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Abréviation

CP Comprimés
E Est
EDP | Equation au dérivé partiel
FDM | Méthode de différence finie
FEM | méthode de I’élément fini
FVM | Méthode de volume fini
N nord
P Nceud principal
PA Principe actif
PVT | Prédictions de vitesse
USP Pharmacopées américaines européennes ou japonaise
w West

Nomenclature

D diminution m, m?, m3
D coefficient de diffusion J/Pa.s.m
H L’¢épaisseur de la couche de diffusion m

P Pression Pa

K Constante de la vitesse de dissolution

\ Volume du milieu dissolution m3

S La surface de dissolutests m?
U* Champ du variable

U Vitesse axial dissolutests suivant I'axe z m/s
w Vitesse radial dissolutests suivant m/s

Z Hauteur normale de Dissolutest m

r La distance normale a dissolutests m

(W) désignant les lignes d'intersection du maillage

1

Direction entre nord et sud




surface

Direction entre Est et West
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Introduction générale

Introduction générale

Les procédés de dissolution ou les tests de dissolution in vitro sont largement utilisés dans le
développement de produits pharmaceutiques, le contrle de la qualité et pour soutenir les

ajustements de formulation et de fabrication aprés 1’approbation d’un produit.

Aujourd’hui, les scientifiques ont un meilleur acces aux outils in vitro qui peuvent étre utilisés
pour établir un lien entre les performances in vitro et in vivo, grace au développement des

matériaux et des techniques de mise en ceuvre

I1'y a 20 ans, deux dissolutests de la performance ont été inventés, dissolutests de la palette et
panier, avec un vase normal et un vase a pic pour les deux appareils, afin d’améliorer la

comprehension du produit en ce qui concerne les tests de dissolution pour le bénéfice du patient

L’objectif de cette thése est 1’étude hydrodynamique  a travers la simulation de deux
dissolutests panier et palette par le Comsol, de comparer les vases normaux et les vases a pic et

I’influence de cette derniére sur la pression et la vitesse.

Ce mémoire est reparti en quatre chapitres :

. Le premier chapitre présente la forme pharmaceutique

. Le deuxieme chapitre est généralité sure logiciel Comsol

. Le troisieme chapitre concerne la modélisation de la dissolutests.

. Les résultats de la simulation de Dissolutest sont regroupés dans le quatrieme chapitre

Nous conclurons cette thése par un résumé sur I’ensemble des résultats de modélisation.
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1. Dissolution dans I’industrie pharmaceutique
1.1 Généralité sur les médicaments

Un médicament est un produit chimique ou naturel utilisé pour le traitement ou la

prévention des maladies [1]

« On entend par médicament toute substance ou composition présentées comme possédant
des propriétés curatives ou préventives a I'égard des maladies humaines ou animales, ainsi que
toute substance ou composition pouvant étre utilisée chez I'homme ou chez I'animal ou pouvant
leur étre administrée, en vue d'établir un diagnostic médical ou de restaurer, corriger ou

modifier leurs fonctions physiologiques... » [2]

1.1.1 Composition d’un médicament

Un médicament est composé d’un ou plusieurs principes actifs en plus d’un ou plusieurs

excipients [3]
1.1.1.1 Principe actif

Le principe actif d'un médicament désigne chacun des composants de ce médicament qui
possede un effet thérapeutique. Cette substance est souvent en tres faible proportion dans le

médicament par rapport aux excipients [3]

1.1.1.2 Lesexcipients

Un excipient désigne toute substance autre que le principe actif dans un médicament, un
cosmétique ou un aliment. Son addition est destinée a conférer une consistance donnée, ou
d'autres caracteristiques physiques ou gustatives particulieres, au produit final, tout en évitant
toute interaction, particulierement chimique, avec le principe actif [3]

Un excipient n'est donc pas défini par une composition chimique particuliere mais par
son utilisation, qui découle de ses propriétés physico-chimiques qui le rendent apte a remplir

son réle d'excipient.

e Le role des excipients [4]

Au méme titre que les P.A., les excipients jouent un réle capital dans le médicament a

plusieurs niveaux :

« Conception
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» Fabrication
« Conservation
* Administration du médicament.

Dont les fonctions principales sont les suivantes :

» Lesdiluants : jouent un réle important dans I’ajustement de la masse du comprimé
Lorsque la quantité de principe actif n’est pas suffisante pour obtenir des

dimensions et un volume satisfaisants,

> Les liants : susceptibles d’exercer simultanément la fonction de diluant, ont en
outre la propriété de renforcer ou favoriser les liaisons interarticulaires et
permettent de diminuer la force de compression,

» Les lubrifiants : jouent un triple rdle. Ils permettent I’amélioration de la fluidité
de la poudre et par consequent le remplissage regulier de la chambre de
compression, la diminution de I’adhérence de la poudre au poingon et a la matrice,
la réduction des frictions entre les particules pendant la compression ce qui assure
une meilleure transmission de la force de compression. En exces ils diminuent la
cohésion des comprimés.

» Les désintégrant : permettent la libération du principe actif dans I’organisme ou
dans I’eau en détruisant la structure stable de la forme pharmaceutique par réaction
chimique et/ou physique. Le role de cette catégorie d’excipient est essenticllement

d’ordre biopharmaceutique.

1.1.2 Le type de préparation

e Medicaments officinaux : préparés par un pharmacien a partir d’un « livre de
préparation », le codex. Ils sont adaptés a I’individu. Durée de vie courte,

e Medicaments magistraux : préparés a partir de I’ordonnance du médecin, adaptés
a une personne

e Générique : copie de la molécule d’une spécialité pharmaceutique dont le brevet

est tombé dans le domaine public.
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1.2 Les formes pharmaceutiques
1.2.1 Les formes orales

1.2.1.1 Lescomprimés

Les comprimés sont des préparations solides, contenant une unité de prise d’un ou de

plusieurs principes actifs, ils sont généralement obtenus en agglomérant par compression un

volume constant de particules, ils sont destinés a la voie orale. [5]

Principe Actif + Diluants
+ Liants

GRANULATION
HUMIDE

!

MOUILLAGE
(Malaxeurs)

l

GRANULATION
(Granulateurs rotatifs ou
oscillants)

l

SECHAGE
(Etuves a plateaux ou
séchoirs a lit fluidisé)

!

TAMISAGE

(Tamis) \

alternatives ou compacteurs)

Meélange des

Poudres \

Principe Actit +
Diluants + Liants
+ Lubrifiants

I
[ GRANULATION ]

Principe Actif + Diluants
+Liants + Lubrifiants +
Désintégrants

COMPRESSION
SECHE

}

COMPRESSION

(Machines i comprimer

DIRECTE

l

BROYAGE
(Broyeurs)

TAMISAGE
(Tamis)

MELANGE avec Lubrifiants +
Désintégrants

(Mélangeur a chute libre)

N\

COMPRESSION

(Machines i comprimer alternatives

ou rotatives)

Figure 1 : Schéma des différentes méthodes de fabrication des Comprimé [6]

a) Caractéristiques

Les comprimés se présentes sous forme d’un cylindre plein dont les extrémités peuvent

étre plates ou convexes et les bords biseautés. Ils peuvent porter des barres de cassures ils

peuvent étre enrobés.

Ils offrent une solidité suffisante pour permettre les diverses manipulations auxquelles ils

Sont soumis, sans ne s’effriter ni se biser.
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Du fait de leur composition, de leur mode de fabrication et de leur utilisation, plusieurs
catégories peuvent étre distinguées selon :
> Les CP non enrobés
Les CP enrobes
Les CP effervescents
Les CP solubles
Les CP dispensables

Les CP a libération modifiée

YV V. V V V V

Les CP gastro résistants
> Les CP a utilisation dans la cavité buccale.

b) Avantages de la forme comprimée

v Le dosage par unité de prise est précis.
v' Les substances actives sont dans un milieu sec et condensé, ce qui est favorable a leur

conservation.

v L’administration d’une grande quantité de principe actif est réalisée dans un volume
tres restreint.

v' L’emploi est facile, ils peuvent étre enrobés pour masquer une saveur désagréable.

¢) Inconvénients de la forme comprimée

v La mise au point est quelque fois tres délicate

v lls peuvent parfois étre irritants pour la muqueuse du tractus intestinal

= &
"/ ~— ‘ - -
— A
[ — ‘k.-
N —
-

Figure 2 :Les comprimés
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1.2.1.2 Les gélules
Elles sont constituées de deux enveloppes de gélatine emboitées qui renferment une
poudre. La gélule doit toujours étre avalée avec de I’eau car elle risque sinon de se coller dans

I’cesophage.

Figure 3: Les gelules

1.2.1.3 Les solutions (sirop, gouttes)

Les solutions sont a utiliser pures ou diluées dans un peu d’eau selon les cas. La quantité
a prendre doit étre mesurée avec la cuillere doseuse, la seringue doseuse ou la meurette
fournies, calibrées en fonction de la nature du liquide. Il faut toujours utiliser le dispositif de

mesure présent dans le conditionnement

Figure 4 : Le sirop

1.2.1.4 Lasuspension buvable

La substance active n’est pas soluble dans 1’eau. La suspension doit toujours étre agitée
avant ’emploi.
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Figure 5 :Les suspensions buvables

1.2.2 Les formes dermiques

Ces formes permettent d’appliquer le médicament sur la peau. Il peut soit agir
localement, soit pénétrer a travers la peau et passer dans le sang. Les principales formes pour
application cutanée sont les pommades (préparations grasses), les cremes (moins grasses), les

gels (non gras, limpides), les solutions et les poudres.

Figure 6 :Les pommades Figure 7: les gels

» Les dispositifs transdermiques :
Le patch (ou dispositif transdermique) est un systéme grace auquel la substance active traverse
lentement et régulierement la peau et puis passe dans le sang. Les patchs peuvent étre gardés

un ou plusieurs jours

1.2.3 Les formes injectables

Certaines substances actives ne peuvent pas étre absorbées par I’intestin (insuline,
héparine, vaccin...), elles doivent donc étre injectées. La voie injectable peut également étre
utilisée quand on veut obtenir un effet intense et rapide.

6
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Il existe plusieurs types de formes injectables :

Figure 9:

Poudre (lyophilisat) en flacon a dissoudre au moment de I’emploi

- - o

Figure 10 :Solution pour perfusion lente dans une veine
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1
1.2.4 Les formes oculaires, auriculaires et nasales

La substance active est présentée sous forme de gouttes nasales, auriculaires ou oculaires

utilisées pour le traitement des affections des mugueuses ou des conjonctivites.

Figure 12: les solutions nasales Figure 11 : les solutions auriculaires

— r o’

Figure 13 : les solutions Les collyres

1.2.5 Les formes inhalées

Les formes inhalées permettent d’administrer de fines particules de médicament

directement dans les bronches

Figure 14: formes inhalées
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1.2.6 Les formes rectales

Le suppositoire permet de traiter des personnes ayant des difficultés a avaler les

médicaments ou de traiter localement certaines affections du rectum ou de ’anus.

Figure 15 :Les suppositoires
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1.3 Les dissolutests

Le dissolutests est un test de contrdle qualité du médicament réalisé a la suite de sa
fabrication. Il est régi par des institutions telles que les pharmacopées américaines, européennes

ou japonaises, I’appareil de dissolution in vitro disponible est constitué :

Des récipients cylindriques a fond hémisphérique, d’une capacité normale de 1000 ml en
verre borosilicaté, munis de couvercles évitant I’évaporation et comportant un orifice central
destiné au passage de la tige de I’agitateur ainsi que plusieurs autres orifices permettant

I’introduction d’un thermometre et le prélevement.

