature Kéq = 2.314. Cela est expliqué par le faite qu’on a considéré
que la solution est idéale mais en réalité les coefficients d’activité des espéces chimiques sont

différents de 1 car on opére avec des concentrations trés importantes.

Pendant environ 3 heures de début de déroulement de la réaction, la fraction molaire
Xge €évolue en fonction de temps et tend vers la valeur 0.71, figure 5.19. On note que, selon
la littérature et pour une constante d’équilibre Kéq = 2.314, la valeur finale de la fraction
molaire obtenue aprés (68 heures) est égale a 0.8. Alors, les différentes valeurs obtenues

pendant cette manipulation (durée 3 heures) sont acceptables.

La figure 5.19 montre 1’évolution de la fraction molaire X, pendant la manipulation (en
traits interrompus) et celle estimée en utilisant la simulation sur Symbols (en traits continus).
La fraction molaire X, est calculée en fonction de la concentration d’acide cela explique ’écart
entre les deux allures. Cette fraction peut attiendre en régime permanant une valeur de 0.71
qui est égale a la valeur expérimentale. X, représente le taux de formation de I’ester et donne

une idée sur le déplacement de ’équilibre chimique de la réaction.

Cette différence entre la simulation et la pratique est due aux hypothéses de modélisation
formulées précédemment et dans lesquelles I'eau et la vapeur ont été considérées comme un

mélange homogene.

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



Thése de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

198 Chapitre 5. Application a une installation d’estérification

0.08,

0.06

0.04

0.02

AX.,.

-0.02

-0.04

-0.06

temps (min)

F1G. 5.20 — Comparaison entre les résultats de simulation et expérimentauz pour la fraction
molaire

Le logiciel Symbols donne immédiatement une représentation d’état a partir du modéle
Bond Graph généré. En parallele a la génération du modeéle dynamique par FDIPad, on
peut modifier aussi les parameétres ou les expressions du modele (Figure 5.22) ou des valeurs

numériques peuvent leur étre attribuées. Cette fonctionnalité est importante car elle permet
d’introduire n’importe quel non linéarité.

T SYMBOLS BondPad - reacteur

Tpe Ed Vew Optors Process Window teb

NI - WP Y | RN [ [ N NE e TR |

| dex
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F1G. 5.21 — Représentation d’état générée automatiquement par le logiciel Symbols
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F1G. 5.22 — Liste des paramétres utilisés dans le modéle Bond Graph

5.4 Conception du systéme de surveillance

Le systéme de surveillance doit fournir, & partir des valeurs des variables connues et
d’un ensemble de relations de redondance, une information sur la présence ou 'absence de
défaillance et la cause de cette défaillance éventuelle. On définit tout d’abord le cahier des

charges.

5.4.1 Cahier des charges

Le cahier des charges doit, dans un premier temps, préciser quelles sont les causes de
défaillance qui devront étre prises en compte. A chacune de ces causes, il devra étre possible
d’associer, dans le modéle du systéme, une relation de connaissance et donc une variable
connue ou un paramétre du modele. La probabilité de fausse alarme (détection d’une anomalie
en fonctionnement normal), la probabilité de non-détection (défaillance non détectée) et le
délai de détection précisent les performances attendues en termes de détection. La capacité
de localisation indique quant & elle la possibilité de retrouver 'origine de la défaillance, c’est
a dire d’identifier la cause de la panne parmi les causes prises en compte par le systéme de
surveillance. L’idéal serait que toutes les causes de défaillance retenues soient parfaitement
détectables et localisables.

Les caractéristiques techniques du FDI sont prévues pour énumérer ces défauts qui doivent

étre considérés. Dans 'industrie, ces composants critiques considérés peuvent étre étudiés par

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



These de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

200 Chapitre 5. Application a une installation d’estérification

anglais: Failure Mode and Effect Analysis). AMDEC est une procédure basée sur la gestion
afin d’analyser des modes de défaillance potentiels dans un systéme pour la classification par
sévérité ou la détermination de l'effet des échecs sur le systéme.

Les défaillances dans un systéme peuvent provenir d’un capteur ou d’une modification des
parameétres d’un élément (actionneur ou processus). Les défauts auxquels nous nous intéres-
sons, dans cette partie, sont de type physique, capteur et actionneur. Les défauts physiques
a surveiller concernent : les fuites de produit au sein du réacteur, l'isolation thermique (calo-
rifugeage) et 'apparition des réactions secondaires. Les défauts actionneurs étudiés peuvent
affecter le mauvais fonctionnement de la pompe et de la servo-vanne. Enfin les défauts ma-
tériels liés au mauvais fonctionnement des capteurs (de température et de niveau) et des

controleurs sont, aussi, a surveiller.

5.4.2 Geénérations des Relations de Redondance Analytique (RRAs)

11 est préférable (pour éviter les problémes numériques d’évaluation des résidus) de générer
des RRAs sur un modeéle Bond graph en causalité intégrale lorsque les conditions initiales sont
connues, mais dans la majorité des procédés, ces conditions sont inconnues. Nous allons donc
dans ce qui suit développer une procédure de surveillance & base de modéles Bond Graph en
causalité dérivée.

