
~ Pergamon 
Int. J. Heat  Mass  Transfer. VoL 41, No. 10, pp. 1229 1241, 1998 

~3 1998 Elsevier Science Ltd. All rights reserved 
Printed in Great Britain 

0017-9310/98 $19.00+0.00 

PII  : S0017-9310(97)00230-5 

Etude des transferts couples de chaleur et de 
masse dans un lit fixe de r6actif solide non 

isotherme et non isobare 
R. MIR,  A. B E N D O U  and Z. Z R I K E M  

Laboratoire de M6canique des Fluides et d'Energ6tique, Facult6 des Sciences, Semlalia, Marrakech, 
Maroc 

et 

A. G O N Z A L E Z  

Laboratoire d'automatique IMP-CNRS, Universit6 de Perpignan, France 

(Refu 22 janvier 1996 et sous forme finale 30 juin 1997) 

Abstract~Ce travail concerne la mod61isation des transferts coupl6s de chaleur et de mati~re au sein d'un 
milieu poreux r6actif utilis6 dans un r6acteur solide/gaz fi lit fixe. Ce module tient compte des r6sistances 
la diffusion de mati6re par l'interm6diaire de la perm6abilit6 effective du lit r6actif et celles ~ la diffusion de 
chaleur ~ travers deux param6tres: la conductivit6 thermique effective du m61ange r6actionnel et le 
coeffÉcient d'6change thermique entre le solide et le gaz. Les 6quations du module sont r6solues par la 
m6thode des 616ments finis. L'influence du coefficient d'6change therrnique entre le solide et le gaz sur les 
r6sultats de simulation a 6t6 6tudi6e. Des mesures exp6rimentales ont 6t6 utilis6es pour valider notre mod61e. 
Le module propos6 dans cette 6tude permet d'avoir exactement le d6bit du gaz quittant le r6acteur et d6crit 
correctement le fonctionnement des r6acteurs solide/gaz utilis6s dans le domaine des pompes ",i chaleur 

chimiques. © 1998 Published by Elsevier Science Ltd. 

1. INTRODUCTION 

L'utilisation des proc6d6s de pompes ~ chaleur ~ sorp- 
tion dans le domaine de la climatisation et de r6frig6r- 
ation permet une meilleure gestion et une maltrise de 
l'6nergie dans une large gamme de temp6rature et de 
pression. Ces syst6mes utilisent la diff6rence d'affinit6 
de deux corps sous diff6rentes conditions de pression, 
de temp6rature et de concentration. Le m6canisme mis 
en jeu peut ~tre : 

r6action est une courbe unique, une droite dans 
le domaine Log P = f ( T  ~) si l 'enthalpie de la 
r6action est constante, alors que les conditions 
d'6quilibre des syst6mes divariants (absorption 
et adsorption) sont repr6sent6es par des r6seaux 
d'isost6res correspondant aux variables tem- 
p6rature, pression et concentration ; 
une densit6 6nerg6tique importante,  ce qui con- 
duit fi un encombrement plus faible pour une 
puissance donn6e. 

- - l ' absorp t ion  (affinit6 physique ou chimique entre 
un gaz et un liquide) ; 

- - l ' adsorp t ion  (affinit6 physique entre un gaz et un 
solide) ; 

- - l a  r~action chimique (affinit6 chimique entre un 
gaz et un solide). 

Les machines utilisant le dernier m6canisme sont 
appel6es pompes fi chaleur chimiques (P.A.C.C.). 
Dans la mesure off les r6actions mises en jeu sont 
choisies de mani6re judicieuse, ces machines pr6- 
sentent plusieurs avantages par rapport  aux machines 

absorption ou ~ adsorption : 

- - u n e  monovariance du syst6me, ce qui en facilite 
le contr61e : la repr6sentation dans le diagramme 
de Clapeyron des conditions ~, l '6quilibre de la 

1.1. Principe du fonctionnement 
Le proc6d6 de base des P.A.C.C. est constitu6 d 'un 

r6acteur solide/gaz, coupl6 avec un 6vaporateur et un 
condenseur (Fig. la). Les 6quilibres mis en jeu dans 
un tel syst6me sont : 

(S,  nG) s + AHI ~- ( S, ( n -  m)G)s + (mG)~, 
2 

I 

(mG)c ~2 [mG]L + AH2. 

Ces 6quilibres sont repr6sent6s par deux droites 
dans le diagramme de Clapeyron (Fig. lb). Le cycle 
id6al de fonctionnement de la pompe ~t chaleur se 
d6roule en deux phases distinctes : 

- -phase  de d6sorption-condensation (r6acteur cou- 
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NOMENCLATURE 

A), B~, C~ param~tres de la conductivit6 
[Wm I K  1] 

B perm6abilit6 [m 2] 
C, D, m, n param6tres de la cin6tique 
Cp chaleur massique [J kg-1 K -  1] 
ds 616ment de surface [m e] 
F vecteur second membre 
J~ flux 
f n  terme source 
h pas d'espace [m] 
h~ coefficient d'6change [Wm 3 K - 1] 
[K] matrice raideur 

terme de g~n6ration massique 
[kg m 3 s-i] 

[M] matrice masse 
Mo masse molaire de m6thylamine 

[kg mol ~] 
N~o,~ nombre de mole de gaz condens6 [mol] 
Ns tassement [mol m 3] 
P pression [bar] 
Pc pression contrainte [bar] 
Pb basse pression [bar] 
Ph haute pression [bar] 
Qm d6bit [kg m -2 s -l] 
R constante des gaz parfaits 

[J mol -I K 1] 
t temps [s] 
T temp6rature [K] 
Tc temperature contrainte [K] 
U for~ction qui d6pend de l'espace et du 

temps 
V vitesse [m s -~] 
x coordonn6e d'espace [m] 
X taux d'avancement de la premiere 

rdaction 
Y taux d'avancement de la deuxi6me 

r6action. 

Symboles grecs 
AH variation d'enthalpie [J mol-1] 
AS variation d'entropie [J mol-~ K-1] 
At pas de temps [s] 
F fronti6re du domaine 
e, porosit6 
0 variable nodale 
® vecteur variables nodales 
;t conductivit6 [W m-1 K 1] 
# viscosit6 dynamique du gaz [Pa s] 
p masse volumique [kg m 3] 

fonction d'interpolation 
V op6rateur nabla 
f2 domaine de calcul. 

