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Quels sont les enjeux?

Matériaux pétro » Sur ou mal dimensionné
sourceés

Global Annual Oil Production
(billions of barrels)
- p—y ~N N w
o »w e w o

w

Matieres premieres renouvelables Propriétés adaptees Déchets 100%

& non-alimentaires + a la conservation de biodégradable en
Procédés de fabrication peu la qualité & sécurité conditions naturelles
couteux energie de I'aliment

® Son origine
part: ® Son design
® Safin de vie

Nouvelle génération d’emballage éco-efficient de
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Lignocellulosic
fibers

Solid wastes
(wheat straw)

Liquid effluent
(cheese whey)
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[ -> Around 5€/kg ]

 MATRIX = PHBV
 Biodegradable polyester
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[ - Around 25€/ton ]

* FILLER = Wheat straw fibers
* By-product of wheat industry

§ Straw fibers obtained
I by successive millings
Size : 100-150um

Lignocellulosic
fibers

Solid wastes

Biomass
food by-products Liquid effluent

(wheat straw)

(cheese whey)
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| 5 Safe & eco-
efficient bio-

composites
for food packaging
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S-4800 x2.50k

Lignocellulosic

PHBY fibers

Biomass
food by-products

Shaping by injection at pilot
scale
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Safe & eco-
efficient bio-

ro = 6 :
Source: Furstplast com pOSItes
for food packaging

Lignocellulosic Food loss
fibers - Around 25€/ton reduction

PHBYV

FILLER = Wheat straw fibers
-product of wheat industry

Biodegradable polyester

. ~ Biomass
%o—nc—m_c—o—cﬂ—(:ﬂﬁ*} food by-prOdUCts

PHBV

CH.CH: O
[

-> Around 5€/kg
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Ecoefficient Biodegradable Composite Advanced Packaging

<'it¢kes

Environmental
\ (WP1 5)

Molecular
(WP2)
Consumer
' (safety & quality)
EcoBioCAP ah

Nanoscopic |,

(WP2,3) By-products

Industrial
(WP1,6)

_Scales
Macroscopic :

(WP3,4)
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OBJECTIFS APPLIQUES

v

v

OBJECTIFS A >
SCIENTIFIQUES = | |

Une approche intégrée et multi-echelle

Matériaux 100%
biodégradables

Nouvelles fonctionnalités
telles que des propriétes
de transfert de masse
optimisées

Production a I'échelle
industrielle
Codat final acceptable

stable et sr d'un point
de vue chimique et
microbiologique
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1 Objectif appliqué: des propriétés fonctionnelles « a facon »
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Filler content (w/w%)
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1 Objectif appliqué: des propriétés fonctionnelles « a facon »
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Propriétés mécaniques

30 0 [ Analyzed by tensile tests, 25°C, 53%RH
45 |
40
S 35 |
2 20 =
?i, a 0 ——PHBV
g 0 25 PHBV-10IM
8 220 — —PHBV-20IM
= 10 ? — —PHBV-30IM
0+ +  ceees PHBV-20BM
c —— PHBV-20CM
0 : : / 0 1 1 )
BM IM CM 0 0.5 1 1,5
Strain (%)
BM = ball milling =17 pm _ :
IM = impact milling = 108 pm '[arget. du ta_UX de f|b_re
CM = cut milling = 469 pm E _cgﬁ?;_ 2 la taille des fibres
§ = 10 MPa , ,
e > 59 Pas d effet sur le module d’Young
Berthet, 2014. Composite part A. — qgues



1 Objectif appliqué: des propriétés fonctionnelles « a facon ’§L~§e
%l (G

> Propriétés mécaniques [v]
- Mise en ceuvre V]

—> Propriétés de transfert de matiere ?

Fick’s first low]

( Permeability lf

FILM |

1
\

Solubility {I nry’s law]

N

HEADSPACE
Respiration/Fermentation
[Michaelis-Menten],
‘ FO0D
.

Difusivity NS =

[Fick’s second low]

[Predictive microbiclogy]
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WVTR (g.m=2.day?)

Water Vapour Transfer Rate

o

» WVTR Targets

-« Fraise

* Fromage



 Objectif appliqué: des propriétés fonctionnelles « a fagon »§|te
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WVTR (g.m-2.day-1)

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
Fibre size (um)
B Controls + 10wt% WSF + 20wt% WSF  ® + 30wt% WSF W + torrefied WSF

r s s : Fibres = particules hydrophiles
La permeabilité a la vapeur d’eau = Sorption d’eau importante

augmente en présence de fibres de paille Faible adhésion interfaciale
= chemin preférentiel pour la diffusion



V] Objectif appliqué émje

echeciogies amergentes

Cible
Fraise i

120

100
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Gamme de perméabilité a la vapeur d’eau permettant répondant
au besoin d’'une grande catégorie de produits

|

WVTR (g.m-2.day-1)
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I
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0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
Fibre size (um)

M Controls + 10wt% WSF + 20wt% WSF B + 30wt% WSF




V] Objectif appliqué
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Cible
Fraise

