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L’'objectif de ce travail est la simulation numérique des différentes flammes
qui existent, prémélangée, partiellement prémélangée et non-prémélangée, pour
but d'étudier leurs comportements dans les chambres de combustion, et de
connaitre quels sont les parametres et les facteurs sur lesquels on peut jouer pour
minimiser I'’émission de polluants, et aussi pour éviter les instabilités des
flammes. Premierement, on a fait deux simulations pour deux types des flammes,
prémélangée et partiellement prémélangée du propane avec l'air, en utilisant le
modele de turbulence k- qui est le plus répandu. Dans ces deux simulations on a
varié la richesse pour savoir son influence sur I'évolution de la flamme.
Deuxiemement, on a fait une simulation d'une flamme non-prémélangée de
hydrogene dans l'air en utilisant le modéle k-¢ et la PDF, afin d’étudier la
production de polluant mono-oxyde d’'azote. Les résultats des calculs numériques
obtenus pour ces trois simulations sont comparés aux résultats expérimentaux
existants. Enfin, on a constaté une bonne reproduction de la réalité.

Abstract

The objective of this work is the numerical simulation of the various
flames which exist, premixed, partially premixed and not-premixed, for goal to
study their behaviors in the combustion chambers, and to know which are the
parameters and the factors on which we can play to minimize the emission of
pollutants, and also to avoid instabilities of the flames. Firstly, we made two
simulations for two types of the flames, premixed and partially premixed
propane with the air, by using the k-e model of turbulence which is most
widespread. In these two simulations we varied the richness to know his
influence on the evolution of the flame. Secondly, we made a simulation of a not-
premixed flame of hydrogen in the air by using the k-¢ model and the PDF, in
order to study the production of pollutant mono-oxide of nitrogen. The results of
the numerical calculations obtained for these three simulations are compared
with the existing experimental results. Lastly, a good reproduction of reality was
noted.
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Introduction

La combustion reste encore aujourd’hui le principal moyen de conversion de
I'’énergie. Elle est utilisée dans de nombreux systemes pratiques aussi bien pour
produire de la chaleur (chaudieres ou fours domestiques et industriels), de
I'électricité (centrales thermiques, turbines a gaz) que pour le transport (moteurs
automobiles et aéronautiques, statoréacteurs, moteurs fusées) ou encore la
destruction de déchets (incinérateurs). La combustion intervient aussi dans les
problémes de sécurité (incendies, explosions, détonations accidentelles).

La combustion est caractérisée par le développement d'une ou plusieurs réactions
chimiques irréversibles fortement exothermiques entre un combustible et un
comburant, selon le schéma global suivant :

Combustible + Comburant ——» Produits + Chaleur

Le dégagement de chaleur se produit généralement dans une zone tres mince
(les épaisseurs typiques des flammes sont de I'ordre du millimétre ou du dixiéme de
millimétre), ce qui induit des gradients thermiques et massiques trés élevés (le
rapport des températures entre réactifs et produits de combustion est couramment
de 6 a 8) et de larges variations de la masse volumique sur des échelles tres faibles.
Les taux de réaction sont numériquement raides et fortement non-linéaires car ils
suivent des lois d’Arrhenius comportant un facteur exponentiel. Les combustibles les
plus divers, gazeux, liquides ou solides, peuvent étre utilisés : bois, charbon,
hydrocarbures (méthane, butane, propane, essence, gasoil, kérosene...), hydrogene,...
Le comburant est généralement l'oxygéne de l'air, plus exceptionnellement de
I'oxygene pur (moteurs-fusées, certains fours industriels) qui permet d’atteindre des
températures plus élevées et d’éviter le stockage ou la manipulation de lI'azote inerte
mais qui pose des problémes de sécurité. On utilise aussi des mélanges homogenes
ou hétérogénes incluant l'oxydant et le réducteur comme par exemple dans les
moteurs-fusées a propergols solides.

Difféerents mécanismes de couplage interviennent en combustion. Les schémas
cinétiques de la réaction chimique déterminent le taux de consommation du
combustible, la formation des produits de combustion et des espéces polluantes. lls
interviennent aussi dans les processus d’allumage, de stabilisation et d’extinction des
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Flammes. Les transferts de masse, par diffusion moléculaire ou transport convectif,
des différentes espéces chimiques sont aussi des éléments importants des processus
de combustion. Le dégagement dénergie dG a la réaction chimique induit des
transferts thermiques intenses par conduction, convection ou rayonnement, tant au
sein de I'écoulement qu’avec son environnement (parois du foyer, etc...). Cette énergie
thermique est ensuite soit utilisée directement, soit convertie en énergie mécanique
dans des turbines a gaz ou des moteurs a piston. Bien évidemment, la combustion
gazeuse requiert la description de I'écoulement (mécanique des fluides). Dans
certains systémes, d’autres aspects sont a considérer. Deux (combustible ou
comburant liquide) ou trois (combustible solide, particules) phases peuvent
intervenir. Des phénomenes comme la formation de brouillards "sprays”, la
vaporisation, la combustion de gouttes... doivent alors étre pris en compte. La
formation de suies, probléme difficile au niveau fondamental, fait intervenir des
mécanismes de croissance et d'agrégation de petites particules de carbone qui sont
ensuite transportées par I'’écoulement et en partie consommeées plus en aval.

L'une des principales difficultés de la simulation numérique de la combustion
réside, outre la complexité des phénomeénes, dans la large gamme d’échelles spatiales
et temporelles mises en jeu. Certains phénomeénes chimiques peuvent se produire a
des échelles tres petites (centieme de millimétre) pendant des temps tres courts (106
a 10-1%s) tandis que le foyer peut atteindre plusieurs metres (fours industriels) voir
plusieurs centaines de meétres (incendies) et que les temps de séjour peuvent
dépasser plusieurs secondes ou dizaines de secondes. La prévision des polluants
nécessite I'estimation d’espéces chimiques présentes en quelques parties par million
(ppm), face aux especes principales (oxygene et azote de l'air, combustible, vapeur
d’eau, dioxyde de carbone) dont la proportion se mesure en dizaines de pourcent.

L'objectif des recherches en combustion est principalement de mieux
comprendre les phénomeénes complexes qui entrent en jeu pour pouvoir les modéliser
et les maitriser au niveau de la conception. L'un des objectifs finaux est la simulation
numeériqgue complete de systemes industriels ou de configurations réelles. On sait en
effet, que les colts de développement d’'un prototype sont extrémement lourds. lls
devraient pouvoir étre sensiblement réduits en optimisant par simulation numérique
la géométrie du foyer avant toute réalisation d’'un prototype que lI'on voudrait aussi
proche que possible du produit final. Cette optimisation peut se faire selon plusieurs
critéres suivant la destination du produit : rendement maximal, moindres émissions
polluantes, etc... Il s'agit aussi d’éviter ou de contrbler I'apparition d’instabilités de
combustion (couplage entre les modes d’instabilité de I'’écoulement, le dégagement de
chaleur et le champ acoustique qui conduit a de fortes oscillations des variables du
systeme, augmentant le niveau sonore et vibratoire, les transferts de chaleur vers les
parois et pouvant conduire & une destruction rapide de l'installation). A I'heure
actuelle, si certaines tendances sont déja bien reproduites, des simulations
numériques vraiment prédictives sont encore hors de portée.
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Chapitre 1

Généralités

Depuis son existence sur la terre, 'homme n’'a cessé d'utiliser la
combustion. Il utilisa le feu pour se nourrir, se réchauffer et pour se défendre.
Aujourd’hui, la vie humaine est basée sur la combustion comme sur l'air et I'eau.
Notre progres dépend de plus en plus sur la combustion des hydrocarbures qui
dégagent des émissions nocives a notre environnement. Les lois qui gérent ces
émissions sont trés restrictives. Plusieurs travaux visent a minimiser ces
émissions en introduisant des techniques, telles que la combustion pauvre, la
combustion des carburants dorigine renouvelable et qui ne contient pas de
carbone.

Le domaine de la combustion a inspiré de trés nombreux ouvrages
professionnels écrits par des scientifiques, des centres de formation, des
constructeurs ou encore par des auteurs libres... Il serait prétentieux de vouloir
résumer, méme en quelques pages un sujet aussi complexe ou chaque paramétre
pourrait fournir des dizaines de pages d'écriture. En l'occurrence, ce phénomeéne
naturel ne saurait étre résumé, dans les quelques lignes qui suivent, que d'une
facon globale.

1.1 Lacombustion:

La combustion est une réaction chimique, globalement exothermique, au
début lente mais pouvant devenir ensuite rapide et méme violente, avec émission
de rayonnement et élévation de température qui peut traduit par un dégagement
de chaleur. Elle se produit dans un systeme « ouvert » ou dans un systéeme «
fermé », autrement dit avec ou sans échange de matiére et d’énergie entre le
systeme et le milieu extérieur. Les réactions chimiques ne peuvent se produit que
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si des espéeces chimiques, atomes, ions, radicaux, molécules, commencent par se
rencontrer ou du moins se trouver assez prés pour se modifier mutuellement. La
réaction de combustion est globalement une réaction d’oxydoréduction ou
I'oxydant est appelé comburant (oxygéne pur ou dilué ozone, chlore, nitrates, etc.)
et le réducteur est appelé combustible (Hz2, CO, hydrocarbure, etc.) se déroulant
suivant un mécanisme complexe, comprenant un grand nombre de réaction dites
« élémentaire », les unes contre les autres libérant de la chaleur, le dégagement
de chaleur prenant le pas sur la consommation. Si cette réaction oxydait de facon
maximale le combustible, on pourrait écrire, globalement [1] :

a comburant +b combustible =—> ¢ CO2+ d H20 +e N2

Cette écriture a pour objet d'indiquer simplement quels sont les produits
initiaux et finals du processus, sans plus. On l'appelle la réaction de bilan
steechiométrique. Elle n’'indique pas du tout ce qui se passe au cours de la
combustion.

1.2 Equations de bilan macroscopique pour un mélange de
gaz réactifs :

En mécanique des fluides le mouvement des écoulements est soumis aux
équations bien connues sous le nom de « Navier-Stokes ». L'équation de bilan de
I'’énergie interne, qui est la forme générale du «premier principe» de la
thermodynamique, est aussi nécessaire pour les écoulements ou la masse
volumique peut varier, et a plus fort raison encore si des transferts de chaleur
sont susceptibles de se produire. La chimie impose de plus, de tenir compte des
bilans de masses des especes présentes, qui peuvent étre non seulement soumises
a des réactions mais aussi a des phénomeénes de diffusion. Nous exposons dans ce
premier chapitre une présentation unifiée de ces équations qui doivent étre
considérées en méme temps pour représenter des flammes ou, de facon plus
générale, des milieux en combustion. On montre que ces équations traduisent les
« bilans » des différentes grandeurs caractéristiques du mélange de gaz réactifs
considéré. Ce sont les équations de « I'’Aérothermochimie ».

Dans un écoulement avec réactions chimiques, il est nécessaire de définir,
en plus des variables d'état classiques (pression, température, vitesse) des
variables caractérisant la composition du milieu.

Pour cela, chaque substance est repérée par l'indice j. On peut ainsi définir
la masse de I'espéce j comme suit :
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M est la masse molaire et nj son nombre de moles.

Il en résulte que la masse totale m est :

m :=:E:1nj (12)

N est le nombre d'espéces composant la masse m. De méme, le nombre de moles
total n est égal a:

n,:=:§:ry (1.3)

=1
Cette derniéere définition nous conduit a l'expression de la masse molaire
du mélange :

-

1

La quantité relative de l'espece j dans le mélange est donnée soit par la
fraction molaire (1.5), soit par la fraction massique (1.6) :

&:# (1.5)
m;

Les deux relations (1.5) et (1.6) vérifient automatiquement I'expression
2.7):

N N
Yx o= Yy=1 17)
JE= =

Le passage d'un paramétre a l'autre se fait par l'intermédiaire de la
relation suivant :

=<

I
S

S

d (18)
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Les chimistes préférent utiliser la concentration molaire, qui fait rapporter
la composition au volume :

n.
¢ =2 1.9
=Y, (1.9)
Ou encore la masse volumique :
m.
p; = V—T’ (1.10)

VT est le volume total du mélange. La concentration molaire globale C et la masse
volumique totale p sont déduites des deux relations précédentes :

N
C= Z C (111)
j=1
N
p= Z pj (1.12)
j=1

1.2.1 Larichesse

Le méthane est un hydrocarbure de formule brute CH4 qui, lorsqu'il brdle
complétement avec I'oxygéne, fournit du dioxyde de carbone et de la vapeur d'eau
comme gaz bralés. La combustion du CH4 se fait suivant la réaction :

CHa+ 202 —— CO2+ 2H20 (1.13)

Mo = 16, Mc = 12.01, My = 1.008, My = 14.001,

La réaction (13) indique que la combustion complete d'un gramme de
méthane exige une masse d'oxygéne égale a 3.989 g.
Lorsque la combustion s'effectue dans de l'air, il y a lieu de considérer que ce
dernier contient 21% en volume ou 23% en poids d'oxygene, le reste étant
pratiquement de I'azote qui n'intervient pas dans la combustion. Dans ce qui
précede, une molécule d'air peut étre représentée par le couple fictif (Oo.42,
N1ss) de telle sorte que la réaction chimique du méthane avec l'air s'écrit :

CHa+ 2(02+ 3.76 N2) — > CO2+ 2H20 + 7.52 N2 (1.14)
La connaissance du débit massique du combustible 7, et du
comburant m,, nous permet de définir la richesse du mélange @ :
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mf
a _  mgq
() (19
a/
Dans [Il'expression (15), [Il'indice s correspond aux conditions

steechiométriques. C'est-a-dire qu'on suppose que la combustion du méthane est
compléte et se fait suivant la réaction (14). Dans ce cas, la richesse
stoechiométrique aa est donnée par :

_ (M) _ My _
*s = (m_a>s 2@ +376)M, 0.0526

Ou Mt et Ma correspondent aux masses molaires du méthane et de l'air
respectivement.

Si la richesse du mélange est égale a 1, on dit que le mélange est
steechiométrique par contre si la richesse est inférieure a 1, le mélange est
pauvre en combustible alors que s'il est supérieur a 1, le mélange est dit riche en
combustible. Pour les combustions avec l'air, on travaille souvent avec un
mélange pauvre, c'est seulement ainsi que l'on peut espérer obtenir une
combustion compléte puisque le mélange (combustible, comburant) ne peut
jamais étre parfaitement homogeéne. Il est clair que I'élévation de la température
de fin de combustion est trés importante lorsque cette derniere est compléete et
qgue les gaz sont moins dilués, c'est a dire pour un mélange homogéne dont la
richesse est égale a 1.

1.2.2 Equations de bilan

Les équations de bilan pour un fluide réactif traduisent la conservation de
la masse totale, de la masse de chaque constituant, de quantité de mouvement et
de [I'énergie. Ces équations seront eécrites sans démonstration dans ce
paragraphe. Pour plus de détails sur leur dérivation a partir de la théorie
cinétique des gaz et sur leurs limites de validité, on pourra consulter la référence

[2].
1.2.21 Bilan de la masse totale

Elle constitue I'équation de continuité dans un milieu multi réactif. Dans
I'expression (1.16), p désigne la masse volumique totale et V le vecteur vitesse.

‘;_’t’ +V.(pV) =0 (1.16)
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1.2.2.2 Bilan de masse partielle (Bilane de conservation des espéces)

L'équation (1.17) est I'équation de conservation des espéces chimiques.
Dans cette expression, Yj est la fraction massique de l'espéce j, Vp,sa vitesse de

diffusion et W, son taux de production massique par unité de volume.
p—L+V.(pYVp, ) =W,  j=12....N (1.17)

1.2.2.3 Bilan de quantité de mouvement

La variable fj désigne la force extérieure par unité de masse agissant sur la
jéeme espéce et | est la matrice unité. P est le tenseur des pressions, il comprend les
tensions internes dues a la pression p et le tenseur des contraintes de viscosité II.

—+p(V.V)V = —vﬁ+zp,f, (1.18)

P=pl+1 (119)
En fonction de ces variables, I'équation de conservation de (1.18) devient :
6V
p==+p(V.VV = —Vp— V.1 + Zp] Y f, (1.20)
j=1

1.2.2.4 Bilan d’énergie

Ou e désigne I'énergie interne massique, g le flux de chaleur et ( : ) le produit
tensoriel.

de
po=+p(V.V)e = —Vq vV + Z PY Vi f; (1.21)
j=

En introduisant l'enthalpie massique h du mélange (1.23), et en utilisant
I'équation de quantité de mouvement (1.18), I'équation de I'énergie s'écrit alors :

+p(V.V)h=-Vq —IL.VV + ZpY Vp. f] 6 + V.V)p (1.22)

j=1

Pac
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h=e+L (1.23)

p

L'équation (1.22) est un résultat du principe de conservation de I'énergie.
Cette équation, ainsi que l'expression de l'enthalpie h(T, Y1, Ya,...... ,YN) en
fonction de la température absolue T et des fractions massiques Yj, nous
permettra d'obtenir une équation de bilan pour la température T.

Les équations de bilan qui régissent les mélanges réactifs gazeux ne forment
pas un systeme fermé. Il est donc nécessaire de les compléter par :

e Les relations thermodynamiques qui expriment différentes grandeurs
thermodynamiques comme p, h,... en fonction des variables d'état

e Les relations de cinétique chimique qui donnent I'expression du taux de
production massique Wj en fonction des variables d'état.

e Les relations de transport qui expriment les vitesses de diffusion Vp, le
flux de chaleur g et le tenseur des pressions P en fonction de la vitesse V,
des variables d'état T, p, Yj et de leur gradient.

Ces relations sont données dans la section suivante. Enfin, nous considérons
la masse volumique p, la vitesse moyenne V, la pression thermodynamique p, les
fractions massiques des espéeces chimiques Yj et la température T comme étant
les variables fondamentales des équations de bilan.

1.3 Variables thermodynamiques

L'étude thermodynamique d'un systeme vise a trouver, a l'équilibre
thermodynamique, une relation entre les variables d'état. Dans cette étude, le
gaz est considéré parfait, et I'équation d'état s'écrit :

pVy = nRT (1.24)

R est la constante universelle des gaz parfaits qui est égale a :

R=8327/ . . (1.25)

L'enthalpie massique du mélange h s'exprime en fonction des enthalpies
massiques hj des espéces qui constituent le mélange par la relation :

N
=) vy (1.26)
=1

En supposant que le gaz est parfait, on peut écrire I'enthalpie massique h;
en fonction de la température sous la forme :
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T

R(T) = hy(To) + j ¢, (I")dT" (1.27)

To

La chaleur massique a pression constante cp ainsi que la chaleur massique de
I'espece j a pression constante cpj s'écrivent :

oh,
Cp; = v (1.28)
N
= ¥, (1.29)
=1

D'aprés les équations (1.26) et (1.27) et en utilisant les expressions (1.28) et
(1.29), I'enthalpie du mélange h est donnée par la relation suivante :

h=) Yhy (1) + ] ¢, (T')dT" (1.30)

j=1 To

De facon analogue, I'entropie massique du mélange s s'exprime en fonction des
entropies massiques sj des especes chimiques :

(1.31)

I
M=
=<
&

-
1]
[

La dépendance en température de I'entropie massique fait intervenir I'entropie
de formation standard sj (To,pam ) de l'espéce j a la température To et a la
pression de référence patm . De facon générale, I'entropie massique s;j s'écrit :

T
¢, (T") R p,
Sj = Sj(T01patm) + j ]T’ dT, - _ |Og /

To

(1.32)

pj est la pression partielle de la jem espéce. Elle est calculée par la relation de
Dalton[3]. En particulier, si on note s? = s?(T,pa,) I'entropie de I'espece j a la
pression atmosphérique patm, on a alors la relation suivante :

10
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(o (T")
Cp.
S]O = Sj(To,pO) =+ j ]T’

To

dr’ (1.33)

- -7z 7 - - 0 N - - Y
Enfin les propriétés thermodynamiques massiques s;, Cp; €t hj qui ont servi a

I'établissement de ces relations sont déduites des propriétés thermodynamiques
molaires correspondantes S?, Cpet Hjpar les relations (1.34):

Cp, H: SO
=_J = U
Cp; = M, , hy ; Y 7 (1.34)

1.4 Cinétique chimique

Les écoulements avec réactions chimiques ont fait l'objet ces dernieres
années de trés nombreux travaux. Il y a encore plus de trente ans, ce type
d'écoulement n'intéressait que les spécialistes de la combustion et les schémas
théoriques étaient simples.

La combustion met en jeu de nombreuses réactions élémentaires et chacune
d'entre elles engendre plusieurs espéces chimiques. Ecrire la chimie sous la forme
d'une seule réaction ne permet pas de comprendre l'aspect hybride des flammes.

La cinétique chimique est actuellement un vaste domaine de la chimie en
constante progression. Le phénomeéne le plus important du point de vue de la
flamme est la production des espéces par réactions chimiques. Un gros effort est
fait pour améliorer nos connaissances dans ce domaine mais, il est vain de vouloir
résumer la situation en quelques pages. Les équations utilisées ont été établies a
partir de la théorie des collisions. Il existe actuellement d'autres théories plus
précises mais plus complexes et plus coOteuses en temps de calcul.

Une réaction élémentaire non réversible s'écrit sous la forme :

N
Zy;iA, R Z]/”A (1.35)
=1

Dans cette écriture y;; et y;sont les coefficients stoechiométriques de la jeme

espece dans la iemeréaction. Ces coefficients sont des entiers positifs ou nuls, Aj est
le symbole chimique de I'espece j . Il peut figurer dans les deux membres de la
réaction avec des coefficients y;; et y;,différents.

