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Ce fravail est une contribution dans I'étude de la ﬂianfmc" laminaire de pré 1élange a
" l;éQUilibrc et & "hors équilibre chimique et le contrdle de la tehpérature et des po luants. Le
modéle mathématique est basé sur la conservation d'enthalpie entre deux états ¢ équilibre,
couplés avec le premier principe de la thermodynamique pour définir les entl alpies des
réactions et la température adiabatique de combustion 4 pression constante. Pour a eindre cet
objectif, nous devons savoir les produits de la combustion compléte de I'hvdre arbure et
toutes les especes des produits de combustion aprés dissociation et leurs fractions nolaires et
les equations d'équilibre des réactions de dissociations. En outre, nous calculons le: enthalpies
¢lémentaires de réactions d'équilibre et I'entropie en utilisant des polyndmes :mpiriques

récemment publiés par la NASA (Bonnie JMcBnde, Michael j. Zehe, a d Sanford

Gordon)[2]. Le systeme des équations obtenu est résolu par la méthode de Newtc 1 Raphson.

Ainsi, on ¢tudie la combustion dans son état hors équilibre pour pouvoir de erminer la
variation des especes et de [a température dans le front de la flamme en utilisan: di 5 équations

avec des parameétres réduites, et une formule stmplifiée de taux de réaction [16]

Parmi les résultats obtenus, les paramétres assurant une metlleure efficacité 1v ¢ moins de

consommation de fuel et moins de polluants.

Abstract:

This work 1s a contribution in the study of the laminar premixed flame n chemical
equilibrium and non equilibrium,and the control of the temperature and the pol itants. The
mathematical model is based on the conservation of enthalpy between tv > states of
equilibrium, coupled with the first principle of thermodynamics to define the en 1alpy of the
reactions and the adiabatic temperature of combustion in constant pressure. To achieve this
goal, we must know the products of the complete combustion of hydrocarbor and all the
species of the products of combustion after dissociation and their molar fract ns and the
equilibrium equations of the reactions of dissociations. Moreover, we .« ilculate the
clementary enthalpy of reactions of equilibrium and the entropy by usi ¢ empirical
polvnomials recently published by NASA (Bonnie ] McBride,

Michael | Zehe, and Sanford Gordon)[2 ] The system of the equations obtaine. is solved by

the sacthod of Newton-Raphson.
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Thits, a studies of combustion in his state except equilibrium to b able to defe mine the
variation of the species and the temperature in the face of the flame by using equa ons with

parameters reduced, and a simplified formula of rate of reaction [ 16 ]

Among the results obtained, parameters ensuring a better effectiveness vith less

consumption of fuel and less pollutants.



i
’H
Hm;_
=
8
g
- B
L B
|‘m‘
S
b

: _I'ntro_duction'" o o s

‘—-—, Q_‘hapitr;z-l : généralités sur la co;nbustion et les ﬂammes
1. approche chimique de la combustion
2. Les conditions de combustion
3. Les combustibles
4. La grande famille des hydrocarbures
3. Définitions de la thermodynamique
5.1. Science de la chaleur et des machines thermiques
5 2. Science des grands systémes en équilibre
6. Notion de gaz parfait
6.1. Description d'un gaz parfait
6.2. Limites du modéle et gaz réel
7. Lois de la thermodynamique
7.1. Principe zéro de la thermodynamique
7.2. Premier principe de Ia thermodynamique

7.3. Deuxiéme principe de la thermodynamique et I’entropie
7.3.1. Enoncé de 1a loi
7.3.2. Notion de réversibilité

.3.3. Formulations du second principe

---------‘-y!--

10
10
18
11



L—8 Equation d'état et-ois de Joule -
9. Enthalpie
9.1. Propriétés
10. Enthalpie libre
16.1. Définition
10.2. Formule de Penthalpie libre
11. Equilibre thermodynamique
11.1. Définition
i1.2. Coustante d'équilibre
i1.3. Notion d'activité
i1.4. Lien avec I'enthalpie libre
12. Le pouvoir calorifique
13. Les types de flammes
13.1. Combustion laminaire
13.1.1. Flamme laminaire prémélangée
13.1.2. Flamme laminaire non prémélange
13 2. Combustion Turbulente.