- D’un agitateur constitu¢ par une tige verticale dont la partie inférieure est fixée soit a

un panier cylindrique, soit a une palette.

- Un bain d’eau thermostat qui permet de maintenir la température constante du milieu
de dissolution. [7, p. P :378_382]

La mise au point de la méthode repose essentiellement sur la variation des 3 parameétres,

probablement cités :
La vitesse d’agitation (50,75 ,100 rpm)

Le volume de milieux mis en ceuvre La durée de I’essai [8]

; COUVERCLE ‘;

REACTEURDE
b DISSOLUTION .

TIGE

| muwevoe |
DISSOLUTION

. 4

APPAREIL 1 (PANIER)

PANIER |

L. HELICE

APPAREIL 2 (HELICE)

Figure 16 : dissolutests palette et panier

Tableau 1 : les mesures des dissolutests.

capacité Hauteur (mm) Diametre (mm)
1L 160 a 210 98 a 106
2L 280 a 300 98 a 106
4L 280 a 300 145 a 155

10
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s
Figure 17 : Equipement de test de dissolution sans bain d’eau. (Avec 1’aimable
autorisation de [9]

1.3.1 Ladissolution a panier tournant
Le panier est placé a lintérieur d'un récipient en verre ou autre matériau inerte et

transparent. La température est maintenue constante par un bain d'eau ou une enveloppe

chauffante. La solution dans un récipient est agitée doucement par I'élément rotatif

La partie inférieure, cylindrique, est constituée par une toile soudée sauf indication contraire,
les fils ont un diamétre de 0,254 mm et I’ouverture des mailles carrées est de 0,381 mm elle
est bordée a chaque extrémité par une étroite bande métallique la partie inférieure qui est
amovible, est destinée a recevoir I’échantillon a examiner. Elle se fixe sur la partie supérieure
du panier par 3 attaches-ressorts, ou par tout autre moyen approprié permettant de la maintenir
en place pendant la rotation de telle sorte que son axe et celui du récipient coincident ,pour les
essais en milieu acide dilué, un panier a placage d’or de 2,5 um d’épaisseur peut étre utilisé la
distance entre le panier et le fond intérieur du récipient doit étre de 25 = 2 mm la partie
supérieure de la tige de I’agitateur est reliée a un moteur muni d’un régulateur de vitesse ,la

rotation de ’agitateur est uniforme, sans oscillation importante

11
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Figure 18 : Elément d’agitation du panier

Figure 19 :Deux conceptions de fixation de panier : a gauche se trouve la conception
du joint torique et a droite se trouve la conception
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1.3.2 Dissolutest palette tournante

(figure20) Dissolutest palette est un appareil utilisé pour faire le test de dissolution de

CP et constitué de

Un agitateur : constitué d’une tige verticale a la partie inférieure de laquelle est fixée une palette
dont la forme correspond a celle de la portion d’un cercle délimitée par deux plans paralleles.
la palette est insérée au centre de la tige de facon que sa base soit exactement au niveau de
I’extrémité de la tige , la tige est placée de facon que son axe ne s’écarte pas de plus de 2 mm
de celui du récipient et que la partie inférieure de la palette soit située a une distance de 25 + 2
mm du fond intérieur du récipient , la partie supérieure de la tige de 1’agitateur est reliée a un
moteur muni d’un régulateur de vitesse ,la rotation de I’agitateur est uniforme, sans oscillation

importante

il
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Figure 20: Elément d’agitation a palette (Dimensions en millimétres) [10]
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a 900-mL level b

81.5mm

19 mm

25 mm

42 mm
74 mm

100 mm
Figure 21 : dimension Appareil a palettes
1.4 Vase a pic

Ce vase est concu pour éliminer effet cone moulé dans le fond du récipient en
verre, voir la figure 22 . Le vase apic est non officinal, mais peut avoir une utilité
avec des produits qui contiennent des excipients denses qui peuvent ont tendance a

former un cone plutét qua se disperser librement a lintérieur du récipient [11]

0 VanKel

PEAK™ VESSEL
gl

a7

Figure 22 : vase avec pic. (Avec I’aimable autorisation de Vankel, membre de Variant,
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1.5 Condition des dissolutests

1.5.1 Choix de la composition du milieu

Selon la pharmacopée européenne, la composition du milieu est choisie en fonction des
caracteristiques physico-chimiques du ou des PA, en tenant compte des conditions
physiologiques dans lesquelles la forme pharmaceutique est susceptible d’étre exposée apres

son administration.

1.5.2 Choix du volume de dissolution

Le choix du volume du milieu de dissolution est tel que la concentration maximale
atteinte dans le vase soit au moins inférieur a 30% de la concentration de saturation (ou le
volume choisi représente 3 a 10 fois au moins le volume de saturation), ceci afin de se placer

dans des conditions Sink.

La pharmacopée européenne 6eéme édition préconise un volume compris entre 500 et

1000 ml, avec un volume de 900 ml fréquemment utilise.

1.5.3 Choix du systéme d’agitation
Le choix de I’appareillage est déterminé par les caractéristiques physicochimiques de la

forme pharmaceutique. Toutes les parties de 1’appareil qui peuvent entrer en contact avec
I’échantillon ou avec le milieu de dissolution sont chimiquement inertes et n’adsorbent pas la

substance a examiner, ne réagissent pas en sa présence et n’influencent pas son comportement.

1.5.4 Choix de la vitesse d’agitation

Selon la pharmacopée nous avons quatre vitesses a realisés (50 tours/min, 75 tours/min,

80tours/min et 100 tours/min) et selon le résultat nous choisissons la vitesse adéquate.
1.5.,5 Choix de la température
La température choisie est 37°C + 0,5°C (température du corps humain).

1.5.6 Choix de la méthode d’analyse

La méthode d’analyse est choisie selon le nombre des PA présent dans le médicament et
selon leurs concentrations dans le volume de dissolution. [12] [12]La méthode choisie doit étre

facile, peu codteuse et a court temps.
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1.6 Factures influencent la dissolution
1.6.1 Facteurs qui influencent la solubilité

1.6.1.1 Nature chimique de la molécule

La solubilité est en fonction de la nature chimique du corps a dissoudre et de celle du
solvant. On distingue la solubilité par ionisation (dissociation en ions) dans ce cas le pH du
milieu est trés important , et la solubilité par polarité (affinités entre groupements fonctionnels
du solvant et ceux du corps a dissoudre).les substances riches en groupements hydrophiles se
dissolvent surtout dans les solvants polaires (acide acétique, isopropanol, propanol, éthanol,
méthanol, acide formique, eau), et les substances hydrophobes dans les solvants apolaires
(hexane, benzene, toluene, chloroforme, diéthyl éther, acétate d'ethyle) [13]

1.6.1.2 PH du milieu de dissolution

Dans un milieu aqueux la solubilité d'un composé est en fonction de sa capacité a former
des liaisons hydrogenes avec les molécules d'eau. Généralement la solubilité aqueuse est
directement proportionnelle au nombre de liaisons hydrogene qui peuvent étre formées avec
les molécules d'eau. Les composés inusables présentent une grande solubilité dans un milieu
aqueux que les composés non inusables. En conséquence, la vitesse de dissolution peut étre
affectée de facon marquee par le pH du solvant aqueux, les bases faibles se dissolvent plus
lentement au pH basique tandis que les acides faibles se dissolvent plus rapidement au pH
basique [14]

1.6.1.3 Température

La solubilité d’une molécule augmente avec la température. En général, une température

de 37 £ 0,5 °C est toujours maintenue au cours de la dissolution des médicaments [13] [15]

1.6.1.4 Polymorphisme

Le polymorphisme est I'aptitude d'une molécule a I'état solide a exister selon différentes
structures cristallines, mais conduisant bien sir au méme état thermodynamique une fois
dissoute. Le polymorphisme joue un rdle important dans la cinétique de dissolution, de
nombreuses études ont montré que la forme amorphe d’un principe actif présente une plus
grande solubilité et une vitesse de dissolution plus élevée par rapport a celui présenté par la
forme cristalline [12] [15]
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1.6.2 Facteurs qui influencent la vitesse de dissolution

1.6.2.1 Taille des particules et la surface de contact

La taille des particules est inversement proportionnelle a la surface occupée par ces
derniers, au fur et a mesure que la taille des particules diminue la surface occupée par ces
particules augmente. La vitesse de dissolution d'un médicament est directement proportionnelle
a la surface de contact des particules avec le milieu de dissolution. On conclut que la forme
géométrique de la particule affecte la surface de contact et donc la vitesse de dissolution [12]

1.6.2.2 Vitesse d’agitation

L’¢épaisseur de la couche de diffusion du milieu de dissolution a I’intérieur de la
substance solide est inversement proportionnelle a la vitesse d'agitation. L agitation accélere la

dissolution en renouvelant le liquide a ’interface [16]- [15]
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1.6.2.3 Viscosité du milieu de dissolution
Selon la loi de Fick, représentée par I’équation 01 [13, p. 488] [12, pp. 70-72]
k=D/hv (1)
Avec :
D : le coefficient de diffusion,
H : I’épaisseur de la couche de diffusion
v : le volume du milieu de dissolution
K : la constante de la vitesse de dissolution.

Et sachant que dans 1’équation 01, le coefficient de diffusion est directement proportionnel
a la température et inversement proportionnel a la viscosité. En conséquence la viscosité

diminue la vitesse de dissolution en réduisant la dissolution [13, p. 488]
1.6.2.4 Tension superficielle

Les tensioactifs ou tensioactifs ont un effet significatif sur la vitesse de dissolution des
formes solides. Les tensioactifs réduisent lI'angle de contact entre la forme solide et le milieu

de dissolution améliorant ainsi la perméabilité au solvant.
1.6.2.5 Condition Sink

Sous condition Sink la concentration du principe actif augmente linéairement avec le

temps.
In vitro les conditions Sink peuvent étre obtenus par :

e L'augmentation du volume du milieu de dissolution

e L’augmentation de la solubilité du principe actif

e Le réapprovisionnement constamment du milieu de dissolution avec le solvant
pour maintenir la solubilit¢ du médicament jusqua 10-15% de sa solubilité
maximale

L’ajout d'adsorbants sélectifs pour éliminer le principe actif dissout [12] [16]
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1.6.3 Facteurs liés a la formulation
Les excipients ont un réle galénique car ils facilitent la fabrication des comprimés. De
plus ils doivent garantir la libération du principe actif [17, p. 29]

1.6.3.1 Diluants

La vitesse de dissolution augmente avec les diluants hydrophiles, le changement de la
concentration du diluant ou le changement du diluant lui-méme peut changer la vitesse de

dissolution des comprimés [12]
1.6.3.2 Délitant ou désintegrant

La désintégration du comprimeé est une étape essentielle avant la dissolution. La
désintégration augmente la surface de contact entre le milieu de dissolution et le comprimé et

par consequent elle augmente la vitesse de dissolution [12, pp. 70-72]( [15]
1.6.3.3 Liants ou agglutinants

Le liant fournit la cohésion aux particules lors de la compression, une quantité excessive
de celui-ci augmente la dureté et le temps de désintégration et par conséquent elle ralentie la

vitesse de dissolution [12]
1.6.3.4 Lubrifiants

Les lubrifiants peuvent augmenter ou diminuer la vitesse de dissolution. La plupart des
lubrifiants sont hydrophobes, ils forment ainsi un film hydrophobe autour du comprimé
retardant ainsi la pénétration du milieu de dissolution a I’intérieur du comprimé, et ralenti la

vitesse de dissolution [12]

1.6.4 Facteurs liés aux processus de fabrication

1.6.4.1 La méthode de granulation

La vitesse de dissolution des substances peu soluble augmente avec le procédé de
granulation. Avec la disponibilité du matériel de pointe, la formulation, la phase de mélange,

et le temps d’ajout des différentes substances de la formule sont les principaux facteurs qui
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influencent les caracteéristiques de la dissolution et pas la méthode de granulation en elle- méme
[12]

1.6.4.2 Lacompression

La compression influence la densité apparente, la porosité, la dureté, et le temps de
désintégration. La compression joue un double réle, elle augmente la vitesse de dissolution en
augmentant la surface de contact gréace a I'effet d'‘écrasement, et diminue a la fois la vitesse de
dissolution par l'augmentation de la force de cohésion des particules ce qui provoque une
augmentation de la densité et de la dureté [12].