Indices 
1 relatif ~ la premi6re r6action 

d'absorption 
2 relatif fi la deuxi6me r6action 

d'absorption 
abs absorption 
con condensation 
des d6sorption 
eq 6quilibre 
eva 6vaporation 
G gaz 
L liquide 
S solide. 

Exposants 
e relatif ~t l'616ment fini 
mes mesur6 
sim simul6 
t transpos6e de la matrice. 

p16 au condenseur) : c'est la phase haute pression 
durant laquelle la quantit6 de chaleur AHI est 
fournie au r6acteur fi la haute temp6rature Toes 
par la source chaude et permet la dissociation 
du solide r6actif. Simultan6ment, la quantit6 de 
chaleur AH2 est d61ivr6e par le syst6me, au cours 
de la condensation du gaz, fi la temp6rature T¢on 
et 6vacu6e vers le milieu environnant. 
phase d'6vaporation-absorption (r6acteur coupl6 
~i l'6vaporateur) : c'est la phase basse pression au 
cours de laquelle la chaleur AH2 est pr61ev6e au 
milieu froid, durant l '6vaporation du liquide, fi la 
temp6rature basse Tcva. La quantit6 de chaleur 
AH1 est d6livr6e par le syst6me fi la temp6rature 
T,b~, lors de l 'absorption du gaz par le solide 
r6actif et 6vacu6e vers le milieu ambiant. 

1.2. Choix du couple solide/yaz 
Les r6actions r6versibles mises en jeu dans les 

pompes ft chaleur chimiques sont non catalytiques et 
sont abondamment cit6es dans la litt6rature. La plus 
part des sels (halog6nures, nitrates, chlorates, sulfates 
d'alcalins et d'alcalino-terreux et m6tall iques. . . )  
peuvent former des complexes, de par leur caract+re 
ionique, avec plusieurs gaz, darts la mesure oa leur 
mol6cule pr6sente un moment dipolaire (eau, alcools, 
ammoniac, amines . . . ) .  Enfin pour un sel et un gaz 
donn6s, il existe souvent plusieurs 6quilibres. 

Dans le cadre de la production du froid, les prin- 
cipaux couples solide/gaz utilis6s sont le chlorure de 
calcium/ammoniac CaC12/NH3 [1-7], le chlorure de 
calcium/m&hylamine CaC12/CH3NH2 [8-10], le chlo- 
rure de strontium/ammoniac SrC12/NH3 [11, 12] et le 
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R~acteur solide/gaz 

N m m  

V1 ~ V2 

(a) 
Condenseur 

Evaporateur N 
V3 

11, 

AH 2 

~ ~ ~  AH1 

(b) 

-life .1/Tc -1/Ta -l/T,] -1/T 
Fig. 1. Pompes ~i chaleur ~t r6action chimique. (a) Sch6ma de base des P.A.C.C. (b) Cycle de fonctionnement 

sur le diagramme de Clapeyron. 

chlorure de lithium/m6thylamine LiC1/CH3NHz [13, 
14]. Le choix du couple de travail repose prin- 
cipalement sur les conditions thermodynamiques qui 
seront impos6es au syst6me pendant son fonction- 
nement. En effet, c'est la position de la droite d'6qui- 
libre solide/gaz vis ~i vis de celle du gaz/liquide dans 
le diagramme de Clapeyron qui imposera le choix 
du couple. D'autres crit~res de s61ection interviennent 
ensuite : la pression op6ratoire qui doit &re mod6r6e 
conform6ment aux exigences de s6curit6, la puissance 
du syst6me, la stabilit6 chimique, la corrosion, la tox- 
icit6 .. .  

1.3. Choix du rkacteur 
Dans les proc6d6s de pompes h chaleur chimiques, le 

r6acteur est l'organe le plus important de l'installation. 
Une am61ioration de quelques points du rendement 
du r6acteur se traduit par un abaissement notable des 
cofits d'investissement. En ce sens, on peut dire que le 

r6acteur est v6ritablement le coeur du proc6d6. Le 
r6acteur des P.A.C.C. est un contacteur solide/gaz 
similaire aux r6acteurs catalytiques ou aux colonnes 
d'absorption. Ce r6acteur assure deux fonctions : 

--r6aliser une r6action chimique la plus complete 
possible ; 

--r6aliser de bons transferts de chaleur et de mati- 
6re. 

En pratique, le r6acteur doit Etre de confection simple, 
en particulier le remplissage par les r6actifs doit ~tre 
ais6. Le choix du type de r6acteur (lit fixe, fluidis6, 
mobile.. .  ), des 6changeurs (contact direct, solide en 
suspension... ) d6pend de la qualit6 des transferts de 
mati6re et de chaleur dans le m61ange r6actionnel et 
au contact avec les 6changeurs. Ces 6changes doivent 
&re les plus importants possibles. 

Les r6acteurs fi lit fluidis6 ou ~ lit mobile pr6sentent 
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l 'avantage de ne n6cessiter que de faibles surfaces 
d'6change, et de faibles masses de r6acteurs, toutefois, 
l 'attrition des r6actifs, dont la masse volumique 6volue 
de mani6re sensible avec l'avancement de la r6action, 
conduit ~ 6viter ces types de r6acteurs [15]. Ce sont 
donc des r6acteurs ~ lit fix¢ qui sont utilis6s dans la 
pratique. Les sels r6actifs utilis6s dans les r6acteurs 
lit fixe sont des poudres avec une granulom6trie de 
l 'ordre de 100 #m. Les densit6s des complexes (S, nG) 
et (S, (n-re)G) sont largement diff6rentes. Durant 
la premi6re r6action d'absorption, le milieu r6actif est 
soumis ~i une expansion irr6versible. Ceci conduit 
un milieu poreux consolid6 dans lequel les transferts 
de chaleur et de masse se font de mani6re m6diocre [16] 
et qui limitent de mani6re consid6rable la puissance du 
syst~me. La ma~trise des r6acteurs solide/gaz n6cessite 
donc, la connaissance des r6actions chimiques et la 
mod61isation des transferts coupl6s de chaleur et de 
masse en milieux poreux r6actifs. 

Dans cet article, nous 6tudions la transformation 
chimique dans un milieu poreux ~t champ de tem- 
p6rature et de pression non uniformes. Nous allons 
donc d6velopper un mod+le math6matique mono- 
dimensionnel, capable de simuler correctement les 
diff6rents ph6nom6nes ayant lieu dans un r6acteur 
solide/gaz d'une pompe h chaleur chimique. La rbs- 
olution du syst6me d'6quations r6gissant ces ph6n- 
om~nes sera faite par la m6thode des 616ments finis. 
L'influence du coefficient d'6change de chaleur entre 
le gaz et le solide sur les r6sultats de simulation sera 
6tudi6e. Pour valider ce mod6le, des r6sultats exp6ri- 
mentaux seront compar6s ~ ceux de la simulation. 