13.2.1. Combustion turbulente prémélangée

I i 0 B G N R BN R O Bk N N T GE G BN BN EE e e

7 41 ro:su:me prmclpeﬂe la thermodynamlque -

13.2.2. Combustion turbulente non- prémélangée

- 14

15

16

16

17

18

18

I8

19

19

20

20

21

21

23



"~ 14: Codes de calcules utilisés pour Pétude de lacombustion e€ les fl: mmes 30

Chapitre 11 : dé’termination de Uétat ﬁkale de la combaktion

1. Définitions de base | | 37
1.1. Grandeurs élémentaires 37
1.2. La richesse 38
1.3. La dissociation 40

2. hypothéses 40

3. calcul de I’état final de Ia combustion 41
3.1. Calcul de I’enthalpie des réactifs 42

3.1.1. L’enthalpie du carburant Hg, 42
3.1.2. L’enthalpie de I’air Ha 43
3.2. Calcul de I’enthalpie des produits 43
3.2.1. Calcule des nombres de meles des produits de combustion 43
3.2.2. Calcule de ’enthalpie des jroduits 46
3.2.3. Calcule de température de fin de combustion 46
3.3. Organigramme 48

Chapitre Il : Méthodes de résolution numérigue

I. méthode de NEWTON_RAPHSON 51
1.1. Histoire 51
1.2. Description de la méthode 51
1.3. Les conditions d’arrét 54
1.4. Convergence de la méthode 54

2. L.a méthode de GAUSS 54
2.1. Principe 54
2.2. Description de la méthode 54

2.2.1. Premiére étape 55



- TE R BN G S T BN D N D G N S R G R D E T e

222 Dewxitie étape — - .
2.2.3. K itrie étape -

2.3. Algorithme général

2.3.1. Premiére phase
2.3.2. Deuxiéme phase

2.3.3. Troisieme phase

Chapitre IV : étude de la flamme laminaire prémélangée

t.Equations de I’onde de combustion
1.1. Equation de continuité
1.2. Equation de quantité de mouvement
1.3. Equation de I"énergie
1.4. Equations d’état
2. Propagation d’une flamme laminaire
2.1 Rappels sur les phénoménes de transport
2.2. Les nombres adimensionnelles
2.3. Vitesse de flamme laminaire
2.3.1. Théorie de Mallard et Le Chatelier
2.3.1.1. Interprétation de I’épaisseur de la zone
de réaction vive (6r)
2.3.2. Théorie de Zeldovitch, Franck-Kamenetskii et
Semenov (1938)
2.3.2.1. Hypotheses simplificatrices
2.3.2.2. La vitesse de la flamme
2.3.2.3. L’épaisseur de la flamme
2.3.3 Théorie diffusionnelle
2.3.3.1. Introduction
3. Présentation du modele étudié
J.1. Cinétique chimique

3.2, Calcul de la vitesse de flamme

'56_
57

57

57
57
58

61
61
61
61
61
66
67
68
68
69

70

71
71
72
73
74
74
76
76
79



Chapitre V : résultats gt-dtféctitions - -

1.leffet de la température d’entrée d'air sur la
température adiabatique de la flamme pour

Ia combustion du gasoil et du Kéroséne pour différentes richesses. 80

2. Effet de la richesse @ sur la température adiabatique

de flamme pour la combustion de méthane 81

3. Effet de Ia richesse @ sur I'évolution de 1a composition

molaire des produits de combustion Kéroséne-Air 81
o

4. Effet de la température de préchauffage sur la

production des polluants pour différentes richesses. 82

5. Variation de température du gaz en fonction
de la plage de réaction 88
5.1. Effet du coefficient de conductivité thermique sur la
variation de température 838
5.2. Effet de la température de préchauffage sur la
variation de température 88