1.7 Put de dissolutests

Les tests de dissolution ou dissolutests aident a protéger contre la libération d'un produit

qui ne fonctionne pas de maniere acceptable.

Le test de Dissolution a été largement utilisé et accepté. USP PVT aide les utilisateurs a mieux
comprendre la contribution de leurs appareils a la variance des résultats. L'USP reste attachée
a une science solide dans I'évaluation des performances pharmaceutiques et est ouverte a de

nouvelles approches dans le domaine

Traceur analytique de la biodisponibilité des médicaments, ce test permet, pour les formes
destinées a I’administration par voie orale, de vérifier le profil de dissolution d’un principe actif

en milieu gastro-intestinal virtuel simulé
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2 Génialité sur le COMSOL Multi physiques

2.1 COMSOL Multi physiques

COMSOL Multi physiques est un logiciel de simulation numérique basé sur la discrétisation
par la méthode des volumes finis. Il permet de simuler de nombreux phénomeénes physiques et
applications en ingénierie, et tout particulierement les phénomeénes couplés ou simulation multi-

physiques.

Les ingénieurs et les scientifiques utilisent le logiciel COMSOL Multiphasiques® pour
simuler des conceptions, des dispositifs et des procédés dans tous les domaines de I'ingénierie,
de la fabrication et de la recherche scientifique.

COMSOL Multiphasiques® est une plateforme de simulation qui offre des capacités de
modélisation multiphasique et monophasique entierement couplées. Le Constructeur de modéles
comprend toutes les étapes de la méthodologie de travail de la modélisation définition des
géométries et des propriétés des matériaux, spécification de la physique qui décrit des
phénomenes spécifiques a la résolution, jusqu'au post-traitement des modeles pour produire des

résultats précis et documentés. [18]
2.1.1 Presentation du logiciel COMSOL Multi-physiques

Logiciel COMSOL a été créé en 1986 par des etudiants de Germond Daluis, destiné a la
simulation numérique basé sur la méthode des volumes finis et qui permet de simuler de
nombreux phénoménes physiques et applications en ingénierie. C’est un programme polyvalent

en termes de :

a) Multi physiques, c'est-a-dire : touchant plusieurs domaines d’utilisation tels que
Meédecine, ¢lectromagnétisme, mécaniques des structures, électronique...etc.

b) Multiplateforme, c'est-a-dire : compatible avec plusieurs systémes d’exploitation (mac.
Unix...) [19]

Il existe plusieurs versions de ce logiciel, on cite :

» COMSOLS5.3
» COMSOL 5.4
» COMSOL 5.5
» COMSOL 4.3
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Dans notre étude de I’hydrodynamique de dissolution, nous avons utilisé la version 4.3

qui largement suffisante a réaliser nos simulation.

COoOMSO0OL ¢
. ”

VERSIOM 4.3
Protected by LIS, Patents 7.519.518; 7.596,474; and 7.623,99]_Patents pending.
1928.2002 COMSOL. All nghts reserved.

"l COrRSOL

Figure23 : la Version COMSOL 4.3

» Les avantages

. Le couplage de ces phénomenes physiques talque la mécanique des fluides et le
transfert thermique

o L’orque on travail on peut avoir le choix de travailler a deux ou trois dimension

. On peut aussi choisir la propriété physique tel que le champ électrique la primitivité, il
permet aussi de résoudre le probléeme et afficher les résultats et de I’exporter directement on
COMSOL scripte pour voir la boite de commande

o Touche plusieurs domaines (électronique, électrotechnique, Médecine...).

. Etude 0D, 1D, 2D, 3D.

. Programmation directe.

. Utilise une interface graphique
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> Les inconvénients
. Il manque de certaines fonctions utiles comme le dérivé...etc.
. Nécessité de disposer d’un ordinateur puissant et performant (carte graphique, espace

RAM...) [19]

2.1.2 Description de I’interface COMSOL

L’interface COMSOL aide a organiser notre simulation en présentant un clair apercu au
modéle & tout moment. 1l utilise la forme fonctionnelle, la structure et I'esthétique comme le

moyen d'atteindre la simplicité pour la modélisation des réalités complexes

Par exemple, des outils spécifiques a la tache apparaissent sur le bureau a droite quand nous
en avons besoin, montrant seulement ce qui est actuellement possible, ce qui élimine I'incertitude

de la construction de modeles et apporte un certain ordre a nous simulation

Le bureau est composé de plusieurs fenétres, ce qui peut ou ne peut pas étre affiché en
fonction des besoins. Ces fenétres comprennent le constructeur du modele, Parametres,

graphiques, messages, Progres, Aide et d’autres [19]

Menu principal

Bibliotheque | | Matériaux Message, progres, aide

o <

=

A 4

Model boulder

Fenétre graphique

| |

Model Izard Application

Figure 24 : L’interface COMSOL
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2.1.3 Les étapes de simulation par logiciel COMSOL multi physiques
2.1.3.1 Chois de modeéle

Au démarrage de COMSOL nous devons choisir quel type de simulation nous voulons faire

afin de limiter les calculs Nous choisissons tout d’abord de faire des simulations avec un

modele 2D axisymétrique [20]

T Model Builder = B "\, Model Wiz ~_ [l Model Lib | %8 MaterialB | — L
EFEE Select Space Dimension =
1% Untitled . mph (root)
= Global Definitions @ 3D
Results () 2D axisymmetric
(02D
(1D axisyrmmetric
01D
oD

Figure 25 : Chois de dimension

2.1.3.2 Choix de la physique

Apreés la sélection du la dimension, on va procéder au choix de la physique a utiliser selon la

simulation qu’on va faire

N Model Wiaard

Add Physics = e

Search

~ S3* Recently Used ~
S Semiconductor (sems)
M Heat Transfer in Fluids (ht)
Laminar Flow (spf)
X Joule Heating (jh)
r Fluid-Structure Interaction (f51)
x AC/DC
Acoustics
27 Chemical Species Transporn
LJ Glectrochemistry
Fluid Flow
Heat Transfer
Optics
Plasrma
Radwo Frequency
Structural Mechanics
Sermiconductor

> 3910

Mathermatics S

Figure 26 : Les différents physiques existant dans le logiciel
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2.1.3.3 Type de régime de I'étude

Ce menu nous permet de choisir le type de 1’étude menée en régime stationnaire ou

1T Model Builder =
=% B E

3 Untitled.mph (root)
£ Global Definitions
51 Results

2.1.3.4 La géométrie de la structure

I Model Builder

=’z T E
3 Untitled.mph (root)
£ Global Definitions
[ Model 1 (mod)
= Definitions
A\ Geometry 1
[ Rectangle 1 (1)
# Form Union (fin)
8 Materials
= Laminar Flow (spf)
) Fluid Properties 1
5 fudal Symmetry 1
5 Wall 1
5 Initial Values 1
5 Mesh 1
2 Study 1
|7 Step 1: Stationary
Results

'\, Model Wiz [l Model Lib | %8 MaterialB | — O |/ b Graphics =E
Select Study Type com || NTCE R B L-mkez|cldoceee||Flu B
Studies
2 Preset Studies for Selected Physics
T Eigenfrequency
T Eigenvalue
TU0: Frequency Domain
17 Stationary
10, Time Dependent
52 Custom Studies
Selected physics
Physics Solve for
z
Y\L'x
Messages &2 Progress| =7 Log| [Z] Results =C
Geometry error (fil1): Radius must be positive. ”
Geometry error (cha1): Distance from vertex must be positive.
Geometry error (fil1): You need to provide input objects. o
Figure 27 : Les déférents types de régimes
Cette fenétre permet de tracer la structure étudiée en se basant sur ses dimensions
déclarées les unités utilisées par COMSOL sont celles de systeme international [19]
= 0| Rectangle [l Model Libr | & Material Br| = O || ¢b Graphics =
¢ Build Selected  [[] Build All R|l= ® & & Q3 & | - v| =00 o @ |
10
Type: |Solid ~
~ Size g
Width: [3 | m B
»
Heights [ 10 |m L
7
« Paosition 1
Base: | Comer o 5]
E Jm 5
= [0 | m 5
;
~ Rotation Angle 1
} Layers H
~ Selections of Resulting Entities T
[] Create selections _
0 r=0
T8 L ) v, 0 2 g™ T Tg T T T g 10
= =

Figure 28 : géométrie rectangle
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Tableau 2 : primitives géométriques 3D

Nom icone la description
Courbe . Une courbe définie par ses
paramétrique coordonnées en fonction d'un
parametre
Surface V4 Une surface définie par ses
paramétrique coordonnées en fonction de deux
parametres
Indiquer . Un ou plusieurs points
Polygone 2 Chaine de segments de ligne
connectés
Pyramide B Pyramide rectangulaire
Spheére o Sphére ou boule
Tétraedre A Tétraedre
Torus (=] Torus
Tableau 3: primitives géométriques 2D.