Le défaut dans le domaine chimique (apparition d’événement secondaire, dégagement
d’odeur toxique ou explosif, etc.) lié au phénomeéne de transformation de matiére peut étre dé-
tecté en lassociant a 'indicateur de fautes (RRA) issue de I’équation de balance des affinités

chimiques déduite de la jonction Ji,:
J12 €5 — € — €12 = 0 (525)

Pour transformer cette contrainte & une RRA, les variables doivent étre connues. On les
éliminera en utilisant 'algorithme développé déja dans le troisiéme chapitre.

L’indicateur de faute déduit sera sensible également au défaut chimique tel que ’apparition
des événements secondaires, dégagement du gaz toxique ou explosif, etc. .. .En effet, si cette
équation structurale (loi de conservation) n’est pas satisfaisante, cela signifie qu'une certaine
force de conduite additionnelle (affinité chimique) est ajoutée.

La vitesse J (mole/s) de la réaction, donnée par le Df : Jg, est calculé a partir des mesures
du capteur de température T'm;. Cette relation est une fonction non linéaire qui dépend de
la température du milieu réactionnel T et de la concentration C; de chaque constituant i,

selon ’équation d’Arrhénius suivante

Jr = kg (Tm1) [1 G (5.26)
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avec C; = n;/V, n; est le nombre de mole de chaque constituant ¢ et V' est le volume du
mélange dans le réacteur.

Les variables inconnues de la contrainte (5.25) peuvent étre éliminées (calculées) en par-
courant les chemins causaux sur le modéle bond graph de la figure 5.9.

es — Pp —ea — D (ppap,) — €1 —— Seiug=>er=va iy

es — @y, — ea — Q) — €3 — Sei g = e4 =Vp lp

Cependant e5 = ez + e4 (& partir Jy, ), on obtient e5s = va g, + VB g m-

e est calculée (éliminée) a partir des chemins causaux suivants:

e6 — Py, — €7 — Qg — €9 — Se: po = €7 = v fic

e¢ — Py, — €8 — P(rpup) — €10 — Se:pup=es=vp lup

Cependant eg = e7 + eg (& partir Ji,), e6 = vo pe +Vp fip

e12 est éliminé du parcours du chemin causal (utilisant le modele chimique le sous-systéme
de réacteur) :

€12 — Prsy — €14 —> De : Ty

Ainsi ej9 = @él (T'my,Jr) = RTm; Log (1 — Tﬁ/ﬁ) = RTmq Log (1 — %)

La premiere RRA, r1, déduite de I’équation 5.25, est donnée par

n n
r1= (Vapam +981Em) — (Yctcm +IDkpm) — RT'miLog <1 — ﬁA?}JR> (5.27)

A partir de 01 et 02 jonctions (Fig. 5.8), deux RRAs peuvent étre obtenues. Ces RRAs,
déduites de la loi de conservation des jonctions liées aux énergies thermique et hydraulique,
seront sensibles aux fuites (pour la conservation de masse) et a 'isolation thermique (pour la
conservation d’énergie).

L’indicateur de faute produit de la jonction 01 est:

fi6 — f20 — f29 + f19 =0 (5.28)

On élimine la variable inconnue de la RRA candidate comme suit :
fie = fi5 = Sf : han (5.29)

e fo0 est calculée & partir du parcours du chemin causal:

fao — @7 (%@h) — egg — De : Lmy — pgLmy

avec L'mq, p et g sont respectivement le niveau mesuré, la densité du mélange et la gravité.
ego est la pression (effort) dans le fond du réacteur egy = Lmypg. fg() est la dérivé de fop.

Ainsi Cp, = %, en causalité dérivée, on obtient

d€20 _ Ademl

Joo=Ch=g = dt

(5.30)

e D’autres variables inconnues sont fi9 = Sf : mpn et fog = Df : Fimy
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Finallement, a partir de la jonction 01, la RRA (r2) est comme suit :

dLm1
dt

Ty = 7'TLA,m — Ap — Fmqi + 7'TLB,m (531)

En procédant de la méme fagon, une troisieme RRA peut étre générée a partir de I’équation

de la jonction Oy de la figure 5.8 et donnée par la relation suivante

fo2 + fos + fia + far — faz3 — f31— fas — f3e =0 (5.32)

Cette RRA ne peut pas étre générée, quelques variables inconnues ne sont pas éliminées

(calculées) : pas des chemins causaux vers les variables connues.

vy — ezs_[R (u)
5 1

SS8f: F,, 1 >
() ARR3
Pour Eal C —
J == el e
Lml I i
De: L,
(@) (b)

F1a. 5.23 — Bond graph (a) et graphe orienté de servo-vanne.

La surveillabilité d’un défaut ¢ exigent que: (i) le sous-systéme est observable (ii) que
le défaut ¢ appartient a la partie structurellement observable de la partie sur-déterminée du
systéme & surveiller.

A partir d’'un modeéle bond graph, il est facile de vérifier que certaines variables inconnues
sont non accessibles & partir des variables connues (mesurées). Par exemple, le flux thermique
f36, qui s’écoule du caloporteur, ne peut pas étre calculé: ce sous-systéme n’est pas observable
parce qu'il n’y a aucun capteur. En effet, en utilisant les propriétés causales du Bond Graph, la
condition d’observabilité n’est pas satisfaite, I’élément dynamique C' ne peut pas étre inversé
a la causalité dérivée.