2. PRESENTATION DU SYSTEME 

Le syst~me que nous allons mod~liser est un r~act- 
eur solide/gas gt lit fixe d'une pompe fi chaleur chi- 
mique basbe sur le couple CaC12/CH3NH2. Ce choix 
permet d'une part le travail fi des niveaux de tem- 
p6rature inf6rieurs ~t 100°C au niveau de la source 
chaude et conduit d'autre part ~ des pressions de 
fonctionnement mod6r6es qui ne n6cessitent pas de 
montages cofiteux, ce syst+me est destin6 ~t la cli- 
matisation [17]. Le m61ange r6actionnel est constitu6 
des produits r6actifs sous un tassement Ns = 1542 mol 
m -3, m61ang6s gi un liant inerte, le graphex, dans une 
proportion massique de 20%. Ce liant permet l'am6- 
lioration des transferts de chaleur et de masse dans le 
r6acteur. Les r6actions raises en jeu dans ce syst6me 
sont : 

I 

(CaCI2, 6CH3NH2)s+AHI,  ~- (CaCI2, (R1) 
2 

H~NH2)s + 2(CH3NH2)G, 

! 

(CaCI~, 4CH3NH2)s+AHI2 ,-~ (CaCI2, (R2) 

4CH3 NH2 )s + 2(CH3NHe)G, 

1 

(CH3NH2)~ ~ [CH3NH2IL +AH2. (R3) 

Dans un domaine de temp6rature fix~, les variations 
d'enthalpie AH~ et AH~2, accompagnant les r6actions 
(R1) et (R2) sont consid6r6es constantes et sont de 50 
K J/mole [18]. La variation d'enthalpie AHz accom- 
pagnant le changement de phase de la m&hylamine 
est de 25.8 kJ/mole. 

Dans ce travail, on s'int6resse uniquement & ta 
d6composition du sel, c'est ~ dire ~ la phase de d6sorp- 
tion-condensation. Durant cette d6composition, le 
r6acteur solide/gaz est soumis d'une part ~ des con- 
traintes de temp6rature Tc impos6es par un 6changeur 
et d'autre part ~i des contraintes de pression Pc impo- 
s6es par le condenseur. Ces contraintes vont cr6er 
un 6cart par rapport ~t l'equilibre qui va induire une 
r6action de d6composition dans le syst6me et par 
cons6quent la creation d 'un d6bit de gaz qui va circuler 
du r6acteur vers le condenseur. Ce syst6me fonctionne 
selon un protocole dit "ferm6", la d6sorption a lieu 
en deux 6tapes: Le r6acteur solide/gaz est d 'abord 
isol6 du condenseur. La pression et la temp6rature 
initiales dans le milieu r6actionnel sont des conditions 
d'6quilibre. On 61+ve alors la temp6rature jusqu'fi la 
temp6rature contrainte Tc. Ensuite, pendant la deux- 
i6me 6tape, le r6acteur est mis en communication avec 
le condenseur ce qui fait chuter la pression ~ Pc. Rap- 
pelons que le m61ange r6actionnel &udi6 poss6de un 
faible tassement, ce qui induit des 6carts ~t l'6quilibre 
qui sont faibles. Cette condition permet de consid6rer 
que durant l'6tape de mise en temp6rature (r6acteur 
ferm6), le milieu ne subit pas de transformation (r6ac- 
tion). 

En pratique, les r6acteurs solide/gaz utilis6s dans 
les P.A.C.C., ont des formes simples (cylindrique ou 
parall61ip6p6dique). Ces r6acteurs communiquent 
avec l'ext6rieur via deux fronti6res F~ et F2 (Fig. 2). 
La premi6re fronti6re Fj est soumise dt la pression 
contrainte Pc impos6e par le condenseur. La seconde 
fronti6re F2 est soumise ~ la temperature contrainte 
Tc impos6e par l'6changeur de chaleur. De m6me, la 

~ e 

7 1  , , , , 

,Ii I' .i i iiiiiil i ill i if! 
! 

X 
I I - 

0 L 
Fig. 2. Schema du milieu poreux r6actif 6tudi6. 
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couche du lit de sel r6actif situ6e entre F~ et F 2 est 
souvent tr6s mince (de l'ordre de quelques centi- 
m6tres). Par cons6quent, les transferts de chaleur et 
masse peuvent 8tre consid6r6s monodimensionnels. 
Cette hypoth6se simplificatrice a 6t6 v6rifi6e exp6r- 
imentalement par Mazet [16] et Villa [17]. 

3. MOD#LISATION 

Le milieu r6actionnel &udi6 est un lit fixe poreux qui 
subit une transformation chimique. Dans un milieu 
poreux, les transferts de chaleur s'effectuent par con- 
duction, convection et rayonnement. Leva et al. [19] 
ont consid6r6 les divers m6canismes de transfert de 
chaleur dans un milieu poreux contenant un gaz. A 
basses temp6ratures, les m6canismes de transfert de 
chaleur par rayonnement peuvent ~tre n6glig6s devant 
les autres. Coyne et Prenger [20] ont retenu sept 
m6canismes de transfert de chaleur dans un solide en 
r6gime permanent et dans le cas d'une convection 
forc6e sans r6action chimique. Ces auteurs ont ensuite 
6tabli des formules empiriques qui expriment des 
coefficients thermiques en fonction du nombre de Rey- 
nolds pour diff6rentes porosit6s et diam6tres des par- 
ticules solides. Cependant, le d6veloppement des r6ac- 
teurs solide/gaz n6cessite la maftrise des transferts 
coupl6s de chaleur et de mati6re au sein des milieux 
poreux r6actifs en tenant compte de la transformation 
chimique. Cette mMtrise n6cessite l'61aboration de 
mod61es math6matiques capables de simuler cor- 
rectement le comportement de ces r6acteurs en con- 
ditions r6elles de fonctionnement. Cette simulation se 
fait selon une approche globale [21, 22] ou fine [23- 
25]. Par ailleurs, la majorit6 des 6tudes effectu6es dans 
ce cadre n6gligent la diffusion du gaz fi travers le milieu 
poreux et le transfert massique contr61e uniquement 
la cin6tique chimique. Cependant la d6termination des 
profils de vitesse et de pression devrait se faire par le 
biais de l'6quation de continuit6 et de l'6quation de 
diffusion du gaz ~ travers le milieu poreux. 