L'équation (1.35) peut s'écrire de la facon suivante :

Z(V,l ~¥ji)4; =0 (1.36)

11
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On peut définir le terme aj par la relation (1.37), ce terme va étre utilisé plus loin
pour la définition du degré d'avancement :

N

N
Z aj; = Z V]l - le (1-37)

i=1 i=1

L'écriture des réactions chimiques apporte une information
supplémentaire en ce qui concerne la production des espéces qui évoluent dans le
systeme. Hirschfelder, J. O. et al (1954) ont introduit un terme appelé degré
d'avancement . Ce terme est défini par I'équation (1.38). La réaction (1.36) a
alors un degré d'avancement &i qui peut étre utilisé au changement de masse par
I'équation (1.39) :

§=- (1.38)

ji = a;;M;$; (1.39)

m](-’i est la masse initiale de I'espéce j dans la réaction i, n]° représentent le nombre
de mole initiale de I'espéce j et nj le nombre de mole de I'espece j apres que la
réaction i a lieu. Dans le cas d'un mélange a plusieurs réactions, nous avons une
valeur de degré d'avancement &; par réaction de telle sorte que la relation (1.39)

s'écrit sous la forme :
K

m; —m) = Z a;;M;é; (1.40)

i=1
Ou K est le nombre de réactions chimiques dans le mélange réactif.

L'équation (1.40) nous renseigne sur la masse de l'espece j aprés la
réaction, or il est plus utile de travailler avec les taux de productions massiques.
Certains chimistes préferent utiliser le mot vitesse spécifique; ainsi, le taux
massique de production de l'espéce j W, c'est a dire la masse de l'espece j produite

par unité de temps et par unité de volume, s'écrit pour une réaction au repos :

W, = 200 =y 25 (1.41)
N T '
pj est la masse volumique de la j*m espéce, Mj sa masse molaire et Cj sa
concentration molaire. Et pour K réactions :

12
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K
W, = Z W (1.42)

Ou Wﬂ est le taux de production massique de l'espéce j dans la réaction i.

La théorie des collisions nous permet d'évaluer le taux de production massique en
utilisant des modeles plus simples. Pour plus de détails voir Barrere et
Prud'homme (1973). Ainsi, le taux de production massique de la jéme espéce dans
la ieme réaction s'écrit :

N
M " ’ Vl
W= M, (v -v ) ks | [ €] (1.43)
j=1
kg = BT exp ( RT‘) (1.44)

La variable k est appelée constante de la réaction. Elle dépend de la température
et de la pression. Dans la formule (1.44) BT est le facteur de fréquence, Ei
I'énergie d'activation de la ime réaction et R est la constante universelle des gaz
parfaits.

On a par ailleurs I'égalité suivante :

exp (;:;f) = exp <_TTi) (1.45)

Ou Ti représente la température d'activation de la iéme réaction. Cette égalité
définit la probabilité statistique de Boltzmann pour qu'une molécule possede
I'énergie Ei. Le role de I'exponentielle est trés important dans I'évaluation de ks
en fonction de la température.

Suivant les valeurs de I'énergie d'activation, la variation de ks peut étre tres
lente ou trés rapide. Cette variation dépend fortement de la valeur Ti. Il y a lieu
de noter que les valeurs o, p et Ei sont déterminées expérimentalement et pour
une large plage de températures et de pressions.

Généralement, les réactions élémentaires sont réversibles :

! k 14
Dans cette écriturey;;, et y;; sont les coefficients stoechiométriques de la

jeme espece dans la i¢me réaction. Ces coefficients sont des entiers positifs ou nuls.
Dans ce cas, le taux de production massique de l'espéce j dans la réaction i et la
constante d'équilibre directe s'écrivent :

13
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N r N "
. " , Vii Yiji
Wi =M; (v, -7,) kdil |C].’ —krl_l |c}.f (147)
]':1 ]':1
ky, = B;T% L 1.48
a, = BT exp| o (1.48)

La loi d'Arrhénius permet d'estimer la constante de reaction inverse k,, .
On peut également introduire la constante d'équilibre k., . En effet, k, est reliee
a la constante de réaction directe k;, et a la constante d'équilibre k., par la
relation (1.49):
ka,

ke = 1 (1.49)

Ainsi, la constante d'équilibre k. de la reaction globale est donnée par la
thermodynamique :

Ay;
ke = (Bom) ™ exp(a7)) (150)
N N Sjo H]
Ay; = Z aij ; AZ;= Z Vidi 4= TR (1.51)
=1 j=1

L'estimation de la constante de réaction inverse k.. est plus preécise en utilisant la
constante d'equilibre k., au lieu de la loi d'Arrhénius, car cette constante est

déterminée a partir des variables thermodynamiques qui sont connues avec
précision alors qu'il existe une grande incertitude sur les facteurs de fréquences
et o.

1.5 Phénomenes de transfert

Le développement d'une réaction de combustion dans un temps fini conduit
nécessairement a des gradients de concentration, de vitesse et de température
pour chacune des espéces présentes dans la réaction. Ces espéces produisent a
leur tour des échanges de matiére, de chaleur et d'énergie.

La vitesse de diffusion est obtenue par une méthode basée sur l'analyse du
mouvement des molécules, cette méthode a été développée par F.A Williams
(1965). La vitesse de diffusion est obtenue en considérant I'écoulement des

especes a l'échelle moléculaire et en analysant leurs répercussions sur le
mouvement d'ensemble macroscopique.

14
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La vitesse de diffusion peut s'écrire sous la forme :

VD]' - V]+W] + U ] - 1, ...... ,N (152)

vj est le vecteur de diffusion ordinaire d0 au gradient de concentration de l'espéece
J , wj est le vecteur de diffusion thermique et u est une vitesse de diffusion.
L'expression de vj provient des travaux de Hirschfelder.(1954) :

1
v = — <7> DHvVX;  j=1,...N (153)
J

Xj représente la fraction molaire de I'espéce |, Dj” est le coefficient de diffusion

binaire dans le mélange. Il s'exprime en fonction des autres coefficients de
diffusion binaire Dik :

J
— 154
X, (1.54)

Zk:t'
i D:
j=k ¥

H —
D;

Le vecteur de diffusion thermique a pour expression :

_ D]-HDTJ- 1
W. —_— J—

ITUX T

VT (1.55)

Dt est le facteur de diffusion thermique. Les coefficients Djk et Dtj seront dans
les propriétés de transport. Quant a u elle est donnée par :

& DY, VT

X
k=1 Ok

Il est a noter que l'effet du gradient thermique conduit a une diffusion
connue sous le nom d'effet Soret. Pour une analyse plus compléte de I'effet Soret,
I'effet Dufour et des vitesses de diffusion ainsi que toutes les étapes de ce calcul
on peut consulter la référence [1]. Il faut noter également que I'expression (1.52)
est une approximation pour la vitesse de diffusion qui ne satisfait pas forcément
I'expression (1.57). Par conséquent, une correction est indispensable. Une
technique consiste a écrire la vitesse de diffusion sous la forme (1.58).
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N
Z Y, Vp, =0 (157)
=1
Vp, = (v +wj +u) + v, (1.58)

Si on tient compte de (1.57), la vitesse de correction a pour expression :

H

o [(-1\ . DiDp;1 & DY, VT

j=1 J k=1

La vitesse de correction vc est indépendante des especes chimiques mais, elle peut
varier spatialement. Elle est introduite pour assurer la condition (1.57).

1.6 Flux thermique

A partir des relations phénoménologiques d'Onsager, le calcul du flux de
chaleur g fait apparaitre une somme de quatre termes :

o La conduction de la chaleur dans le gaz :
—AVT (1.60)
A est la conductivité thermique du mélange.

0 Le flux de chaleur dG au rayonnement :

qr (1.61)

o L'apport d'énergie par diffusion des molécules d'espéce j. Ce terme est égal
au produit du flux de diffusion p;Vp, par I'enthalpie massique hj. Le terme

relatif a toutes les molécules devient :
N
> pVohy (162)
j=1

0 Le terme correspondant a I'effet Dufour, qui est un terme de couplage dd
aux gradients de concentration, de pression et de température, s'écrit :
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N N
XiDr,j
RTZ Z D (VDj - VDk) (1.63)

j=1k=1

Dans nos calculs numériques, nous avons négligeé les flux de chaleur dus a
I'effet Dufour et au rayonnement. Dans ce cas, le flux total de chaleur a pour
expression :

N
q=—AVT + Z P;Vp;h; (1.64)
j=1

1.7 Propriétés de transport

Nous venons de définir aux paragraphes précédents le tenseur des
contraintes de viscosité II, ainsi que trois coefficients de transfert : deux
coefficients de diffusion, Dt,j, Djk et un coefficient de conductivité A qui seront
utilisés dans les équations de bilan. II est donc nécessaire d'exprimer ces
coefficients de transfert en fonction des variables d'état.

En négligeant les phénoménes de viscosité volumique, le tenseur des contraintes
de viscosité s'écrit :

1= —v%(v. I+ v(VV + (VV)T) (1.65)

Le coefficient de viscosité cinématique du mélange v dans un milieu comportant
de nombreuses especes peut étre déduit de la relation suivante :

l X2
i
v= (1.66)
X2 X:X. ksT
=1L 413853 S

Une expression plus simple que (1.66) est souvent utilisée :

N
L ZX + ! (1.67)
V== S B —— :
2\= X (v)
Une théorie cinétique plus rigoureuse donne comme expression au terme
de viscosité v;j :
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Vi T 16 nof 022 (168)

o;est le diametre de collision du potentiel d'interaction de Lennard- Jones

et Q*? est une intégrale réduite de collision.
Pour chaque espéce j, la conductivité thermique est exprimée par la relation
suivante :

_ 25/nM;kgT c,

 3271020@) M, (1.69)

Yj

Ou cvest la chaleur massique a volume constant d'une molécule.
La détermination du coefficient de conductivité thermique du mélange est trés
complexe et différentes relations ont été proposées. L'expression la plus courante

est sous la forme :
N

1 1
A== Zx-/l. PR B (1.70)

j=1 j=14j

Pour le calcul du coefficient de diffusion binaire Djk une relation plus rigoureuse
est obtenue a partir de la théorie cinétique des gaz, ainsi :

2k T3
3 Mji

D:

; (1.71)

k=76 11)"
16 pra 0,

)

- 1,1)* - I I - - \
Dans cette relation Q](‘k‘ est une intégrale réduite, ajzk est le diametre du couple

d'espéces (j,k), Mijk est la masse réduite de la paire (j,k) qui est donnée par :

m,, = M 1.72

= M, (1.72)
Finalement, les facteurs de diffusion thermique élémentaire Dtk et Dt,j sont
estimés par les relations suivantes :

15 (2435, +5)(6C —5) M — M,
Drj = = *( S X s ) M L XX, (1.73)
2 A;,(164;, — 12B;, +55) My + M;
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DT,j - Z DT,jk (174)
ik = T (1.75)

= —1% il (1.76)

(12)"
0
« — ik
e =~ (1.77)
j. k

Les expressions ci-dessus se déduisent a partir des intégrales de collision
suivantes :

2mksT [ [ 0
is) — [£HFB jje—fs §@s*3)[1 - cost|o do ds (1.78)
00

ke est la constante de Boltzmann, x I'angle de déviation des deux molécules j et k
apres la collision, § est un parametre qui est donné par la relation (1.79). Dans
I'équation (1.79), g est une vitesse relative qui est égale a la vitesse de l'espéce |
moins celle de k avant la collision :

M. g*
2kyT

(1.79)

Pour plus de détail et d'explication sur ces intégrales de collision on se référa a la
référence [2]. Ainsi, les intégrales réduites se déduisent en comparant les
intégrales de collision avec celles obtenues en supposant des sphéres élastiques
pour les molécules j etk :

QLs) %
Qs kgT

1s)" — —
N = - : (1.80)

sph.élastique %(S + 1)! <]_ — %) T d2

Dans cette expression, s et j sont des entiers qui varient d'un calcul a l'autre. Par
exemple :
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e s=I=I pour le calcul des coefficients de diffusion.
e s=|=2 pour le calcul des coefficients de viscosité.

Les formules précédentes apparaissent relativement complexes, mais dans la
pratique elles sont présentées par des polyndémes de température. Pour une
analyse plus compléte de ces relations et de leurs limites de validité, voir [2].

1.8 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons rappelé les principaux parametres d'études
de combustion.

Nous avons cité les équations des mélanges réactifs gazeux, présenté les
variables thermodynamiques, I'équation d'état ainsi que I'expression de
I'enthalpie et les approximations utilisées pour les calculer.

La cinétique chimique utilisée a été décrite en détails. L'expression des
taux de production, les phénomeénes de transport, I'expression du flux thermique
et le tenseur des contraintes de viscosité ont également été citeés.
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Chapitre 2

Modélisation des flammes
laminaires

Comme on s’intéresse ici a une réaction chimique se déroulant dans un milieu
gazeux, on ne peut pas dissocier ce phénoméne de la mécanique des fluides. En
effet, la réaction globale, Eq.(2.1), montre que pour qu'il y ait une réaction, il faut
d'abord que les espéces réactives (combustible et oxydant) soient en contact et
gue I'énergie nécessaire a l'activation de la réaction soit apportée. La flamme
(zone de réaction) est donc le résultat du transport des espéces, du transport de la
chaleur et de la réaction chimique. Dans un écoulement laminaire, compte tenu
des différents mécanismes qui permettent I'existence d'un écoulement réactif, il
est usuel de distinguer deux types différents de flammes :

- les flammes laminaires de prémélange ou le combustible et I'oxydant sont
mélangés avant I'inflammation ;

- les flammes laminaires de diffusion ou le combustible et I'oxydant sont
introduits séparément avant I'inflammation.

m m m
C,H,, + (n + Z) (0, +3.76N,) = nCO, + 7 H,0 + 376 (n + Z) N, (21)
2.1 Flammes laminaires de prémeélange

Lorsqu'on allume un mélange gazeux ou le combustible et I'oxydant sont
initialement mélangés, un front de flamme, séparant les gaz frais des gaz brQlés,
se propage dans tout l'espace a une certaine vitesse. Si les gaz réactifs sont
initialement placés dans un tube et qu’on allume le mélange a une extrémité du

tube, un certain temps aprés l'inflammation, une flamme plane se propage a
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vitesse constante perpendiculairement a I'axe du tube. En réalité, la flamme ne
peut pas étre exactement plane compte tenu de la présence des parois. De fait, la
flamme a une épaisseur finie §; et sa vitesse SL est une caractéristique
intrinséeque du mélange et des conditions de pression et de température. La
propagation de la flamme est le résultat de I'action de deux phénomeénes : tout
d'abord les gaz brilés échauffent par conduction thermique les gaz frais, puis
lorsque la température de ces gaz frais est suffisamment élevée ils réagissent en
dégageant a leur tour de la chaleur ; cette chaleur va servir a chauffer les gaz
frais plus en aval et ainsi de suite. Si I'on considére que les especes et la
température diffusent de la méme maniere et que les processus sont
adiabatiques, la flamme peut étre représentée par I'évolution d'une seule
variable. Cette variable représente a la fois I'avancement de la réaction chimique
et la température ; on choisit en général une variable d’avancement notée ¢ qui
est nulle dans les gaz frais et égale a I'unité dans les gaz bralés, assimilable a la
fraction massique des gaz brQlés ou a la température réduite. Dans le cas simple
d'une seule réaction globale, Eq.(2.1), on peut directement utiliser la fraction
massique de combustible pour caractériser intégralement la composition du
mélange[4]

2.1.1 Structure des flammes laminaires de prémeélange

Zone de réaction

Réactifs | .
i Température

7 Y Gaz brulés

[
1 H
.
1

L—i———— Taux de réaction
A

Gaz frais > > Gaz brulés

Figure 2.1 : Structure du front de la flamme laminaire de prémélange.
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Dans I'épaisseur de la flamme 6, , la température des gaz frais augmente
par conduction de chaleur et la concentration des réactifs diminue par diffusion
moléculaire des gaz brQles ; les réactions chimiques se produisent uniqguement
dans une seconde zone d’épaisseur §; encore plus fine que la premiére. On peut
démontrer théoriquement cette structure de flamme laminaire de prémélange
lorsque les énergies d’activation sont importantes (théorie asymptotique a grande
énergie d'activation). Dans ce cas le taux de consommation du combustible
exprimé par la loi d’Arrhénius devient négligeable partout (car le facteur
exponentiel tend vers zéro) sauf dans une zone de tres faible épaisseur §; ou se
concentrent les réactions chimiques. Le rapport entre I'épaisseur de cette zone
réactive et I'épaisseur §, est proportionnelle a I'énergie d’activation.

Le dégagement de chaleur engendré par les réactions chimiques a une
conséquence autre que celle de la propagation de la flamme. En effet, dans le cas
d'un écoulement a petit nombre de Mach dans lequel on peut considérer la
pression comme thermodynamiguement constante, l'augmentation de la
température s’accompagne d'une diminution de la masse volumique des gaz

Y

suivant : pT = cte . La conservation de la masse a la traversée de la flamme

conduit ainsi a une accelération des gaz brdles (U, > S, ) par rapport aux gaz
frais :

pTSL = Pp Up (22)

pr et p, sont respectivement les masses volumiques dans les gaz frais et dans les
gaz bralés. S, est la vitesse des gaz frais par rapport a la flamme (ou de la
flamme par rapport aux gaz frais), U, est la vitesse des gaz brdlés par rapport a
la flamme.

2.1.2 Température adiabatique de flamme

Dans un premier temps, on peut demander quelle est la valeur de la
température des gaz a l'arriére de la flamme, c’est-a-dire du coté des gaz bralés.

Dans la mesure ou celle-ci est adiabatique, cest-a-dire que I'énergie
produite par les réactions chimique est intégralement transmise aux gaz bralés
(produits de combustion), ou I'expérience nous montre qu’elle se propage, a une
vitesse faible devant la vitesse du son, dans un milieu a pression a peu pres
constante, une simple application du bilan d’énergie par rapport a la flamme se

propageant s’exprime par une conservation de I'’enthalpie h, soit :

h, = h, (2.3)
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Cette équation permet d'obtenir la température des gaz brQlés Tad, appelée
température adiabatique de fin de combustion, pourvu que l'on connaisse la
composition des produits. En premiere approximation, on peut supposer une
réaction simple qui libere le pouvoir calorifique (inférieur) du combustible par
gramme de celui-ci, et on obtient (si on suppose la chaleur spécifique du
mélange C,, constante) :

CpTy + YePep = CyToay (2.4)

Ou Y; est la fraction massique du combustible dans les gaz frais.

En toute rigueur, cependant, la composition des gaz brQlés est donnée par
I'équilibre chimique, en fonction de T et p = p,. ; on a alors a résoudre
simultanément le bilan d’énergie :

N Tp N T,
Z Y j C, (T)dT + Q! | = Z Y;, j Cp,;(T) dT + QY (2.5)
j=1 0 j=1 0

Et les relations d’équilibre :
Y, = YTy 0y Y;rj =1..N) (2.6)

Pour les N especes chimiques considérées.
Pour les mélanges dair et hydrocarbures usuels a richesse proche de
I'unité, on obtient T,,; de I'ordre de 2000 a 2300 K°.

2.1.3 Stabilisation d’'une flamme de prémeélange

Une flamme de prémélange laminaire peut aussi étre stabilisée dans un
écoulement établi par ailleurs, plutét que se propage dans un milieu initialement
au repos. En effet, on peut concevoir qu'une flamme plane soit immobile dans un
écoulement qui se déplace exactement a la vitesse u; . D’'une facon générale, il est
plus facile d'obtenir une flamme stabilisée de facon oblique dans un écoulement,
comme c’est le cas pour un bec Bunsen (Figure 2.2) ou u, > uy, :
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|
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\ | brilés
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f t
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I b 4

Figure 2.2 : Stabilisation d'une Figure 2.3 : Stabilisation d’'une
flamme de prémélange sur un flamme de prémélange sur un fil.
braleur.

A la sortie du tube d'amenée des gaz frais, la flamme s’oriente par rapport
a la vitesse d'écoulement amont de telle facon que la projection de cette derniére
par rapport a la normale de la surface de flamme soit exactement égale et
opposée a UL. Cette derniére est ici la méme vitesse que celle définie dans le cas
de la flamme plane évoquée précédemment.

La flamme a la sortie du tube est a peu pres conique, et est d’'angle a tel
gue Uo sina = UL. En fait, ce n'est pas exactement le cas, car la vitesse a la sortie
du tube n'est pas uniforme. De plus, la flamme oblique provoque de légeres
déviations des lignes de courant du coté des gaz bralés, comme l'indique la
Figure 2.2.

C’est d'ailleurs parce que la vitesse u, n'est pas uniforme, et est bien plus
faible prés des parois du tube qu'au centre, que la flamme peut étre stabilisée. En
effet, on peut voir qu’il existe toujours, dans le sillage des parois du tube, un
endroit ou la vitesse locale des gaz est assez faible pour étre égale a u; (puisque
sur les parois elles-mémes, la vitesse des gaz est nulle du fait du frottement), a
cet endroit-1a, la flamme peut se maintenir normalement a I'écoulement ; c’est a
partir de cet endroit que la flamme oblique « s’accroche ».

Dans ce qui vient d’étre décrit la flamme est stabilisée par I'écoulement de
sortie du tube. On peut aussi la stabiliser par un fil placé au centre, pourvu qu'il
soit assez gros ; on observe alors une flamme conique inversée, comme celle de la
Figure 2.3.