Remarque: Aucun défaut, qui peut affecter le caloporteur et le systéme de refroidisse-
ment, peut étre détecté puisque ces sous-systémes ne sont pas surveillables.

Considérons la RRA candidate de la jonction 15 (Fig.5.8)

e29 +e30 — ez =0 (5.33)

Toutes les variables inconnues sont accessibles & partir des variables connus. Les chemins

causaux sont donnés par les lignes pointillées orientées dans un modele de bond graph avec la
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causalité inversée (capteur dual) dans la figure 5.23 (a). Ce chemin causal est lié & ce graphe
orienté (Fig. 5.23 (b)).

Alors, la troisieme RRA peut étre facilement obtenue:

F1 \?
s = pgLm1 — < IE (u11>> — Py =0 (5.34)

avec @ est la caractéristique de la vanne: mgg — Rg(u1)/(Poo — Pout) =0
Les sorties de I'algorithme de commande du régulateur de niveau u; et de la température

du mélange réactionnel us sont données par les équations suivantes:
up = ®rc (LrefaLml)a ug = ®prp (TrefaTml) (535)

ou Lyef et Ty.r sont les consignes de niveau et de température et ¢ et ®pyp sont respec-
tivement les lois de commande des régulateurs LC et PID.
Les contraintes relatives a la source hydraulique modulée et a la servo-vanne peuvent étre

mises sous ].a. fOI‘me:
f65 = (I)Pompe (u2) s f26 = (I)chne (ul) (536)

ol @pompe €t Pyanne Teprésentent respectivement les caractéristiques de la pompe et de la
vanne de sortie.

Les RRAs, correspondant aux régulateurs, sont directement déduites des algorithmes de
commande. Elles correspondent a la différence entre la sortie, supposée mesurée des régula-
teurs, et la sortie prédite fournie par l'algorithme de commande. Dans notre exemple, deux

RRAs peuvent étre générées:

r4 =u2 — Pprp (Tref,Tn1) (5.37)
s = Uy — (I)LC’ (LrefaLml) (538)

La sortie d’actionneur liée a la relation précédente est écrite seulement en fonction des
variables connues
Te — Fm2 - q)Pompe (UQ> (539)

avec @ pompe est la caractéristique de la pompe donnée par le constructeur ou bien identifiée
expérimentalement & partir de la courbe graphique liant le flux et de la commande.

5.4.3 Analyse de la surveillabilité de I’installation

5.4.3.1 Signature des pannes

A partir du cahier de charges demandés, on peut fixer la liste des composants & surveiller.
Il est évident que les performances du systéme de surveillance (concernant l’isolabilité) de-

pendent du nombre d’éléments a surveiller et des différences de leurs signatures de défaillance.

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



These de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

204 Chapitre 5. Application a une installation d’estérification

Pour construire la matrice des signatures, certains composants sont supprimés de la matrice
lors qu’ils sont considérés comme infaillibles. Dans cette application, on suppose par exemple
que la température de I’environnement n’est jamais défaillante et que les sorties des régula-
teurs sont toujours mesurées correctement.

La matrice de signature de défauts est déduite des équations de RRAs, ou M, et I, repré-
sentent respectivement ’état de détectabilité et d’isolabilité du défaut sur chaque composant.
Ils sont égaux a 1 lorsque le composant est surveillable, et 0 dans le cas contraire.

En se basant sur le vecteur binaire de chaque composant donné par le tableau 5.1, les
lignes ne sont pas fortement différentes. Une panne sur le systéme de refroidissement et non
surveillable. Toutes les autres fautes peuvent étre détectées et isolées sauf la faute qui peut
affecter De : py, De : pg, De : pc, De : pup, De : Jr et Réac.Sec (Réaction Secondaire) ou
Df : Fmo, et Pompe, ou Sf : 1y, et Sf :mp: par conséquent leurs défaillances ne sont pas
isolables. Par exemple, les signatures du capteur Df : F'msy et de la pompe sont identiques
(S=1[00000 1]) ce qui signifie que les défaillances affectant ces composants ne peuvent pas
étre isolées.

Sept défauts peuvent étre détectés et isolés: trois défauts capteurs, deux défauts systémes
(fuite dans le réservoir et la vanne) et deux défauts contrdleurs. L’apparition de la réaction
secondaire peut étre détectée mais non isolée. Les performances d’isolement peuvent étre
améliorées en ajoutant une redondance du capteur, par exemple 1'utilisation des algorithmes

optimaux.

5.4.3.2 Distance du Hamming

Afin dévaluer le degré de localisation des défaillances, on calcul la distance de Hamming.
Les distances entre les signatures reflétent la capacité de localisation entre différentes causes
possibles. Pour permettre k erreurs au niveau de la décision, il faut que la distance minimale
entre deux signatures de pannes soit de 2k + 1. D’aprés le calcul (tableau 5.2), on peut
remarquer que la distance entre les signatures de fautes est nulle. Cela signifie qu’il sera
impossible de localiser une panne sur ces composants. On remarque également que dans la

majorité des cas, cette distance est égale a 3. Donc, on ne peut pas localiser ces défaillances.