Nom icone la description
Polygone de Chaine de segments de ligne
Bézier connectés, de courbes

guadratiques ou de courbes
cubiques
Cercle O Cercle ou disque
Ellipse o Ellipse
Courbe oL Une courbe définie par une
d'interpolation ségquence de coordonnées de points
Courbe . Une courbe définie par ses
paramétrique coordonnées en fonction d'un
parametre
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Indiquer . Un ou plusieurs points
Polygone g Chaine de segments de ligne
connectes
Rectangle = Rectangle
Carré O Carré

Tableau 4 : primitives géométriques 1 D [21, pp. 17-20]

Nom icone la description

T T

Intervalle > Un intervalle ou une chaine
d'intervalles connectés

Indiquer ‘ Un ou plusieurs points
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2.1.3.5 Définition de matériau

On définit pour chaque volume de matériaux utilisée ont utilisé une bibliothéque

permettant de définir simplement toute la constituant physique de matériaux
B Materials | [l Model Library | %8 Material Browser 2

M * | 4

Materials

| Seart
#8 Concrete
#E Copper

#8 FR4 (Circuit Board)

#8 Glass (quartz)
#8 Granite
#E High-strength alloy steel

# Iron
#E Magnesium AZ31B

# Mica
#E Molybdenum
#8 Nimonic alloy 90

#E Nylon

Phase:

Figure 29 : exemple les matiéres

2.1.3.6 Définition des conditions de la limite
Cette ¢étape est important permet de gérer I’ensemble des conditions aux limites de type
cinématique ou de type naturel. Le logiciel gére également les conditions de symétrie et

d’antisymétrie.
On générale les contraintes aux limites sont imposées sur les surfaces de la structure

2.1.3.7 Définition des interfaces de couplage

Les conditions de couplage sont dictées par la physique choisie au départ. Par exemple,
pour un probleme d’interaction fluide-structure, les interfaces entre le milieu acoustique et la
structure sont automatiquement détectées, et la continuité des déplacements normaux de la
structure et du fluide, d’une part, et du vecteur contraint structural et de la pression acoustique,

d’autre part, sont pris en compte par le logiciel.
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2.1.3.8 Le maillage
Cette étape est a définir les volumes élémentaire pour permettre de discrétisation de
systeme continue la dimension de la maille peut étre modifié afin de diminuer le nombre

d’élément et de réduire 1’utilisation de la mémoire

v **;v Mesh 1

:j Size

v @ Free Triangular 1

£ Size 1

Figure 30 : Fenétre de réalisation maillage

e Taille (size) : Spécifiez les propriétés qui définissent un élément de maillage.
e Triangle libre (free Triangula) : Spécifiez les propriétés qui définissent un élément
De maillage [19]

7 TAVAVAVAVAVAVAV .
VAVAVAVAVAVAVA Une partie de
\N/\/\ / )\ N/ \/
SOEA la cellule

Figure 31 : Exemple de maillage
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Tableau 5: caractéristiques des attributs

Bord

Génialité sur le COMSOL Multi physiques
. ______________________________________________________________________________________________________________________________________________|

Créer un maillage de bord

_ =y Créer un maillage quadrilatere non
Quad gratuit ,
structureé
_ _ . Créer un maillage tétraédrique non
Tétraédrique libre ,
structureé
PR, Créer un maillage triangulaire non
Triangulaire libre .
structureé
Cartographie B Créer un maillage mappé
=l Référence a une autre séquence de
Référence .
maillage
Affiner % Affiner un maillage
Balayé TS Créer un maillage balayé
Propriétés de la Propriétés de la couche limite
couche limite
o iz2 Propriétés de distribution du
Distribution
maillage
Groupes i Groupes de trongons utilisés par la

périphériques

Carte des bords

o
Carte en un point

fonctionnalité mappée

Carte des bords utilisés par Copier la
face et

Copier les fonctionnalités du domaine

Carte a un point utilisée par les

fonctions Copier le visage et Copier le
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domaine

2.1.3.9 Chois de ’algorithme de résolution

Le logiciel permet I'utilisation de plusieurs solveurs numériques directs et itératifs de
matrice creuse, méthodes multi grilles algébriques et géométriques, et une grande variété de
pré conditionneurs. Le calcul est exécuté sur la base d'un contrdle des erreurs, et le cas échéant
avec un maillage adaptatif. Les solveurs utilisés dépendent des couplages physiques impliqués

dans le probléme considéré

2.1.3.10 Solveur
Solveur décrit les fonctionnalités du solveur disponibles dans COMSOL Multiphasiques. Les
sujets incluent les nceuds d'étude, les types d'étude, les fonctionnalités de fonctionnement de la

solution, les fonctionnalités de l'utilitaire de solution et les configurations de travail [21]

Tableau 6: Caracteristiques des attributs de la solution

Caracteristiques icone but

Solveur AWE

Solveur de valeurs

propres

Solveur modal

Optimisation

Solveur

Solutionneur de flux
de

prise

Solveur stationnaire

Dépendant du temps

Résolvez un probleme paramétrique avec une

évaluation de forme d'onde asymptotique.

Résoudre un probléme aux valeurs propres.

Résolvez un probleme dépendant du temps ou

paramétrique avec I'analyse modale.

Parameétres d'optimisation (nécessite le module

d'optimisation).

Résoudre un modéle de réacteur a écoulement
piston (nécessite le module de génie de la
réaction chimique).

Résoudre un probléme stationnaire.

Résoudre un probléme dépendant du temps en
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Solveur utilisant un schéma de pas de temps implicite.
Temps discret 4% Résoudre un probleme dépendant du temps qui
Solveur a

été discrétisé dans le temps.

Temps explicite Résoudre un probleme dépendant du temps a

Solveur I'aide d'un schéma de pas de temps explicite.

Dépendant uw Geére les variables dépendantes résolues pour
variables (valeurs initiales, mise a I'échelle) et les

variables dépendantes non résolues pour

(valeurs prescrites).

o Gére les parametres des variables de champ.

Champ

Chaque variable de champ nécessite un nceud de
champ distinct. Cet attribut est utilise avec la

fonction d'opération Variables dépendantes.

L2 Geére les parameétres pour une approche de

Entierement couplé .
solution

entierement couplée.

Multi grille = Gére les parametres d'un solveur linéaire multi

grille ou d'un reconditionner.

o o Geére les réglages pour le pas a pas des
Paramétrique
p parametres.
Cet attribut peut étre utilisé avec le solveur

stationnaire.

= Gére les parametres d'une approche de
Séparé
solution séparée.
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Etape séparée

Accélération

stationnaire

Etat d'arrét

Temps paramétrique

[21]

2.1.3.11 L’ancre la simulation

Geére les parametres d'une étape séparée (lors
de l'utilisation de Ségrégation).
Accélére le processus de résolution des
problémes non linéaires avec une solution

stationnaire périodique.
Paramétres de condition d'arrét.

Gere les réglages pour le pas a pas des
parametres. Cet attribut peut étre utilisé avec

le solveur dépendant du temps.

Dans cette etape on lance la simulation correspondante au modéle sélectionné et on

attend

Sous ce menu, on trouve les résultats de simulation qui sont les concentrations ou température

ou potentiel eélectrostatique en chaque point du maillage. Exemple figure32

Nous pouvons par la suite exploiter ces résultats pour tracer toutes les grandeurs voulues.

O

v 5 Results

i Data Sets

2% Derived Values

Tables

. Electren Concentration (semi)
. Hole Concentration (semi)
. Electric Potential (semi)

v & 1D Plot Group 4

[ Global 1

¥ Global 2

iE) Export
Eﬂ Reports

Figure 32 : fenétre des résultats
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Figure 33 : résultat de simulation

2.1.3.12 La représentation des résultats
COMSOL permet de représenté les variable sous forme des couleurs, des courbes, des

champs, qui peut étre appliqué sur le dessin de la structure elle-méme ou sur la structure difformé

— — - , - - . ,
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Figure 34 : les variables déférents du résultat
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3 Modélisation numérique
3.1 Différentes méthodes numériques de résolution

Les méthodes numériques de résolution des équations différentielles aux dérivées
partielles comprennent deux parties : la premiere concerne la discrétisation des équations
différentielles, la deuxiéme traite la résolution numérique de ces équations. Plusieurs méthodes
numériques permettent la discrétisation des équations différentielles. On cite parmi ces
meéthodes :

e Méthodes des volumes finis
e Méthodes des éléments finis
e Méthodes des différences finies

Chaque méthode de résolution numerique d'un probléme comporte une phase de
maillage et une phase de discrétisation. La phase de maillage consiste a diviser le domaine
d'étude en des petits volumes appelés volumes de contréle. La phase de discretisation
transforme le probléme continu en un probléme discret, les équations ainsi que les conditions

aux limites sont approchées par des équations et conditions discretes [22]

3.1.1 La méthode de différence finie

Afin de résoudre numériquement le modele mathématique, établi précédemment, une
discrétisation prealable de chacune de deérivée est nécessaire pour obtenir un systeme
d'équations algébriques qui sera résolu par une méthode adéquate. Nous avons choisi la

méthode de différences finies comme méthode de discrétisation.

La méthode des différences finies est la plus ancienne des méthodes numériques .Elle

a éteé introduit au 18e siecle par Euler. Cette méthode a été largement utilisée pour résoudre
les problémes physiques en régime transitoire pour différentes configurations géométriques.
La modélisation par différences finies procede avant tout de la décomposition du domaine
physique en élément de lignes reliées entre elles et mis en continuité en un nombre finis des
points. Ces points de continuité, appelés nceuds, sont disposés a l'intérieur et sur le pourtour
du domaine physique. Dans un repére cartésien, chaque nceud est identifié par le couple
d'indices (i, j) désignant les lignes d'intersection du maillage. Le domaine de calcul est ainsi

discret avec un maillage suivant les deux directions de I'espace [23]
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La méthode de différence finie ne permet pas la prise en compte des conditions de
passage d’un milieu physique a un autre et des non-linéarités, cela nécessite un
traitement spécifique. D’autre part, elle s’adapte mal aux objets de la géométrie

complexe & cause de la rigidité du maillage. [24]
3.1.1.1 Caractéristique de méthode

Discrétisation des équations sur gris structuré cartésien
Méthode simple et rapide
Facilité de calcul des dérivées

Pas de solution « faible »

YV V. V V V

Pas de souplesse de maillage [25, pp. 1-21]
3.1.1.2 Principe méthode des différences finis

Approximation des dérivées intervenantes dans les équations a ['aide de

développement en série de Taylor.

Bien connue
Mise en ceuvre simple pour une géométrie simple
Mise en ceuvre difficile pour une géométrie complexe

Pas toujours conservative,

YV V V V V

Utilisation dans des codes de “recherche”. [26]

3.1.1.3 Les avantages et les inconvénients de la méthode de différences finies

Tableau 7 : Les avantages et les inconvénients de la méthode de différences finies

Les avantages Les inconvénients
grande simplicité d’écriture, Limitation de la géométrie des domaines de
calculs
faible colt de calcul difficultés de prise en compte des conditions
aux limites et en général absence de résultats
de majoration d'erreurs.
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Simplicité de mise en ceuvre. le principe de conservation n'est pas assurés

la discrétisation

Encombrement mémoire raisonnable L'apparition d'instabilités numériques
(matrice de type bande) et temps de calcul
raisonnable [27]

Difficulté pour traités les géométries plus

complexes [27]

3.1.2 La méthode des éléments finis

Pour les sciences de I’ingénieur (thermique, mécanique des fluides, mécanique des
solides) permettent de décrire le comportement d’un systeme physique grace a des équations
aux dérivées partielles. La méthode des éléments finis est I'une des méthodes les plus utilisées
aujourd’hui pour résoudre effectivement ces méthodes trés générale qui ‘applique a la majorité

des problémes rencontrés dans la pratique :

Problemes stationnaires ou non stationnaire, linéaire ou non linéaire, définis dans un
domaine géométrique quelconque a une, deux ou trois dimensions. De plus elle s’adapte trés
bien aux milieux hétérogénes souvent rencontrés dans la pratique par 1’ingénieur [28]La
méthode consiste a approcher, dans un sous-espace de dimension finie, un probleme écrit sous
format variation elle (comme minimisation de I'énergie en général) dans un espace de
dimension infinie. La solution approchée est dans ce cas une fonction déterminée par un
nombre fini de paramétres comme, par exemple, ses valeurs en certains points ou nceuds du

maillage.