Pour d6crire les transferts de chaleur et de mati6re 
dans le syst6me consid6r6, nous distinguons la phase 
solide (sels + graphite) et la phase gazeuse. Le solide 
est caract6ris6 en tout point et fi chaque instant par 
sa temp6rature Ts(x, t) et les avancements des deux 
r6actions not6s X(x, t) et Y(x, t), alors que le gaz est 
caract6ris6 par sa temp6rature T~(x, t), sa pression 
P(x, t) et son d6bit massique Qm(x, t). Le mod61e de 
simulation comportera donc une loi cin6tique, un 
bilan thermique, sur le solide et sur le gaz, un bilan 
massique, une 6quation de conservation, une 6quation 
d'6tat et une 6quation d'6quilibre. 

3.1. Loi de la cin~tique 
La mise en oeuvre d'un couple solide/gaz dans un 

proc6d6 de pompe ~t chaleur chimique n6cessite la 
connaissance des vitesses de r6action entre le solide et 
le gaz. La d6termination de ces vitesses passe par le 
trac6 des courbes iso-vitesses dans le diagramme pre- 
ssion-temp6rature du couple ~tudi6. Ce trac6 n6cessite 

de longues exp6riences qui se font sur des 6chantillons 
de quelques milligrammes de m61ange r6actionnel en 
s'int6ressant uniquement ~ la cin&ique chimique. Les 
mesures de la cin6tique en calorim6trie, ther- 
mobalance, ATD et TGD sont effectu6es dans des 
conditions ot~ l 'on peut s'affranchir des transferts de 
chaleur et de mati6re dans le milieu r6actionnel. Cep- 
endant, la cin6tique des milieux h6t6rog6nes d6pend 
de la transformation chimique proprement dite et des 
transferts de chaleur et de masse. Plusieurs approches 
permettent de caract6riser la cin6tique de ces r6actions 
en fonction des param6tres thermodynamiques et des 
caract6ristiques physiques qui d6finissent la structure 
du milieu r6actif. Pour les r6actions non catalytiques, 
deux approches sont adopt6es : 

--approche ph6nom6nologique qui est bas6e sur un 
mod61e de connaissance d6crivant les m6canismes 
616mentaires d6pendant des caract6ristiques phy- 
sico-chimiques du milieu. 

--approche analogique qui est bas6e sur un mod61e 
de similitude de la r6action avec des processus 
physico-chimiques simples et qui permettent de 
d6crire la cin6tique d'une mani6re globale. 

Cette derni6re approche est bien adapt6e ~ la simu- 
lation num6rique. 

Dans ce travail la mod61isation de la cin6tique est 
faite par approche analogique. Celle-ci doit rendre 
compte de l'ensemble des m6canismes 616mentaires, 
transfert de masse et r6action purement chimique, par 
l'interm6diaire d'une loi globale. Cette mod61isation 
repose sur une analogie avec la cin6tique des r6actions 
en milieux homog6nes en introduisant des pseudo- 
ordres de r6action et un terme d'6cart par rapport g 
l'6quilibre. Le milieu 6tudi6 se d6compose suivant 
deux r6actions successives d'avancements not6s X et 
Y, compris entre 0 et 1 chacun. La vitesse de r6action 
est une fonction de l'6tat local du milieu et des avan- 
cements X et Y : 

aX(x, t) 
8t - f (X)K,  (P, T), (1) 

0 Y(x, t) 
Ot - g(X, Y)K2(P, r). (2) 

Des expressions simples sont choisies pour ces 
fonctions, donnant une loi semi-empirique pour la 
vitesse locale de la r6action. 

f(X) = ( I - X )  m, : rnl est le pseudo-ordre de la 1 ~r° 
r6action. 

#(X, Y) = (1 - Y)nxm2 : la seconde r6action ne peut 
d6marrer qu'apr~s la premiere. 

KI(PI, T) et K2(P, T) sont les vitesses sp6cifiques. 
Ces termes sont croissants en fonctions de la tem- 
p6rature en cin~tique homo#ne.  Ils sont donn6s par 
le terme d'Arrhenius. Pour les r6actions h6t6rog~nes, 
le terme d'Arrhenius est pond6r6 par un autre terme 
exprimant l'6cart par rapport h l'6quilibre: 
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K I ( P ' T ) = C ' e x p [  - D ~ ] [ A H I (  R \T~qx 

K~ (P, T) -- C2 exp - ~ - j  [ ~ -  ~ 

(3) 

(4) 

T, qx et Teq v sont les temp6ratures d'6quilibre. 
Le module global de la cin6tique est donn6 par : 

~X(x, t) 
dt - C, (1 -X(x ,  t)) m, 

x e x p l  T~,~t ) ] [~L(-T!qx T( l , t ) ) ] ,  (5) 

Y(x, t) 
63 t C2(1 - Y(x, t))nsm:(x, t) 

x e x p l  T~2,2 t)] I ~  (-Tc~y T(1, t))].  (6) 

Le mod61e choisi fi deux lois fait intervenir sept 
param6tres Cl, C2, D1, DE, ml, m2 et n qui sont identifi6s 
[26] ~ partir des r6sultats exp6rimentaux par la 
m6thode de Powell [27]. Les valeurs de ces param6tres 
sont regroup6es dans le Tableau 1. 

3.2. Equation de continuitk 
Dans un domaine f~, le bilan massique sur la phase 

gazeuse en suivant le gaz dans son mouvement s'6crit : 

dfoepod~=fo,hd~ (7) 

off rn est la source de masse. 
En tout point du domaine ~, ce bilan s'6crit : 

~(ep~) + V(pG P) = & = 2NsMc ~ + • (8) 
0t 

pGV est la densitk de flux de masse, on pose 0_,~ = P~V. 

3.3. Equation de mouvement 
Les 6quations du mouvement (bilan de la quantit6 

de mouvement sur la phase gazeuse) du gaz dans 
les pores devraient &re celles de Navier-Stokes. Ces 
6quations posent un probl6me du fait que la r6solution 
dans le cas d'un fluide incompressible et de viscosit6 
constante s'av6re quasi-impossible lorsqu'il s'agit d'un 
gaz r6el. I1 est habituel de lui substituer une loi ph6n- 
om6nologique d'un caract6re semi-empirique, reliant 

Tableau 1. Param6tres de la cin6tique 

n ml m2 CI C2 Dl (K) D2 (K) 

1.431 0.170 1.999 0.00624 0.00373 855 640 

le flux de mati6re/l la force qui est/t l'origine de ce 
flux : un gradient de pression. 

