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On note :

@ c.° : la concentration du gaz o
a |'état stationnnaire, o

o ¢ : la concentration du
gaz a la surface de la

particule, o
@ b : le vecteur de
concentration dans |'aérosol,
@ /7 : le rayon de I'aérosol.
° oex gz o

F1a.: Schéma gaz-aérosol.

Développer un modele numérique efficace pour simuler |'évolution en
taille et composition d'une particule aérosol organique.
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Flux de masse

Flux de masse

(g5 = <2t)
Ji = 4mRD; EL 2 = hi(R) (e — i),
o R +1
ou
o D; est la diffusivité de la particule de gaz i/,
© ¢, est sa concentration dans le milieu gazeux a I'état
stationnaire,

° c;“’f est sa concentration a la surface de |'aérosol,
@ \ est le chemin libre moyen de I'air,
@ «; est le coefficient d’accomodation de i sur la particule.

Remarque

Ne tient pas compte de la courbure de |'aérosol. Sinon, on devrait
noter (g% — 7 cs"’f) ou 7 est la constante de Kelvin.
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Systeme d'équations différentielles ordinaires

Systeme d'équations différentielles ordinaires

—c® = —j(cgo,cfg”’f,R)

b = e eR)
d 1 R ..

oo f
" = Fmrpmel e R)

ou m, est le vecteur des poids moléculaires.
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Systeme d'équations différentielles ordinaires

= 3mchj(C§°,C2”rf, R),

ou m, est le vecteur des poids moléculaires.

Rem

R 1
Résolution analytique : R(t) = ———— (m]b(t))?,
(mlbo)3
ol Ry est le rayon initial de I'aérosol

et by est le vecteur de
concentration initial.
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Impose une pénalité sur la contrainte y, > 0

Probleme de la barriere

Ny Ny
min Zyag(xa)—I/ZM(Sa)
a=1 a=1

s.t. e’xo =1, x>0, a=1,...,n;

Nn
Z YaXa = b7
a=1

Yo — S0 =0, s,>0, a=1,... ng

ou v est un paramétre positif.

= probleme de minimisation avec contraintes d'égalités. J
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Comme la fonction objective et les contraintes sont continues, la
solution converge vers celle du probleme initial lorsque v — O.
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o Partie différentielle ordinaire :
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dt &
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d

dt

o Partie algébrique :

Yo (Vg(xa) +A) + (o€
g(xoz) + >\Txa - 904

ex,
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§ YaXa
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Yaboa — v

Il
p
Q
Il
S

3

= 0,y,>0,0,>0 a=1,...,n;.
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Ce systéeme est vu comme un probléme de point-fixe. J
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Difficultés
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Diagramme de phase

1-hexacosanol/acide pinique/eau
pression = 1 atm, température = 298 K
b=(0.4,0.5,0.1)", x; = (0.04,0.78,0.18) ", x, = (0.5,0.42,0.08) ",
y1 =0.22 et y, = 0.78
Temps CPU : < 3s pour une grille 100x100.
(Intel Pentium 4, 3.20 GHz)
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Systeme ternaire : acide pinonique/nonacosane/eau

pression = 1 atm, température = 298 K

o1

0z 0% 04 05 06 0OF 08 0 1 CofHan

Temps CPU : 1.7s pour une grille 100x100.




Evolution temporelle d'un aérosol

Systéme ternaire : eau/propanol/hexane

pression = 1 atm, température = 311 K
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Temps CPU pour I'évolution temporelle : < 2s.
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