120
100

% I Gamme de perméabilité a la vapeur d’eau permettant répondant
au besoin d’'une grande catégorie de produits
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Objectif scientifique

Comprendre les relations entre le

0 proceédé, la structure et les
proprietés finales

Modélisation multi-échelles

Material Engineering
Modeling

Moleculg

Micro



Objectif scientifique

Comprendre les relations entre le
proceédé, la structure et les
proprietés finales

Modélisation multi-échelles

Material Engineering
Modeling

Moleculg

2/

Process Engineering
Modeling
v

Food/packaging
systems

Micro




) Objectif scientifigue: modéliser les relations structure/transfert

Modeles analytiques basés sur la

tortuosité du milieu

(i) Spherical particles

Isotropic spherical
particles dispersed in a
continuous phase

Maxwell

P _ 1-®

P @
0 1+
Bruggeman

P% -(1- cp)(%)

(ii) Cylindrical particles

Dilute suspension of
cylinder particles aligned
to the surface

Strutt-Rayleigh

Particules
imperméables

(iii) Platelet particles

Regular arrangement

of plateletparticles
aligned to the surface — —
Nielsen
P 1-d

Random arrangement \ \/
of platelet particles S
with random orientation SN

Bharadwaj

P 1-9 , S=

Py 1+22(s+2) @




) Objectif scientifigue: modéliser les relations structure/transfert

& o

Modeles analytiques pour M O

- . . Particules perméables
les milieux biphasiques P " O

Model without Model with
fitting parameters fitting parameters

nP+(1-n)B, + (1 —-n)®,(B, - Py)
nP,+ (1 —n)Py, —n®,(P, — Pyp)

n: shape factor of the particle P =P, [ ] Maxwell model

0 < n <1/3:longest axis of the ellipsoid is directed along the diffusion direction
n = 1/3: spherical particles
1/3 < n £ 1: shortest axis of the ellipsoids is directed along the diffusion direction

30, 8
K.: empirical constant P =P, [1+ i ] Higushi model
H* €MP " - 0B - Ku(1-9,)87) &
_ B -P,
b= Py + 2P,

-> Suspension diluée de particules sphériques ou
cylindriques



) Objectif scientifigue: modéliser les relations structure/transfert

Modeles analytiques pour Particules perméables
les milieux biphasiques

10
X biopolyester/wheat straw fibers

0o

Relative permeability P/P,
(@)}

L+

0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30

Particle volume fraction



) Objectif scientifigue: modéliser les relations structure/transfert

Modeles analytiques pour Particules perméables
les milieux biphasiques

10
X biopolyester/wheat straw fibers

0o

Relative permeability P/P,
(@)}

——
4
Bruggeman
2 -
0
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30

Particle volume fraction



) Objectif scientifigue: modéliser les relations structure/transfert

Modeles analytiques pour Particules perméables
les milieux biphasiques ~0.31
(ellipsoidal particles) = 0.79
10 ¢ Pal
X biopolyester/wheat straw fibers

5 um

Maxwell

Higushi

Relative permeability P/P,
(@)}

Bruggeman

0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30

Limites: Particle volume fraction

» Difficile d’accéder par I'expérience aux parametres d’entrée (perméabilité de la particule)
» |l est nécessaire d’ajuster le modele aux données expérimentales de VWTR



- Objectif scientifigue: modélisation 2D relations structure/transfert

Optical microscopy pictures

Geometry and inputs

AMU
Q sennm

(G

Model validation

Drawing of the geometry

on the software interface = e
N o0, r»wfo:-f [Roe 300%)

@& Q o o e @ | Water vapour permeability in
@ e - biopolyester/wheat straw
= % th P -m_‘. = fibre particle composites
yol j@ D 5 ?“-—xu T=20°C
% ' e s recen _— R 0% RH -

®° Q P

Definition of the transport laws and the
initial & boundary conditions

aQin,m Ganl,m 6Qou<t,m
g
2 9 G
A
0Q,,, 0

ax2,m

100% RH

Desiccator




- Objectif scientifigue: modélisation 2D relations structure/transfert

=
=
E\/ (6
#|Boundary
““s iJconditions Y mmyzZwbysSy;
= —
: P9 (Xlt) .'l \ |
\ .\ |
3. q !
X 4 i Physical law -~ .-°
% for diffusion -
- Tartuosity
s . FEM (COMSOL®)

| Structural analysis
+
D, Mass transfer prop
// . \
p e \“

7

Interface
part./matrice in
composites

3D simulation of a
nanocomposite




v] Objectif scientifique: modélisation 2D relations structure/transfert

§| [6
; FEM model
10T " Pal =~ (.31
X biopolyester/wheat straw fibers I o -
II (ellipsoidal particles) = 0.79

8 /

/

/
6 II Maxwell n=

Higushi  1/13

Relative permeability P/P,

Bruggeman

0,00 | O,I05 | O,I10 | O,I15 | O,I20 0,I25 0,I30
Particle volume fraction

Limites:

> Difficile d’accéder par I'expérience aux parametres d’entrée

» Impact de la particule sur la structure de la matrice?

» RoOle de linterphase ?