Dans ce dernier cas, c'est le sillage du fil central qui fournit les zones a
faible vitesse ; il se peut méme qu’un petit noyau de recirculation soit localisé
juste derriére le fil, ce qui a pour effet de favoriser I'accrochage. Pour stabiliser la
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flamme comme dans la Figure 2.2, il faut éviter I'accrochage dans le sillage du
tube en allumant, tres localement, dans celui de fil.

En fait, la présence d’'une paroi est favorable a I'accrochage car la vitesse
de I'’écoulement est plus faible, mais est aussi défavorable parce qu’'elle retire de
la chaleur a la flamme, ce qui a pour effet de diminuer u; ; de ce fait, la flamme
ne s'accroche qu'a une certaine distance de la paroi, et peut méme ne pas
s’accrocher du tout si u, est trop grand. Les becs de gaz ne sont donc stables que
dans un certain domaine, par rapport a la composition du mélange et la vitesse
des gaz.

Lorsque la vitesse de I'’écoulement devient trop grande, compte tenu des
obstacles ou parois qui existent et dans certaines conditions particulieres,
I'’écoulement de gaz frais au voisinage de la flamme peut devenir turbulent ; on a
dans ce cas des phénomeénes plus complexes, et des propriétés nouvelles dont
nous parlerons plus loin [3].

2.2 Flammes laminaires de diffusion

Dans ce type de flammes, les réactions chimiques sont trés rapides
comparées aux phénomenes de convection et la combustion est contrélée par la
diffusion des espeéces et de la chaleur. Les réactifs et la chaleur diffusent les uns
vers les autres - c’'est ce qui va prendre le plus de temps - avant de pouvoir réagir.

2.2.1 Structure d’'une flamme de diffusion

La configuration la plus classique d'une flamme de diffusion est celle ou

seul le combustible est issu d’'un injecteur, le comburant nécessaire a la réaction
est alors fourni par l'air ambiant.
La réaction ne peut avoir lieu qu'a l'interface séparant le combustible et le
comburant. Les profils de fraction massique sont représentés schématiquement
sur la Figure 2.4. Le taux de réaction des flammes de diffusion est
principalement contrélé par la diffusion puisqu’elle contrbdle I'apport des réactifs
dans la flamme. La structure des flammes de diffusion est souvent décrite gréace
au rapport des temps de diffusion et de réaction chimique par rapport au temps
de convection de I'écoulement. Ces flammes n'ont pas la propriété de se propager
puisqu’elles ne peuvent exister que dans la zone ou les réactifs coexistent en
proportion steechiométrique.
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Figure 2.4 : Structure d’'une flamme de diffusion.

La flamme de diffusion est composée de différentes zones (Figure 2.5) :
une zone centrale qui n’est composée que de combustible, une zone de réaction et
la zone contenant les gaz chauds, produits de la combustion. En réalité, la
réaction ne se produit pas uniqguement le long de la ligne steechiométrique mais
dans la zone d'inflammabilité de part et d’autre de cette ligne. La combustion
dans cette zone est alors incompléte et la flamme de diffusion produit des suies
issues des molécules de carbone imbrdlées. Les flammes non prémélangée sont
caractérisées par un panache jaune dd au rayonnement des suies.

produits

air

siies

combustible

et produits zone de

réaction

air

et produits combustible

Figure 2.5 : Composition d’'une flamme de diffusion.
2.2.2 Stabilisation d’'une flamme de diffusion

Une flamme de diffusion se stabilise aux lévres du brQleur (Figure 2.6), si
le braleur est suffisamment bien profilé pour éviter la présence d’'une zone de
recirculation derriére les lévres.

Lors de la rencontre des jets de comburant et de combustible, une zone de
mélange se crée et les réactifs diffusent plus ou moins I'un dans l'autre. Au milieu
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de la zone de mélange, il existe une ligne le long de laquelle la proportion de
comburant et de combustible correspond a la steechiométrie et permet la réaction.

Dans certaines conditions de I'écoulement, il est possible d’obtenir une
flamme qui se stabilise au dessus des lévres du braleur (Figure 2.7). La flamme
est alors dite "suspendue".

flamme de diffusion
s

I
|
\

combustible et produits ".

\ j combustible et produits
\\ \1\ “‘f
. A air et produits "\ ‘;\L\ flamme de
air et produits * \ v prémélange riche
N flamme de . !
prémélange pauvre
ﬁ combustible
combustible
air air
Figure 2.6: Stabilisation d'une Figure 2.7: Stabilisation d'une
flamme de diffusion sur la lévre flamme de diffusion suspendue,
d’'un braleur. formation d'une flamme triple.

Le comportement des flammes turbulentes suspendues dépend
essentiellement de la vitesse du jet. L'évolution de la hauteur moyenne est quasi-
linéaire en fonction de la vitesse de sortie des gaz, quelle que soit la nature du
gaz (Kalghatgi, 1984). A partir d'une flamme de diffusion accrochée au braleur,
lorsque la vitesse d'éjection du combustible atteint une valeur critique (Uo>Uc) la
flamme se décolle naturellement du braleur. Dans le cas d'une flamme
initialement suspendue, il faudra diminuer la vitesse a une valeur Uc’ inférieure
a Uc pour accrocher la flamme. C’est le phénoméne d’hystérésis. La transition de
I'état accroché a I'état décollé a été décrite selon plusieurs mécanismes de
décollage (Takahashi et al., 1990). Le premier mécanisme de décollement
correspond a une rupture d’équilibre entre le jet d’air entrainé et la propagation
de la flamme pres des levres du brdleur. Un autre mécanisme d’'instabilité est
décrit comme une extinction partielle de la flamme qui peut alors soit se décoller
directement, soit se scinder en deux parties. Dans ce dernier cas, la portion de
flamme restant accrochée au bridleur séteint rapidement et une flamme
suspendue est observée.

Une fois la flamme décollée et stabilisée au-dessus de l'injecteur, son
aspect change de facon radicale. En effet, elle change notamment de couleur, elle
devient essentiellement bleue en raison de I'’émission de chimiluminescence des
radicaux CH*. Le mélange entre le combustible et I'oxydant est rendu plus
efficace grace aux fortes vitesses qui regnent dans le jet, et la production de suies
tend a décroitre. Cette configuration particuliere de flamme suspendue pour
laquelle coexiste des zones de combustion de prémélange et de diffusion, est
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souvent appelée flamme partiellement prémélangée ou flamme triple, sous
certaines conditions [5].

2.3 Equations usuelles

Dans les problemes de combustion qui nous intéressent, les effets Dufour,
Soret, la baro-diffusion et les forces de volume peuvent étre négligés. Les
équations issues de la mécanique des fluides (équations de Navier-Stokes)
exprimant la conservation de la masse totale et de la quantité de mouvement
s'écrivent de la facon suivante :

dp Odpuy
—+ = 2.7
ot  0xy 0 27)
0 0 aTik apk
ot (pul) axk (pukul) axk axi (2 8)
Ou dt;;, est le tenseur des contraintes visqueuses :
_ <6ui N Ouk) 2 Jdy 5 29
Tik — PV axk axi spvaxl ik ( ' )

u; sont les trois composantes cartésiennes du champ de vitesse (i=1,3), p la masse
volumique du mélange et p la pression.
Le bilan des especes intervenant dans la réaction chimique s’écrit :

0 0 0 .
E(PYi) + a—xk(l)ukYi) = _O_xk(Fi )+ w; (2.10)

Ou w; = pQ; est le taux de réaction chimique, Yi est la fraction massique et F} les
flux de diffusion de I'espéce i dans l'espece majoritaire (I'azote dans notre cas).

Les flux de diffusion ont été représentés avec la loi de Fick soit : F}f = —pD; g:i
k

Di est le coefficient de diffusion binaire de I'espéce i. le bilan des especes s'écrit
alors :

, ou

d d d d
E(PYi) + a—(PukYi) = a—(PD' - tw; (2.11)

X X laxk
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Le bilan d’énergie conduit a I'équilibre pour I'’enthalpie massique h :

0 ayY; Op dap ou;
(ph) (pukh) ( 6xk) 9xr (ZP l ) ot UGy, T ik ge,

(2.12)
A est la conductivité thermique du gaz, T la température et hi I'enthalpie
massique de I'espéce i.
Les gaz que nous étudiant sont considérés comme des mélanges parfaits
de gaz parfaits, les lois d’état sont donc :

R
p= PM—T (2.13)

R est la constante des gaz parfaits et Mm la masse molaire du mélange :

=> % (2.14)

L'enthalpie massique du mélange s'écrit :
T
h= Z h;(T)Y; avec h; = ij,idT + Qp; (2.15)
i T

Cp.i est la capacité calorifique de I'espéce i a pression constante et Q la chaleur

de formation de I'espece i a pression constante et a la température de référence
To. L’enthalpie massique s’écrit finalement :

T

h = jcpde+ Zy Q°, (2.16)

To

Ou (, , est la capacité calorifigue du mélange par unité de masse :

Com= Z Y,Cp (217)
i
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La résolution de ces équations permet de connaitre en tout point et a tout
instant la composition, la température et la pression du mélange de gaz réactif
guel que soit le type de flamme. Cependant, le grand nombre d’espéces mises en
jeu par la combustion ne permet pas la résolution de ces équations sur des
configurations pratiques dans un temps raisonnable. Un certain nombre
d’hypothéses simplificatrices vont nous permettre de diminuer considérablement
le nombre d”equations a résoudre.

2.4 Approximation de Schvab-Zeldovitch

Dans le cas des flammes laminaires, le nombre de Mach caractéristique de
I'’écoulement réactif est suffisamment petit pour que les termes liés a I'énergie
cinétique et a la dissipation visqueuse soient négligés dans I'équation pour
I'’énergie. La pression est thermodynamiquement constante et la loi d'état de
I'’équation (2.13) se simplifie pour s’écrire finalement de la fagon suivante :

T
pT* = cte avec T* = T (2.18)

m

On suppose ensuite que la combustion est représentée par une réaction
globale entre un hydrocarbure et l'air, Eq.( 2.1) et que le mélange est composé au
maximum de cing especes : CnHm, O2, N2, CO2 et H20. De plus, on considére que
les nombres de Lewis des especes sont tous égaux a un :

A
L, = =1 Vi 21

Hypotheses qui conduisent a une équation simplifiée pour I'enthalpie :

a(h)+a( h)_6<D6h) 2.20
ot P T, P T G PP oy, (220)

Ou dp/0x a été négligé.

Cette équation est identique a I'’équation de transport d’'une espéce i non réactive
(w; =0,D; = D), l'azote dans notre cas. Si les parois des systémes étudies sont
considérés adiabatiques et imperméables aux espéces, alors on peut définir la
fraction de mélange notée ¢, dont I'équation représente a la fois I'évolution de
I'enthalpie h et de la fraction massique d’'azote Yn2 (ou de n'importe quelle espéce
non réactive) :

£ = Yv, = Yy,(1)  h—h(1)

Yy, (1) =Y, (2 h(2) - h(2) (221)
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Dans I'équation (2.21), les indices (1) et (2) caractérisent respectivement I'oxydant
et le combustible. Le choix de ces conditions pour les indices (1) et (2) implique
gue ¢ = 0 dans I'oxydant pur et ¢ = 1 dans le combustible pur.

Compte tenu de cette définition, la fraction de mélange ¢ est égale a la fraction
massique de combustible YcnHm lorsque le mélange n'a pas encore réagi, c'est-a-
dire dans les gaz frais. Nous pouvons donc déterminer, a partir de la fraction
massique de combustible, notée aussi Y pour simplifier les notations (pour la
méme raison wy = w), la quantité de combustible qui a réagi : ¢ =Y . La réaction
globale (2.1) permet finalement de déterminer les fractions massiques de toutes
les espéces. La composition, la température et la masse volumique du mélange
gazeux sont entierement déterminées a partir de la fraction de mélange ¢ et de la
fraction massique de combustible Y. Les équations d”evolution de ces variables
s'écrivent alors :

a &
(pf) — (puké”) oy (pD 5 xk) (2.22)
(py) v (puky) ( axk) (2.23)

Ces deux variables permettent de représenter aussi bien des flammes de
diffusion (0 < & < 1) que de prémélange (¢ = cte) et toutes les flammes
correspondant a un régime intermédiaire : les flammes partiellement
prémélangée. Les couples (&Y ) qui caractérisent I'état thermochimique local du
mélange sont définis dans un domaine limité par trois droites, voir Figure 2.8.
La droite de mélange représente les états frais, le combustible et I'oxydant se
mélangent sans brdler. Les droites de combustion compléete représentent les états
entierement bralés. Les points situés a l'intérieur du domaine représentent des

gaz en train de brdler.

Ya
1 ,,,,,,,,,,,,,,,

combustible pur

¥
oxydant pur o
B X
WS
\ i<y

(<3 R
0 droite &t 1 ¢
de combustion
complete pauvre

Figure 2.8 : Domaine d'existence des couples (&, Y).
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La résolution de ces équations passe forcément par l'utilisation d'une
méthode numérique puisque les outils mathématiques actuels ne permettent pas
la résolution analytique. La méthode numérique utilisée qui consiste a discrétiser
les équations dans lI'espace et le temps, fournit une solution plus ou moins précise
en fonction de l'ordre du schéma numérique et de la qualité du maillage. La
discrétisation de I'espace et du temps se traduit par le choix d’'un maillage ; la
solution des équations ne permet d'obtenir que des valeurs moyennes sur des
volumes de mailles. Les phénomeénes physiques que nous cherchons a représenter
ont des échelles caractéristiques spatiales et temporelles qui peuvent étre tres
petites comparées aux dimensions (spatiales et temporelles) des configurations
pratiques soit celle d’'une chambre de combustion : par exemple, I'épaisseur d’'une
flamme laminaire est de I'ordre du dixieme de millimetre. Pour que la solution
soit suffisamment précise, il est raisonnable de choisir une taille de maille
environ dix fois plus petite que le plus petit des phénoménes observés.

Si on cherche a simuler une chambre de combustion dont les dimensions
sont de l'ordre de dix centimetres — ce qui est plutdt petit pour une configuration
industrielle - le nombre de mailles a répartir dans I'espace (3D) serait de mille
milliards (100003). Résoudre les équations précédentes avec un maillage aussi
“fin” (comportant beaucoup de mailles), demande une capacité de calcul et de
mémoire que les ordinateurs actuels n'ont pas. Certaines méthodes (Adaptative
Mesh Refinement) permettent aujourd’hui d’envisager ce type de résolution en
répartissant les mailles de calcul la ou elles sont nécessaires. Le nombre de
mailles peut ainsi étre considérablement diminué. Paxion et al. [4] utilisent ces
méthodes pour simuler des flammes laminaires. Cependant, une telle méthode
n'est utile que si le phénoméne observé, dont I'échelle caractéristique est trés
petite, est trés localisé et stationnaire, par exemple une onde de choc ou une
flamme laminaire. Si I'écoulement est turbulent, des phénoménes fortement
instationnaires de petites tailles se produisent dans tout le domaine, ce qui rend
impossible la simulation directe de configurations pratiques.
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Chapitre 3

Modélisation des flammes
turbulentes

Les flammes et les foyers utilisés en pratique sont de formes trés diverses.
Dans la grande majorité des cas, la turbulence de I'’écoulement des gaz y joue un
role de premier plan et c'est son interaction avec les phénoménes de combustion
qui permet les fortes intensités volumiques de dégagement de chaleur qui ont été
obtenues.

La prévision, méme seulement qualitative, des propriétés intéressant
I'ingénieur sy est révélée tres délicate en corrélant simplement les données
empiriques existantes.

Cependant, des recherches sont menées depuis une trentaine d’année,
utilisant la modélisation et le calcul par ordinateur, ont permis d'établir des
bases solides pour un ensemble de méthodes de prévision qui combinent la
réflexion théorique et les connaissances expérimentales.

Dans ce chapitre, nous décrivons les principes de bases de ces méthodes, en
expliqguant les caractéristiques principales, et présentons quelques exemples de
leurs possibilités.

3.1 Turbulence

C'est un phénomene présent dans la plupart des cas pratiques et
notamment dans les chambres de combustion. 1l apparait lorsque les gradients de
vitesse augmentent de telle sorte que la viscosité du fluide ne peut plus dissiper
les petites perturbations et maintenir le caractére laminaire de I”ecoulement. Le
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nombre de Reynolds caractérise le régime de I”ecoulement, laminaire ou
turbulent, en comparant les temps et longueurs caractéristiques des effets
visqueux et de I'inertie du fluide: R, = U,.L,./v ou Ur, Lret v sont respectivement
la vitesse caractéristique, la longueur caractéristique et la viscosité cinématique
du fluide.

La turbulence est généralement représentée par des structures
tourbillonnaires dont les tailles sont réparties de facon continue sur une plage
d”echelles de longueur. Les plus gros tourbillons sont associés a la géométrie de
la configuration et les plus petits tourbillons sont dissipés par les forces
visqueuses. Les bornes du spectre des échelles de taille des tourbillons sont
définies par la configuration de I'écoulement d’'une part et par la viscosité du
fluide d’autre part.

Kolmogorov, en 1941, a développé une théorie pour la turbulence
homogéne isotrope qui repose sur le mécanisme de cascade d'énergie des gros
tourbillons vers les plus petits. Les grosses structures tourbillonnaires, produites
par la géométrie et porteuses d”energie, vont produire d’autres structures de plus
en plus petites, a qui elles transmettent leur énergie. Plus les tourbillons sont
petits, plus les forces visqueuses dissipent facilement leur énergie cinétique en
chaleur.

La géométrie d'un écoulement présente trés souvent des directions
privilégiées, les grosses structures dépendantes de la géométrie sont a priori
fortement anisotropes. Durant le processus de cascade, les gros tourbillons
transmettent leur énergie aux tourbillons plus petits qui peuvent avoir des
directions différentes, atténuant ainsi I'anisotropie. Plus les tourbillons sont
petits plus ils ont tendance a étre isotropes. Ainsi, les plus petites échelles d'un
écoulement turbulent peuvent étre considérées comme quasiment isotropes. La
théorie de Kolmogorov permet finalement de définir trois zones d'échelles
différentes, voir Figure 3.1 :

- la zone des grandes échelles (échelle intégrale), qui est une caractéristique
de la géométrie de I'écoulement, est le siege de la production de
turbulence;

- la zone inertielle, qui correspond aux échelles intermédiaires et qui est
indépendante de la géométrie de I'écoulement, est le siége du transfert
d’énergie des grosses vers les petites structures;

- la zone des petites échelles (échelle de Kolmogorov) ou I'énergie des petites
structures tourbillonnaires est dissipée en chaleur.
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production transfert dissipation

Figure 3.1 : Allure du spectre des fluctuations de vitesse en turbulence homogene
isotrope.

Plus le nombre de Reynolds est grand, plus les grandes et les petites
échelles sont différentes et plus le nombre de mailles a utiliser pour résoudre les
équations aux dérivées partielles est important. La résolution directe des
équations par simulation de toutes les échelles DNS (Direct Numerical
Simulation) est aujourd’hui limitée a des écoulements pour lesquels le nombre de
Reynolds est trés faible.

La turbulence présente au moins quatre caractéristiques importantes :
- la trajectoire des particules présente des changements brusques dans
I'espace et le temps ;
- le mouvement des particules produit un effet de “diffusion” important ;
- I'’écoulement est instationnaire ;
- les propriétés de I'écoulement en un point et & un instant ne sont pas
reproductibles expérimentalement.
L'expérience a montré que les trajectoires des particules et les caractéristiques
locales de I'écoulement ne sont pas reproductibles, par contre, certaines quantités
“moyennes” le sont. Les mesures des valeurs moyennes de vitesse, d'énergie ou de
concentration montrent qu’elles sont reproductibles. De la méme maniere, toutes
les quantités statistiques qui peuvent étre définies, moyennes, variances ou
corrélations entre différentes grandeurs, sont reproductibles. De ce fait, les
variables caractéristiques de |I”ecoulement sont représentées par une quantité
fluctuant autour d’'une quantité moyenne : @ =@ + @' ol @ est la moyenne de
Reynolds et @' la partie fluctuante de la variable @. Par définition, la moyenne
des fluctuations est nulle : @' = 0. Les moyennes peuvent é&tre assimilées a des
moyennes temporelles (si I'écoulement est stationnaire en moyenne) ou spatiales
(s'il existe des directions homogéenes) mais de facon générale, il s’agit de
moyennes statistiques.
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A partir des équations d’évolution des variables et de la définition de la
moyenne de Reynolds, de nouvelles équations pour les variables moyennes vont
pouvoir étre écrites. Comme les phénomenes physiques moyens ont, par
définition, des échelles caractéristiques plus grandes que les phénoménes
physiques réels, le maillage considéré pour la résolution des équations moyennes
va pouvoir étre beaucoup moins “fin” que celui utilisé pour la résolution directe
des équations. On peut dés lors envisager le calcul de configuration pratique de
type industriel telle que la chambre de combustion d’'une turbine a gaz.

Une telle approche statistique, appelée RANS (Reynolds-Average Navier-
Stokes) considére [Il'agitation turbulente comme un processus purement
stochastique. Les variables moyennes sont statistiquement stationnaires mais
peuvent quand méme dépendre du temps par le biais des dérivées temporelles
dans les équations moyennes. Cette dépendance au temps est susceptible de
permettre de capturer des mouvements cohérents a grandes échelles, on parle
alors de simulation URANS (Unsteady RANS). Cette derniere méthode ne
permet tout de méme pas de simuler le mélange des especes induit par les effets
fortement instationnaires des flammes turbulentes. On devra alors avoir recoure
a des méthodes complétement instationnaires comme la LES (Large Eddy
Simulation) [4].