La méthode des éléments finis permet de résoudre des équations a dérivés partielles
(E.D.P) dont on cherche une solution par approximations d'intégrales. L'équation a dérives
partielles (E.D.P) porte sur une fonction, définie sur un domaine, la méthode des éléments finis
est basée sur la détermination d'un champ local a attribue a un élément pour que le champ

globale obtenu par juxtaposition de ces champ locaux soit proche de la solution du probléme.
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La discrétisation des E.D.P par éléments finis reprend les étapes suivantes :

> La discrétisation de I'espace consiste en un découpage en élément comprenant
un ou plusieurs nceuds. Pour chaque élément on dispose autant de fonction de
représentation que de nceuds.

» Le concept d'interpolation ou chaque nceud doit reposer sur l'interpolation des
fonctions (Les fonctions d'interpolation sont telles que les points du maillage
sont interpolés exactement et que les constantes soient interpolées exactement).
L'utilisation d'une formulation variation elles des E.D.P [29]

> La méthode des éléments finis est maintenant reconnue comme l'une des
principales méthodes de résolution des équations aux dérivées partielles (EDP)
dans des geométries quelconques, que ce soit en dimension un, deux ou trois.
On trouve méme des méthodes d'éléments finis en dimension4, soit en espace-

temps...

> Les applications sont tout aussi nombreuses et variées. Les ingénieurs de
diverses disciplines utilisent les éléments finis, que ce soit en mécanique des
fluides ou des solides, mais aussi pour les problemes thermiques,
électromagnetiques, chimiques, etc. On retrouve aussi des applications en

physique, et notamment en astrophysique.
3.1.2.1 Démarche éléments finis

Les principales étapes de construction d’un modele €léments finis, qui sont détaillés par la

suite, sont les suivantes :

> Discrétisation du milieu continu en sous-domaines

» Construction de I’approximation nodale par sous-domaine

» Calcul des matrices élémentaires correspondant a la forme intégrale du
probleme

» Assemblage des matrices élémentaires

» Prise en compte des conditions aux limites

» Résolution du systéme d’équations
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3.1.2.2 Approximation nodale

La méthode des éléments finis est basée sur la construction systématique d’une
approximation U* du champ des variables u par sous-domaine. Cette approximation est
construite sur les valeurs approchées du champ aux nceuds de 1’élément considéré, on parle de

représentation nodale de 1’approximation ou plus simplement d’approximation nodale.

3.1.2.3 Caractéristiques de méthode

Discrétisation des équations intégrées sur des éléments

Existence d’une solution faible

Robustesse et souplesse (maillage quelcongue) de la Méthode

Codteuse en temps de calcul (inversion de matrices )
3.1.2.4 Principe méthode des éléments finis
Le principe fondamental de la méthode des éléments finis consiste a :

v Définir une partition du domaine d’étude c’est-a-dire subdivisé le domaine
d’étude en régions ¢lémentaires (Eléments Finis),

v' Représenter la fonction inconnue sur chacun de ces éléments par une

approximation

Polynomiale,

Construire les formes intégrales,

Minimiser I’intégrale,

Une organisation matricielle des calculs,

D N N NN

Une résolution du systéeme algébrique.

La MEF est une méthode trés puissante pour la résolution des équations aux déerivees
partielles surtout dans les géométries complexes. Sa mise en ceuvre par contre, est assez

compliquée et nécessite une place mémoire assez importante.
e Approche trés “mathématique”,
e S’adapte a une géométrie quelconque,

e Difficultés pour résoudre les termes non-linéaires,
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e Tres utilisée dans le domaine de Mécanique des Solides et pour des problémes multi-
physique (Comsol, ex FemLab) [30]

3.1.2.5 Les avantages et les inconvénients de la méthode d’éléments finis

Tableau 8 : Les avantages et les inconvénients de la méthode d’¢é1éments finis

Les avantages Les inconvenients

Traitement possible de géométries Complexité de mise en ceuvre,

complexes

déterminations plus naturelle des conditions | Formalisme mathématique plus compliqué et

aux limites plus difficile a mettre en ceuvre

possibilitée de démonstrations mathématiques | Colteux en stockage mémoire (matrices

de convergence et de majoration d'erreurs pleines) et en temps de calcul (inversion)

Adapté aux géométries complexes [31] Caractere conservatif des équations non

forcement assure [31]

Maillage robuste et souple [32] Grand co(t en temps de calcul et mémoire.
[33]

3.1.3 La méthode des volumes finis

La méthode des Volumes Finis consiste a intégrer, sur des volumes élémentaires, les
équations écrites sous forme intégrale. Elle est utilisée, en particulier en mécanique de fluide

ou elle est apparue il y a une vingtaine d'années.

Sa mise en ceuvre est simple si les volumes élémentaires ou "volumes de controle" sont
des rectangles en 2D ou des parallélépipedes en 3D. Cependant, la méthode des VVolumes Finis
permet d'utiliser des volumes de forme quelconque et donc de traiter des géométries complexes,

contrairement aux Différences finies [34]

41



Chapitre3 Modélisation numérique

L'analyse mathématique de la méthode des volumes finis a permis de développer
récemment les principes fondamentaux qui en font une méthode de discrétisation performante.
L'idée de base de la formulation en volumes finis est facile a comprendre et permet de donner
I'interprétation physique des phénomeénes

3.1.3.1 Caractéristique de méthode
> Sa forme intégrale : une méthode aux volumes finis peut facilement traiter les chocs dans

le systeme physique sans engendrer d’oscillations parasites.

> Leur forme conservative : ces méthodes permettent la conservation de certaines quantités
(masse, énergie), a la précision de la machine, ce qui les rend trés utiles dans les systemes

a géométrie complexe.
» Existence d’une solution faible
» Maillage quelcongue
» Méthode explicite, calculs moins coliteux qu’élément finis

3.1.3.2 Principe méthode des volumes finis

Dans la simulation par la méthode des volumes finis, le domaine de calcul est divisé
en un nombre fini de sous-domaines Elémentaires, appelés volumes de contréle. La méthode
des volumes finis consiste & intégrer les Equations aux dérivées partielles, décrites au chapitre
précedent, sur chaque volume de contrdle. Chacun de ces derniers (volumes de contréle)
contenant un neeud dit : "nceud principal". Un exemple de volume de contréle est montré dans
la figure ci-dessous. Pour un neeud principal (Pi), les points E et W (E : Est, W : West) sont des
voisins dans la direction (, tandis que N et S (N : Nord, S : Sud) sont ceux dans la direction IJ.

Le volume de contr6le entourant (Pi) est montré par les lignes discontinues.

Les faces du volume de contrdle sont localisées aux points (e) et (w) dans la direction ,

(n) et (s) dans la direction I].

42



Chapitre3

Modélisation numeérique

NE

| ;lllﬂ

®n),

G -
m\__»_»__._" ______ ne
' 1Ay
W - IR
W& i LA il I
U AN o 19 |y
sW | se
A
fa
sw @ o

Figure 35: Schéma représentant volume de contrdle bidimensionnel. [35]

e Approche tres "physique" : bilan des flux,

e S’adapte a une géométrie quelconque,

e Plusieurs schémas pour la résolution des termes non-lineaires hyperboliques,

e Conservative (par sa formulation),

e La base de tous les codes generalistes en Mécanique des Fluides : Fluent et CFX
(ANSYS), StarCCM+ et ProStar (CD-Adapco), Fire (AVL), OpenFoam (Libre)...

3.1.3.3 Les avantages et les inconvénients de la méthode volumes finis

Tableau 9 : Les avantages et les inconvenients de la méthode volumes finis

Les avantages

Les inconvénients

Permet de traiter des géométries complexes

avec des volumes de forme quelconque,

Peu de résultats théoriques.

Détermination plus naturelle des conditions

aux limites de type Neumann.

Maillage quelconque
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Facilité a traiter les chocs.

Moins couteux que I’élément de volume

3.1.3.4 Formulation Bidimensionnelle de I’équation de Poisson par la MVF

La formulation monodimensionnelle ci-dessus de la méthode des volumes finis peut étre
Etendue au cas bidimensionnel. La formulation bidimensionnelle consiste a subdiviser le
domaine d’étude (Q) en un nombre d’éléments finis. Chaque Elément contient quatre nceuds.

Un volume fini entoure chaque nceud (Figure 36)

Elément fini
+«— O
& |
Neaeud
® ® ‘

Volume fini

Figure 36: Discrétisation en volumes finis du domaine d’étude dans le cas bidimensionnel.

Nceuds voisins celui du Nord N, celui du Sud S (dans la direction y) et celui de I’Ouest
W, celui de I’Est E (dans la direction x). Les points(e : est, w : West, n : nord, s : sud).domaine

d’étude dans le cas bidimensionnel.
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« e .
A‘\’“ T A\c
N
® . 4 \ 7
Ax
i > Ay
N
Ay
[ ] F' ¥
- w T OE 7y
4 Ays
S
@ . ] Y
_ S .S

Figure 37 : Description bidimensionnel d’un volume fini.

L’équation de Poisson dans le cas bidimensionnel est :

%(e%) n :—y(e%) = —p (1) Equation 1

Cette équation est projetée sur une fonction de projection égale a I'unité. Elle est ensuite

intégrée sur le volume fini correspondant au nceud P, on obtient

Equation 2
e rn 0 (i) e rn 9 0o __rern
fo 7 2 (e ) axdy + f; [ 2 (e22) paxdy = [; [ —pdXdy (2

L’intégration de la partie gauche de I’égalité (I : 2) sur le volume fini limité par (e, w, s, n)

est
Equation3
j fn dXd + j fn aa—y dXdy
—[ (). -G oG -G | @

Un profil linéaire a été choisi pour exprimer la variation de potentiel - entre les noeuds

voisins. Le résultat obtenu est constitué uniqguement par les valeurs nodales.
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Equation 3 (e Z—;‘;) =€, (%) (4)
Equation 4 (e g—;“;)w =€, (%) (5)
Equation 5 (e %)n =€, (%) (6)
Equation 6 (e z—j;)s =€ (“’ZT‘;"S) (7

L’intégral de la partie droite de I’égalité (2) donne
Equation 7 f; fsn pdXdy = p,AXAy (8)
Ainsi I’équation algébrique finale s’écrit sous la forme :

Equation 8 Gp(l)p = (]E(l)E + aw(l)w + (]Sq)s + 0N¢N + S (9)

Avec :

2 . Ay

Equation9 ap =€, A (10)

2 . Ay

Equation 10 a,, =€,, e (11)

7 . Ay

Equation 11 ag =€ e (12)

7 . Ay

Equation 12ay =€, A (13)
Equation 1301) = ag + (03774 + ag + ay (14)
Equation 14S = p,AXAy (15)

Le résultat obtenu représente une équation algébrique reliant I’inconnue au nceud

principal "P" aux inconnues aux nceuds voisins "W", "E", "S" et "N
3.2 Modélisation et simulations numérique

Le principe d'un modele est de remplacer un systéeme complexe en un objet ou opérateur
simple reproduisant les aspects ou comportements principaux de l'original (ex : modele réduit,

maquette, modele mathématique ou numérique, modele de pensée ou raisonnement).
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Dans la nature, les systéemes et phénoménes physiques les plus intéressants sont aussi les
plus complexes a étudier. Ils sont souvent régis par un grand nombre de paramétres non-

linéaires
Interagissant entre eux (la météorologie, la turbulence des fluides...).