En r6gime laminaire, la loi ph6nom6nologique 
r6gissant l'6coulement d'un fluide ~i travers un milieu 
poreux est la loi de Darcy: 

B 
V = -  VP. (9) 

# 

Vest la vitesse du fluide, Best  la perm6abilit6 du 
milieu poreux, # est la viscosit6 dynamique du fluide 
et VP est le gradient de pression. 

Pour l'6coulement de gaz ~ travers un milieu 
poreux, le coefficient B/# d6pend de la pression. Dans 
le cas off le libre parcours moyen du gaz est n6gligeable 
devant le diam6tre moyen des pores, les chocs mol- 
6cule-mol6cule du gaz sont pr6pond6rants par rapport 
aux chocs mol6cule-paroi du pore. L'6coulement est 
alors simplement visqueux et B/# est une fonction 
lin6aire de la pression. Les mesures de la perm6abilit6 
des milieux poreux r6actifs effectu6es par Mauran [28] 
ont permis de v6rifier cette hypoth~se. Dans la suite 
de ce travail nous exprimons la perm6abilit6 du milieu 
par une fonction B(X, Y) qui d6pend des avancements 
des deux r6actions. Cette fonction peut ~tre pond6r6e 
de fagon simple en tenant compte des perm6abilit6s 
des composants (CaC12, 6CH3NH2+graphex) et 
(CaCI2, 2CH3NH 2 + graphex) [28]. Cette perm6abilit6 
est donn6e par : 

B(X, Y) = B6+~(Bz--B6)(X+ Y) (10) 

avec B6 = 0.676× 10 -12 m 2 est la perm6abilit6 du 
(CaCl2, 6CH3NHz+graphex) et B2 = 1.87 × 10 -j2 m 2 
est la perm6abilit6 du (CaC12 2CH3NH2 + graphex). 

3.4. Equation d'btat 
On admet que le gaz v6rifie l'6quation des gaz 

parfaits, l'6quation d'6tat est exprim6e de la fagon 
suivante : 

P RT~ 
(l l)  

p ~ -  Mc 

off Mc est la masse molaire du gaz. 
L'utilisation de cette loi suppose aussi que la quant- 

it6 de gaz adsorb6 sur les parois des pores est n6g- 
ligeable devant le nombre des molecules libres du gaz. 

3.5. Expression du dkbit massique 
A l'aide de l'6quation d'6tat, on peut exprimer la 

masse volumique du gaz. En joignant cette expression 
5. la loi d'6coulement d6j/t 6tablie, on obtient le d6bit 
massique : 

MG B(X, Y) PVP. (12) 
O_,. = p o ~ -  RTo # 

En appliquant la divergence ~i l'6quation (12) on 
obtient l'6quation suivante : 

( M~ B(X' Y) PvP). (13) 
VQ.m = V - RTG # 
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De l'6quation (8) on tire l'expression de la diver- 
gence de 0~: 

(~X+ ~ ~(epc) (14) VO_,, = 2NsMG \ Ot - ~t 

En 6galisant les 6quations (13) et (14) on obtient 
l'6quation suivante : 

~(~PG)ot + V (  RTGM~ B(X,tt I0 PVP) 

-= 2NsMG ~ + . (15) 

3.6. Equations de conservation de l'knergie 
3.6.1. Bilan thermique sur le solide. La variation de 

l'6nergie du solide est due principalement : 

- -aux  6changes conductifs solide-solide ; 
- -aux  6changes convectifs avec le gaz ; 
- - a u  terme source dfi ~t la r6action chimique. 

Dans ces conditions le bilan 6nerg6tique sur le solide 
s'6crit : 

OTs 
ps(X, Y)Cps(X, Y ) ~ -  = V(2(X, Y)VTs) 

+hs(TG- Ts)-2Ns(AHI, ~OX+AH, z ~ .  (16) 

La capacit~ calorifique ps(X, Y)Cps(X, Y) du m61- 
ange peut &re pond~r6e de fagon simple en tenant 
compte des capacit~s des composants du milieu. Cette 
capacit6 est donn6e par [23] : 

ps(X, Y)Cps(X, Y) = Ns[556.8-t57(X÷ Y)]. 

La conductivit6 thermique apparente 2(X, Y) du 
milieu r6actionnel varie en fonction de la composition 
du milieu. Pour que le mod+le puisse d6crire de man- 
i6re fid~le le comportement du r6acteur nous expri- 
mons la conductivit6 2(X, Y) ~ partir de la relation 
suivante : 

k (x ,  Y) = A~ - a ~ x -  c~ Y 

od les coefficients A)., Bx et Cx sont identifi6s [26] 
partir des r6sultats exp6rimentaux par la m6thode de 
Powell [27]. Les valeurs identifi6es qui permettent 
d'avoir le minimum d'6cart entre la simulation et l'ex- 
p6rience sont pr6sent6es sur le Tableau 2. 

3.6.2. Bilan thermique sur le gaz. On n~glige, dans 
ce bilan 6nerg6tique sur le gaz, le travail de com- 
pression et celui des forces de dissipation visqueuse. 

Tableau 2. Param6tres de la conductivit6 thermique 

A~ B~ C~ 

0.48 0.18 0.09 

La variation de l'6nergie du gaz est donc due prin- 
cipalement : 

- -aux  6changes conductifs gaz-gaz ; 
- -aux  6changes convectifs avec le solide ; 
--fi la variation de l'enthalpie accompagnant la cr6- 

ation du gaz par la r6action chimique. 

Dans ces conditions le bilan 6nerg6tique sur la phase 
gazeuse prend la forme suivante : 

gpGCpG ~ ÷ CpGOmVTG = V(J, GVTG) 

0 (~X+_~](Ts_  TG). (17) + Ihs + 2NsMGCpG \ ~  

La porosit6 est estim~e par l'expression suivant : 

Pe = l - - - - .  (18) 
Psolide 

po est la densit6 effective du m61ange r~actionnel. 

