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Actuaités

e Recherche fondamentale

e Analyse chimique
e Microfluidigue

La conductivité thermique est une propriété clé pour le dimensionnement de nombreux égquipements,
comme les échangeurs, qui permettent detransférer del'énergie thermique d'un fluide caloporteur vers
un autre, sanslesmélanger. Destravaux de théseréalisésa | FPEN [1] viennent bousculer les approches
classiqguement employées ala fois pour la mesure et pour la prédiction de cette propriété.

Microfluidique: la voie expérimentale

La microfluidique est une technique qui consiste a étudier le comportement de fluides dans des dispositifs

mi niaturisés — puces microfluidiques — comportant des canaux de quelques dizaines de micromeétres de diameétre.
L’intégration de capteurs au sein de ces canaux permet d’ accéder a une mesure précise des propriétés des fluides.
Gréace alaminiaturisation, mais aussi aux gains de temps et aux réductions de colts qu’ elle engendre, la
microfluidique élargit |e spectre des possibilités en matiére d’ expérimentations. C’ est notamment |le cas pour des
applications ou I’ échantillon liquide est disponible en faible quantité.

Un travail de recherche, de conception et de développement, conduit & IFPEN en collaboration avec I'l CMCBY,
apermis laréalisation d’ une puce microfluidique (Figure 1) pour mesurer la conductivité thermique des liquides
[2]. Validé sur la base de données disponibles dans la littérature, ce dispositif a ensuite été employé pour générer
de nouvelles données de conductivité thermique, notamment pour le 2,5-diméthylfurane, un composé issu de la
biomasse pour lequel aucune mesure expérimentale n'avait été rapportée jusqu'alors.

1 |ngtitut de Chimie de la Matiére Condensée de Bordeaux
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Dispositif microfluidique. Illustration adaptée de la these de Rosa Moreno Jimenez [1].

Chémoinformatique: la voie preédictive

La chémoinformatique consiste a utiliser des ressources informatiques pour résoudre des problémesliésala
chimie et, dans une de ses déclinaisons, arecourir al’intelligence artificielle pour prédire des propriétés a partir
de données de référence, qu’ elles soient expérimental es ou issues de simulations. La direction Physico-chimie et
Mécanique appliquées d’' | FPEN ainvesti depuis plusieurs années dans cette discipline pour les besoins de sa
recherche et s est plus particulierement intéressée aux algorithmes d’ apprentissage automatique. L’ application
récente de ces outils d' apprentissage a des données issues de la littérature aainsi rendu possible la prédiction de
la conductivité thermique d" hydrocarbures et d’ oxygénés en phase liquide en fonction de latempérature [3]. Par
cette approche, il est donc possible non seulement de reproduire les données expérimental es existantes, mais
aussi de prédire le comportement de nouveaux composés au sein de la famille chimique couverte par la base

d’ apprentissage.
Microfluidique et chémoinformatique : deux voies conver gentes

Disposer de ces deux nouvelles approches est de toute évidence un atout majeur pour (i) d’ une part lamesure et
(i) d'autre part la prédiction de la conductivité thermique des fluides. Afin d’ accroitre les domaines

d applicabilité de I’ approche par apprentissage machine (nouveaux composes, autres conditions de
température,...) ou encore larobustesse des prédictions, il importe désormais de compl éter les bases de données
existantes par |’ acquisition alafois massive et ciblée de nouveaux résultats expérimentaux.
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