3.1.1 Les principales modélisations de la turbulence

Il existe trois principales méthodes de modélisation d'un écoulement
turbulent : la simulation numérique directe, dans laquelle on cherche a
représenter la totalité des phénoménes physiques, la simulation des grandes
échelles, dans laquelle on représente seulement les plus gros tourbillons en
fonction du temps, et la simulation moyennée dans laquelle on représente
seulement I'écoulement moyen.

3.1.1.1 Lasimulation des équations de Navier Stokes
moyennées RANS (Reynolds-Average Navier-Stokes)

La simulation des écoulements moyens (ou RANS, pour Reynolds
Averaged Navier-Stokes equations) est historiguement l'approche la plus
ancienne utilisée pour la description des écoulements turbulents, réactifs ou non.
On dit aussi qu’il s'agit de modélisation physique. Cette fois, seul I'écoulement
moyen est recherché, ce qui oblige a modéliser les effets de toutes les structures
instationnaires. En revanche, le colt de calcul est sensiblement moindre d’autant
gue de nombreuses hypotheses simplificatrices peuvent étre introduites pour le
limiter : écoulements bidimensionnels en moyenne, symétrie, périodicite...
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3.1.1.1.1 Les équations de bilan de I'’écoulement turbulent
moyen

En suivant Reynolds, mais en utilisant des définitions plus modernes et
plus rigoureuses, nous intéressons a des valeurs moyennes des grandeurs
extensives intensives. Ces valeurs moyennes doivent étre définies de facon plus
générale comme des moyennes statistiques, c'est-a-dire définies sur un grand
nombre d’expériences identiques (du moins a nos échelles macroscopiques).

Nous rappelons ici ces définitions, tout a fait classique dans le cadre
général des Probabilités...

Si on appelle g une grandeur, on notera sa valeur moyenneg, et :

N o)
im Zﬁ (3.1)

Ou g™ est la valeur de g dans I'expérience numéro k. on pourra définir aussi la
variance (ou « moment centré d'ordre 2 ») :

N ()__2
g 500

k=1

Et, en considérant deux grandeurs différentes fet g :

. AR GG
o= im > (=) (33)
k=1
Ou:
) _ F)(q® —
g_lmz(f" fe® -1 (3.4)

D’'une facon générale, on peut définir une densité de probabilité de la variable
aléatoire g, notée P(g) ; elle est définie par le fait que P(g) dg est la probabilité
pour que la valeur gk de g dans I'expérience numéro k soit comprise entre g-dg/2
et g+dg/2. Comme on le sait, on peut alors calculer les moyenne et variance a
partir de P(Q), par :

g= j g P(g) dg (3.5)

9% = ] (g —8)?*P(g)dg (3.6)
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Les limites des intégrales de ces formules sont limitées du domaine de
variation permis pour la variable g, qui sont a préciser pour chaque variable.
Lorsque I'on consideére des grandeurs f et g, on doit définir, de la méme facon, une
densité de probabilité bidimensionnelle P2 (on dit « conjointe ») des deux variables
f et g. Si les variables aléatoires f et g sont vraiment indépendants, P: est alors
le produit de deux fonctions de chacune de ces deux variables; si l'une, f par
exemple, est liée de facon déterministe a l'autre par une loi f = @(g), alors P(f,g)
= P(g) 6(f—0(g)), ou 6 est la distribution de Dirac.

En pratique, dans les écoulements turbulents, les grandeurs a considérer
comme pouvant étre aléatoire sont les composantes de la vitesse, la pression, la
température, etc.

Pour Les flammes ou plus généralement les écoulements a masse
volumique variable, il est plus commode de changer la définition des moyennes,
en suivant non plus Reynolds mais Favre. Il s'agit alors de définir des moyennes
pondérées par p pour toutes les grandeurs extensives, sauf pour p et p, qui sont
déja des grandeurs volumiques.

Alors :
N
1 (g
g== i Z 7
g ﬁNl—I:go N 37)
k=1
Et la nouvelle variance est :
— 1 ) (g0 —
07 = E lim Z p (g g) (3.8)

Et de maniere analogue, pour deux varlables fetg:

i O - N -9

k=1

(3.9)

“Dlll—\

(attention f®) — f = F) — £,

Cette moyenne peut encore se calculer avec une densité de probabilité. Lorsque la
masse volumique est considérée comme une grandeur qui peut varier de facon
indépendante, il faut alors utiliser la densité de probabilité conjointe de g (qui
peut représenter ici un vecteur de variables aléatoires) et p, P(g, p). On peut
cependant définir une nouvelle densité de probabilité, dite « Favre », par :

_ 1
P(g) = F j p P(g p)dp (3.10)

En effet, lorsqu’on calcule la moyenne de g, on peut écrire :
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G=%jjgpP(g,p)dp dg=jg<%j pP(g,p)dp) dg (3.11)

Mais lorsqu’on peut supposer que p est elle méme une fonction déterministe de
grandeur g, alors la densité de probabilité de g (PDF) suffit, et on peut montrer
que :

g="2 P(g) (312)

La considération de ces grandeurs statistiques, qui seules seront
accessibles au calcul, implique que le résultat de calcul ne pourra pas étre
comparé a celui d'une mesure instantanée dans une expérience. Seules des
valeurs moyennes, ou variance, etc., déterminées en principe avec un ensemble
suffisamment grand d’expériences peuvent étre comparées a des valeurs
calculées.

Dans les expériences, on effectue souvent la moyenne temporelle au lieu de
la moyenne statistique ; celle-ci est définie par :

Fi= Jiﬁl}%jf(t) dt (3.13)
0

Cette intégrale ne converge vers une valeur finie que si I'écoulement est
permanent en moyenne.

Dans ce cas ou f ne dépend pas du temps, les deux moyennes sont
supposées étre parfaitement équivalentes, mais la définition statistique de la
moyenne est la seule valable lorsque f est fonction du temps et I'écoulement n’est
pas permanent en moyenne. Cette supposition est appelée I'hypothése ergodique.
Cette hypothése s'applique aussi alors aux variances, etc. [3].

3.1.1.1.2 Equations moyennes de la simulation RANS

En appliquant l'opératoire moyenne, on obtient les équations d’évolution
des quantités moyennes suivantes :
- I'’équation de continuité :
op 0
—+—(u) =0 3.14
3t " 9x, P (3.14)

- I'équation de quantité de mouvement :

a o 0 ,_ —  0p
7t (pir) + 6_xk (puxi,) = I (Tik - Puxuk) -

- 5 (3.15)

40



CHAPITRE 3 : MODELISATION DES FLAMMES TURBULENTES

- I'’équation d’évolution de la fraction de mélange moyenne :

d
(ps) (puk) (,)Da_f_pM) (3.16)

- I'’équation d’évolution de la fraction massique moyenne :

0 oY
(pY) + —(pukY) ( D o pu{Y’) + o (3.17)

Les quantités transportees sont des quantltes moyennes au sens de Favre.
Lorsque la masse volumique est constante, les moyennes de Favre et de Reynolds
sont équivalentes.

Ces équations moyennes sont semblables aux équations initiales sauf
gu’'un terme supplémentaire apparait dans chaque équation (mis a part
I'’équation de continuité). Ces nouveaux termes représentent le mécanisme de
transport turbulent des variables :

- pwu, est le flux turbulent de quantité de mouvement (tenseur de

Reynolds) ;

- pul& est le flux turbulent de la fraction de mélange ;

- pu,Y est le flux de la fraction massique de combustible.

Pour pouvoir utiliser ces équations moyennes, il faut connaitre ces flux
turbulent. On peut, a partir des équations de base et du procédé de moyenne,
écrire des équations d’évolution de n'importe quelle quantité statistique, et celles
des flux turbulents :

- Equation pour les composantes du tenseur de Reynolds :

(pu u]) (ukpu u]) D;j + P;j — pe;j + Hyj (3.18)

Avec les termes du second membre suivants :

0

D;j = 9 ™ (puku U — T — uj’rlk) (3.19)
— 01 -0
P = —puju; — 5%, — pu £y (3.20)
Xk
ou, ou,
pEU =Tk5 dxx + Ty a_xk (3-21)
dp ,0p
Hij = —uj—— ox) W I (3.22)
l
- Equation des flux turbulents de fractlon de mélange :
0o ,— o , — _
50 (PUiE") + 5 (@epuid’) = Df + P} = pei +Hy (3.23)
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Sachant que les termes du second membre sont :

& _ d P ’ 65, /
Di - —a_xk pukulg - ulpD Ox X, - 5 Tik (3'24)
o o1l
B¢ = 25 00 (325)
0xy 0xy,
9E 9% ou]
N E = =+ -
PE; Tk axk pD axk axk (326)
dp
§ — _gz 8
i =g 2 (3.27)

- Equation des flux turbulents de faction massique :

—( uY’)+—(ukpu Y') =D} + P} —pe! + H + ¢} (3.28)

Cette fois-ci, les termes du second membre s'écrivent :

Y — J P ’ or’ Vi+

D{ = o puuY' —u;pD o, Yt (3.29)
oy ot;
PY = —puiu, FE pu Y’ 6_x; (3.30)
_y_ oYy N oY’ ou, 331
P& = T]k axk axk axk ( . )
dp

E =
H ==Y — ax1 (3.32)
of = Uw (3.33)

Les termes D;, Df,DiY regroupent les différents effets de diffusion (diffusion

laminaire et  transport turbulent). P;, Pf, et PY sont les termes de
production ¢;, f et €/ les termes de dissipation et H;, HE, et HY les termes de
corrélation avec gradient de pression. Le terme ¢! est un terme lié a la
réaction chimique.

L'analyse de ces équations du second ordre permet de connaitre les flux
turbulents et ainsi de résoudre les équations des valeurs moyennes de vitesse et
de scalaires. Cependant, de nouveaux termes d'ordre supérieur apparaissent
dans ces nouvelles équations. On pourrait a nouveau écrire des équations pour
les termes inconnus mais celles-ci feraient toujours apparaitre des termes d’ordre
supérieur. Il faut, a un certain ordre, modéliser les termes inconnus par des
expressions ne faisant intervenir que des termes d'ordre inférieur ou du méme
ordre.
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La connaissance de la seule valeur moyenne d'un scalaire n’est pas
toujours suffisante pour représenter correctement les phénoménes associés a la
turbulence. On introduit les équations de bilan pour les variances et la
covariance de ces scalaires. En faisant I'hypothése que le coefficient de diffusion
moléculaire est constant, les équations moyennes pour ces quantités s’écrivent :

- Variance de fraction de mélange :

(pé” 2) +— (ukpé” 2)

) I o9& oul £
= ( pgz %t —pu;f'2>— gL (334)

axk axk axk X
- Variance de fraction massique :

0, . 0.
—(pV’2 — (37, Y2
5t (PV7) * 5, (@AY™)

_ 0 SOV —\ L YO e O oY
_axk P axk puk P axka X puk 0x X

+2Y'w (3.35)

- Covariance :

0 iz 0 (- —z
a(PYf)Jfa—xk(ukaf)

e 37 oF ) )
_axk P ax pukg 6 a X), pu kg X), puk axk

+2Fe (3.36)

La encore apparaissent des termes inconnus qui vont devoir étre modélisés.
Enfin, I'équation d'état moyenne s'écrit :

pT* = pT* = (3.37)
3.1.1.1.3 Modelek —¢€

Parmi les modéles de turbulence, le modéle k — € est I'un des plus utilisés.
Ce modele du premier ordre repose sur le concept de viscosité turbulente
introduit par Boussinesq, qui consiste & modéliser les tensions de Reynolds pu,u,
par analogie avec le tenseur des contraintes visqueusest;, . En faisant
I'hypothése que ces deux termes représentent des phénomenes de diffusion, I'un
correspond a la diffusion moléculaire et I'autre a un processus de mélange par
diffusion turbulente. Par analogie avec le transport moléculaire de quantité de
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mouvement qui est caractérisé par la viscosité du fluide », le mélange turbulent
est caractérisé par la viscosité turbulentev;. Le premier est une propriété
moléculaire du fluide alors que le second dépend de I'écoulement turbulent, v,
est donc a priori une variable du temps et de I'espace. Les tensions de Reynolds
sont alors exprimées en fonction des gradients moyens de la facon suivante :

o1 | aak) L2 o \as
svaaxl ( ' )

1 _
puUy — §Puzuz5ik = —pPVr <6xk dx;

L’énergie cinétique turbulente k est la demi-trace du tenseur de Reynolds, elle est
définie par :

11—
pk = Epu{u{ (3.39)
L'analogie avec la diffusion moléculaire permet également d’exprimer les flux
turbulents des scalaires (analogie avec la loi de Fick) :

—_— 9 —— )4
pug’ = _pDTO_xk puY' = _pDTO_xk (3.40)
Les flux turbulents des variances des scalaires s’écrivent alors :

0é” SN ) ( ——} O
pwY'? = —pDr pws'Y" = —pDy

U2 = —pD 341
pulg pUT axk axk axk ( )
Le coefficient de diffusion turbulente D; est le rapport de la viscosité turbulente

vpsur le nombre de Schmidt turbulent o, : Dy = L. Les expressions (3.40) et

ar
(3.41) pour les flux turbulents sont aussi appelées “loi gradient” car les flux sont
directement reliés aux gradients des scalaires transportés.
L'équation pour I'énergie cinétique turbulente k est obtenue a partir de
I'’équation des tensions de Reynolds :

0 0 1
E(ﬁk) + E(ﬁﬁik) =3 [Dii + Py — pey + Hyl = D* + P¥ — pe + H*  (342)
l

Avec les termes du second membre suivants :

d
Dk = —E(pu]’u{u{ —uT,) (3.43)
j
o1i;
ou,
pE =T, — (3.45)
Y 0x,
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, P
Hk — —ula—xl (346)
Le transport turbulent de I'énergie cinétique k est modélisée par une loi gradient,
ce qui conduit a :
Dk=—i<ﬁ<v+v—T)%> (347)
0x; or/ 0x; '

Le terme de production Pkest fermé.
Le terme de corrélation avec la pression Hk est habituellement décomposé en
deux parties, Hx = Gk + @k, la premiére liée aux fluctuations de pression et la
seconde liée a la pression moyenne :

_d dp’
P et Q)k:—uj’ai
l

Gk =~ —
7 0x,

(3.48)

Le terme Gk lié a la pression moyenne est nul lorsque la masse volumique est
constante. Cependant, il nécessite une modélisation particuliere pour les

écoulements a masse volumique variable (on parlera plus précisément de ce
terme dans les chapitres suivants).

ap’ oup’ ou,
k — 1 - _ ] + 1
1) U o, arx, p o7, (3.49)

L’expression a—f’ est un terme de flux, considéré comme négligeable devant le
l
. . . ou’
terme de diffusion DX, EQ.(3.47). L’'expression p’a—x’ est nulle lorsque la masse
l
volumique est constante car I'équation de continuité implique du;/dx; = 0. 1l n'y a
pas de raison a priori qui permette de négliger @* lorsque la masse volumique
varie. Ce terme est néanmoins souvent négligé dans les modeles ou les effets de
compressibilité sont négligeables.
Le modele k — e utilise aussi une équation de transport pour les taux de
dissipation de turbulence e et la connaissance de k et € permet d’exprimer la
viscosité turbulente v, .

L'analyse dimensionnelle a conduit a :

k2

VT = CH? (350)
Ou Cu est une constante déterminée expérimentalement dont la valeur est
estimée a 0,09. Launder et Spalding [3] ont proposé directement une équation

modélisée pour e basée sur la forme de celle d’énergie cinétique turbulente:
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d d € €2 €
—(pe) +—(pii;e) =D +C.q—P¥—C.,—+ C.n— 51
ot (pe) ax]' (puje) D Ce1 k Cez k Ces & (3.51)
Avec
_ J (_ vr e
D® =- ox;j (p (V * ae) ax,-) (3.52)

Des détails supplémentaires sur le modeéle k — e peuvent étre trouvés dans les
ouvrages de Tennekes et Lumley ou de Schiestel [4].

Si les variances des scalaires sont transportées, les termes de dissipation
scalaire apparaissant dans ces équations doivent également étre modélisés. Les
trois termes de dissipation intervenant dans les équations (3.34), (3.16) et (3.36)
sont respectivement :

N ) () (N ) §
peg = —2p pey=—2pD5 -5 Py =-2p

T (3.53)

Pour représenter I'évolution de la dissipation d'un scalaire passif, on utilise
habituellement un modeéle de relaxation linéaire. Ce modele relie le taux de
dissipation a un temps de mélange caractéristique, lui-méme relié au temps
caractéristique de la turbulence :

peEs = = avec Tp =— (3.54)

La constante R;a été determinée dans plusieurs expériences. Cette
représentation suppose une tres forte similarité des spectres turbulents pour les
scalaires et pour le champ de vitesse, similarité qui n’est pas toujours vérifiée
méme pour un scalaire passif. Pour un scalaire réactif, la modélisation de la
dissipation est compliquée par le fait qu’elle peut-étre entiérement pilotée par la
réaction chimique. Des modeéles de fermeture algébrique pour ces termes de
dissipation, spécifiques a la combustion, seront proposés dans les chapitres
suivants. D’autres possibilités consistant a considérer des équations de transport
modélisées pour ces termes ont aussi été proposées [7].

Les constantes k — e généralement utilisées sont répertoriées dans le
Tableau 3.1.

C,u Cel CEZ Ce3 Ok O¢ or RE
0,09(1,44(192|1,44 |1 1,3 10,7 | 1,25

Tableau 3.1 : Constantes du modele k — e.

46



CHAPITRE 3 : MODELISATION DES FLAMMES TURBULENTES

La connaissance de k et e permet de calculer la viscosité turbulente et finalement
les tensions de Reynolds et les flux turbulents des scalaires.

Le modéle k —e est limité a des cas ou la turbulence est faiblement
anisotrope car il ne résout pas les différentes composantes de I'énergie

cinétique pu?, pu?, pu? . De plus, I'hypothése de Boussinesq, qui conduit a la loi
gradient pour les flux turbulents, peut se révéler inadéquate pour des
écoulements a masse volumique variable. En effet, le transport turbulent peut,
dans certaines configurations de combustion, étre compléetement dé-corrélée des
gradients moyens, voire méme étre de signe opposé a celui donné par la loi
gradient.

3.1.1.2 Lasimulation des grandes échelles (LES)

La simulation aux grandes échelles consiste a ne calculer explicitement que
les structures turbulentes dont la taille est supérieure a une échelle de coupure liée,
en général, au maillage de calcul. Cette approche demande des ressources
informatiques importantes, mais elle est numériquement moins contraignante que la
simulation numérique directe. Elle requiert cependant la modélisation de I'effet des
échelles turbulentes non résolues (modélisation de sous-maille). Développée depuis
une quarantaine d’années, notamment pour les applications météorologiques, la
simulation aux grandes échelles a vraiment pris son essor dans les années 1980 pour
les écoulements non-réactifs avec l'augmentation des puissances de calcul. Les
développements en combustion sont beaucoup plus récents (milieu des années 1990)
et restent, le plus souvent, au stade de la faisabilité, rares étant les calculs sur des
géomeétries complexes réelles. L'une des spécificités de la combustion provient du fait
gue les échelles caractéristiques des flammes sont, le plus souvent, sensiblement
inférieures au pas des maillages de calcul. Les réactions chimiques doivent alors étre
vues essentiellement comme un phénomeéne de sous maille et modélisées comme tel.

3.1.1.2.1 Equations de la simulation des grandes échelles
(LES)

Dans un écoulement turbulent, les tourbillons de grandes tailles sont créés par les
gradients de vitesse du mouvement moyen et dépendent directement de la géométrie du
domaine et des paramétres physiques du fluide. Ceci donne un caractere anisotrope et
instationnaire aux grandes échelles qui ont une durée de vie assez longue. En revanche,
les petites structures créées par interactions non linéaires présentent un comportement
uniforme et ont une durée de vie assez courte a cause de la dissipation visqueuse. La
LES consiste en un calcul explicite des grandes échelles alors que l'effet des petites
structures, au caractére plus universel, est modélisé.
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3.1.1.2.1.1 Filtrage des champs fluctuants

La séparation entre les grandes structures et les petites se fait par une
opération de filtrage. Le champ filtré obtenu f est :

flx) = jﬁ f(x)G(x —x', A)dx' (3.55)

f est la partie résolue (filtrée) de la grandeur f et G désigne la fonction filtre. A
représente la taille caractéristique de filtrage de la fonction G(x).x et X
correspondent aux coordonneées spatiales (filtrage dans I'espace physique). Aprés
cette opération, chaque variable peut étre décomposée en une partie résolue f et
une fluctuation f' :

f=f+f (3.56)

Ce filtrage est lié au maillage utilisé dans les simulations numériques.
Plus le maillage sera fin, plus il pourra résoudre des structures fines. Cette
opération de filtrage n’intervient pas explicitement dans les simulations LES
mais entre en jeu a travers les modeles de sous-maille utilisés pour fermer les
grandeurs non résolues par le calcul LES.