3.2.1 Les déférents modeles

L'une des solutions est de recourir a une série d'expériences pour analyser les paramétres
et grandeurs du systeme. Mais les essais peuvent s'avérer trés colteux (essais en vol, essais
avec matériaux rares, instrumentations tres chéres...) et ils peuvent étre tres dangereux (essais
nucléaires, environnement spatial...). Enfin il peut étre difficile de mesurer tous les parametres :
échelles du probléme trop petites (chimie du vivant, couche limite en fluide...) ou trop grandes
(astrophysique, météorologie, géophysique...). On peut aussi construire un modele
mathématique permettant la représentation du phénoméne physique. Ces modeles utilisent trés
souvent des systemes d'équations aux dérivées partielles (EDP) non-linéaires dont on ne
connait pas de solutions analytiques en géneral. Il faut alors résoudre le probleme
numériquement en transformant les équations continues de la physique en un probléme discret

sur un certain domaine de calcul (le maillage).

Dans certains cas il s'agit de la seule alternative (nucléaire, astrophysique, spatial...).
Dans dautres cas, les simulations numériques sont menées en parallele avec des

expérimentations.

De la modélisation a la simulation numerique, Les différentes étapes pour modeéliser

un systéme complexe :
* Recherche d’une modele mathématique représentante la physique. Mise en équation.
* Elaboration d'un maillage. Discrétisation des équations de la physique.
* Résolution des équations discrétes (souvent systémes linéaires a résoudre).
* Transcription informatique et programmation des relations discretes.

* Simulation numérique et exploitation des résultats
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3.2.2 Définition simulation

La simulation est une méthode de mesure et d'étude consistant & remplacer un
phénomene, un systéme par un modele plus simple, mais ayant un comportement analogue.

Le systeme ou phénomene analysé peut étre schématisé sous forme d'un modéle
mécanique, électronique ou logico-mathématique. Nous nous intéresserons ici uniquement a la
représentation du systéme sous la forme d'un modele informatisable.

Un modéle numérique est une représentation simplifiée de la réalité a I’aide d’équations
dans le but de trouver des réponses a un ensemble de problemes et de mieux comprendre et

prédire le comportement d’un systéme et aussi pour mieux mener les expériences sur terrain

3.2.2.1 Dimension 1D, 2D, 3D
Au début de la simulation, nous choisissons la dimension d’espace (1D, 2D, 3D), dans

notre travail nous appliquons la dimension (2D axisymétrique) puis on clique sur =

“, Model Wizard [l Model Library | % Matenal browser L

Select Space Dimension = w

3o
(®) 2D axisymmetric
2
(01D axisymimetric
1D
oo

Figure 38: Fenétre Description des dimensions
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3.2.2.2 Ajouter des physiques
Cette fenétre nous permet de choisir le domaine physique etudié en défilant le menu

« Ajouter une physique » puis cliquer sur laminer flow

Add Physics PR

G._)._}'-‘ Recently Used
=== Laminar Flow (spf)
X AC/DC
1)) Acoustics
4% Chemical Species Transport
U Electrochemistry
== Fluid Flow
Heat Transfer
@ Plasma
4 Radio Frequency
5= Structural Mechanics
Au Mathematics

& i
Selected physics

=== Laminar Flow (spf)

Figure 39 :Fenétre de domaine étudier

3.2.2.3 Sélectionnez le type d'étude

Ce menu nous permet de choisir le type de 1’étude menée en régime stationnaire ou

En régime variable (stationnaire dans notre cas), puis en clique sur le bouton W :

"N, Model Wizard =g
Select Study Type e H
Studies

v g,v, Preset Studies
|7~ Stationary

A

Stationnaire

Time Dependent

&2 Custom Studies

Figure 40: Fenétre de type de régime
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3.2.2.4 Géometrie
Cette fenétre permet de tracer la structure étudiée en se basant sur ses dimensions
déclarées. Avec un clic droit pour ajouter une fonctionnalité nous permettant de choisir des

formes différentes (Le rectangle dans notre cas).

géometrie Vase normal Vase a pic
Dissolutests 140 140
130 130
palette 12 || =
110 110
100 100 |
90 ] 90|
80 80|
70 70|
60 60
50 ) ] 50
40 40
30 30
20 i 20
10 10
0 =0 0
-60 -40 -20 0 20 40 60 80 100 il -60 -40 -20 60 80 100
Dissolutests 176 170 |
160 ‘_ i 160 |
panier d 1 |
130 : 130 i
120 | 120
110 | - 1101 ‘
1004 i 100
907 | 90 ‘
= ‘ 50|
= 70 ‘

60
50|

30

20
10

100 Y r

-50

Il
o

-50 0 50 100

Figure 41: géometrie dissolutests

La fenétre graphique présente une vue graphique de la géométrie, maillage, et les
résultats du modeéle. Elle a des outils utiles pour changer la vue et la sélection de plusieurs
objets lors de la création de la géométrie ainsi que des domaines, des limites, des arétes et des
points pour la définition de la physique ou de la sélection des entités géométriques pour affiner

le maillage ou I'évaluation des quantités en une certaine partie du modele.
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La barre d'outils graphique en haut de la fenétre graphique contient un ensemble d'outils pour
changer la visualisation (par exemple, pour faire un zoom avant ou arriére ou pour ajouter de

la transparence et faire des sélections...).

3.2.2.5 Matériel
Nous choisissons le matériau de I'eau puis appuyons sur le symbole +.

Materials

| Sean

&8 Nylon
#E Lead Zirconate Titanate (PZT-3H)
&8 Silica glass
& Silicon
#E Polysilicon
#E Solder, B0Sn-40Pb
#E Steel AIS| 4340
#E Structural steel
#E Titanium beta-215
#8 Tungsten
8 Water, ligquid
Figure 42 : Fenétre de type matériaux

3.2.2.6 Maillage

La fenétre de maillage possede toutes les caractéristiques qui définissent une séquence
de maillage. Faites un clic droit pour ajouter une fonctionnalité ou pour construire maille des

éléments que vous utilisé pour réaliser le maillage
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maillage Vase normal Vase a pic
Dissolutests 140 140]
130 130
120
palette . e
100 100
a0 | 90
80| 80
= 76
60— 601
50 -
40| so
30| L
26 30!
10 20|
P 10
60 -0 .20 60 80 100 1 0,
60 40 -20 60 80 100
Dissolutests 0] 170
160’ 160
- 150 150}
panier 140 140
130 130|
1201 120’
110/ 110}
100/ 100’
90 90}
80 80
70 70
60/ 60
50| 50
40/ 40
30/ 30
20 20
10 10|
0 0}
-50 100 -50 100

Figure 43 : maillage de dessolutest
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3.2.2.7 Condition limette

a) Condition de symétrie axiale 1

Condition Vase normal Vase a pic
de symétrie
axiale 1

Dissolutests %]
24 | 2
palette 2] i 2]
20 1 2
18]
16 [ 19]
14] I 18

._.
=l

L I ]
=
5

=1

3y
[
5 =
=

=]
s
do
b
S
K
o
~
(=4
s

10

o) -10 ) 0 5 10 15

Dissolutests I | |

panier % | -

-20 -15 -10 -5 0 5 10 15 2 -10 -5 0 5 10

Figure 44: Symétrie axiale 1
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b) Condition Paroi 1

Condition Vase normal Vase a pic
paroi 1
Dissolutests 140, | 140]
130] 130]
palette = 24
110, 110]
100] 100 |
90 ‘ i =
80, N
761 ‘ “
= 60
60 |
= 50
50 ‘ E
40
401 E
E [ 30
307 | 20 |
L 10|
10 [ =0
0] =0 60 40 20 0 20 40 80 80 100
-60 -40 -20 0 20 40 60 80 100 1]
Dissolutests 170 70
160 160
- 150 150
panier 140 140
130 130
120 120
110 110
100 100
90| 90|
80| 80|
70 70
60 | 60 |
50| 50|
40| 40|
30 30
20| 20|
10| 10|
0] 0]
-50 100 -50 100

Figure 45 : condition limite de paroi 1
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c) Condition de valeurs initiales 1

Condition Vase normal Vase a pic
de valeurs

initiales 1

Dissolutests | w0 140
130 130]
1207 120
palette - v
100 100 |
a0 o
80
80 3
] 70
9 60|
i 50
50 40|
40 30
301 20|
201 10|
10 ol .
o -60 -40 =20 60 80 100 1

60 40 20

Dissolutests | | 10
lﬁ(f li
- 150 | i
panier By ol
12 120
120; 110]
110 100
100 90|
90 80
80| 70
701 60|
60 50|
50 ;g:
= 20|
10|
2 ol
e 50 160
s

100

Figure 46: condition Valeurs initiales 1
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d) Condition Ouvrir la limite 1

.- . -
Condition Vase normal Vase a pic
ouvrir la
limite 1
Dissolutest | s | 1se
152 I 152
150] i 150
148 | i 148
palette 145 | e
144 144
142 | i 142 |
1401 i 140
138 i 138]
136 r 136
134] i 134
137} i 132
130 i 130
128 i 128
126 i 126 |
124 i 124
122 r 122
120 | 120]
5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
Dissolutest | 0 i 150
. 185] i 185|
panier ;
180} 180
- 175
E 170
170
165
165
3 160
160
155
155
150
150] R
ol 145 10 20 30 40 50 60
145 10 20 30 a0 50 60

Figure 47 : Ouvrir la limite 1
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e) Condition Paroi 2

Condition Vase normal Vase a pic
paroi 2
Dissolutests | i« 120 |
130] 130. .
palette |
110 110 f
100 | 100 ‘
90| 90 ‘
50| 80
70 70| ‘
60 60| !
53] 50|
40/ 40 |
301 30]
2075 20 60 80 207gg ) 20 60 80
Dissolutests | o Vg
160 | 160 |
panier . .
130 130
120 120
110 110
100] 100]
90 | 90|
80| 80|
70] 70]
60 | 60|
50] 50]
40] 40|
30| 30|
-80 40 60 80 101 -80 -60 -40 60 80 101

Figure 48 : paroi2

Equations
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3.2.2.8 La fenétre « étude »

Avec un clic droit sur ce menu, la fonctionnalité « Comput » s’affiche et nous permet
de lancer la simulation qui consiste a résoudre les équations propres au modele : Poisson et
continuité des porteurs dans notre cas.

13 dissolutest balette - normal.mph (roo
= Global Definitions
[i Model 1 {mod1)
= Study 1
[~ Step 1: Stationary
[Fr. Selver Configurations
Solver 1
3—:* Cormpile Equations: 5t
uww Dependent Variables 1
ﬁﬁ_'? rmadl.u
s, modl.p
|7 Stationary Solver 1
Direct
I Advanced
s Fully Coupled 1
Direct 1
(21 Results

Figure 49: Fenétre de type d’étude
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3.2.2.9 La fenétre « Résultats »
Sous ce menu, on trouve les résultats de simulation qui sont la vitesse écoulement et la

pression en chaque point du maillage.