5.4.4 Reésultats de simulation
5.4.4.1 Fonctionnement normal des résidus

En fonctionnement idéal, les résidus doivent étre constamment nuls, Fig. 5.24. Ce n’est
pas toujours le cas, car les erreurs de modélisation introduisent des résidus différents de zéro.
La premiére étape consiste a déterminer le seuil maximum qui correspond au fonctionne-

ment normal en supposant que le bruit est normal (suivit une distribution gaussienne). Les
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Stia;, 1 1 0 0 0 0

Sty 11 0 0 0 O

Deiy 1 0 0 0 0 O

De:ppg 10 0 0 0 O

Deie: 1 0 0 0 0 O

De:pip 10 0 0 0 O

Réac.Sec 1 0 O O 0 O

Df:Fml o 1 1 0 0 O

Df:Fm?2 0 0 0 0 0 1

De:Lm; o 1 1 0 1 0

De:Tm1 1 0 O 1 0 0

Pompe O 0 o o0 o0 1

Vanne 0 O 1 0O 0 O

Réservoir 0 1 0O 0O 0 O

SyRef 0 0 0 0 0 0

PID 0o 0 o 1 0 0

LC 0O 0 0o 0 1 0

De:Jr 1 0 0 0 0 O

TAB. 5.1 — Matrice de signature de faute.du systéme de surveillance de l’installation

résidus sont évalués en utilisant une approche statistique.

La moyenne m; ainsi que I’écart type S; peuvent étre calculés de la maniére suivante M.

R. Spiegel (2002) [176):
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f1 2 3 4 6 7 8 9 f10 f11 f12 13 f14 f1 f16 f17 18
f1 0 0 1 1 1 1 1 3 2 2 3 3 1 2 3 3 1
2 0 1 1 1 1 1 3 2 2 2 3 1 2 3 3 1
3 0 0 0 0 3 2 3 1 2 2 2 1 2 2 0
4 0 0 0 3 2 3 1 2 2 2 1 2 2 0
5 0 0 3 2 3 1 2 2 2 1 2 2 0
6 0 0 3 2 3 1 2 2 2 1 2 2 0
7 0 3 2 3 1 2 2 2 1 2 2 0
8 0 3 2 3 3 1 1 2 3 3 3
9 0 3 2 0 2 2 1 2 2 2
f10 0 4 3 3 1 2 3 1 2
f11 0 3 3 3 2 1 3 1
f12 0 2 2 2 1 2 2
13 0 2 1 2 2 2
f14 0 1 2 2 2
15 0 1 1 1
f16 0 2 2
f17 0 2
18 0

TAB. 5.2 — Distance du Hamming

La moyenne du parameétre représente sa valeur nominale, tandis que la valeur additive de

I'incertitude Ai.est une fonction de I’écart type Si et dépend du niveau de confiance recherché.

© 2011 Tous droits réservés.

Approximativement 68% des valeurs du paramétre ¢ sont dans 'intervalle: m; — S; <1 <
m; + S;

Approximativement 95%.des valeurs du paramétre 7 sont dans U'intervalle: m; —2S5; <@ <
m; + 25;
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Approximativement 99%.des valeurs du parameétre ¢ sont dans Uintervalle: m; —35; <1 <
m; + 35;

avec n la longueur de la fenétre d’observation.

Si le niveau de confiance choisi est de A4, la valeur nominale du parameétre i,, ainsi que la

valeur de I'incertitude additive Ai peuvent étre estimées comme suit:

in:mi

(5.41)
A; = 38;

Afin de tester les performances du systéme de surveillance, on réalise sur MATLAB-SIMULINK
un schéma de simulation des différents scénarios de fautes. A partir du modele bond graph

en causalité intégrale est généré (d’'une fagon systématique) le bloc diagramme de simulation.

0.5 0.5
r
1o pbsnamntimisthonsd T2 0
(/mol) (Kgl9)
-0.5 -0.5
0 50 100 0 50 100
0.5 0.5
r r | I Ty
3o puibwlnitighspmmperfleinitl 4 0 sk
(Pa) )
-0.5 -0.5
0 50 100 0 50 100
0.5 0.5
I'5 0 o " r6 0
V) (Kgl9)
-0.5 -0.5
0 50 100 0 50 100
time (min) time (min)

F1G. 5.24 — Réponse des résidus lors du fonctionnement normale

5.4.4.2 Scénarios de défaillances capteurs

On suppose que les signaux de capteur sont bruités; un bruit blanc est ainsi ajouté sur
chaque mesure ('amplitude du bruit est 2% de la valeur de sortie de chaque capteur). La
figure 5.25 montre ’évolution des résidus numériques, en présence d’un changement brusque
et constant de 5K durant un intervalle de temps allant de 50 min a 70 min sur le capteur de
température (De : T'm1). Le défaut capteur de température qui affecte deux résidus et génére
une signature unique, S = [1 0 0 1 0 0], facile de le détecter et l'isoler. Les résidus riet ryg

sont sensibles au défaut lié au capteur de température comme l'indique la figure 5.25.
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time (min)

Fic. 5.25 — Réponse des résidus cas défaut au nivau capteur de température

5.4.4.3 Défaillances physiques sur le réacteur chimique

Afin de développer le systéme de détection de défaut, beaucoup de scénarios de défaillance
ont été simulés. On a essayé de provoquer trois défauts physiques différents:
Scénario 1: Fuite de mélange dans le réacteur : une fuite de liquide durant un intervalle

de temps allant de 50 min a 90 min (Fig. 5.26).

time (min)

Fic. 5.26 — Réponse des résidus & la fuite

Scénario 2: Augmentation de la perte thermique dans le caloporteur en introduisant un
défaut de calorifugeage thermique: pour ce scénario, 50 min aprés le début de la réaction, le
systéme de refroidissement augmente de 6 K (fig.5.27). Dans ce cas, I’évolution des indicateurs
est donnée par la figure 5.27.