La fonction filtre posséde les propriétés suivantes :

- Normalisation du filtre :
jG(x’,t)dx’ = (3.57)

- Linéarité (assurée par la définition du produit de convolution) :

i+th=H+F (3.58)

- Commutativité avec la dérivation temporelle ou spatiale (dans le cas d'un
maillage régulier) :
o _of
at ~ at
Contrairement & l'opérateur moyenne temporelle, on a f(x) # f et f'(x) # 0.
Trois fonctions filtre G peuvent étre utilisées en LES :
- Le filtre porte qui consiste en un moyennage local du signal. Il est défini
par :

(3.59)

1
G(X) — Z St |X| < V/2 (360)
0 sinon
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- Le filtre Gaussien correspondant a un filtre porte mais avec une moyenne

spatiale pondérée :
D

G(x) = ﬁ% exp(—%xz) (3.61)

Ou D désigne la dimension la dimension spatiale de I'espace considéré.
- Le filtre passe-bas (utilisé dans l'espace spectral) permet de supprimer
toute fluctuation a partir du nombre d’onde donné :

_ (1 silkl<k.=n/V
= 62
G(x) {O sinon (362)

Pour les écoulements compressibles, le filtrage au sens de Favre est introduit :

~ X
oy = L (363)
p
3.1.1.2.1.2 Equations de transport filtrées
Les équations de transport filtrées lors du calcul LES sont :
- Masse:
ap  0(pti;)

Dans les équations de quantité de mouvement, de la fraction de mélange, de la
variable d'avancement et de I'énergie totale, les termes du membre gauche
représentent respectivement le terme instationnaire filtré, le terme de transport
convectif résolu et le terme de transport convectif non-résolu.

- Moment:

ot 6x] 6x] 6xi 6x]

(3.65)
Oou
- _ (o1 N 0ti; (3.66)
O-ij —H 6x] 6xi .
Représente le tenseur des efforts visqueux.
- Fractions massiques d’especes i :

apY, a(pw;Y;) o s a (_ oY .
+ 4+ — — oY) = — D— |+ pw i=1,...N 67
ot 0x; 0x; (pu]Yl PY; l) 0x; P 0x; p @, ! v (367)
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- Energie totale :

apE 9(pwE) o _, — . ot ot; o [ oT —

+ +—p(uE-E)=—p—2+6,—+—|1— |+ pa

ot | ox ax,-p(”f 5E) Pox, " 0uan T ox \Max ) T P
i=1,..N (3.68)

Les termes du membre droit de I'équation d'énergie totale sont respectivement le
terme de pression, la dissipation visqueuse, la diffusion thermique et le terme
source de I'énergie.
Dans ces équations, plusieurs termes ne sont pas fermés et nécessitent

d’étre modélisés :

- le tenseur des efforts de sous-maille 7;; = (pwu, — pil;iy;)

- les termes de transport turbulent 7y, = (pu,Y, — %;¥;) et vz = (pu,E — pii,;E)

- le taux de réaction chimique des especes (f);l et le dégagement de

chaleur & .
Ces équations de transport filtrées, couplées a des modeéles de sous-maille
peuvent étre résolues numériquement pour simuler le comportement
instationnaire des champs filtrés.

3.1.1.2.1.3 Le modele de sous-maille

- Viscosité turbulente

La simulation des grandes structures s'accompagne d’'une modélisation de
sous-maille, en particulier de I'effet dissipatif des petites structures, pour éviter
I'accumulation d’énergie dans la zone inertielle, mais aussi au niveau local, par le
transfert d’énergie des petites vers les grandes structures. Ces termes nécessitent
d’étre fermés. Le modéle de Smagorinsky est le plus ancien et le plus connu a
cause de sa formulation assez simple. Il reprend les bases du modele a longueur
de mélange avec I'approximation de Boussinesq[8]. Cette approche est basée sur
I'analogie entre l'effet de la turbulence et celui de la viscosité laminaire pour le
transport de la masse, de la quantité de mouvement ou de chaleur. La partie
anisotropique du tenseur t;; est supposée liée linéairement au taux de

déformation imposé par les échelles résolues :

Tij = §5ikak = —ZVtS_ij (369)
Ou
§..:1 @...@ (3.70)
& 2 ax] 6xi .
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et v, est la viscosité turbulente. Le probléme réside dans la modélisation de v;;
plusieurs modeles proposés dans la littérature sont brievement décrits dans les
paragraphes ci-dessous.

- Le modéle de Smagorinsky

Ce modele est une extension du modele a longueur de mélange ou la viscosité
turbulente v, est supposée proportionnelle au produit d'une longueur et d'une
vitesse caractéristique de la turbulence.

v, = C,A%|S] (3.71)

1S] = /251 ,Sy (372)

Tous les termes des équations (3.69) et (3.71) sont calculables a partir du
champ résolu. Il faut juste déterminer le paramétre Cs, dans le calcul de la
viscosité turbulente. La valeur de la constante de Smagorinsky peut étre
déterminée soit par une approche analytique, soit par une approche
expérimentale. Mais Cs dépend des propriétés du fluide et de plus le modéle de
Smagorinsky est parfois trop dissipatif. Pour déterminer Cs différents modéles
ont été proposés tels les modeles de Germano et al [5] basé sur une formulation
dynamique ou le modéle lagrangien de Méneveau.

Oou

3.1.1.3 Lasimulation numeérique directe (DNS)

Les calculs de simulation directe (ou Direct Numerical Simulation, DNS)
consistent a calculer directement toutes les échelles turbulentes présentes dans
I'’écoulement, des plus grandes aux plus petites, sans aucune modélisation. Des
modeles sont néanmoins requis pour deécrire la réaction chimique (réaction
globale a une étape, schémas cinétiques plus ou moins détaillés). Les contraintes
numeériques (résolution du maillage de calcul, colts, preécision des algorithmes
utilisés,...) limitent ces simulations a des configurations académiques simples et
faiblement turbulentes. Les calculs les plus courants sont généralement
restreints a une cinquantaine de réactions chimiques pour des simulations
bidimensionnelles et utilisent des schémas globaux pour les calculs
tridimensionnels.

Ces simulations sont utilisées pour analyser certains phénomenes, souvent
inaccessibles a l'expérimentation et développer les modélisations physiques
correspondantes. Des études de sensibilité sont alors requises et c’'est pourquoi, a
ressources disponibles identiques, il est préférable de conduire plusieurs calculs
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d’'une configuration simplifiée en changeant les parametres, plutét qu’effectuer
un seul gros calcul complexe.

Le tableau qui suit représente les avantages et les inconvénients des approches
definies ci-dessus en plus la Figure 3.1 nous montre la simulation d'une
flamme en régime turbulent en utilisant les approches de simulation :

Approche Avantages Inconvénients
RANS -« faible » résolution requise - Ecoulements moyens
- Simplification (2D, symétrie,....) - Modélisation

-« faible » colts numériques

- Calculs instationnaires - Modélisation
LES - Moindre impact de la modélisation - Calculs tridimensionnels (3D)
- Connaissance des échelles résolues - Précision numérique
- CoQts numériques
- Pas de modele - Codts numériques énormes
DNS - Outil d'étude - Problemes académiques

Tableau 3.2 Avantages et inconvenients des approches utilisées pour la
simulation numérique des écoulements réactifs turbulents [9].

Direct Numerical Simuls 1 I Idy Simula Simulation
(DNS) all scales of fluid’s larg es of Aluids’s motion are (RAS) les of fluid’s
motion are fully resolved resolved, while small scales are motion are averaged in time

Reynolds  Ave

modeled

Figure 3.1 : Simulation d’'une flamme turbulente en utilisant les trois approches
de la simulation numérique (DNS), (LES), et (RANS).
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3.1.2 Ladiscrétisation

En vue du passage d'un probléme exact (continu) au probléme approché
(discret), on dispose de plusieurs techniques concurrentes et complémentaires :
les différences finies, les éléments finis et les volumes finis. Chacune de ces trois
méthodes correspond a une formulation différente des équations de la physique :

- équilibre des forces en chaque point pour les différences finies
- minimisation de I”energie ou principe des travaux virtuels pour les
éléments finis
- loi de conservation et calcul des flux pour la méthode des volumes finis.
Examinons rapidement les avantages et les inconvénients de chacune de ces trois
méthodes [10].

3.1.2.1 Différences finies

La méthode des différences finies consiste a remplacer les dérivées
apparaissant dans le probléme continu par des différences divisées ou
combinaisons de valeurs ponctuelles de la fonction en un nombre fini de points
discrets ou nceuds du maillage.

- Avantages : grande simplicité d’écriture et faible coQt de calcul.

- Inconvénients : Limitation de la géométrie des domaines de calculs,
difficultés de prise en compte des conditions aux limites portant sur les
dérivées ou les gradients de I'inconnue et en général absence de résultats
de majoration d’erreurs.

3.1.2.2 Eléments finis

La méthode des éléments finis consiste a approcher, dans un sous-espace
de dimension finie, un probleme écrit sous forme variationnelle (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 (les nceuds du
maillage).

- Avantages : Traitement possible de géométries complexes, détermination
plus naturelle des conditions aux limites, possibilité de démonstrations
mathématiques de convergence et de majoration d’erreurs.

- Inconvénients : Complexité de mise en ceuvre et codt en temps de calcul et
en mémoire.
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3.1.2.3 Volumes finis

La méthode des volumes finis intégre, sur des volumes élémentaires de
forme simple, les équations écrites sous forme de loi de conservation. Elle fournit
ainsi de maniere naturelle des approximations discrétes conservatives et elle est
particulierement bien adaptée aux équations de la mécanique des fluides :
équation de conservation de la masse, de quantité de mouvement, et de I'énergie.
Sa mise en ceuvre est simple si les volumes élémentaires sont des rectangles (ou
des parallélépipédes rectangles en dimension 3). Cependant la méthode des
volumes finis permet d’utiliser des volumes élémentaires de forme quelconque, de
traiter des géométries complexes, ce qui est un avantage sur les différences
finies.

Il existe une grande variété de méthodes selon le choix de la géométrie des
volumes élémentaires et des formules de calcul des flux. Par contre, on dispose de
peu de résultats théoriques de convergence.

3.2 Flammes turbulentes de prémeélange

3.2.1 L’'intérét des flammes turbulentes

Le foyer de réchauffe d'un turboréacteur constitue I'exemple pratique le plus
simple d'une flamme turbulente de prémélange. Le combustible liquide (le
kérosene) est injecté en fines gouttes, se vaporise et se mélange dans I'écoulement
a fort vitesse (environ 50m/s) qui sort du turboréacteur, et qui contient encore a
peu prés un tiers de I'oxygéne de l'air initial ; la flamme est stabilisée un peu plus
loin dans I'écoulement presque parfaitement prémélangée par une ou plusieurs
gouttieres toriques «accroche-flammes» (Figure 3. 2), qui maintiennent des
noyaux de recirculation des gaz dans leur sillage. Aprés allumage, la combustion
persiste dans ces noyaux de recirculation, et a partir de ceux-ci elle se développe
dans tout I'écoulement sous la forme de deux flammes coniques. On rajoute
guelques fois aussi une injection de combustible dans les accroches-flammes,
d'une part pour les refroidir et d’autre part pour ménager dans le noyau un petit
foyer « pilote » dont sortent des gaz plus chauds...

La turbulence est due a la forte vitesse de I'écoulement entrant; elle s'est
développe en amont de la chambre a cause des gradients de vitesse aux parois, et
a partir d'obstacles tels que les injecteurs. Cette turbulence a un trés grand
intérét pratique car elle permet d’obtenir dans le foyer une inclinaison moyenne
de la flamme, et donc un rapport longueur sur diamétre, sensiblement les mémes
gue pour les becs de gaz laminaire ; or, puisque la vitesse de I'écoulement entrant
est plus élevée ici (50 m/s)environ que dans le bec laminaire (3 m/s environ), le
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débit de combustible bralé par unité de volume est plus grand en proportion. La
turbulence permet donc d’'accroitre considérablement I'énergie dégagée par unité

de volume.

oyaux de recirculation

Air
partiellement
brulé

T
l
=

Injecteurs de
combustible

Accroche-flamme

L'accroche-flamme en gouttiére stabilise des noyaux de recirculation

A
Flamme épaisse s'étendant
a tout I'écoulement

Figure 3. 2: Schématisation d’'une flamme se développe dans un foyer de
réchauffe d’'un turboréacteur, derriére une gouttiere « accroche-flamme » [6].
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Figure 3.3 : Flamme d'un bec de
gaz laminaire.

Figure 3.4 : Flamme d'un bec de
gaz turbulent.

3.2.2 Lastructure des flammes turbulentes de prémélange

La structure interne d'une flamme turbulente a tout dabord été
considérée, deés les premiers travaux de Damkohler en 1940, comme étant une
flamme laminaire trés fine plisse et rapidement convectée par la turbulence de
telle sorte que la zone de flamme apparaisse épaisse a I'eeil nu. En effet, cette
facon de représenter la structure interne d'une flamme turbulente n’est
pertinente que si la taille des plus petits tourbillons créés par la turbulence, est
plus grande que I|“epaisseur de la flamme laminaire, empéchant ainsi les
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tourbillons de pénétrer dans la flamme laminaire. On obtient une classification
relativement simple des structures de flammes turbulentes en comparant les
longueurs et les temps caractéristiques de la turbulence a la longueur et aux
temps caractéristiques des flammes laminaires. Différents nombres
caractéristiques peuvent étre choisis pour établir cette classification des régimes
de combustion. Les deux nombres les plus utilisés sont les nombres de Damkdéhler
Da et de Karlovitz Ka qui comparent le temps caractéristique chimique ., aux
temps caractéristiques de la turbulence. lls sont associés respectivement aux
structures énergétiques et dissipatives de la turbulence :

1 Ip S, T OLug
= =_ = —

D, (3.73)

Tc B (SL? Tk B Ei
r , It et u' sont respectivement le temps, I'échelle intégrale et la vitesse
caractéristiques de la turbulence. 7, Ik et ug sont respectivement le temps, la
longueur et la vitesse caractéristiques de la dissipation (échelle de Kolmogorov).
6, et SL sont I'épaisseur et la vitesse de la flamme laminaire. Les longueurs,
temps et vitesses caractéristiques de la turbulence peuvent étre exprimés en
fonction de I'énergie cinétique turbulente k, de la dissipation € et de la viscosité
cinématique du fluide »:

u’® v3\
u' =vVk ly = - ug = (Wwe)l* Iy = (—) (3.74)

Ces relations permettent de relier les nombres Da et Ka au nombre de Reynolds
turbulent R, .:
u'l
R, = —=D,*K,> (3.75)

er v

Le diagramme de la Figure 3.5, avec w/S. en ordonnée et [;/5, en abscisse,
proposé par Barrere et Borghi permet de représenter les limites des différents
régimes de combustion turbulente. Un diagramme équivalent est utilisé par
Peters. Selon la zone du diagramme dans laquelle on se trouve, les flammes
turbulentes seront de différents types : les flammes “plissées”, les flammes
“épaissies” et les flammes “plissées-épaissies”.
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Flammes épaissies
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Figure 3.5 : Les différents types de flammes turbulentes de prémélange
(diagramme de Borghi [3]).

3.2.2.1 Les flammes « Plissées »

Dans le régime de combustion des “flammes plissées” (voir Figure 3.7) ou
régime de “flammelettes”, la flamme turbulente est constituée d’'une collection de
flammes laminaires (flammelettes) plissées par la turbulence. La structure
interne de la flamme laminaire n'est pas perturbée par les tourbillons car les
tailles de tourbillons sont toutes plus grandes que I”epaisseur de la
flammelette, [, > §,. La considération des seuls rapports d”echelles de longueurs
n'est toutefois pas suffisante pour conclure quant a la structure de la flamme ;
d’autres paramétres non dimensionnels tel que u'/S, doivent étre pris en
compte. De plus, la comparaison de ces deux échelles de longueur n’'est pas si
évidente car [y est défini d’'un point de vue statistique et §, est susceptible de
varier d'un point a un autre au sein de la flamme moyenne du fait des étirements
locaux.

Dans ce régime, la flamme turbulente peut donc étre considérée comme un
ensemble de flammelettes d’épaisseur quasiment constante &, , courbées et

57



CHAPITRE 3 : MODELISATION DES FLAMMES TURBULENTES

plissées occupant une zone d”epaisseur &y . 8; est définie comme I'épaisseur
moyenne de la flamme turbulente, le “flame brush” en anglais.

Lorsque l'intensité turbulente augmente (u’'>S;), la déformation de la
flammelette s’accentue et peut ainsi provoquer des interactions entre deux
parties adjacentes de celle-ci, voir Figure 3.6. Ces interactions sont susceptibles
de conduire a la formation de “poches” de gaz entourées d’'une flammelette. Ces
poches peuvent étre constituées de gaz frais ou de gaz brdlés suivant que
I'interaction se fait au niveau des zones de préchauffage ou des zones de réaction.
Dans ce dernier cas, on parle alors d’interaction de deux flammelettes “dos a dos”.
L'apparition de poche de gaz frais dans les gaz brQlés est nettement plus
fréquente que l'inverse car la propagation de la flamme locale favorise ce
phénomene, voir Figure 3.6. Les interactions “dos a dos” ne forment une poche
de gaz bralés que si une extinction des zones de réaction se produit, la turbulence
doit étre suffisamment forte.

sl
|/ interaction par les zones
T _ de réaction (“dos a dos”)
| P
|/_h“‘“--_t_/:{_/—-’/
W
o
gaz frais ¢ =0 (  gazbrilésc=1
‘ A - D
mteraction =2 '.,IJ\--__--J-
par les zones -~ \ —
de préchauffage (¢=0)
X
- =

Gaz
bralés /" § \ )
o WA oV

\\-.\.'\ }

,/ <,
/
Interaclion
a grande échelle

Interaction
a petite échelle

Figure 3.7 : Croquis d’'une flamme plissée.
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3.2.2.2 Les flammes « Plissées-épaissies »

Lorsque I”"energie cinétique turbulente k augmente et que [I'échelle
intégrale [ est constante alors I'échelle de Kolmogorov Ik diminue et devient de
plus en plus proche voire inférieure a I'épaisseur des flammelettes o1. Les
structures turbulentes sont alors susceptibles de pénétrer dans la structure de la
flamme laminaire, provoquant ainsi son épaississement. La zone de préchauffage
est la premiére affectée par ces tourbillons car son épaisseur est plus importante
que celle de la zone de réaction (voir Figure 3.8). Les premiéres études
concernant I'épaississement de la zone de préchauffage ont été réalisées par
Zimont. Ce phénomeéne est en fait la conséquence des interactions des zones de
préchauffage qui se produisent de plus en plus fréguemment car le rayon de
courbure des flammelettes est de plus en plus petit et peut étre, par endroit, de
l'ordre de &rt. L'étirement que la turbulence provoque peut aussi réduire
I'épaisseur de la flammelette et créer des interactions “dos a dos” suivies
d’extinction des deux zones de réaction en contact ; une poche de gaz bralés
encerclée par la zone de réaction apparait dans la zone de préchauffage.

\ oot
Interactions
« dos a dos »

Gaz N/
brales Rl

Interactions des
zones de préchauffage

Figure 3.8 : Croquis d’'une flamme « plissée-épaissie ».
3.2.2.3 Les flammes « Epaissies »

Si I'énergie cinétique turbulente k augmente encore et que I'échelle
intégrale [, est toujours constante de telle sorte que tr = 7c les interactions de
flammelettes ont lieu a toutes les échelles, méme les plus grandes. La flamme
n'est plus plissée mais seulement épaissie par la turbulence. Ce régime de
combustion est aussi appelé “réacteur bien agité” (well-stirred reactor) mais ce
nom n'est pas tres adapté car on observe tout de méme une flamme. En effet, les
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flammes turbulentes épaissies ont la méme structure que les flammes laminaires
(voir Figure 3.9), avec une zone de préchauffage et une zone de réaction bien
séparées. Cependant, comme la diffusion dans ces zones est engendrée par le
transport turbulent qui est bien plus important que le transport moléculaire, les
zones sont bien plus épaisses que dans des flammes laminaires.

Le diagramme de la Figure 3.5 permet de choisir le modéle de combustion
le mieux adapté a la situation que lI'on cherche a représenter, mais on doit bien
garder a l'esprit que cette classification des régimes de combustion n’est que
qualitative. En effet, les limites entre les différentes zones sont basées sur des
raisonnements d'ordres de grandeurs ; par exemple, la limite entre les flammes
épaissies et les flammes plissées-épaissies est définie, selon les auteurs par la
droite Da = 1 ou Ka = 100, la limite entre les flammes plissées-épaissies et les
flammes plissées peut correspondre & Ka = 0.1 ou Ka = 10 plutét que Ka = 1. De
plus, l'analyse qui conduit a cette classification est basée sur certaines
hypothéses non réalistes : une turbulence homogéne isotrope obtenue dés que
R., = 1, une réaction globale irréversible, etc.

Les trois types de flammes turbulentes qui viennent d'étre décrites
engendrent des différences importantes des fluctuations de températures. En
effet, si la flamme est de type plissé, la mesure locale et instantanée de la
température donnera soit la température des gaz frais soit la température des
gaz bralés. Comme la flammelette a une épaisseur §; trés fine, la probabilité
d’'obtenir une température intermédiaire sera trés faible. Par contre, si la flamme
est du type “épaissi”, les fluctuations de température ne seront pas assez fortes
pour que les températures des gaz frais et des gaz bralés puissent étre mesurées
au méme endroit de la flamme moyenne. La fonction densité de probabilité (PDF)
de la température aura, dans le cas des flammes “plissées”, plutot I'allure de deux
distributions de Dirac, I'une correspondant a la température des gaz frais, l'autre
a la température des gaz bralés.