3.7. Equation d'bquilibre 
Le syst6me 6tudi6 +tant monovariant, il existe donc 

une relation ~ l'6quilibre qui exprime la pression en 
fonction de la temp6rature (relation de Clausius-Cla- 
peyron): 

AH AS 
LogP RT + R (19) 

3.8. Conditions initiales et aux limites 
3.8.1. Conditions initiales. Initialement la tem- 

p6rature est uniforme dans le r6acteur : 

A t = 0 ,  T s = T c  et T G = T c .  

La pression est uniforme : 

P = Pc- 

Les avancements sont nuls : 

X =  Y=O. 
3.8.2. Conditions aux limites. Sur F = FI, la pre- 

ssion est impos6e par le condenseur P = Pc. Cette 
fronti6re est suppos6e adiabatique V T s = 0  et 
VTG = 0. Sur F = F2, la temp6rature est impos6e par 
l'6changeur Ts = Tc et Tc = Tc. De ce c6t6 le r6acteur 
est ferm6 Q,, = 0. 

4. RESOLUTION NUMERIQUE 

Les milieux poreux r~actifs utilis6s dans les r6ac- 
teurs solide/gaz des pompes fi chaleur chimiques sont 
de mauvais conducteurs de chaleur et de mati6re. Ces 
milieux sont alors les si6ges de forts gradients de tem- 
p6rature, de concentration et de conversion [29]. Pour 
r6duire ces gradients, il faut garder une distance max- 
imale milieu poreux-6changeur faible. Le milieu 
r6actif a donc une 6paisseur n6gligeable devant les 
autres dimensions du r6acteur. Dans les syst6mes 
g6om6trie simple (parall61ip6p6dique ou cylindrique), 
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les transferts de chaleur et de mati6re sont alors mono- 
dimensionnels. 

Le modSle de simulation fait intervenir des 6qua- 
tions aux d6riv6es partielles non lin6aires de la forme 
suivante : 

? V U = f  r surF~ . (20) 

U = U C  s u r  F 2 

Conditions initiales 

Pour r6soudre num6riquement ce syst6me d'6qua- 
tions aux d6riv6es partielles nous utilisons la m6thode 
des 616ments finis [30]. Le choix de cette m6thode est 
impos6 par sa souplesse et par le fait qu'elle peut 
s'adapter facilement ~ l'6tude des g6om6tries com- 
plexes (r6acteurs ~ ailettes ou ~ caloducs). 

La m6thode des 616ments finis consiste ~ d6com- 
poser un probl6me continu en un probl6me discret 
r6gi par un syst6me lin6aire facile ~ r6soudre. Cette 
approche exige que le domaine de calcul f] soit d6com- 
pos6 en un certain nombre d'616ments de dimension 
finie. Le domaine de calcul fl est donc maill6 en 40 
segments fie (Fig. 2). 

On consid6re l'espace d'Hilbert H = L~(fl) des 
fonctions de fl ~ R de carr6 mesurable muni de son 
produit scalaire : 

et V un ensemble de fonctions test q~ telles que : 

• e v =  { ~ H , V ~ e H } .  

L'application de la m6thode des 616ments finis se 
fait en plusieurs 6tapes: interpolation, formulation 
variationnelle, assemblage et r6solution. 

4.1. Interpolation 
L'interpolation est fare par des polyn6mes d'ordre 

l 

X X 

• ] ( x ) = - ~ + e  et ~ 3 ( x ) = ~ + l - e  

ou e est le numSro de l'616ment fini. 
La valeur de la fonction U en un point quelconque 

appartenant g l'616ment ~° est estim6e par : 

~0]~ = ~°0~ = ~ ~( t )*~(x)  u o = ( ~ , ~ )  ( ~ )  ,=, 

(21) 

off 0] et 0~ sont les variables nodales. 

4.2. Formulation variationnelle 
En utilisant la m6thode de Galerkin [31], la for- 

mulation variationnelle du probl6me s'6crit sur l'616- 
ment fie : 

0t d~ + flV U@' d r  

= [ [V(~VV)+f~l'~ed~ (22) 
Ja 

qui prend la forme suivante : 

Par application de la formule de Green l'6quation (23) 
se ramSne g : 

+ f~o ?Vt~eVtl)~0 ~ d~ 

=frf%°dr+f.of%°d.. (24) 
1 

Cette 6quation se ram+ne h : 

ed0 ° 
[m] ~ -  +[k]°0 ~ = {f}e (25) 

avec [m] e, [k] ° et {f}° sont respectivement la matrice 
masse 616mentaire, la matrice raideur 616mentaire et le 
vecteur second membre 616mentaire. Ils sont d6finis 
par : 

fo m(~ = t e e oc ~i ~ d~ 
e 

k,j = ?V *i V ~  d n  + flV *,~y d r .  (26) 
© 

. ~ j F  I 

AprSs assemblage des termes 616mentaires, le syst~me 
d'6quations s'6crit : 

d® 
[M] ~ + [K]O = {F} (27) 

off [M], [K] et {F} sont les matrices masse, raideur et 
le vecteur second membre. ® d6signe l'ensemble des 
variables nodales. 

La discr6tisation dans le temps de ce syst~me est 
faite par la m6thode de Cranck-Nicholson : 

[M]O '+At -- O t 1 
- - ~ [K] [Or +Ot+Aq + {F}. (28) 

At 

Quant aux 6quations de la cin6tique (5 et 6), elles 
sont r6solues par une m6thode explicite. 

Du fait que toutes les 6quations du module sont 
coupl6es et le systSme est fortement non lin~aire, une 
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mgthode it6rative du type pr6diction-correction est 
utilisge pour r6soudre ce probl6me. 

5. RESULTATS 

5.1. Influence du coefficient d'~chan#e sur les r~sultats 
Le coefficient d'6change volumique h~ entre le solide 

et le gaz est un param~tre tr~s important,  puisqu'il  a 
une influence notable sur l'6cart entre la temp6rature 
du solide et celle du gaz. Ce coefficient ne peut pas 
&re mesur6 exp6rimentalement et son influence sur les 
r6sultats ne peut se faire que par simulation. A titre 
d'illustration, nous pr6sentons sur la Fig. 3(a) l'6v- 
olution de cet 6cart dans le r6acteur en fonction du 
temps pour plusieurs valeurs de hs. Pour un h, donn6, 
l'6cart TG-- Ts augmente au cours du temps pour atte- 
indre une valeur maximale et tend vers z6ro en fin de 
la r~action. L'existence des deux points d'inflexion sur 
ces courbes est due au d6roulement des deux r6actions. 
Nous pr6sentons 6galement sur la Fig. 3(b) l'6cart 
T ~ - T s  maximum en fonction du coefficient hs pour 
plusieurs couples de contraintes (Pc, Tc). Cette figure 
montre que l'6cart T ~ -  Ts d6pend des contraintes de 
temp6rature et de pression impos6es au syst~me. Cet 
6cart important  remarqu6 pour les faibtes valeurs de 
h~ est reli6 A la diff6rence entre la temp6rature T¢ et la 
temp6rature d'6quilibre correspondant h la pression 
Pc (Tableau 3). En plus, l'6cart maximum T ~ -  Ts est 
tr~s important  pour les faibles valeurs de h, et tend 
vers une valeur asymptotique minimale lorsque le 
coefficient hs devient important.  En effet, pour les fai- 

¢ 

10-  
. 