Cette augmentation de température provoque une accélération de la réaction, qui a son

tour, augmente la puissance thermique de la réaction. La température du milieu réactionnel va

http://doc.univ-lille1.fr

© 2011 Tous droits réservés.



These de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011

5.4. Conception du systéme de surveillance 209

croitre de plus en plus rapidement jusqu’a 'emballement de la réaction. A haute température,
cet emballement s’accompagne de 1’émission d’une phase gazeuse de plus en plus importante,
résultant de la production de gaz de décomposition incondensables et/ou de 'augmentation
de la tension de vapeur du mélange réactionnel. Lorsque la pression atteint la pression de
rupture des parties les plus fragiles de ’enceinte contenant le milieu réactionnel (disque de
rupture, équipements en verre,...), ces derniéres sont susceptibles d’éclater en libérant bruta-
lement une importante quantité d’énergie, ainsi que des produits éventuellement toxiques ou

inflammables.

.
0 10 20 0 L] 50 60 70 80 €0 100
time (min)

Fia. 5.27 — Réponse des résidus en cas de défaut dans le caloporteur

Le plus important de ce systéme de détection de défaillance est son critére approprié et
robuste pour distinguer entre les situations dangereuses et non dangereuses. Alors, d’aprés
I’évolution des résidus, on ne peut rien indiqué sur la situation puisque la défaillance de
systéme de refroidissement est non détectable et non isolable (voir la matrice de signature
donné par le tableau 5.1). Les conséquences d’'une réaction d’emballement sont directement
lies au potentiel thermique des réactions, c.-a-d., a I’énergie libérée. La probabilité d’éviter
le déclenchement de ce type de réaction est liée & la capacité de la maintenir sous une com-
mande désirée. Cela signifie que la probabilité dépend de I’évolution de la dynamique des
espéces chimiques. Ainsi, la détermination de la macro-cinétique et de 'enthalpie des réac-
tions principales et secondaires est exigée pour 1’évaluation du potentiel des risques. L’analyse
de stireté de ce processus est souvent exécutée en établissant un scénario d’emballement du
systéme chimique.

Scénario 3: Apparition des réactions secondaires: On suppose que le systéme de re-
froidissement n’est jamais défaillant et que les sorties des régulateurs et des capteurs soient
toujours correctement mesurées. Une réaction secondaire se produit entre 70 et 80 min (cas

de simulation), figure 5.28. En effet, pour bloquer I’évolution de la réaction secondaire et
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éliminer ces effets en temps réel, il faut rajouter un réactif capable d’éliminer les produits
indésirables. Sur la base des résultats de simulation obtenus, 'apparition de produit indési-
rable est parfaitement détecté par ’évolution du résidu r1. Les autres résidus confirment leurs
insensibilités.

Pour les derniéres décennies, la méthode de détection de défaut a été basée sur un essai
appliqué a la température de la réaction, qui représente le parameétre a surveiller. Toute
variation des parameétres et apparition de défaut (introduction d’un nouveau flux d’entrée, ou
d’un flux de refroidissement, etc.) influent sur 1’évolution de la température. Cette derniére
donne une image sur la dynamique et 'absence (ou la présence) de défaut. D’ailleurs, la
mesure de ce paramétre est disponible dans tous les réacteurs chimiques.

Afin d’expliquer le phénomeéne des réactions secondaires; par exemple, apparition du pro-
duit indésirable E qui modifient la dynamique de la réaction de synthése. Le modeéle de la

réaction devient :

vgA+vgB = veC +vpD +vgFE (5.42)

I
0 10 20 0 4 50 60 70 80 D0 100
time (min)

Fi1G. 5.28 — Réponse des résidus a 'apparition des réactions secondaires.

et par conséquent le bilan de matiére et d’énergie ainsi que les indicateurs de défaut seront
modifiés. Autrement dit, la RRA, r;(équation 5.27), ne prend pas en compte le terme vgp Em-
En conséquencece, ces indicateurs ne sont pas « nuls ».

Dans ce cas, une augmentation de la température peut étre signalée; elle est due a la
présence de phénomeénes exothermiques, transformations chimiques ou physiques dont la puis-
sance calorifique n’est pas ou plus éliminée par un systéme de refroidissement. En d’autres
termes, un emballement peut étre produit et qui est le résultat d’une élimination de cha-

leur insuffisante comparée a la production de chaleur. Donc, le bilan thermique d’un réacteur
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apparait étre 1’élément (indicateur) important dans l’évaluation du risque inhérent a une

réaction.

5.5 Conclusion

I’application proposée dans ce chapitre a permis de valider les modeles et tester 1’algo-
rithme de diagnostic développé dans les chapitres 2 et 3 sur un site réel du réacteur chimique.
En effet, les performances de 'algorithme vis-a-vis des non détections et des retards dans
la détection du défaut sont maitrisées par une estimation a priori des valeurs détectables et
des valeurs non détectables du défaut. Les résultats de simulation et d’expérimentation ont
montrés les avantages de cette procédure de surveillance.

