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Résumé

Le butadiéne est une molécule d’intérét industriel qui peut étre produite par le procédé
dit Ostromislensky, avec I’éthanol en tant que matiere premiéere. Cette étude a pour
objectif de développer un modele cinétique pour expliquer la transformation d’un
mélange éthanol/acétaldéhyde en butadiene, dans le cadre de la seconde étape de ce
procédé. Le modeéle cinétique est basé sur un schéma réactionnel et un modéle de
réacteur. Le schéma proposé comprend la voie de Gorin-Jones, communément acceptée
dans la littérature, et une toute nouvelle voie impliquant un intermédiaire buténone. Les
étapes clés ont été étudiées spécifiquement via des tests dédiés. Le schéma décrit aussi
les étapes amenant aux principaux produits secondaires. Il a été validé a partir d’une
base de données expérimentale, générée en amont de I’étude sur une unité de type
gaz/solide, lit fixe, isobare (3 bara) et isotherme, avec un catalyseur Ta;0s-SiO..
L'influence des conditions opératoires sur l'effluent a été observée pour trois ratios
éthanol/acétaldéhyde et sur des gammes de PPH (1,1 a 8,1 g:Qeta’-h') et de
températures (320 a 370°C). Le réacteur (piston dispersif sans limitations
diffusionnelles) intégrant des lois cinétiques d’ordre, a été modélisé a I'état permanent
via un solveur LSODE. Les parameétres cinétiques ont été estimés via un optimiseur
Levenberg-Marquardt a partir de la base de données expérimentale. Le modele
cinétique obtenu, basé sur un schéma réactionnel inédit, est en capacité de représenter
et de prédire les débits des composés principaux et les tendances et ordre de grandeurs
des débits des composés minoritaires selon les effets de PPH, de charge et de
température, excepté dans certaines conditions opératoires limites isolées.