8 -  

6 -  

4 -  

2 -  

- - - - -  hs=200 

. . . . . . .  hs=2$0 

. . . . .  hs=300 

.......... hs=100 W/K!rn 3 . .  

:;;i)"" .......... IZIIII II.;.I. .; ." ......... 
.- / .~ . - : . . . : . .  _ - - ~ : : ' _ . , ' , ~  • ........... " . . .  

200  400  600  SO0 1000 

Temps ( r an )  

18- 

t 2 ~  

! 9i 

0" 

. . . . . . . .  p e = l ~  b e r ~  T c = 6 3 a o c  

P c =  1.1$ b a r s ,  Tc  = $5.1"C 

............ 1%=0.7 baN, T ¢ = 4 4 . 2 " C  

. . . . . .  P c =  I J I S  lamnl, Tc  = 44.20C 

Ca) 
' . . . ._  
"--;--. . .  . . . .  . . . . .  , . . . , . . . ' , , ' . . . . ' , ,__. ,  . . . .  : - -  

0 2 4 6 8 10 
hs (W/K/ml) MIIIkml 

Fig. 3. Evolution de l'6cart TG-- Ts entre la temp6rature du 
gaz et celle solide: (a) en fonction du temps, (b) en fonction 

de hs. 

Tableau 3. Influence des contraintes (Pc, Tc) sur l'6cart 
T o -  Ts 

Pc (bars) Tc (°C) T c -  Toqx (Pc) (To -  Ts)~ax 

1.85 63.8 28 18 
1.15 55.1 25.5 17 
0.7 44.2 24.24 16 
1.85 44.2 8.4 7 

bles valeurs de hs, l'6change de chaleur entre le solide 
et le gaz est n6gligeable, c'est ainsi que la temp6rature 
du gaz augmente de mani6re consid6rable ~ cause de 
sa faible inertie thermique. Par contre pour les fortes 
valeurs de hs, l '6change thermique entre le solide et le 
gaz s'am61iore et la temp6rature du gaz rejoint celle 
du solide. 

Notons  enfin que sur une large gamme, le coefficient 
hs n ' a  pas une grande influence, fi partir d 'une certaine 
valeur limite, sur l 'allure des temp6ratures et du taux 
d 'avancement global de la r6action. Dans le domaine 
des pompes /t chaleur chimiques l'6cart TG--Ts est 
souvent n6gligeable. Ceci est dfi au faible d6bit du gaz 

travers le milieu poreux qui poss6de en g6n6ral une 
grande porosit6. I1 est donc recommand6 de choisir 
une valeur de hs qui r6pond fi cette condition. Dans la 
suite de ce travail, nous choisissons pour hs la valeur 
1 0 0 0  W m - 3  K - ' .  

5.2• Validation du module 
Pour valider notre mod61e, nous simulons le cas 

d 'un  milieu poreux utilis6 dans un  r6acteur cylindrique 
(Fig. 4) identique ~. celui exp6riment6 par Mazet et al. 
[32]. La comparaison va porter sur les grandeurs qui 
sont accessibles exp6rimentalement ~, savoir la tem- 
p6rature du solide ~t des cotes et/t  des instants donn6s 
et le taux d 'avancement global des deux r6actions de 
d6composition/~ plusieurs instants. Pour atteindre cet 
objectif nous allons calculer cet avancement global 
par int6gration des taux d 'avancements locaux : 

• 1 
Xgl m (t) = ~ p  ~f  l (X(x~, ti) + Y(xi, tj) ) 

ofJ Np est le nombre de noeuds du maillage. 
Notons aussi que les repr6sentations graphiques 

seront faites avec un  changement d'origine ( x - 1 4  
mm). 

Sur les Figs. 5 et 6 sont pr6sent6es les 6volutions 
de la temp6rature du solide et l 'avancement global 
mesur6s et simul6s sous les contraintes Pc = 1.85 bars 
et T¢ = 336.8 K. D 'une  part, on remarque qu 'en g6n- 
6ral il y a un bon accord entre la simulation et l'ex- 
p6rience. D'autre  part, on note que la nature des pro- 
ills de temp6rature est due au couplage entre la 
cin6tique de la r6action et les transferts de chaleur 
et de mati6re dans le sel. En effet, nous distinguons 
plusieurs Stapes dans cette transformation : 

Au d6part la r6action d6marre effectivement sous 
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Fig. 5. Evolution de la temp6rature du solide en fonction du 
temps sous Tc = 63.8°C et Pc = 1.85 bars. 
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Fig. 6. Evolution de l'avancement global de la r~action en 
fonction du temps sous Tc = 63.8°C et Pc = 1.85 bars. 

des conditions thermodynamiques (Pc, Tc) 61oign6es 
de l'6quilibre. Au cours de cette transformation endo- 
thermique, la consommation tr6s rapide de la chaleur 
sensible du r6acteur est due 5. la forte vitesse locale 
des deux r6actions [(OX/~t)+ (~ Y/~t)] (Fig. 7) et aux 
faibles transferts de chaleur et de mati6re, ce ph6n- 
om6ne entraine des chutes rapides des temp6ratures. 
Au centre du r6acteur la temp6rature du solide rejoint 
celle d'6quilibre Teqx(P ) de la r~action (R1). 

Le couplage cin~tique-transferts provoque ensuite 
une adaptat ion de la temp6rature, en chaque point du 
r6acteur, en t re  Teqx(P ) et To Au centre du r6acteur, 
la temp6rature 6tant inf6rieure /~ la temp6rature 
T~qv(P) de l'6quilibre (R2), seule la r6action (R 1) peut 
avoir lieu au d6part dans cette r~gion. Cela conduit  
une nette distinction entre les deux r6actions qui est 
mise en 6vidence par l'existence de deux paliers sur la 
Fig. 5. 