L’apparition de réactions secondaires dans des processus chimiques peut étre considérée
comme un modele défaillant donc source d’apparition de la pollution ou de catastrophe tech-
nologique suite a la production de produits explosifs par exemple. Il serait complémentaire de
traiter le cas des réacteurs a parameétres distribués, des bioréacteurs et des réacteurs nucléaires
qui représentent une partie non négligeable en génie des procédés. Enfin, & long terme des
problémes liés & la commande tolérante aux fautes (FTC) sur la base de larchitecture gra-
phique du modéle bond graph seront dévelopées pour déterminer les conditions structurelles
de reconfigurabilité qui peuvent étre associées & l'existence de chemin sur le graphe suite a

une défaillance donnée.
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Conclusion générale et perspectives

1 Conclusion

Les travaux présentés dans ce mémoire ont apporté une contribution & la problématique
générale de la supervision des réacteurs chimiques industriels en génie des procédés. Ce travail
de recherche est réalisé dans le cadre d’'une thématique globale pour la conception intégrée
de systéemes de supervision & base de modeéles bond graphs développé au sein de I’équipe Mé-
thodes et Outils pour la Conception Intégrée des Systémes (MOCIS) du LAGIS en collabo-
ration avec I’Unité de Recherche Modélisation, Analyse et Commande des Systémes (MACS)
a Gabes.

L’objectif du travail de thése est une contribution au développement générique des mo-
déles déterministes et & parameétres incertains des réacteurs et des réactions chimiques & base
de l'outil bond graph. Cet outil a servi pour la conception d’algorithmes de détection et
localisation de défauts robustes aux incertitudes paramétriques grace a ses propriétés com-
portementales, causales et structurelles et a la mise en ceuvre d’indicateurs de défaillances
au sein des systémes rencontrés en génie des procédés complexes (en raison du couplage
de plusieurs phénomeénes), c’est-a-dire prenant en compte les phénomeénes de conduction et
convection thermiques, ainsi que les phénomeénes de transfert de la matiére et les phénomeénes
physico-chimiques (réactions chimiques et produits indésirables).

Le choix de la forme LFT pour la modélisation des incertitudes paramétriques avec les
bond graphs a permis d’utiliser un seul outil pour la génération systématique d’indicateurs
de défauts incertains formels. Ces incertitudes paramétriques sont explicitement introduites
sur le modeéle physique grace a son architecture graphique, ce qui permet d’afficher clairement
sur le modele leurs origines.

Les RRAs incertaines générées sont bien structurées, faisant apparaitre séparément ’ap-
port énergétique des incertitudes aux indicateurs de défauts et facilitant leurs évaluations
dans D’étape de décision par le calcul des seuils adaptatifs de fonctionnement normal. Les
performances du diagnostic sont controlées par une analyse de la sensibilité des résidus aux
incertitudes et aux défauts. L’indice de détectabilité des défauts est défini pour estimer a

priori la valeur détectable d’un défaut, permettant ainsi de mesurer I'impact du défaut sur
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un processus industriel. L’indice de sensibilité paramétrique est utilisé pour déterminer les
parameétres qui ont le plus d’influence sur les résidus. D’un point de vue pratique, les champs
d’applications de cette méthode sont trés vastes grace a I’aspect énergétique et multi physique
des bond graphs, et & la forme LFT utilisée pour modéliser I'influence des incertitudes sur le
systéme. La procédure développée est implémentée sur un outil logiciel afin d’automatiser la

génération des modeéles LFT et des RRAS incertaines.

Afin d’assurer la généricité des modeles, on a établi ainsi une base des modeéles génériques
de réacteurs incluant les phénomeénes thermofluides et chimiques. Les modeles développés des
réactions chimiques (réactions simples, réactions paralléles, réactions ramifiés. . .ect) et des
réacteurs ont été classifiés en fonction du mode de fonctionnement, le nombre et le type de
phases impliquées dans le réacteur (continu, discontinus...ect). Cette base de modeéles est
utilisée pour la construction de modéles dynamiques d’installations chimiques et pour fournir

les conditions de surveillabilité du processus.

Nous nous sommes tout d’abord attachés a définir et a classer les différents composants
pouvant constituer un systéme thermo-chimique. Cette approche nous a tout naturellement
conduit a définir le systéme global comme un ensemble de sous-systémes dont les modeéles
bond graphs, plus simples a réaliser, ont été étudiés séparément. Une démarche systématique
grace a un choix judicieux des variables de puissance et une modélisation modulaire a permis
de modéliser des systémes complexes (chaudiére avec différentes configurations, condenseur,
pompe, échangeur de chaleur, réacteur...). De plus ces modeéles sont produits sous forme
d’équations d’état plus adaptées pour la conception d’algorithmes de commande mais aussi

pour la surveillance.

Les algorithmes proposés ont été validés en complétant un outil (FDIPad) dévellopé par
le laboratoire et qui consiste & automatiser les procédures de génération de modeles dyna-
miques formels sous forme d’équations d’état non linéaires & partir uniquement des Plans des
Instrumentations Détaillés de l'installation (P&IDs). De plus ces modeles sont traités pour
fournir les relations de redondances analytiques et les conditions de surveillabilité structurelle
du procédé permettant ainsi de changer graphiquement ’architecture d’instrumentation pour

améliorer la surveillabilité en fonction de cahiers de charges.