Nous pouvons par la suite exploiter ces résultats pour tracer toutes les grandeurs

voulues.
U
¥® Untitled.mph - COMSOL Multip
File Edit Wiew Options Help
O = 3 & =] <28 &
Il Model Builder = 8
<= T= ‘= =T it
£+ Boundary Systern 1 (sys T} -~
Wiew 1

A Geometry 1
£ Rectangle 1 (7}
£ Rectangle 2 (v2)
£ Rectangle 3 (r3)
CEh Difference 1 (difT)
] Form Union (fin)
#E Materials
£ Water, liquid (mat?)
5 Basic (def)
S Piecewise (eta)

A Piecewise 2 (Cp)
M Piecewise 3 (rho)
at

== Lami 237
' Fluid Properties 1
T Axial Syrmmetry 1
= wall 1
T Initial Values 1
= Wall 2
5 Open Boundary 1
E55 Mesh 1
=2 Study 1
i1 Results
£E Data Sets
E355 Derived Values
Tables
Bl Velocity (spf)
B Pressure (spf) ~

Figure 50: fenétre des résultas

3.2.2.10 Solution 1
C’est ’ensemble des solutions mises a disposition pour la visualisation et l'analyse des
résultats. Les séquences du solveur créent automatiquement des ensembles des données de

Solution
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Chapitre 4

4 Résultats et discussion de simulation

Résultats et discussion de simulation
1

. 9z
4.1 Profile de Vitesse d’écoulements
4.1.1 Vvitesse de surface 2D
Dissolutest Vase normal Vase a pic
palette
Surface: \elocity field, r cemponent (m/s) Surface: Velocity field, r component (ry/s)
“n
1a0F ] A1.9396 FPTY T T T T T ™] A 1.9066
130 130
120 120
110 110 b
15
100 L5 100
90 a0
80 80
1
70 1 70 b
60 80
L so b
U (m/S) S0 05 05
ot : a0t
20k 30
20 + 20
10 0 10 + 0
ot °r_. . L L . L . .
- - L L L . L L -40 20 0 20 40 60 80 100 ¥ -0.2706
-40 20 0 20 40 60 80 100 ¥ -0.2927
Surface: Velocity field, z ccmponent (m/s) & Surface: Velocity field, z cemponent (m/s)
140 F 7 A 20186 o e T T 7 A1.9832
130 2 130
120 - 120 |-
110 - 110
100 15 100 - 1.5
90 90
80 80 "
70 - L 70 +
60 - 60 -
w (m/S) 50 oS so b .
40+ a0t
30 30
20 0 20 0
10 10+
0 oF
; 3 i 3 A : L ) . L ; . L .
40 20 0 20 20 60 80 100 ¥ -0.4197 40 20 0 20 40 60 80 100 V¥ -0.4184

Figure 51 : profile des vitesses 2D dissolutests palette

La Figure 51 représenté Les vitesse normal (U) et les vitesses radial (w) dans les

dissolutests palette en 2D, on remarque que les résultats dans le vase normal et le vase a pic

sont identique donc I'utilisation de vase pic n’affecte pas la dissolution, donc on peut utiliser

le vase a pic pour éviter effet cbne des comprimé.
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Surface: Velocity field, r ccmponent (r/s) Surface: Velocity field, r cemponent (m/s)
v
T T T T T T T T T T T T T T A 2.2594
6 E T 1 A 20778 75
160 - 160
150 2 150 F
140 + 140 + 2
130 130
120
120 1.5 s
110 - 15
100 k 100
90
90
U (m/s) sof 1 o )
70 | 60 |
60 50
50 - 05 40 0.5
40 + 2 30+
30+ 20k
20+ 10k
10 - 5 ol 0
ok L L L s s L s 7
N ! | ' ' L ' L -60 -40 -20 0 20 40 60 80 100 120 V¥ -0.1401
-60 -40 -20 0 20 40 60 80 100 120 V¥ -0.1387
Surface: Velocity field, z ccmponent (m/s) Surface: \Velocity field, z ccmponent (m/s)
vy
T T T T T T T T A 0.977 T T T T T T A 0.9745
170 ' ' ] 17of
160 + g 4 160
150 4 150
140 - 4 0.8 140 - 0.8
130 4 130
W / 120 0.6 120 - 0.6
m s 110 4 110 4
100 | g 0.4 100 f- 0.4
90 ] 90 +
80 1
80 1 0.2 0.2
70 - 20F
60 ] g 60 - g 5
r
il i [ 0.2 30 0:2
30 “
S5k 20
10 0.4
10+ i 0.4
of
or L L L L L L L 1
. o L L v L v L A L -60 -40 -20 0 20 40 60 80 100 120 V¥ -0.5683
60 -40 -20 0 20 40 60 80 100 120 V¥ -0.573

Figure 52 : profile des vitesses 2D dissolutests panier

La Figure 52 représente la vitesse normal (U) et la vitesse radial (w) dans les
dissolutests a panier en 2D, on remarque vase normal et vase a pic sont identique donc
I’utilisation des vases a pic n’affecte pas la dissolution, donc I’effet cone est négligeable, et la

gélule ne pas affecter pas se dernier.

Remarque : la vitesse est toujours positive donc le signe (-) qui s’affiche dans la barre d’échelle

des vitesses représente la direction inverse
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4.1.2 Vitesse de volume3D

Dissolutests
Vase normal Vase a pic
palette
Volume: Velocity field, < Volume: Velocity field, « compenent (m/s}
A 19396 r 1.9066
I
- — (
100 ‘ e 100 ‘{ 15
\ [
’ 1 1
I : ‘
50° s
U (m/ S) 0.5 ‘ 0.5
z i 0 z o
¥ ‘\D 0 / ¥y q\b
0 % Vv -0.2927 o ¥ 0.2706
Volume: Velocity field, Volume: Velocity field, z compenent (m/s} +
[h 2.0186 r 1.9832
N E ‘
| |
1 15 = L2
|
“ 1 1
- |
W (m/ S) Ll | 0.5
|
0 0
% ¥ -0.4197 o 1% : Vv -0.4184

Figure 53 : profile des vitesses 3D dissolutests palette

La vitesse (U) axial de fluide est verticale par rapport a ’agitation palette qui agit

comme une pompe, il est donc aspiré le milieu le long de I’axe avant d’étre rejeté vers le bas.

La vitesse (w) radial de fluide est aspiré axialement et sort du mobile d’agitation

radialement, il est donc propulsé avec changement de direction vers les parois d’ou il est

renvoyeé vers le centre.

Dans la figure 53 on ne remarque aucune différence entre le vase normale et le vase a

pic, soit dans la vitesse axiale ou radiale. Cela signifie qu'elles effectuent le méme effet

hydrodynamique.
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On note une trés légére différence entre les vases, ou les vases normal a une vitesse axial

U légérement supérieure au vase a pic a une valeur estime 0.033m/s, pour la vitesse radiale est

estime 0.354 m/s.

Dissolutest
. Vase normal Vase a pic
panier
Volume: Velocity field, - compenent (m/s} Volume: Velocity field, - compenent (m/s}
A 20778 A 22594
|
’ |
= 2 T~
1 |
| / | 2
150 |
‘ \
1 1.5 N
‘ = 15
100/
| il
U (m/s) |
‘ 0.5 50
=4 0.5
z 50
Lx i i
- 0 =
¥ Y t/( 0 50 o
¥ -0.1387 50 g :
/ "~ o v -0.1401
Volume: Velocity field, z compeonent (m/s} Volume: Velocity field, T companent (mys;
A 0.977 A 0.9745
\
T
0.8 0.8
. t4 0.6
—
‘ 0.4 0.4
| 0.2 0.2
W (m/s) . ,
0.2 0.2
z 50 0% z o
Y L->< A V
¥ -0.573 iy S 0 ¥ -0.5683

Figure 54 : profile des vitesses 3D Dissolutest panier
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La vitesse (U) axial de fluide sort verticalement du mobile d’agitation panier qui agit

comme une pompe, il est donc aspiré le long de son axe avant d’étre rejeté vers le bas.

La vitesse (w) radial de fluide est aspiré axialement et sort du mobile d’agitation
radialement, il est donc propulsé avec changement de direction vers les parois d’ou il est

renvoye vers le centre

Sur la figure 54 on ne remarque aucune différence entre le vase normale et le vase a pic,
soit dans la vitesse axiale ou radiale. Cela signifie qu'elles effectuent le méme travail
hydrodynamique. On note une trés légére différence entre les vases, ou le vase normal a une
vitesse axial U légerement inférieure au vase a pic la valeur estime est 0.1816 mv/s. et 'inverse

pour la vitesse radiale est estime de 0.0025 m/s
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4.2 Conteur Vitesse d’écoulement

4.2.1 Conteur la vitesse de 2D

Résultats et discussion de simulation

Dissolutest
palette

Vase normal

Vase a pic

Contour: Velocity field, r compenent {m/s)

Contour: Velocity field, r compenent {m/s)

W v
140 T T T T T T T ™ A1,0284 140 T T T T T T T ] A 1.8957
130 E 130 E

1.8615 1.8304

U (m/S) 120 i 1.7722 120 J 1.7433

1.6829 1.6562
110 E 1.5936 110 g 1.5691
1.5043 1.282
100 1 1.415 100 1 1.3949
1.3257 1.3079
90 ] 1.2364 90 1 1.2208
1.1471 1.1337
80 ] 1.0579 80 ] 1.0466
70 ] 0.9686 70 ] 0.9585
0.8793 0.8724
50 f 0.79 50 ] 0.7853
0.7007 0.6982
50 g 0.6114 50 ] 0.6112
0.5221 0.5241
40 1 0.4328 40 1 0.437
0 0.3435 0.3499
1 0.2542 30 1 0.2628
] 0.165 0.1757
20 0.0757 20 ] 0.0886
10 0.0136 10 i 0.0015
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Figure 55 : conteur des vitesses 2D Dissolutest palette
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La figure 55 présent les différente la vitesse axial et radial dans la 2D de Dissolutest
palette dans vase normal et vase a pic on remarque petite différent entre un vase normal et un

vase a pic

e pour la vitesse axiale, on remarque dans la vase a pic des lignes Aléatoire a c6té de la
paroi, tandis que dans la vase normale on remarque une ligne courbe, et on note une
ligne droite dans fond de vase a pic et son absence dans la vase normale