1 Objectif scientifigue: modélisation 2D relations structure/transfert

-

e : , : .. . : . =\ (G
Difficile d’accéder par I'expérience aux parametres d’entrée V4

La structure de la particule de paille influence la valeur de
diffusivité obtenue

Xyl
y émePhloémo Epiderme

Sclerenchyme

Fibres

Parenc hyme

faisceaux
conducteurs

400 pm

Grinded wheat straw
fibers

Piece of wheat straw
fiber
Presence of specific porous channel for

T More crystalline structur
the diffusion of water vapour ore crystalline structure

Under mechanical constraint of the polymer matrix:

Ability to swell no ability to swell



1 Objectif scientifique: réle de I'interphase?

Poor interfacial interactions suspected by SEM observations

Wettinggoffibres!

S
-

' ; I 1 11
S24500 x2 50k Marie-Alix Berthet's PhD 12 Oum
Beatriz Montano’s PhD | )
EcoBioCAP project:.” PHBV-20%WSF - X2500




Modélisation multi-échelles

Material Engineering
Modeling

Moleculg

2/

Process Engineering

Knowledge Engineering
Modeling

Objectif scientifique

Stakes

Environment

Consumer, end-

Nano
Modeling e’
W
Food/packaging
Micro systems

e
S B

Industry



Des outils mathématiques pour identifier les propriétés de transfert cibles

Cas de 'emballage sous atmosphere modifiee des fruits et legumes

* CHOOSE THE RIGHT PACKAGING FOR YOUR PRODUCT
21% 0% z| Ate
P | /l\ . :‘.""«‘.’é:’&%';.. emerpastes TAILORPACK PRESENTATION DEMO CONTACT COMVERTER
ermeation = _&

In case of oplimization, pleass Slurage condnon

indicsle required eptimal Duraticn T sure =
atmaaphers for your product oel
Packaglng
Atmosphorn
A\ 4 Optiamization of P O2 awd P OO2 - NO OG2 INHIRITION
e =r - : ——— E geometry
o2 ' . S
S ———— W -
Thickness 1le-6 ™
i B Input data
Surta 0.C676 "l
Op s orage " e
Volume | 0.001056 | =2
" 3 W S
roparng '- pO2 | 3.36e-15 | cfums
mushroom ‘ n _
N i pCO2Z | 9.24e-15 | muiaina
nss ! "
5

Optimal
permeabilities

Respiration

PACKAGING

J
-

http://plasticnet.grignon.inra.fr/lateTools/

=4 Rational design of materials

\ ;by using the materials engineering model
— €<—_ Mat2



Vers une prise de décision multi-criteres

Dans le dimensionnement d’'un EAM, le choix d’'un emballage résulte souvent
d’'un compromis entre plusieurs criteres:

“Je veux un emballage avec des perméabilités aux gaz optimales pour garantir la
qualité de mon produit et je souhaiterais un emballage issu de ressources
renouvelables, si possible biodégradable et transparent et avec un codt pour la
matiére premiere inférieur a 3 € / kg ...”.




Vers une prise de décision multi-criteres: architecture du DSS

 Industrial constraints
« Consumer preferences
« Waste management policy

* Etc. ‘ How to manage controversy

between stakeholder’s

Stakeholder 5

preferences and arguments

needs Ontology and expert knowledge

# «ata base

Packaging
database

9 Mrospeet HTWL 12 CcolieCagMan  Maimta fandes
| Bher Sabeg ANOege Hetongue Margue pages Outls  Adg
| [ G | @ |Mp 127001 DESAccioCapian Mgt coderet=127 00 1 _ c-

@ Wrapper HINL for EcofioCaptam -
TallortMAP - Optimize permeabilities

Ra n ked I iSt Of Foad prapustios Perhagng Aun Sanulasban
most relevant 9 | e s
packagings |

M

e
Syawoeay Finganas snunasia Duehesse

Tomum Cene
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Vers une prise de décision multi-criteres: architecture du DSS
s/

o Multi-scales Structure / _ _
Mass Transfer predict” * Industrial constraints

A « Consumer preferences

ki « Waste management policy
produce - Etc. ‘ How to manage controversy
database between stakeholder’s

7l Stakeholder 5
preferences and arguments
needs Ontology and expert knowledge

> data base

Packaging
database

9 Wrespee 1TV 13 [colieCagMany  Marmta fundes

| Bher Sabeg ANOege Hetongue Margue pages Outls  Adg
| e Q @ | P 1% 2700 1 DESOTcotiotapiian Mmitgwt codesw=127 00 L v -

& Wrapper HIML for EcofioCapiam -

(8]

TaloMAP - Optimize permeabilities

Ra n ked I iSt Of Foad prapustios Perhagng Aun Sanulasban
most relevant 9 | e s
packagings |

M

o
Syawneay Fiaganas snunasia Duahesse

Tomum Cene
|||||

Terrema ~



NCAW

No Agricultural Waste

Innovative approaches to turn agricultural waste
Into ecological and economic assets

H2020 2016-2020

Prof. Nathalie GONTARD coordinator
INRA Research Director
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