En se basant sur les études de surveillance & I’aide de 'outil bond graph multi-énergie, que
nous avons étendu aux modeles chimiques (bond graphs multi-énergies non linéaires, faisant
apparaitre de nombreux couplages), nous avons développé une méthode générique et algo-
rithmique de génération d’indicateurs de défauts sous forme symbolique préts a étre intégrés
dans des systémes de supervision. Ces relations, générées au niveau de chaque composant, per-
mettent de rendre compte d’une défaillance de type capteur, actionneur ou physique (fuite,
bouchage,...), tout en mesurant l'influence des autres composants. Un placement de capteur

optimal permet de s’affranchir de cette influence. Ainsi, la localisation d’une défaillance au
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sein du systéme est circonscrite au composant incriminé, ce qui limite grandement les mani-

pulations de maintenance.

Bien que des techniques de surveillance sans modéle analytique existent, seuls les méthodes
de surveillance avec modeéle permettent une précision et une efficacité suffisante pour ce type
de procédé a risques. C’est dans cette optique qu’une modélisation par bond graph a été
choisie. Celle-ci permet, de part sa modularité, d’intégrer un niveau de précision optimal vis-
a-vis du compromis entre véracité (le modele décrit-il fidelement le systéme?) et efficacité (un
modele trop complexe devient inutile). De plus, le caractére graphique de cet outil ouvre la

porte & de nombreux résultats structurels issus de la théorie des graphes.
Différents aspects ont été abordés

- analyse structurelle du modeéle, qui nous a conduit & proposer une méthode permettant
de vérifier ’état du couplage (sur-déterminé ou sous-déterminé) directement sur le modele

bond graph.

- le développement d’une méthode de génération et d’évaluation des résidus, constituée

de trois étapes:

1) Geénération symbolique des RRAs incertaines a partir d’'un modeéle BG-LFT propre,
observable et sur-déterminé, en utilisant les propriétés causales et structurelles de ’outil bond

graph.

2) Génération de seuils adaptatifs de fonctionnement normal des résidus sous forme d’une
enveloppe en utilisant les propriétés de la valeur absolue, permettant ainsi d’assurer la robus-

tesse aux fausses alarmes.

3) Développement d’une méthode d’analyse de la sensibilité des résidus aux défauts et aux
incertitudes dans le but de controler et d’améliorer les performances du diagnostic vis-a-vis

des non détections et des retards dans la détection des défauts.

Ces résultats ont ensuite conduit & une implémentation informatique de la méthode pro-
posée sur un logiciel dédié aux bond graphs, de I'étape de modélisation jusqu’a 1’étape de
génération des RRAs incertaines. Cette approche a été mise en oeuvre sur des applications

en temps réel correspondant a des systémes de dynamiques et de complexités différentes.

Pour mettre en évidence la contribution de I’approche bond graph par rapport aux autres

méthodes quantitatives.

Un des avantages majeurs de 'approche bond graph développée dans ce manuscrit est
qu’elle peut s’appliquer & des modeéles non linéaires, & condition que 1’on puisse faire apparaitre

explicitement l'incertitude paramétrique multiplicative dans les lois des composants.

Ces études ont été appliquées au site d’unité d’estérification présenté a 'ENIG.
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2 Perspectives

Souvent les systémes complexes sont non stationnaires, d’ou la difficulté de développer
des algorithmes de diagnostic couvrant toute leurs plages de fonctionnement. Le diagnostic
robuste des systémes non stationnaires est une thématique de perspective, qui peut étre
développée par une approche multi modéles. La difficulté dans ce genre d’approche se situe
dans la transition discontinue entre les modeéles qui génére de fausses alarmes.

Le pronostic est la deuxiéme thématique en perspective, car dans certains domaines comme
le nucléaire et 'aéronautique, la détection de la présence d’une défaillance aussi précoce que
possible ne peut que limiter les dégats. Le challenge est donc de prévenir ces défaillances avant
méme qu’elles ne se manifestent, afin d’éviter tout danger sur les personnes et I’environnement.

Les outils développés dans ce rapport font apparaitre plusieurs limites qui ouvrent des
thémes de recherche a développer:

- Dans la procédure de génération de RRAs, I'étude de ’existence de chemins entre un
élément d’ensemble des variable inconnues et un élément d’ensemble des variable connues
traduit les propriétés de surveillabilité structurelle du systéme en fournissant les séquences
de calcul. L’existence des éléments multiports dans le modéle bond graph introduit nécessai-
rement des sommets dans le graphe qui peuvent rassembler plusieurs sous-sommets d’otu la
nécessité d’utiliser un hypergraphe. Dans les processus en génie des procédés, il existe plu-
sieurs possibilités de dépendances causales donc de calculabilité d’une variable & partir de la
relation de structure (a cause du couplage des énergies), il y a alors apparition d’un probléme
combinatoire qui peut étre résolu par l'introduction de critére multiples (physique, instrumen-
tale, contrainte de complexité) en pondérant les arcs du multi-hypergraphe correspondant aux
critéres définis afin d’appliquer des algorithmes du plus cours chemin.