Dans le cas de flammes “épaissies”, la PDF sera plus étroite, elle aura plutdt
I'allure d’'une gaussienne. La PDF de température pour des flammes de type
“plissé-épaissi” montrera a la fois la présence de pics et de situations
intermédiaires.

Gaz frais
y

Gaz brilés

Figure 3.9 : Schéma de la structure instantanée d’'une flamme de type
« épaissie ».
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3.2.3 Flammes Turbulentes Partiellement Prémeélangées

Le cas limite ou la flamme turbulente est non prémélangée se rencontre

trés souvent dans les applications, I'exemple le plus courant est le brileur a gaz.
Un jet de gaz de combustible est injecté au centre d’'un écoulement d’air de méme
direction, on parle alors de flamme de diffusion turbulente.
Il est a priori plus difficile de batir un diagramme délimitant différents régimes
de combustion pour ce type de flamme comme on l'a fait pour les flammes
turbulentes prémélangées. En effet, on a pu déterminer des propriétés
intrinseques pour les flammes laminaires de prémélange (vitesse, temps et
longueur caractéristiques) qu'il n'est plus possible de déterminer pour les
flammes de diffusion car elles ne se propagent pas. Ces flammes de diffusion sont
contr6lées par le mélange entre combustible et oxydant, c'est-a-dire par le taux de
dissipation local ¢; ; cette quantité est une propriété de I'écoulement lui-méme.

Lorsque la vitesse est élevée, des zones de recirculation sont parfois
nécessaires pour stabiliser les flammes de diffusion. Lorsque ces zones ne sont
pas parfaitement accrochées au nez du brdleur, un prémélange partiel de
combustible et d'air se produit avant de brdler, le “flame brush” est alors
constitué a la fois de flammes de diffusion et de prémélange. Ces prémélanges
partiels existent dans la plupart des configurations pratiques, méme quand il
s'agit de flammes turbulentes de prémélange, car le mélange n’est jamais
parfaitement homogéne. En effet, les procédés d'injection du combustible pur
dans l'air ne sont pas parfaits et conduisent forcément a des hétérogénéités de
richesse. Celles-ci peuvent avoir une influence non négligeable sur l'interaction
flamme-turbulence car le temps caractéristique chimique et la vitesse de
propagation de la flamme laminaire sont fortement dépendants de la richesse.
Par exemple, une flamme turbulente se propageant dans un milieu a richesse
moyenne égale a la stcechiométrie et fortement hétérogéne, présentera des
épaississements locaux la ou le temps caractéristique chimique devient grand ; la
richesse sera, a ces endroits, trés différente de la stoechiométrie. Une flamme
turbulente se propageant dans le méme milieu mais homogene sera juste plissée
par la turbulence. Comme les variations de richesse vont provoquer des
variations de vitesse du front de flamme, des étirements supplémentaires sont
susceptibles d’apparaitre.

Dans ces configurations, la turbulence joue un réle tres important car elle
mélange a grande échelle les gaz présents. Le mélange a petite échelle est, quant
a lui, assuré a son stade ultime par la diffusion moléculaire qui joue un role
également trés important. Dans des flammes de prémélange parfait, la
turbulence mélange les gaz frais et les gaz brdlés, mais dans des flammes de
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prémélange partiel, il faut en plus prendre en compte le mélange entre le
combustible et l'air. Dans ces cas, la PDF aura au minimum deux dimensions
alors qu'une seule dimension peut suffire pour caractériser les prémélanges
parfaits.

3.3 Flammes Turbulentes de Diffusion

La combustion turbulente de diffusion se rencontre dans I'industrie le plus
souvent dans les brQleurs a gaz. La turbulence joue un réle indispensable pour
mélanger le plus rapidement possible les gaz en présence. Elle est due
essentiellement aux forts gradients de vitesse qui existe entre l'air et le gaz des la
sotie du braleur. Pour la combustion non-prémélangée, la fraction de mélange
basée sur des modéles semblent offrir la description la plus efficace de la chimie.
Pour les flammes de diffusion turbulentes, le meilleur cas, ou tous les
nombres de Lewis sont l'unité, la flamme est adiabatique, la vitesse est assez
faible, ou la chimie peut étre schématisée par une réaction unique qui
nécessite encore une PDF a deux dimensions.
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recirculation i
e 4 /’.' RN
A \
Air \\, }f{:) ol i~ %
y NS T ~
g 055 N
—_— . — J-,;_,i i \
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Figure 3.10 : Schéma d'un braleur a accrochage par recirculation [3].

Ce n'est que lorsque les réactions chimiques peuvent étre considérées
comme infiniment rapides par rapport aux temps mécaniques mis en jeu, et
gu'il n'y a aucun probléme d'accrochage de la flamme que ce prémélange
partiel peut étre négligé.

Si la turbulence est trés utile pour mélanger les gaz, elle ne peut se faire
jusqu'a I'échelle moléculaire ou les réactions chimiques ont lieu, il est
nécessaire que la diffusion moléculaire entre en jeu pour que ce mélange soit
réalisé, jusqu'a cette échelle. Pour caractériser ce mélange a petite échelle,
il est insuffisant d'observer les concentrations ou fractions massiques
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moyennes; il faut s’'assurer que les fluctuations de ces grandeurs sont trés
faibles. Ceci rendra plus difficile les études théoriques des flammes
turbulentes de diffusion. Le probleme n'est pas vraiment nouveau, puisque
c'est ce qui se produit aussi pour les flammes turbulentes de prémélange.
Mais ici, en plus du mélange a petite échelle entre les gaz frais et les gaz
bralés, celui entre combustible et comburant dans les gaz frais devra aussi
étre bien connu. Nous avons discutée, au le cas des flammes turbulentes de
prémélange, dans quelles conditions il était possible de restreindre le nombre
de dimensions de la PDF utile pour le calcul du taux de réaction moyen.
Dans le meilleur des cas, une seule dimension pouvait étre utilisée. Pour les
flammes de diffusion turbulentes, le meilleur cas, ou tous les nombres de
Lewis sont égaux a l'unité, la flamme est adiabatique, la vitesse est assez
faible, ou la chimie peut étre schématisée par une réaction unique et
nécessite encore une PDF a deux dimensions.

3.3.1 La structure des flammes turbulentes de diffusion

3.3.1.1 Descriptions des effets de la turbulence sur les flammes
de diffusion

Pour déterminer la structure des flammes de diffusion turbulente,
nous allons simplifier les conditions d'écoulement et de turbulence dans la
flamme. Nous considérons un écoulement uniforme, avec une turbulence
préexistante connue, homogéne et isotrope, en supposant que les
caractéristiques de la turbulence sont constantes dans toute I'étendue
occupée par la flamme et en particulier indépendantes de la géométrie de
cette derniére. Dans les cas réels de flammes, par exemple les flammes-jets,
il faudra tenir compte que la turbulence peut varier d'un point a un autre,
et en particulier lorsque ses échelles grandissent au fur et a mesure que I'on
s'éloigne du nez du brdleur.

La flamme de diffusion laminaire de Burke et Schumann est
constituée d'une zone de réaction séparant deux zones de diffusion-
convection. La zone de réaction étant d'épaisseur infiniment faible pour
une seule réaction qu’infiniment rapide. Lorsqu'on tient compte des
réactions inverses qui se produisent, méme si elles sont aussi infiniment
rapides, I'épaisseur de la zone de réaction reste finie et elle complete sur
les zones de convection-diffusion qui I'entourent. Dans tous les cas
I'épaisseur de la flamme de diffusion est celle de la zone de réaction et des deux
zones de convection-diffusion, et elle dépend de la valeur des coefficients de
diffusion, de la vitesse des gaz et de la position ou on se trouve par rapport a
I'accrochage. Lorsque les réactions chimiques ne sont pas trés rapides par
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rapport aux phénomeénes physiques de convection et diffusion, la flamme peut
s'éteindre, soit localement, soit totalement. L'extinction locale d'une flamme-jet
se produit pres du débouché du tube d'amenée du combustible, et on dit alors
gue la flamme est décrochée (Wied flame pour les Anglo-saxons). Dans la zone
d'allumage d'une flamme décrochée laminaire se place la « flamme triple » : la
zone de réaction de la flamme de diffusion s'appuie sur une petite flamme de
prémélange, riche d'un cété et pauvre de l'autre.

Une autre flamme laminaire est intéressante type de : c'est la flamme
laminaire stabilisée dans un écoulement de point d'arrét qui I'étire (counter-
flow flame), qui est étudiée a la section 6.5. Cette flamme est encore constituée
de deux zones de convection-diffusion, avec une zone de réaction entre les
deux, éventuellement d'épaisseur nulle; I'épaisseur de la flamme est encore celle
des deux zones de convection-diffusion, et elle dépend des coefficients de diffusion
et du « taux d'étirement ».

Considérons une flamme de diffusion laminaire du type Burke et Schumann,
et augmentons la turbulence dans I'écoulement. Au fur et & mesure que les
remous turbulents s'accroissent dans la flamme, on imagine facilement que
ceux-ci déplacent et plissent la zone de flamme laminaire. Lorsque la
turbulence n'est pas trop forte, la structure de la flamme de diffusion
turbulente est celle d'une flamme plissée présentée en vision instantanée, par la
Figure 3.11 a, b. Ces figures sont des visualisations du radical OH, par
fluorescence induite par laser, dans une flamme-jet a faible vitesse, dues a
Stroomer, de I'Université de Delft. La flamme de diffusion turbulente est
constituée d'une longue flammelette continuellement plissée, étirée et
comprimée alternativement par les mouvements turbulents. L'épaisseur d'une
flamme de diffusion n'est pas une caractéristique intrinseque comme celle d'une
flamme de prémélange laminaire puisqu'elle dépend de la distance au point
d'accrochage. De plus, dans la flamme turbulente, la flammelette n'est pas une
simple flamme de diffusion laminaire : elle peut étre étirée ou comprimée par
les mouvements turbulents. En certains endroits, elle ressemble a la
flammelette étirée dans un écoulement au point d'arrét, dont I'épaisseur est
connue en fonction de I'étirement, mais en d'autres endroits elle est comprimée
et une flammelette comprimée dans un écoulement de point d'arrét n'est pas
stationnaire et voit son épaisseur croitre avec le temps. La flammelette n'a pas
une épaisseur constante en chaque point et il est méme finalement difficile de
I'estimer.
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Figure 3 .11 : Visualisations par fluorescence induite par laser du radical OH
dans la zone de réaction d'une flamme de diffusion entre un jet de méthane et I'air
ambiant a 4,3 m/s. La vitesse du jet, donc la turbulence, augmente dans les
flammes des figures a, b, ¢, de 11,2 & 15,5 et enfin 21,9 m/s. Dans la figure d la
vitesse de I'air autour a été légérement accrue, a 7,9 m/s. Figures tirées de la these
de P. Stroomer, Université de Delft (1995).

3.3.1.2 Classification des flammes de diffusion turbulentes

On pourrait utiliser encore une fois un diagramme qui permet
d'utiliser les deux nombres caractéristiques k/2/S, et 1;/5, pour résumer
les discussions précédentes. Mais dans le cas des flammes de diffusion S. et 6,
n'‘ont aucune signification physique et il suffit d'utiliser des nombres sans
dimensions plus classiques : le nombre de Damkoéhler Da, et le nombre de
Reynolds de la turbulence. On obtient alors le diagramme de la Figure
3.12. Dans [4], les coordonnées ont été choisies differemment, mais le rapport
du taux de dissipation (le taux de dissipation a I'extinction, choisi en
abscisse, est proportionnel au Hombre de Damkéhler et le rapport de
I'épaisseur de réaction a I'épaisseur scalaire de Gibson, choisi en ordonnée,
est inversement proportionnel a une puissance du nombre de Reynolds ; on
retrouve donc quelque chose d’analogue.
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Flamme en équilibre chimique
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Figure 3.12 : Une classification des différents types de flammes de diffusion
turbulentes, dans le plan : nombre de Damkdlher-nombre de Reynolds.

Sur la Figure 3.12, on a tracé encore Rer =1, et on ne s'intéresse
gu'au domaine vraiment turbulent ou Rer > 1. On a tracé aussi Rej =
@’
(az)3
qui est relative a I'extinction locale des flammelettes.

Dans le domaine des flammelettes a extinctions locales, la flamme a
I'allure de la Figure 3.11 d. Les flammelettes sont éteintes par endroit, la ou
I'étirement a provoqué I'extinction. Puisque I'étirement n'est pas permanent,
la flammelette peut se rallumer a un endroit ou elle avait été éteinte et
inversement. On peut s'attendre a ce que ce rallumage se fasse par la
propagation d'une flammelette prémélangée dans la poche de gaz plus ou
moins meélangée qui se sera formée a l'endroit éteint avec la configuration de
« flamme triple ».

Dans le domaine ou Ret>Re;, il n'est plus possible de distinguer des
flammelettes au sens propre du terme, c'est-a-dire qui ne soient pas modifiées
intérieurement par la turbulence. Mais si I'on dessine seulement les zones de
réaction des flammelettes, en faisant abstraction a des zones de diffusion-con-
vection qui les entourent, la structure de flamme doit ressembler encore a la
Figure 3.11 d, si 7, > 1, , avec extinctions ou a la Figure 3.11 b, si 74 > 7,
sans extinctions.

Si I'on considere maintenant le domaine ou 7. > 7 lavaleur faible de
77, implique que les fluctuations turbulentes de concentration et température,
dans la flamme, sont trés petites. Elles ont eu le temps de se dissiper avant

z . qui limite le domaine des flammelettes ainsi que la ligne 7./ tx = Cte,
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gu'aucun phénoméne chimique notable ne se produise (bien sdr, cela
n'implique pas que les fluctuations de vitesse soient faibles, puisqu'elles sont
constamment renouvelées, par hypothese). Si Rer, de plus, est élevé, la
diffusion est assurée de facon tres efficace par la turbulence, puisque le
coefficient effectif de diffusion turbulente est justement, par définition,
proportionnel a Ret ». On est alors en présence d'une flamme turbulente qu'on
pourrait appelé pseudo-laminaire. Les fluctuations turbulentes sont tres
fortes mais a trés petite échelle et elles produisent une flamme de diffusion
gui ne fluctue presque pas, avec de larges zones de diffusion-convection qui
entourent une zone de réaction, comme dans la situation d'une flamme
laminaire usuelle.
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Chapitre 4

Exemples de la simulation

Dans ce chapitre, on a traité des exemples de simulation qui ont été fait
sur des bancs d'essai destinés pour I'étude des flammes; on a pris un exemple de
chaque type des flammes (prémélangée, partiellement prémélangée et non-
prémélangée). Les deux premiers types des flammes sont étudiées sur le méme
banc d'essai ORACLES de Poitiers et pour l'autre type est étudié sur un bancs
d’essai de laboratoire Sandia.

4.1 Simulation d’'une flamme de combustion parfaitement
prémelangée

Les résultats numériques présentés dans cet exemple ont été obtenus avec
le modéle de combustion turbulente LW-P du premier ordre utilisé par le
Dr.ROBIN Vincent. Une comparaison est effectuée entre les résultats obtenus
avec un modele de relaxation linéaire des fluctuations scalaires et la fermeture
généralisée de la dissipation scalaire moyenne et en comparant aussi avec nos
résultats de calculs numériques en utilisant le modéle k — «.

La géométrie utilisée pour cette premiere application est fournie par le
banc d'essai ORACLES (One Rig for Accurate Comparisons with Large Eddy
Simulation) mis en place au laboratoire de combustion et détonique de Poitiers et
qui permet d'étudier la combustion turbulente de mélanges de propane et d'air
stabilisée en aval d'un élargissement brusque.
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4.1.1 Ladescription de la configuration ORACLES

Le banc d’essai ORACLES est constitué d'une chambre de combustion de
section rectangulaire alimentée par deux canaux notés (1) et (2) ou s'écoulent des
mélanges d’air et de propane, comme illustré par la Figure 4.1. Les richesses de
ces deux mélanges, en amont de la chambre de combustion, peuvent étre
différentes.

Le dispositif expérimental comporte quatre parties principales :

— les lignes d’alimentation et les chambres de mélange,

— la section d”etablissement des écoulements incidents,

— la chambre de combustion,

— le systéeme d”evacuation.
Les deux premieres parties permettent de controler trés précisément le mélange
de propane et d'air des deux canaux et le champ de vitesse a l'entrée de la
chambre de combustion.
En particulier, les canaux dentrée sont suffisamment longs pour que la
turbulence de I'écoulement juste en amont de la chambre de combustion soit
pleinement développée. La chambre de combustion de section rectangulaire est
constituée d'un matériau réfractaire afin de limiter les pertes thermiques au
niveau des parois. Différents systemes de fenétres, fentes et trous fournissent des
acces pour des faisceaux laser ou des sondes dans la chambre de combustion.
Enfin, les gaz brdlés sont refroidis et filtrés avant détre rejetés dans
I'atmosphere.
Les dimensions précises de la partie utile du banc d'essai sont données sur la
Figure 4.2.
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Figure 4.1 : Représentation schématique et dimensions caractéristiques du banc

ORACLES.
Lchamber = 3m
Lchannels = 3m -
by, =0,0299m
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Figure 4.2 : Dimensions caractéristiques au niveau de I'élargissement brusque.

Le maillage structuré utilisé pour les simulations numériques est trop long pour
étre représenté ici completement et seule la partie du maillage comprenant les
entrées et I'élargissement brusque est représentée sur la Figure 4.3. La chambre
de combustion est maillée jusqu'a un meétre aprés I'élargissement brusque ; les
canaux d’'entrée sont maillés jusqu'a 20 cm avant I'élargissement brusque ; le
maillage complet comporte environ 50000 mailles hexaédriques et il est similaire
a celui utilisé dans la simulation numérique du Dr.ROBIN Vincent [4].
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Figure 4.3 : Maillage en 2D utilisé pour les deux simulations numériques.
4.1.2 Les conditions aux limites
Dans la figure ci-dessous nous avons présenté les conditions aux limites

gu’il faut donner a la géométrie et qui sont introduits au logiciel de maillage
GAMBIT.

Qo

Propane

Adr

Canal 2

Propane

Adr
dw

Canall

L'élagissement
Entrées du mélange Air + Propane ({ Velocity Inlet )

————  Sortie des gas brilés { Pressure Qutlet )

———  Parcis de la chambre de combustion (Wall)

Figure 4.4 : Les conditions aux limites de la géométrie.
Dans cet exemple de simulation les conditions aux limites sont :

- Le mélange air-propane est éjecté avec une vitesse axiale de 20 m/s, avec
une température de 300 K et la richesse dans les des deux canaux sont

d(1) = $(2) =08 .

- La température des parois est supposée constante d’'une valeur de 300 K.
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4.1.3 Les résultats et interprétations

Les profils expérimentaux et numériques des composantes longitudinale (i) et
transversale (¥) du champ de vitesse moyen ainsi que le profil d’énergie cinétique
turbulente (k) en entrée du domaine de calcul (x/hstep=—5 et x/hstep=0) sont
représentés sur la Figure 4.6. Les longueurs sont adimensionnées par la hauteur

de la marche hstep définie sur la Figure 4.5.

La distance x/hstep=-5 correspond aux conditions limites d’entrée du domaine de
calcul de I'’écoulement dans la chambre de combustion et la distance x/hstep=0

correspond a I'entrée de I'élargissement brusque.

h,, =00299m

A -
o) | h=00304m  y

— —
0 x
D(1)
X/h =S
0,0397m X =167 x/h, ;=836

Figure 4.5 : Les différentes sections des mesures expérimentales ainsi que la
position de repére choisi dans GAMBIT.

Dans ce qui suit les graphes en lettres (a, b, c¢) sont les résultats de calculs
numériques obtenus par Fluent en utilisant le modéle k — ¢ comparés avec les

graphes en lettres (a’, b’, ¢’) d’'une these de doctorat [4].
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Figure 4.6 : Composantes du champ de vitesse moyenne (i, ¥) (les graphes (a),

(@), (b), et (b)) et énergie cinétique turbulente k(les graphes (c) et (¢’)) pour
¢(1) = $(2) = 0.8 a x/hstep=->5.
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¢(1) = $(2) = 0.8 a x/hstep=0.

Interprétation des graphes
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Les profils de vitesse moyenne calculés en amont de la chambre de
combustion sont en accord avec les profils expérimentaux comme le montre les
figures (4.6), (4.7), ainsi que les profils d’énergie cinétique turbulente.
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Figure 4.8 : Les vecteurs vitesses suivant I'axe x dans quatre sections de mesure (
X/hstep: -5, X/hstepzo, X/hstep:1.67 et X/hstep:8.36).