A la p6riph6rie du r6acteur, de meilleurs transferts 
de chaleur permettent le d6roulement quasi-simultan6 
des deux r6actions. L'6volution des temp6ratures est 
donc croissante dans cette r6gion. 

En fin de r6action la vitesse de r6action devient tr6s 
faible, les temp6ratures augmentent  pour atteindre la 
valeur Tc impos6e par l'6changeur. 

5.3. Analyse des rksultats 
Au delh de l ' interpr6tation des profils de temp6ra- 

ture, les profils de vitesse et avancements X et Y per- 
mettent de suivre la transformation du milieu poreux. 
Ils sont pr6sent6s sur la Fig. 8. Le gradient de tem- 
p6rature maximum est de 28°C entre les extr6mit6s du 
r6acteur au d6but (t = 60 mn). Ce gradient diminue 
avec le temps pour atteindre la valeur 0°C ~ t = 1200 
mn. Les profils de vitesse (Fig. 8b) mettent en 6vidence 
un pic de vitesse se d6plagant de l '6changeur vers la 
fronti6re F1. I1 repr6sente un front de p6n&ration ther- 
mique et massique caract6ris6 par le fort gradient de 
temp6rature (Fig. 8a) et le fort d6bit de gaz (Fig. 9). 
PrOs de la fronti6re Fl, les temp6ratures tendent vers 
la valeur d'6quilibre. Au voisinage de l'6changeur, ces 
temp6ratures tendent vers la valeur To 

Les profils d 'avancements locaux (Figs 8c et 8d) 
confirment l'6troite localisation de la r6action sur le 
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Fig. 9. Profils du d6bit du gaz ~t travers le milieu poreux. 
Fig. 10. Evolution du temps n6cessaire ~ la transformation 

totale du r6actif en fonction de l'espace. 

front. En effet, loin de l'6changeur, la transformation 
du milieu ne d6passe pus sa valeur atteinte gr~ice ~t la 
chaleur sensible, tant que le front est raide. Par contre 
entre le front et l '6changeur, le milieu est pratiquement 
transform6. Ces profils d 'avancements mettent en 6vi- 
dence l'existence de forts gradients de conversion entre 
les extr6mit6s du milieu poreux r6actif. 

Cette 6tude montre qu 'une faible couche de sel peut 
pr6senter de forts gradients de temp6rature et de con- 
version. L'influence de l'6paisseur du lit de sel peut 6tre 
caract6ris6e par le temps mis pour la transformation 
totale du sel suivant la position. La Fig. 10 repr6sente 
ce temps en fonction de la position jusqu'A la con- 

version locale 1 pour les deux r6actions. La pente de 
cette courbe est nettement d6croissante de F~ vers F2. 

La Fig. 11 pr6sente l '6volution de la pression au 
sein du milieu poreux r6actif. Cette figure montre que 
la pression atteint sa valeur maximale au d6but de la 
r6action et tend vers la pression contrainte Pc impos6e 
au syst6me. La remarque importante qu 'on  peut tirer 
de ce r6sultat c'est que la pression est quasiuniforme 
duns ce milieu 6tudi6. Ceci est dfi au faible tassement 
utilis6. Des mesures diff6rentielles de pression entre 
les extr6mit6s du lit de sel effectu6es par Mazet  [10] 
confirment cette conclusion. 
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Fig. 12. Evolution du d6bit du gaz quittant la frontidre F l en 
fonction du temps. 

Le d6bit du  gaz qu i t t an t  la fronti+re F~ est pr6sent6 
sur la Fig. 12. Ce d6bit est consid6rable au d6but  
de la r6action et devient n6gligeable ~t la fin de la 
d6sorption.  Dans  le cas de l '6tude globale d 'une  
pompe ~ chaleur  chimique,  le d6bit du  gaz qu i t t an t  
le r6acteur est li6 au n o m b r e  de moles du fluide 
frigorig6ne qui circule dans  le condenseur  et 
l '6vaporateur  : 

N c ° n d  - -  M G  emps 1 

Le coefficient de per formance  de la machine  d~pend 
de ce d6bit qui doit  ~tre optimis6. 

6. CONCLUSION 

Nous  avons  d6velopp6 un  mod61e de s imulat ion 
pour  l '6tude des t ransfer ts  couples de chaleur  et de 
masse en milieux poreux r6actifs en r6gime transitoire.  
Ce mod61e permet  d ' avo i r  les champs  de temp6rature,  
de pression et de concen t ra t ion  et d6crit correc tement  
tous les  ph6nom+nes ayan t  lieu dans  les r6acteurs sol- 
ide /gaz / t  lit fixe. Cette 6tude a permis d 'une  part ,  de 
tester l ' influence du coefficient d '6change thermique  
volumique  entre  le gaz et le solide sur les r6sultats de 
s imulat ion et d ' au t re  part ,  le calcul du  d6bit de gaz 
qu i t tan t  le r6acteur. Nous  pensons  que l 'ut i l isat ion 
des 616ments finis rend not re  mod61e facilement adapt-  

able ~i l '6tude des r6acteurs ~ g6om~trie complexe 
ayan t  un  compor t emen t  b idimensionnel  [33]. 

A la fin de ce travail,  nous  pouvons  simuler |e com- 
por tement  d 'un  r6acteur solide/gaz en condi t ions  
r6elles de fonct ionnement .  Ce mod61e 6tabli, va ~tre 
utilis6 pour  l '6tude et l 'opt imisa t ion d 'une  pompe 
chaleur  solaire. 
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STUDY OF COUPLED HEAT AND MASS TRANSFER IN A NON-ISOTHERMAL AND NON- 
ISOBARIC FIXED BED GAS/SOLID REACTOR 

Abstract--This work concerns the modelling of coupled heat and mass transfer in a reacting porous 
medium used in a fixed-bed gas/solid reactor. The model takes into account the resistances to mass 
diffusion through the effective permeability of the reacting bed and the resistances to heat diffusion via two 
parameters : the effective heat conductivity of reacting medium and the heat transfer coefficient between 
the solid and the gas. The model equations are solved by the finite elements method. The influence of the 
solid-gas heat transfer coefficient on the simulation results has been studied. Experimental results are used 
to validate our model. The proposed model in this study allows one to have exactly the gas flow rate leaving 
the reactor and correctly describes the behaviour of the gas/solid reactors used in chemical heat pumps 
domain. 