L’échelle des nombres. On note une trés légére différence entre les vases, ou la vase normal a

une vitesse axiale U légérement supérieure a vase a pic la valeur estime 0.0327m/s

e Pour la vitesse radiale, On remarque qu'il y a une forme d'un petit baton au fond de la
vase normale et I'absence de celui-ci dans la vase a pic , la différence de certaines

formes au niveau du fond des vases

L’échelle des nombres. On note une tres légere différence entre les vases, ou la vase

normal & une vitesse radiale W légérement supérieure a vase a pic la valeur estime 0.0352m/s
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Contour: Velocity field, r ccmponent {ms) 5 Contour: Velocity field, r component {m/s) -
»
A 2.0667 A 22474
170 b 2 170 .
L 160 |
160 2.0002 2.1754
150 | 1.9116 150 - 2.0795
L J 1.8229 a0}k 1.9835
%0 1.7342 : 1.8875
130 1.6456 130 1.7915
L q 1.5569 120 1.6955
120 12683 1.5996
U (m/S) 110+ 1 1.3796 110 + 1.5036
L 1.2909 L 1.4076
10 1.2023 1% 1.3116
90 1.1136 90 1.2156
L 1.025 80 - 1.1196
20 0.9363 1.0237
701 0.8477 70 - 0.9277
60 - 4 0.759 60} 0.8317
0.6703 0.7357
Sor 0.5817 Sor 0.6397
a0} 1 0,493 a0} 0.5438
0.4044 0.4478
30r 1 0.3157 301 0.3518
20} 0.227 204 0.2558
0.1384 0.1598
10+ 1 0.0497 10+ 0.0638
ot -0.0389 of 0.0321
I L " . " L i " " L -0.1276 " N N n N " N N N N «0,1281
60 40 20 O 20 40 60 80 100 120 V-0.1276 60 -40 20 0 20 40 60 80 100 120 V-0.1281
Contour: Velocity field, z cempenent [mys) - Contour: Velocity field, z cemponent [m/s) .
k]
. - T r T T T T T ™ A 09693 i : : ' v T - T T ™ A 0.9668
170 F S 1 170 | 1
i —
160 | 1 160 | 1
0.9228 0.9205
150 | 1 0.8608 150 + 1 0.8588
Tan | ] 0.7988 a0 ] 0.7971
0.7368 0.7354
130 F 1 0.6748 130 + i 1 0.6737
150k ] 0.6128 150k \ ] 0.5119
0.5508 \ 0.5502
W m/S 110t 1 0.4388 110t A — 04885
100 F 1 0.4268 100 b i 1 0.4268
0.3648 0.3651
80 | 1 0.3028 ELS 1 0.3034
sol ] 0.2408 a0 - £ ] 0.2417
0.1788 —3 0.18
70| 0.1168 70+ 0.1183
s0 b ] 0.0548 so L ] 0.0566
-0.0072 -0.0052
50 1 0.0692 50+ 1 -0.0669
a0k ] 01312 20k ] -0.1286
01932 -0.1903
30 1 0.2552 30 1 -0.252
20 b 03172 20| -0.3137
0.3792 -0.3754
10 F 1 0.4412 10 1 -0.4371
ok 1 0.5032 ok 1 -0.4988
L . L L L L . L L L -0.5652 L L L L s L L L L L -0.5605
60 -40 -20 0 20 40 60 8O0 100 120 W -0.5652 60 -40 20 0 20 40 60 8O0 100 120 ¥ -0.5605

Figure 56 : conteur des vitesses 2D Dissolutest panier

La figure 56 présente les différentes vitesses axial et radial en 2D de Dissolutest palette
dans un vase normal et a pic, ou on remarque une petite différence entre le vase normal et le

vase a pic
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Pour la vitesse axiale, on remarque dans le vase a pic des lignes Aléatoire a c6té de la
paroi, tandis que dans le vase normale on remarque une ligne courbé, et on note une ligne droite

dans le fond de vase a pic et son absence dans le vase normale

On note une trés légere différence entre les vases, ou le vase normal a une vitesse axiale

U légérement supérieure au vase a pic, la valeur estime est 0.0327m/s

Pour la vitesse radiale, On remarque qu'il y a une forme d'un petit baton au fond de vase
normal et l'absence de celui-ci dans le vase a pic, la différence de certaines formes au niveau

du fond des vases

On note une trés légére différence entre les vases, ou le vase normal a une vitesse radiale

W légérement supérieure au vase a pic, la valeur estime est 0.0352m/s
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4.2.2 Conteur la Vitesse 3D
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Figure 57 : conteur des vitesses 3D Dissolutest palette

La figure 57 présent les différente la vitesse axial et radial dans la 3D de Dissolutest

palette dans vase normal et vase a pic On remarque La vitesse axiale est principalement centrée

sur l'axe et le dispositif mobile de l'outil, tandis que la vitesse radiale est concentrée dans les

parois

Et on remarque petite différent entre un vase normal et un vase a pic La méme

observation qui a été notée précédemment dans 2 D mais ici ce que nous avons dit symétrie le

coté opposé

69




Chapitre 4

Résultats et discussion de simulation

Contour: Velocity field, r cempenent {m/s) Contour: Velocity field, r cemponent {m/s)
vy
A 2.0667 A 22474
2.0002 21754
1.9116 2.0795
1.8229 1.9835
1.7342 1.8875
1.6456 1.7915
1.5569 1.6955
1.4683 1.5996
U m/S 1.3796 1.5036
1.2909 1.4076
1.2023 1.3116
1.1136 1.2156
1.025 1.1196
0.9363 1.0237
0.8477 0.9277
0.759 0.8317
0.6703 0.7357
0.5817 0.6397
0.493 0.5438
0.4044 0.4478
0.3157 0.3518
5 0.227 2 0.2558
0.1384 0.1598
-\L‘( 0.0497 ‘L( 0,0638
Y 0.0389 Y -0.0321
-0.1276 -0.1281
¥ -0.1276 v -0.1281
Contour: Velocity field, z component {m/s) Contour: Velocity field, z component {m/s)
A 0.9693 A 0.9668
0.92 0.9205
o.esgg 0.8588
0.7988 0.7971
0.7368 0.7354
0.6748 0.6737
0.6128 0.6119
0.5508 0.5502
W m/s 0.4888 0.4885
0.4268 0.4268
0.3648 0.3651
0.3028 0.3034
0.2408 0.2417
0.18
01168 0.1183
0.0548 0.0566
¥ 0.0052
00695 0.0669
01312 0.1286
01932 0.1903
-0.3172 2 -0,
i -0.3792 -0.3754
\b -0.4412 *.L” -0.4371
¥ -0.5032 Y -0.4988
-0.5652 -0.5605
¥ -0.5652 ¥ -0.5605

Figure 58 : conteur des vitesses 3D Dissolutest panier

Le figure 58 présent les différente la vitesse axial et radial dans la 3D de Dissolutest

panier dans vase normal et vase a pic on remarque petite différent entre un vase normal et un

vase a pic On remargue La vitesse axiale est principalement centrée sur I'axe et le dispositif

mobile de l'outil, tandis que la vitesse radiale est concentrée dans les parois

La méme observation qui a été notée précédemment dans 2 D mais ici ce que nous avons dit

symétrie le coté opposé

70




Chapitre 4 Résultats et discussion de simulation

4.3 La pression

4.3.1 Contour la pression 2D
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Figure 59: conteur des pressions 2D Dissolutest palette et panier

La figure 59 représenté les déférences des pressions Dissolutest palette et panier dans 2D
entre VVase normal et Vase a pic on remarque un faible changement du voisinage Ou la
Un petit cercle devant le rayon du le vase a pic et son absence dans le vase normale
Mais On remarque une nette différence de pression de la Dissolutest palette et de la Dissolutest
panier entre les vesses, la ou le vase a pic a plus de pression que le vase normal, la différence

est estimée a 3.3 Pa pour la Dissolutest palette et 6.55 Pa pour la Dissolutest panier

Ce changement n’affecte pas I’équation de transfert de masse suivant :
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dc dc dc
L ivy, E=vr
dt dx; dx;
4.3.2 Contour La pression 3D
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Figure 60 : conteur des pressions 3D Dissolutest palette et panier

La figure 60 représenté les déférences des pressions Dissolutest palette et panier dans 3

D entre Vase normal et Vase a pic La méme observation qui a été notée précédemment dans

2D mais ici ce que nous avons dit symétrie le coté opposé

Remarque : la pression est toujours positive donc le signe (-) qui s’affiche dans la barre

d’échelle des pressions représente I’inverse de la direction
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Le tableau suivant représente les résultats de 4 simulations avec plusieurs conditions

opératoires comme expliquer dans le tableau suivant :

Tableau 10 : les conteurs de profile les vitesses et les pressions des dissolutests

Conteur Dissolutest palette Dissolutest panier
Vase Vase a pic Vase Vase a pic
normal normal
Vitesse (U) maximal axial 1.9284 1.8957 2.0667 2.2474
r (m/s)
Vitesse(W) maximal radial 2.0064 1.9712 0.9693 0.9668
z (m/s)
Pression maximal (Pa) 1604.9 1608.2 458.97 465.52
Conclusion

A travers le tableau, nous concluons que pour comparer deux vase de formes différentes,
elles doivent avoir un facteur commun, et ici le facteur est représenté par la vitesse, bien qu'il
y ait une légere différence qui est considérée comme négligeable par rapport a la grandeur de
pression qui n'existe pas dans I'équation de transfére de masse et n'est pas nécessaire dans la

dissolution.
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Conclusion générale

Conclusion générale

L’étude de I’hydrodynamique des dissolutests USP palette et panier par simulation en
utilisant le logiciel COMSOL par la méthode des volumes finis, ou le domaine de calcul est

divisé en un nombre de sous-domaines Elémentaires, appelés volumes de contréle.

L’utilisation de maillage triangulaire bien raffiné au voisinage des parois lors de
discrétisation des principaux parametres tel que la vitesse radial et vitesse axial nous a donné

des résultats précise avec une convergence tres rapide.

Les résultats de I’étude comparatif hydrodynamique obtenus par le COMSOL montre

que :

La vitesse de écoulement est identique entre les vases pic et les vases normal des deux

dissolutests palette et panier.

Comme nous avons observé dans notre étude que la pression n’affecte pas la dissolution

comme 1’équation de transfert de masse ne contienne pas le terme de pression.

A partir des simulations, nous concluons que pour améliorer la dissolution et facilité les

contréle qualité de comprimé et éviter ’effet cone le choix des vases a pic est meilleure
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Résumé

1
RESUME

La vitesse de 1’écoulement a la surface dissoute affecte la vitesse de dissolution. Il est
difficile de prédire les vitesses des fluides contenus dans les dissolutests a partir des taux
d'agitation. Une gamme de techniques de mesure de vitesse qualitatives et quantitatives est
disponible pour évaluer et caractériser I'nydrodynamique. Ces méthodes sont fréquemment
utilisées en conjonction avec des simulations numériques de dynamique des fluides pour
caracteriser et simuler I'nydrodynamique. L'emplacement de la forme posologique et de I'action
varie d'un appareil a l'autre, et la présence de la méme forme posologique peut affecter
I'nydrodynamique. Chaque dissolutests décrit a identifié des caractéristiques hydrodynamiques
qui peuvent également varier avec la forme du récipient utilisé pour les dispositifs
d'atomisation. Cette revue decrit les meéthodes utilisées pour simuler et caractériser
I'nydrodynamique et résume certaines conclusions clés des études portant sur

I'nydrodynamique dans les dissolutests
Panier et les dissolutests palettes avec vase normale et vase a pic

MOTS CLES : Hydrodynamique, vitesse de I’écoulement dissolution, Dissolutest palettes et

Dissolutest panier vase a pic

ABSTRACT

Fluid velocity to the dissolving surface will affect the dissolution rate. It is difficult to
anticipate what local fluid velocities are present within compendial dissolution apparatuses
from set flow rates or stirring rates. A range of qualitative and quantitative velocimetric
techniques are available to assess and characterize hydrodynamics. These methods are
frequently used in combination with computational fluid dynamics simulations to characterize
and simulate hydrodynamics. Dosage form and motion varies between apparatuses, and the
presence of the dosage form itself can impact local hydrodynamics. Each apparatus described
has identified hydrodynamic features which may also vary with agitation rate. This review
describes the methods used to simulate and characterize hydrodynamics and summarizes some
of the main findings from studies investigating hydrodynamics in the paddle, basket, and

flowthrough dissolution apparatuses.

KEYWORDS: Hydrodynamics; Computational Fluid Dynamics; Dissolution Testing; Paddle
Apparatus; Basket Apparatus;
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