Les profils des composantes de vitesse moyenne et d'énergie cinétique
turbulente dans la chambre de combustion (x/hstep=1.67 et x/hstep = 8.36) sont
représentés sur les figures (4.9), (4.10). Trois calculs numériques différents sont
comparés : le premier calcul est effectué en utilisant une fermeture habituelle de
relaxation linéaire pour la dissipation du scalaire réactif, le second est effectué en
utilisant la fermeture généralisée, et le troisieme est fait avec le modéle k — ¢.
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Figure 4.9 : Composantes du champ de vitesse moyenne (i, ¥) (les graphes (a),
(@), (b) et (b)) et énergie cinétique turbulente k(les graphes (c) et (¢')) pour
¢(1) = $(2) = 0.8 a x/hstep=1.67.
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Figure 4.10 : Composantes du champ de vitesse moyenne (i, ¥) (les graphes (a),
(@), (b) et (b)) et énergie cinétique turbulente k(les graphes (c), et (¢’)) pour
¢(1) = $(2) = 0.8 a x/hstep=8.36.
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On observe sur les figures (4.9) et (4.10) que l'accélération derriere la flamme, a
x/hstep=8,36, induite par l'expansion des gaz brdlés, est en accord avec les
résultats expérimentaux.
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Figure 4.11 : Température moyenne a X/hstep=1, 67 et a X/hswep=8, 36.
Interprétation des graphes

La Figure 4.11 donne les profils expérimentaux et numériques de
température moyenne a X/hstep=1, 67 et a x/hsep=8, 36. On constate que les
niveaux maximaux de température moyenne calculés sont plus élevés que ceux
obtenus par les mesures expérimentales. Ce défaut est di aux hypotheses
utilisées dans les modéles de simulations qui considérent qu’il n'y a pas de pertes
thermiques aux parois. Les hypotheéses adoptées consistent a ce que la
température des parois est de 300 K et que la cinétique chimique est représentée
par une réaction globale.
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Figure 4.12 : Contours des températures totales dans la chambre combustion.

Figure 4.13 : Comparaison entre la visualisation directe de flamme (en haut) et
les résultats numérique des contours des températures totales (en bas).
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Figure 4.14 : les contours des fractions massiques de combustible CsHs ((a) et
(@), de 02 (1) et de CO2 (2) dans le domaine de calcul.

Interprétation des figures

D'une part, la Figure 4.14 (1) montre que des fractions massiques de
combustible et de l'oxygene diminuent de l'axe de symétrie de la flamme
jusqu’aux parois et vers la sortie pour atteindre les valeurs Zéro, celaestdd ala
réaction chimique. D’autre part la figure (2) montre que les fractions massiques
de CO2 augmentent de zéro jusqu'a la valeur 0.147 de I'axe de symétrie vers les
parois et aussi croit jusqu’a atteindre la sortie.
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4.2 Simulation d’'une flamme de combustion partiellement
prémeélangée

Nous considérons maintenant le cas des écoulements partiellement
prémélangés. La richesse est désormais différente dans les deux canaux d’entrée.
Dans ce deuxieme exemple on prend les mémes conditions aux limites de
I'exemple précédent, sur le méme banc d’essai, sauf ici la richesse n'est pas la
méme dans les deux canaux, elle est égale aux valeurs suivantes: ¢(1) =0.3

$(2) = 09.

4.2.1 Les résultats et interprétations

Les résultats montrent que plus I”ecart de richesse entre les deux canaux
est grand plus I'écoulement moyen est asymétrique et plus I'épaisseur de la
couche de mélange (ligne blanche) est importante. Dans le premier cas, la
richesse du canal du bas ¢(1)=0, 3 est méme trop faible pour que le mélange issu
de ce canal s'enflamme ; cette caractéristiqgue est également observée
expérimentalement comme le montre la Figure 4.15

Figure 4.15 : Visualisation directe de la flamme (temps de pose 1/50s) avec
(1)=0.3 (gauche) et ¢p(1)=0.7 (droite) [4].
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Figure 4.16 : Comparaison de taux de réaction entre résultat expérimental et les

calculs numériques.
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Contours of Total Temperature (k)

May 22, 2009
FLUENT 6.3 (2d, dp, pbns, spe, ske)

Figure 4.17 : Contours des températures totales dans la chambre de combustion
obtenus numériquement.

La Figure 4.16 montre que les résultats des calculs numériques sont accord avec
I'expérimental et la Figure 4.17 confirme aussi cet accord de I'expérimental avec
le calcul numérique. On remarque que I'augmentation de la température se fait
du centre vers les parois du haut.
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Figure 4.18 : Composantes du champ de vitesse moyenne (i, ¥) (les graphes (a),
(@), (b) et (b)) pour $(1) = 0.3 et $(2) = 0.9 a x/hstep=1.67.
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Figure 4.19 : Composantes du champ de vitesse moyenne (i, 7) (les graphes (a),
(@), (b) et (b)) pour $(1) = 0.3 et $(2) = 0.9 a x/hstep=8.36.

Les Figures (4.18) et (4.19) montrent les profils des composantes de vitesse
moyenne dans la chambre de combustion a x/hstep = 1, 67 et a x/hstep = 8, 36
obtenus a partir des deux simulations. Comme prévu l'accélération dans les gaz
bralés est plus importante pour les richesses les plus élevées.
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4.3 Simulation d’'une flamme Non-Prémeélangée de H> dans
IAir

Dans ce cas de simulation, nous nous intéressons a la combustion de
I’'hydrogéene, souvent dit combustible du futur, car il est non polluant et peut étre
obtenu par un procédé renouvelable (craquage de l'eau par énergie solaire,
culture en biomasse, etc.). Nous comparons les résultats obtenus par calcul
numérique en utilisant une chimie détaillée, (nous avons pris 13 espeéces
chimiques H, Hz, O, Oz, OH, H20, HO2, H202, N, N2, NO, HNO et NO: avec 37
réactions chimiques élémentaires) pour une flamme dhydrogéne non-
prémélangée (modele des flammelettes) avec les résultats expérimentaux
effectués au laboratoire SANDIA.

La combustion turbulente non-prémélangée repose sur des phénomenes
physiques complexes et fortement couplés: la diffusion moléculaire de la chaleur
et des espéces, mouvements turbulents, thermodynamique et procédés chimiques
qui nécessitent un grand nombre d'espéces et de réactions élémentaires. La
compréhension et la modélisation de la structure des flammes turbulentes est
donc une tache tres difficile et non achevée jusqu’a ce jour, par conséquences la
simulation numérique est nécessaire pour cela.

Les flammes non-prémélangées correspondent a des situations ou les
réactifs, le combustible et le comburant, s’écoulent de deux zones séparées non
prémélangées. L'ensemble s'oriente vers la zone de réaction pour que la
combustion prenne place.

La description théorique de la combustion turbulente non prémélangée se
fait toujours par I'introduction d’'un scalaire conserveé dit ‘fraction de melange (2)'.
Cela consiste a supposer que les fractions massiques des especes et de la
température peuvent étre écrites en fonction de la fraction du mélange z , qui
prend la valeur O sur le flux du comburant et 1 sur celui du combustible, qui
permet un découplage formel entre le mélange turbulent d’'une part et de la
description de la structure locale de la flamme dans I'espace du mélange (espace z
) d’autre part.

Le mélange turbulent est décrit par la distribution de la fraction du
mélange z, et en cas d'une flamme établie non prémélangée (loin de l'ignition et
I'extinction), la zone de réaction est localisée sur la iso valeur de z qui correspond
aux conditions steechiométriques.

L'expression du taux de réaction local moyen est basée sur le bilan local
entre la quantité de chaleur produite dans le front de flamme par les réactions
chimiques et la diffusion de la chaleur loin de la zone de réaction.

Les équations qui régissent un écoulement avec réaction, sont dans ce cas
celles de Navier-Stokes moyennées, I'’équation d’énergie, I'’équation de la moyenne
de la fraction du mélange et I'’équation d’état du gaz. Les termes superflus issus
de la prise de la moyenne seront modélisés. Parmi ces termes, le taux de
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production des especes qui nécessite l'introduction d’'un modele de la combustion
turbulente, dans ce cas c'est le modele des flammelettes laminaires.

Ce dernier consiste a décomposer la flamme en plusieurs zones dites
flammelettes’, le modele résout les équations des fractions et de la température
dans le plan z pour trouver le taux de production. Le modéle des flammelettes
permet d'utiliser une chimie détaillée pour décrire le phénomene de combustion
et d’évaluer différentes composantes des gaz.

4.3.1 Description du probléeme

La flamme prend siége dans un braleur coaxial (Figure 4.20). Le diamétre
de l'injecteur d’hydrogene est de 3.75 mm, celui de I'air de 300 mm, sa longueur
est de 1000 mm. La vitesse de l'injection de I'hydrogene est 296 m/s, sa
température est de 295 K. Pour l'air, sa vitesse d'entrée est de 1 m/s et la
température est de 294K.

Le maillage utilisé est d’'une taille de 65320 nceuds, raffiné aux zones de
forts gradients (Figure 4.21).

En utilisant Fluent, on sélectionne deux pdf présumées qui donnent un
bon accord avec I'expérimental a savoir: la pdf béta. Le taux de production est
calculé par le modéle des flammelettes laminaires qui consiste a décomposer la
flamme en plusieurs zones dites flammelettes, le modéle résout les équations des
fractions et de la température dans le plan z pour trouver le taux de production.

)

3.57 mm H2 300 mm
Alr

1000 mm

Figure 4.20 : Dimensions de la géométrie.
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Paroi

Entreée

d'Air

Axe de symeétrie

Sortie des gas brules

Entreée
de H2

Figure 4.21 : Le maillage du domaine et les conditions aux limites visualisées par
GAMBIT.

Dans le code de calcul FLUENT, les conditions aux limites sont :

e La vitesse de I'injection de I'hydrogene est 296 m/s, sa température est de
295 K.
e Pour l'air, la vitesse d’entrée est 1 m/s et la température est de 294K.

4.3.2 Résultats et interprétations

Les résultats de calcul sont présentés sous forme de champs de
température, Oz, H2, H20, N2, OH et NO.

Dans la Figure 4.22, on remarque le champ de température présente un
maximum de 2263 K qui est proche de I'expérimental qui est de 2173 K.

On note aussi que la consommation d'oxygéne (Figure 4.24) est
importante dans la zone de réaction, ainsi que la production de lI'eau (Figure
4.23) .

Pour la production de OH et NO (Figures (4.26) et (4.27)), elles sont tres
faibles et on peut dire méme négligeable par rapport aux autres fractions
molaires.
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Figure 4.22 : Température (K).

Figure 4.23 : Fraction molaire
de H20.
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Figure 4.24 : Fraction molaire
de Oo2.

Figure 4.25: Fraction molaire
de Ho.
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Figure 4.26 : Fraction molaire
de OH.

Figure 4.27 : Fraction molaire
de NO.
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Figure 4.28 : Fraction molaire
de No2.
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Figure 4.29 : Température totales dans différentes sections x dans le champ d’écoulement.

89



CHAPITRE 4 . EXEMPLES DE LA SIMULATION

X(OZ) Simulation
025 '
| 4—0—¢- Expérience
020 4
o /
4 / . /»
i ¥ /
015 4 i » W ¢ P
i ‘ J P, 3 / vy,
q | ; / ¢ / g A/
I ® f ¢ o
0.10 ~ I I I} ¢/ I
J b 4 ¢ J # Iy
005 1 4/ s/ »*/
Jl 4 /[ / Py i
| ¢ / # Vs 4/ o/
/ 4 & | 4 w /
$-0-0-0 - J o’ e
e ARRRR) pred® et T T TTTTT T T T
0481216200 10 20 00 10220304050 20 40 60 0 20 40 60 800 20 40 6 B0 20 40 60
wlvis=1/8 1/4 38 112 508 3/4 111 R(mm)
—— x/livs=1/1
-— x/live=1/2
2.25e-01 —
v /: 2.00e-01 3 [4 ST e -
X/live—5/8 El H ¢ J '3
1.75e-01 — 1) + . i
E ! i 4 7
1.50e-01 ¢ ! { b
] H ! 4 4
1.250-01 - i i i e
Mole bl | H + 7
fraction 1.00e-01 ] i £ i !
o E H | {
o2 7.50e-02 H i + j
h s :
5.00e-02 H i
3 ' i i
2.50e-02 4 H £
1 e
0.00e+00 4, 4 j
o 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8
Position (m)
Mole fraction of 02 May 21, 2009
FLUENT 6.3 (axi, dp, pbns, pdf13, 'ske)

Figure 4.30 : Fraction molaire de O, dans différentes sections x dans le champ d’écoulement.
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Figure 4.31 : Fraction molaire de H, dans différentes sections x dans le champ d’écoulement.
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Figure 4.32 : Fraction molaire de H,O dans différentes sections x dans le champ d’écoulement.
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Figure 4.33 : Fraction molaire de N, dans différentes sections x dans le champ d’écoulement.
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Figure 4.34 :
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Figure 4.35:

Fraction molaire de NO dans différentes sections x dans le champ d’écoulement.
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Interprétations des graphes

On considére sept stations le long de la flamme a savoir:
e Xx/Lvis=1/8,1/4, 3/8,1/2, 5/8, 3/4 et 1.
e Lvis est la longueur de la flamme visible, dans cette expérience. Elle est de
675 mm.
La Figure 4.29 présente I'évolution de la température totale le long la flamme
selon les stations choisies.

Les résultats de calculs sont affichés par comparaison a la longueur de mesure

expérimentale. On constate que les profils de température sont tres bien
reproduits par le calcul, sauf sur les deux derniéres stations ou on note une
différence entre le calcul et I'expérience, qui est due aux conditions aux limites a
la sortie qui ne sont pas cités, par la Revue [11].
De la Figure 4.30 jusqu’a celle de la Figure 4.35, I'évolution des especes selon
les différentes stations pour 02, H2, H et N2, les mémes remarques peuvent étre
faites que celles de la température; il y a un accord entre les résultats du calcul
numérique et ceux mesure, sauf pour les deux derniéres stations.

Concernant le radical OH, on remarque dans le calcul que les pics augmentent
dans le sens de I'écoulement, tandis qu’ils sont constantes pour ceux de
I'expérience, aussi il y a une légére différence sur la forme générale de I'évolution.

Enfin pour le NO, on remarque un désaccord total entre le calcul et
I'expérience; il faut noter que les valeurs des fractions molaires de OH et NO sont
négligeables par rapport aux autres especes.

Malgré la différence des résultats du calcul par simulation numérique et
I'expérimentation dans la prédiction de NO, on constate une bonne reproduction
de la réalité.

Il faut noter aussi que les résultats du calcul obtenus sont ceux pour
lesquels les mesures expérimentales ont été réalisées.
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Conclusion

Cette étude numérique de la flamme nous a permis en général, de savoir
gu’elles sont les procédures de la simulation numérique des flammes, quelles
conditions aux limites, quelles parametres a supposer pour obtenir des résultats
précis proches de la réalité. En particulier, elle nous a fait connaitre les deux
problemes principaux de la combustion tel que I'’émission de polluants nocifs et
les instabilités des flammes, dans ce sens la le but est de savoir les paramétres
et les coefficients sur les quels on peut jouer pour remédier ces problémes.

Premierement, on a simulé sur une méme géométrie de calculs deux types
de flammes, prémélangée et partiellement prémélangée de propane avec l'air. A
partir des résultats obtenus pour le premier type on constate que les résultats
numériques obtenus des champs des vitesses et I'’énergie sont en accord avec
I'expérimental, et pour les résultats obtenus des niveaux maximaux de la
température on a trouvé une différence par rapport a I'expérimentale et ¢a est
due aux conditions aux limites choisies. Dans le deuxiéme type, on constate que
plus I'écart de la richesse entre les deux canaux est grand plus I'’écoulement
moyen est asymétrique et plus I'épaisseur de la couche de mélange est
importante. En comparant les résultats de ces deux types, on remarque que
I'accélération dans les gaz brilés est plus importante pour les richesses les plus
élevées.

En suite, on a fait une troisieme simulation d'une flamme non-
prémélangée d’hydrogéne dans l'air en utilisant le modéle k-¢ plus la PDF. Dans
ce cas la, on a fait I'’étude d'évolution des fractions molaires de chaque élément
dans les sept stations choisies sur la géométrie de calcul. Malgré une légére
différence entre les résultats de calculs et I'expérience pour les valeurs des
fractions molaires de NO, on peut dire que nos résultats obtenus par cette
simulation sont en accord avec ceux mesurés expérimentalement.

Au cours de ce travail, on a rencontré des difficultés qui sont dues, aux
erreurs de maillages, aux réglages des différents parameétres de solveur Fluent et

aux moyens avec les quels on a réalisé ce travail. La phase itérative est I'étape
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qui nous a pris beaucoup de temps de travail, elle prend jusqu’'a dix heures de
calcul a chaque essai, et peut provoquer la divergence a la fin de calcul, et comme
¢ca on va refaire tout a zéro, remaillage, vérification de maillage et ensuite
I'analyse avec Fluent. Malgré toutes ces difficultés, nous sommes arrivés a
obtenir une bonne reproduction de la réalité.

Enfin, nous espérons que ce travail numérique servira comme une aide
pour les étudiants qui s'intéressent a ce domaine. Nos cas des simulations ont été
réalisés sur des géométries bi-dimensions, on voulait faire d'autres cas sur des
géométries en trois dimensions, mais notre PC n’est pas assez puissant pour ce
genre de calcul. Dans ce sens la, on recommande nos futurs ingénieurs de faire
un travail de simulation sur des géométries en trois dimensions, en utilisant le
modele LES pour étudier la combustion turbulente partiellement prémélangée,
car elle est une nouvelle stratégie adoptée pour réduire I'émission de polluants et

facilité la stabilisation de la flamme dans les foyers aéronautiques.
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TUTORIAUX ET ANNEXES

1.1 Préprocesseur GAMBIT

C'est un préprocesseur intégré pour l'analyse en CFD (Computation Fluid
Dynamics). Il peut étre utilisé pour construire une géométrie et lui générer un maillage.
Eventuellement, une géométrie d’'un autre logiciel de CAO peut étre importée dans ce
préprocesseur.

Les options de génération de maillage de gambit offrent une flexibilité de choix.
On peut décomposer la géométrie en plusieurs parties pour générer un maillage
structuré. Sinon, gambit génére automatiquement un maillage non structuré adapté au
type de géométrie construite. Avec les outils de vérification du maillage, les défauts sont
facilement détectés [12].

1.2 Interface de GAMBIT

C'est une interface facile a manipuler. Elle est décomposée en plusieurs parties
(Figure 1.1)

EEE

Operation

5 @)
k(0[5 0|l
& ) | 58 )

M| [i]e

Faces Face.! E
Scheme: M Apply  Defaulf
Bements: g

Type: Submap

Spacing: W Apply - Defaul
3 Interval size

1 Ignore size functions

Apply Reset Close

Giobal Control

Transcript powve P | (B |G| (6| e
e L g % @ B 8
|| ) & 4

Figure 1.1 : Interface de GAMBIT.

a. Fenétre d’outils d’opération : ﬂ”ﬁ@m

Mesh
B

Chaque bouton de cette fenétre correspond a ﬁ| 7 |ifi? 7 |
une fonction bien définie (figure 1.2). |— e
& [ %l 2|

(%] |5«

Figure 1.2 : Fenétre d'outils d’opération.
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a.l  Construction de la géométrie :

Elle est créée a partir de points, de cotés, de surfaces, de volumes ou d’'un groupe de tous
ces éléments. On peut effectuer des opérations d’'union, d'intersection, de séparation
d'effacement de décomposition.

a.2 Génération de maillage :

Cette fonction permet la génération de tous types de maillage, la manipulation du
maillage généré et la création d'une couche limite s'il y a lieu.

a.3 Incorporation des conditions aux limites :

Plusieurs types de conditions aux limites sont disponibles selon le probléme traité. A
noter que I'espace maillé est pris par défaut comme étant fluide.

a.ld Boutons d’outils :

lls permettent de spécifier le systeme de coordonnée par exemple ou d'autres opérations
spécifiques.

A~ ~ . Global Control
b. Fenétre de contrdle global : e BRI | |
Elle concerne l'orientation, I'affichage, la lumiere et §| J§| 7 'D’-ﬁl fzal
la vérification du maillage (Figure 1.3) i o
e |||H=E|@|
R o Figure 1.3 : Fenétre de contrdle global.
C. Fenétre des descriptions :
Description
L, . . R EXAMINE MESH- Allows you to specify
Elle décrit la fonction de l'icobne sur laquelle se the ortion of the wech slsments ©0

for those elements

trouve le curseur de la souris (figure 1.4)

=

Figure 1.4 : Fenétre des descriptions
d. Fenétre de la liste des commandes :

Elle contient la liste des commandes antérieures. Si nécessaire, on peut ajouter une
commande écrite pour étre exécutée (Figure L.5).

Transcript £
Command: uvndo begingroup i
Command: coordinate modify "c_sys. 1" xyplane xaxis =dd 0 AND 0 reset snap lines
Command: coordinate modify "c_sys. 1" xyplane waxis =dd 0 AND 0 reset snap lines
Command> window modify coordinates "c_sys.1" xyplane grid
Command: undo endgroup —}
Comimand: [

Figure 1.5 : Fenétre de la liste des commandes.
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1.3. Code FLUENT :

Fluent est un programme informatique concu pour la simulation des écoulements
de fluide et du transfert de chaleur dans des géométries complexes. Il présente une
grande flexibilité d’adaptation avec n’'importe quel type de maillage. Il permet le
raffinement du maillage en fonction des conditions aux limites, des dimensions et méme
des résultats déja obtenus. Cela est trés utile dans les région a gradients importants
(couches limites, couches a cisaillement libre).

Fluent est écrit en langage C. il emploie toute la flexibilité et la puissance qu’'offre
ce langage. Il a une architecture serveur client nécessaire au calcul parallele sur
plusieurs machines.

Fluent dispose d‘un outil de graphisme pour l'affichage des résultats et leur
exploitation. On peut aussi exporter les résultats vers un autre logiciel de graphisme.
Enfin, lI'option UDF permet de résoudre des équations additionnelles ou des termes
sources additionnels définis par l'utilisateur.

1.4. Interface du code FLUENT :

On peut démarrer 4 versions de fluent : 2D, 3D, 2DDP, 3DDP ayant la méme
interface (Figure 1.6).