- Les modéles que nous avons considérés sont & parameétres localisés et par conséquent
les défaillances détectées dépendent seulement du temps. Notre souhait est alors d’étendre
les procédures développées dans ce mémoire aux processus représentés par des modeles a
parameétres distribués (en utilisant toujours le bond graph comme outil). Ainsi, nous seront
en mesure de détecter des défaillances dépendantes et du temps et de ’espace. La détection
de fuites dans les gazoducs ou dans les réacteurs (qui sont décrits surtout par des EDPs) reste
un domaine d’application privilégié pour lequel nous pourrons étendre notre approche.

- La méthodologie du diagnostic développée dans ce travail ont permis de mettre en
évidence des difficultés d’application dans les systémes ot il y a transformation de la matiére
et pour lesquels les modéles sont souvent donnés sous forme empirique. L’application de la
commande tolérante aux fautes sur cette complexité présentée dans les processus chimiques
introduit une voie de recherche intéressante car elle s’inscrit dans le cadre de la protection de
I’environnement.

- Le développement d’une méthode d’analyse de la sensibilité des résidus aux défauts
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et aux incertitudes dans le but de controler et d’améliorer les performances du diagnostic

vis-a-vis des non détections et des retards dans la détection des défauts.
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RESUME

Le travail de thése proposé concerne la concepiidégrée des algorithmes de surveillance des
processus chimigues a base de modéles bond graghiéso Cette recherche est réalisée dans le
cadre de la thématique «Bond graphs pour la sug@rmi des procédés énergétiques» développée
entre I'Université de Gabés (Tunisie) et I'EcoldyRechnique Universitaire de Lille (France).

L’outil bond graph par son caractére unifié et nuikciplinaire, utilisé pour la surveillance et le
diagnostic du processus chimique, incorpore la tije chimique des différentes phénomenes d'une
réaction équilibrée (de la chaleur et de transpde masse). La stratégie de diagnostic a base de
modele Bond graph est adaptée pour détecter etisecdes défauts cinétiques et thermodynamiques
dus a I'apparition des événements secondaires damgéacteur chimique.

En outre, les propriétés causales et structuralesribdele bond graph sont utilisés non seulement
pour la simulation de dynamique de systéme maiteégat pour la conception des algorithmes de
détection et d'isolement de défaut (FDI) (c-a-dyénération des indicateurs de défaut formels) pour
la surveillance en ligne des défauts capteurs,ocackturs et des phénomenes physico-chimiques et
déterminer ainsi les conditions de surveillabilgucturelle des équipements pertinents sans calcul
numeérique. Le modéle Bond Graph a paramétre ingerdaus forme des transformations linéaires
fractionnaires (BG-LFT) développé, capable d'étrgpleité pour développer des générateurs
dynamiques de seuil et achever la robustesse gaoora aux incertitudes de modele en combinaison
avec la sensibilité aux défauts.

Mots clés : Bond Graph Couplé, Analyse Structurelle, Redondafoalytigue, Modéle BG-LFT
Incertain, Réacteur Chimique, Défaillance Physique.

ABSTRACT

This thesis treats the problems relative to thegdgrated design of the monitoring algorithms for
chemical processes based on coupled Bond Graph Isotgs research is carried out within the
framework of the set of themes «Bond graph tooltfer supervision of the energy processes»
developed between the University of Gabés (Tuniid)the University Polytechnic school of Lille
(France).

The bond graph model as unified and multidiscipyntool, used for supervision and diagnosis of
chemical process, incorporates the chemical kiset€ an equilibrated reaction, heat and mass
transport phenomena bond graph model based diagnostic strategy, aptatl to detect and isolate
kinetic and thermodynamic drift of chemical reastalue to appearance of secondary reactions.
Furthermore, the causal and structural propertidsttoe bond graph model are used not only for
system dynamics simulation but also to design Haetection and Isolation (FDI) algorithms (i.e. the
generation of formal fault indicators) for onlineigervision of faults affecting sensors, actuators,
physico-chemical components and phenomena and ndeter the conditions of structural
surveillability of the relevant equipment withoutnmerical calculation. The methodology using a
Bond Graph representation in linear fractional tformation (LFT) form is shown to be a valuable
tool for developing dynamic threshold generatord ashieving robustness against model uncertainty
in combination with sensitivity to faults.

Key words: Coupled Bond Graph, Structural Analysis, Analytiddundancy, Uncertain BG-LFT
Model, Chemical Reactor, Physical Failure.

© 2011 Tous droits réservés. http://doc.univ-lille1 fr



	Titre

	Résumé - Abstract

	Table des matières
	Table des figures
	Liste des tableaux
	Introduction générale

	Chapitre 1 : Etat de l’art sur le diagnostic des processus chimiques
	Chapitre 2 : Modèles Bond Graphs couplés incertains des processus chimiques
	Chapitre 3 : Génération des Algorithmes de Surveillance Robustes
	Chapitre 4 : Informatisation des procédures de génération des algorithmes de surveillance
	Chapitre 5 : Application à une installation d’estérification
	Conclusion générale et perspectives
	Bibliographie

	source: Thèse de Rafika El Harabi, Lille 1, 2011
	d: © 2011 Tous droits réservés.
	lien: http://doc.univ-lille1.fr