I EEEEEERRRIE———m—————————————————
B i o o [

File f@rid Define Solve Adapt Surface Display Plot Report  Paralel Help

Welcome to Fluent 6.3.26

Copyright 28086 Fluent Inc.
A1l Rights Reserved

Loading “C:\Fluent.Inc\fluenté.3.26\1ib%\Ff1_s1119.dmp™
Done.

Loading “C:\Documents and SettingsiAdministrateur/.cxlayout™
Done.

>

Figure 1.6 : Interface du code FLUENT.
Les fonctions disponibles pour la procédure numérique sont :

e File: pour les opérations concernant les fichiers : lecture, sauvegarde,
importation...

e Grid : pour la vérification et la manipulation du maillage et de la géométrie.
Define : pour définir les phénoménes physiques, les matériaux et les conditions
aux limites.

e Solve : pour choisir les équations a résoudre, les schémas de discrétisation, les
facteurs de sous relaxation, les critéres de convergence et pour initialiser et
procéder au calcul.

e Adapt : pour I'adaptation du maillage selon plusieurs parametres.

Surface : pour créer des points, des lignes et des plans nécessaires a l'affichage

des résultats.

Display et plot : pour I'exploitation des résultats.

Report : pour afficher des rapports contenant les détails du probléme traité.

Parallel : pour le calcul paralléle.

Help : pour I'exploitation du contenu du code.
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Il. Procédure de Résolution

e FEtape 1.

Un fichier de données (extension .cas) est crée suite a la lecture du fichier
contenant les détails de la géométrie (extension .msh), aprés vérification du
maillage, on passe au type de solveur.

B riw e B
Fle Grid Define Solve Adapt Suface Display Plob Report Paralel Help
Read o case..
write b Data...
Case & Data...
Import B =
Expart... %
Interpolate. . tors
Profile...
Hardcopy... s
Batch Options...
Save LayoLt Scheme...
Journal. ..
RSF ... POITIER MSH RAFINIS
POITIER FORME REDUITE
B ww  Premixed flame =
shell con PREMIED flame
Done.
Reading "D:\le travial du PFEALa Partie Pratiqueila Partie Pratique\PARTIELLEME]
‘DD“E.
« M 5

o Etape 2.

Menu ‘define’

| Define |—» | Models |—I~| Solver. .. |

B oy [

Pour nos cas, c'est un solveur découplé avec
une formulation implicite pour un cas 2D,
axisymétrique et un écoulement stationnaire
et une vitesse absolue, valider en cliquant sur

OK. D'autres
rajoutées selon

(transfert de chaleur,

phases ...).

o FEtape 3.

éguations peuvent étre
les phénoménes étudiés
combustion, multi

| Define |—I*| Models |—I'|'u'isc|:|us...|

C'est le modele k-¢ avec l'option fonction de
paroi (wall-function). Cette étape représente
une approche pour modéliser I'écoulement prés

des parois.

Solver Formulation
* Pressure Based & Implicit
" Density Based © Explicit
Space Time i
& 2D @ Steady
7 Axisymmetric " Unsteady

" Axisymmetric Swirl
3D

Velocity Formulation
 Absolute
™ Relative

Gradient Option Porous Formulation
* Green-Gauss Cell Based @ Superficial Velocity
¢ Green-Gauss Node Based || ¢ Physical Velocity
" Least Squares Cell Based |

0K Cancel Help

(REESEEE X
Model Model Constants
 Inviscid

© Laminar
" Spalart-Allmaras (1 eqn)
& k-epsilon (2 eqn)

© k-omega (2 eqn)

© Reynolds Stress (5 eqn)

k-epsilon Model

& Standard
© RNG
© Realizabl

Near-Wall Treatment
@ Standard Wall Functions
 Enhanced Wall Treatment
© User-Defined Wall Functions

Options
I” Viscous Heating

C2-Epsilon
1.92

TKE Prandtl Number
1

User-Defined Functions

Turbulent Viseosity

© Non-Equilibrium Wall Functions || [none

Prandtl Numbers

TKE Prandtl Number —
none 5
TDR Prandtl Number
none

Energy Prandtl Number
none

OK | Cancel| Help




TUTORIAUX ET ANNEXES

Etape 4.

| Define |—Ir| Models |—l~| Energy... |

Formulation de I'équation d’énergie.

Etape 5.

| Drefine |—Ir| Models |—I~| Species |

Le modéle de transport des espéeces chimiques,

avec une réaction

volumétrique

Eddy-

dissipation pour la modélisation du taux de

réaction.

Pour avoir une combustion froide on doit

désactiver la réaction volumétrique.

Etape 6.

| Define | —# | Models | — [Radiation. .. |

Formulation de [I'équation de
transfert radiatif avec le modeéle
Discret-Ordinate.

Etape 7.

| Define |—Ir| Materials...|

Cest le choix du fluide utilisé

avec l'introduction des données
concernant les propriétés
physiqgues. On note qu’'il faut
cliqguer sur le bouton

change/create avant de quitter le
panneau.

Etape 8.

| Define | — | Boundary Conditions. . . |

Les conditions aux limites pour chaque frontiére seront
définies avec la fenétre Boundary condition, aprés avoir
sélectionné chaque fois, la frontiére concernée et faire rentrer

Energy

‘ ¥ Energy Equation ‘

0K | Cancell Helpl

FEFSTTE

Model Mixture Properti
 off Mixture Material
& Species Transport propane-air -| Edit..

¢ Non-Premixed Combustion
© Premixed Combustion

" Partially Premixed C
¢ Composition PDF Transport

Number of Yolumetric Species |5

Turbulence-Chemistry Interaction

© Laminar Finite-Rate

© Finite-Rate/Eddy-Dissipali
@ Eddy-Dissipation

< EDC

Reactions

¥ Volumetric
™ Wall Surface
I™ Particle Surface

Options

¥ Inlet Diffusion

[¥ Ditfusion Energy Source

™ Full Multicompenent Diffusion
I” Thermal Diffusion

0K | Applyl Cancall Halpl

B oo =5

Model Iteration Parameters
 Off Flow lterations per Radiation leration |18 2
¢ Rosseland E'
om

" Discrete Transfer [DTRM)
¢ Surface to Surface (S25)
@ Discrete Ordinates [DO]

Angular Discretization Non-Gray Model

Number of Bands {g ii

Theta Divisions l2_ :i

4

™ DO{Energy Coupling

Phi Divisions Iz
Theta Pixels |1_ :i
Phi Pixels '1_ j

i

4

4|

oK Cancel Help

Name

B it S ==

Material Type Order Materials By

Iprnpane—air

Chemical Formula

Imixtur: j F’“ Name

= f
Fluent Mixture Materials Chemical Eormula

Properties

Ipmpane—ail

;I Fluent Database...
User-Defined Database...

Mixture

| =

Mixture Species |
Reaction |
Mechanism |

Density (kgim3) |

names

eddy-dissipation

reaction-mechs

incompressible-ideal-gas

Change{Create I

Delete

les conditions aux limites de cette derniére

Zone

canall inlet-vent

canal? intake-fan
default-interioi| [interface f
fluid mass—flow-inlet
paroi outflow

sortie outlet-vent

pressure—farfield =
pressure-inlet
pressure-outlet
symmetry
velocity-inlet
wall -

.

Help |

Set...l Cnpy...l Closel




TUTORIAUX ET ANNEXES

Etape 9.
Menu ‘solve'.

Le dernier menu utilisé pour entamer
le calcul est le menu "solve". On doit
choisir les équations a résoudre, les
schémas de discrétisation, les facteurs
de sous relaxations et les critéres de
convergence. Le calcul est initialisé
d'apreés les conditions aux limites.

Salve | —m |Initialize |—I~| Initialize...l

Etape 10.

Solve | —m |Mu:unitu:urs |—I~|Residual...|

Faire activer l'option plot dans la
fenétre residual monitor. Lancement
des itérations jusqu'a la convergence,
enregistrer les  résultats pour
entamer ensuite la phase sortie
graphique.

Reference Frame

Compute From

Iall—zones Ll

Initial Yalues

# Relative to Cell Zone
" Absolute

e s
Y Velocity (m{s) Ig
Turbulent Kinetic Energy [m2/s2) I1
Turbulent Dissipation Rate [m2/s3) I1

c3hd (g, ouo =

Init| Reset! Apply' Closel Help|

RESdEI
Options Storage Plotting
E E:]T Iterations [1pp8 i’ Wlndowln—ﬁ
Normalization lterations {1900 ﬁ’
‘ [ Normalize ¥ Scale | AxES... | Curves...l
Convergence Criterion
|ahsnlute j
Check Absolute =l
Residual Monitor Convergence Criteria
m I I W
fruetocity ¥ B [eeet
bvetecity ¥ & [eeet
ey F B [ew
A A
OK | Plot | Flenorml Cancel | Help |
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I1l. Procédure de la résolution du Solveur Fluent
Le Solveur Fluent utilise dans sa résolution la méthode des volumes finis.

I11.1 La méthode des volumes finis

La méthode des volumes finis est, de nos jours, la méthode la plus utilisée pour
résoudre numériquement les équations de Barré de Saint-Venant. Cette méthode est
basée sur la discrétisation intégrale des équations et nécessite la subdivision du domaine
en un nombre de volumes finis. L'intégrale est applicable localement sur chaque volume
et conserve la méme valeur dans chaque cellule de calcul.

111.2 Parameétres de la solution
CECEE 22 )

a. Choisir le solveur Solvey ; Eormulation
)  Pressure Based & Implicit
' Density Based | (@ Explicit |
. i Space Time
Les choix sont: @2 @ Steady
" Axisymmetric ™ Unsteady

© Axisymmetric Swirl
. = =4 € 3D
Coupled-Implicit’, S —
* Absolute
= =4 " Relative
Coupled-EXpI icit, Gradient Option Porous Formulation

= Green-Gauss Cell Based = Superficial Velocity
© Green-Gauss Node Based ||  Physical Velocity

‘Seg I’egated ( Im p I iC ite)’ | © Least Squares Cell Based
oK Cancel Help

a.l Schéma explicite

Pour un schéma explicite, les variables a un nouveau
pas de temps sont évaluées a chaque point du maillage
par des calculs directs a partir des valeurs déja
connues. L’inconvénient principal des schémas

explicites, se situe dans la restriction du pas de temps Al
qui est imposée par la condition de Courant-Friedrich- | gpat ®.

Lewy (CFL). Seule la dérivée de f par rapport au temps /[\
s'exprime en fonction des valeurs de f au pas de temps nAt o ®
n+1. La différentielle par rapport a x s'exprime en
fonction des valeurs de f au pas de temps précédent de
calcul (pas n). On calcule f***connaissant les valeurs

de f calculées au temps nAt pour, en général, les pas -
d’espaces i-1, i et i+1. GDax  iax  GeDax X

(n-1)At

L’'avantage de la méthode explicite est la simplicité de
sa mise en ceuvre Pour tous les schémas numériques Figure 111.7 : Schéma de type
de nature explicite, se pose le probléme du choix du pas explicite.

de temps a utiliser pour la résolution.

De ce choix dépend la stabilité du schéma numérique considéré. Pour les problémes non
linéaires, a chaque pas de temps, on a plusieurs vitesses de propagation. Pour qu'un
schéma explicite soit stable, il faut que I'onde la plus rapide ne parcoure pas plus que la
longueur d'une cellule Ax pendant le temps At.
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a.2 Schéma implicite

Pour les méthodes implicites, les variables sont calculées

simultanément a un nouveau pas de temps, par la -
résolution d'un systeme avec autant d'inconnues que de e O —
noeuds du maillage. La stabilité de ces schémas n’est pas |
conditionnée par la condition CFL, mais par la nature de la

solution. Les schémas sont implicites si la différentielle de
f par rapport a x se calcule en fonction d’au moins deux
valeurs de position d'espace de f au temps n+l. Le
caractere implicite d'un schéma numérique est lié au fait

(n-1)At

R . . Ny,
que l'on ne puisse pas exprimer explicitement chaque Gore e e 2
valeur inconnue en fonction uniquement de valeurs ]
connues. Chaque équation a résoudre contient au moins Figure 111.8 : Schéma de type

deux valeurs inconnues de f au pas de temps de calcul implicite.
(n+1)At. Dans le cas présenté sur la figure en face, la
valeur f/**! est calculée en fonction de f" et également en
H n+1 n+1
fonction de f7" etde f51".

Le principal avantage du schéma implicite est qu’il est stable quel que soit le pas de
temps choisi. Néanmoins, si le domaine est discrétisé en N mailles, alors le schéma
implicite méne a un systeme de N équations a N inconnues.

Les ‘Coupled solvers’ sont recommandés si une forte ‘inter-dépendance’ existe entre
la densité, I'énergie, les moments, et/ou les especes.

- En général, écoulements compressibles a haute vitesse ou les écoulements
réactifs.

- En général, le solveur ‘Coupled-Implicit’ est recommandé par rapport au
solveur ‘coupled-explicit’.

0 Temps nécessaire: Le solveur implicite est 2 fois plus rapide (en
gros).

o Mémoire nécessaire: Le solveur implicite nécessite deux fois plus de
mémoire que les solveurs ‘coupled-explicit’ ou ‘segregated-
implicit?’

- Le solveur Coupled-Explicit doit étre utilisé uniquement pour les écoulements
instationnaires quand le temps caractéristique du probléme est du méme ordre
gue les phénomeénes acoustiques.

- Le solveur ‘Segregated (implicit)’ est préférable dans tous les autres cas.

- Nécessite moins de mémoire que le solveur ‘coupled-implicit’
- L'approche ‘Segregated’ offre de la flexibilité dans le traitement de la
solution.
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b. Schéma de discrétisation

Les variables (stockées au centre des cellules) doivent étre interpolées aux faces des
volumes de controle.

FLUENT propose de nombreux schéma d’'interpolation:

‘First-Order Upwind Scheme’ : Facile a converger
mais seulement au premier ordre.

‘Power Law Scheme’: Plus précis que le premier
ordre quand Recn< 5 (typ. Eclt. Bas Reynolds).
‘Second-Order Upwind Scheme’ : Utilise des plus
grands ‘stencil’ pour une précision au 2éme ordre,
essentiel avec tri/tet maillage ou quand I'écoulement
n’est pas aligné avec le maillage.

‘Quadratic Upwind Interpolation (QUICK) :
Appliquer avec maillage quad/hex et hybrides (pas
aux tri), utile pour les écouelements
rotating/swirling, précis a l'ordre 3 sur un maillage
régulier.

N

Under-Relaxation Factors

Pressure |3_3 =
Density |1
Body Forces |1

Momentum [g_7

Discretization

Pressure |Standard j

Momentum |First Order Upwind j

Turbulent Kinetic Energy |First Order Upwind
Second Order Upwind
Turbulent Dissipation Rate | Power Law

QUICK -
Third-Order MUSCL

J Default| Cancel Help

c. Schémas d’interpolation pour les pressions aux faces:

‘Standard’: Schéma par défaut; précision réduite
pour les écoulements avec de forts gradient de
pression normaux a la surface pres des frontiéres.
‘Linear’ : A utiliser quand les autres options ont des
difficultés de convergence ou des comportements non-
physiques.

‘Second-Order’: A utiliser pour les écoulements
compressibles; ne pas utiliser dans les matériau
poreux, discontinuités, turbines ou méthodes VOF.
‘Body Force Weighted’ : A utiliser quand les forces
de gravité sont importantes, e.g., convection naturelle
a Ra élevé ou écoulements fortement swirlés.
‘PRESTO!": A utiliser avec les écoulements swirlés,
les milieux poreux ou les domaines fortement
courbés.

[0 ==

Under-Relaxation Factors

-

Pressure [g_3
Density [4
Body Forces [

Momentum |g,7

Discretization

Pressure (Standard j

Momentum |Standard

PRESTO!

Turbulent Kinetic Energy |Linear

Second Order

ipation Rate |Body Force Weighted

Turbulent Di

_I Defaultl Cancell Help
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d. Couplages vitesses et pressions

Le couplage pression-vitesse se réfere a la maniere dont la conservation de la masse est

prise en compte quand on utilise le « segregated solver ».

Trois méthodes possibles:

- ‘SIMPLE’: Schéma par défaut, robuste

- ‘SIMPLEC’: Convergence plus rapide pour les
problemes simples (par exemple des écoulements
laminaires sans modeéles physiques).

- ‘PISO’: Utile pour les écoulements instationnaires ou
pour les schémas contentant des cellules avec des skews
plus élevé que la moyenne.

e. Initialisation

= 5t dtion Conitrols

Equations £l =| Un

Flow
Turbulen
c3hd

02

co?

h2o

n2
Energy

CEe

Pressure-Yelocity Coupling

=

SIMPLE

SIMPLE

PIS0

SIMPLEC

La procédure d'itération nécessite que toutes les variables soient initialisées avant le

démarrage du calcul.

Solve — Initialize - Initialize...

Une initialisation “réaliste” améliore la stabilité et la vitesse de convergence..

Dans certain cas, une solution initiale correcte est nécessaire:

Exemple: le champ de température permettant l'initialisation d’'une réaction chimique.

“Patch” des valeurs pour des variables individuelles dans certaines régions.

Solve — Initialize - Patch...

Jets libres (patch des hautes vitesses pour le jet)

Problémes de combustion (patch des hautes températures pour l'allumage)

f. Convergence

L’équation de transport de ¢ se présente simplement: a p¢ o T z a,d, =D b

nb

Les coefficients ap, anb dépendent de la solution, ils sont mis a jour a chaque itération.

Au début de chaque itération, I'égalité est fausse.

) ) ) R, =a,¢ +) a -b
Le décalage est appelé le residual, Ry, avec: o = 85 %“ i Dy

10
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Rp doit devenir négligeable au fur et a mesure des itérations.

Les résidus que nous suivons sont sommeés sur toutes les cellules: Par défaut, ils sont
dimensionnés.

R=2IR,|

cells

Nous pouvons aussi normaliser les résultats. Les résidus suivis pour le solveur couplé
sont basés sur la rms du taux d'évolution temporelle de la variable conservative.
Seulement pour les équations couplées; des équations scalaires supplémentaire utilisent
la définition “segregated”.

f.1

f.2

f.3

A la convergence:

- Toutes les équations de conservation discrétisées

(quantité de mouvement,

énergie, etc.) se conforment dans chaque cellule a une tolérance spécifiée.

- La solution ne change plus avec le temps.

- Respect de la conservation de la masse, de I'énergie et des espéces.

Suivre la convergence avec les résidus:

En général, une décroissance dun ordre trois en
magnitude des résidus inique une convergence au moins
qualitative. Les caractéristiques principales de
I'’écoulement sont établies.

Le résidu de I'énergie doit atteindre 10° pour un
segregated solveur.

Les résidus des especes doivent atteindre 10° afin
d’'obtenir la conservation.

Suivre la convergence quantitativement:

- Suivre d'autres variables.
- S'assurer de la conservation de certaines quantités.

g. Difficulté de la convergence

B e [
Options
¥ Print
™ Plot

Storage B
Iterations [1ppp ﬂ

Normalization

™ Normalize v Scale Axes,

Convergence Criterion

absolute j
Check Absolute et
Residual Moniter Convergence Criteria
continuity ¥ 0001
x-velocity 12 a.6861
y-velocity ~ 0001
enerqy 122 12 1e-86
k 1= 1= 6.881 J

oK I Plot ] F\EI‘IUIITII Cam:el] Help I

Des instabilités numériques peuvent apparaitre avec: un probléeme mal posé, un

mauvais maillage ou un mauvais réglage du solveur.

conservation.

- Attention aux résultats non convergés!

Détecté par des résidus qui augmentent ou restent bloqués,
Une divergence des résidus implique un déséquilibre dans les équations de

11
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g.1  Solutions possibles:

- Vérifier que le probléme est bien posé.

- Calculer une premiére solution avec un schéma a l'ordre un.
- Diminuer la sous-relaxation pour les équations ayant des problemes de

convergence (segregated).
- Réduire le nombre de ‘Courrant (coupled)'.
- Remailler ou raffiner le maillage.

h. Les facteurs de sous-relaxation

¢p = ¢p,old + aA¢p

Le facteur de sous-relaxation, «, ets utilisé pour stabiliser le processus itératif du

segregated solver.
Utiliser les facteurs par défauts
Solve —» Controls —» Solution...

- Diminuer la relaxation pour la quantité de mouvement
aide a converger. Les réglages par défaut sont raides
mais conviennent dans la majorité des cas. Les réglages
appropriés sont connus via les tests et I'expérience.

- Pour les coupled solvers, les facteurs de sous-relaxation
pour les équations “or couplage” sont modifiées comme
pour le segregated solver.

i. Le maillage

Under-Relaxation Factors

=l
Momentum |g_7 J

Turbulent Kinetic Energy [g.8

Turbulent Dissipation Rate |g_g

Turbulent ¥iscositv |4 ﬂ

Le maillage sert a une représentation discréte d'une variable continue. La solution
numérique s'appuie sur ce maillage qui a donc, de ce fait, une grande importance.

2D Cell Types

A

Triangle Quadrilateral

3D Cell Types

> ep

Tetrahedron Hexahedron

Prism/Wedge Pyramid

Figure 111.9 : Exemples de mailles utilisées
en Volumes Finis par Fluent.
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= Branch Cut

1 Exemple de maillage structuré

‘é AN
P bt
ATy v

S

Exemple de maillage non-structuré

‘ «d“
\\mmmwm%ﬂ%m"
v, s

m'%‘é‘wﬁ"': o

Exemple de maillage hybride

Figure 111.10 : Types de maillage.
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