3.3. Effet de la richesse sur la variation de température 89

6. Variations de la fraction massique du carburant et du

comburant en fonction de la plage de réaction 89
7. Variations du taux de réaction le long de l1a plage de réaction 89
Conclusion et perspectives 92



i
]
|
|
|
o

Rapport de chaleurs spécifiques

Variation

> =

Valeur d’erreur

richesse

> o o

coefficient de conductivité thermique
coefficient stoechiométrique du fuel ou I’oxigéne

température réduite

© > <«

masse volumique

T temps de la réaction

- - . NOMENCLATURE: =~ — ~ - — = -
l" A -__. “Tonstante pré e&tponé:r;tielfe *
- gl : Constantes d¢ GORDON MC BRIDE
l Cp,Cv Chaleur spécifique
d diamétre du molécule
l Dr diffusivité thermique
AG Fonction de Gibbs
. H Enthalpie
MW Masse molaire
l n nombre de moles de P’espéce i
Nt nombre de moles totale
l P Pression
Q Quantité de chaleur
' R Quanstante des gaz parfait
c 1a nichesse
I S I’entropie
T la température
' Ta température d’activation
Tad température adiabatique
l U énergie interne
u vitesse d’écoulement
l \'4 volume
X fraction molaire
l Y; fraction massique
|
i
i
i
I
i



L
|

i

|
|

[

— N _-'—' “taux de réaction . - ST T ;? L - ) =
¢ 77 varibledelespace . - T P



=~ peures -~ .- T T =L

" FigL1: combustion du méthane dars le dioxygene. . ..................-. s 453 . oo

Fig L2 - Je triangle du ol . .. .o...o . vioevecocon veecancvamecon sns s e i e B e e

Fig 1.3 : la molécule de propane et de Propene ...........ooooovi i e

Fig 14 : Une classification des types de flammes en

fonction de leur forme et de leur mélange

1éactionnEl[23]... .o ottt e e e e e e e e e e e

Fig L5 : structure d’une flamme laminaire prémélangée[32]......... ..l

fig 1.6 : profil d’une flamme laminaire prémélangeée..............o.coovvoiiiss e

Fig 1.7 : structure et profile de la flamme laminaire de ............ oo e

Diffusion

Fig 1.8 : structure d’une triple flamme[7]...... ..o

Fig 1.9 : Effet de turbulences sur I'¢tirement du front

de flammE[W1T ... ..o oo e e e e e e e s e e

Fig L 10 : diagramme des régimes de la combustion

turbulente prémElAnEEe ... ... ..ot e e e e e e e e

Fig 111 :flamme de diffusion faiblement turbulente................covniiiiin s

Fig 1.12: Interaction 4 grande échelle de flammelettes ... ... v

Fig 113 : Interaction 4 petite échelle de flammelettes ..o v

fig 114 :Structure de chemkin 2 ... ... ... ..o

.21

22

22

24

23

28

.29

29

30



- -Flg 111 structuredel_ﬂammede premelange[’l] 7’—_ ..:,.'-.';._ T

I Flgll2: Flamme nom premelangee En haut: _ o -

configuration de I’écoulement; En bas: longueur
' de 1a flamme en fonction de la vitesse de I’écoulement.
l D’aprés Hottel & Hawthome, 1949 [7]... ... o.cecvu et oreeoeesere oo e e
' Fig IV.1 : droite de Rayleigh. .. e i s s BT S w00
l Fig IV.2 : Hyperbole d’Hugoniot... yievs e s st vs wansmmmnans nannnsan  ibiEEEy OD
l Fig IV.3 : Zone de déflagration... e e e e e e e e e e neen e O
l Fig IV. 4 : Propagation de la chaleur suivant la théorie
l de Mallard et Le Chatelier... R S S 1 e s e sacr | Srmenti D
l Fig IV.5 : Structure du front de flamme : profils de

température, de fraction massique du combustible et
l Qe TAUK 8 PEACHONL. - v oreeen see e eeeveeeneneen ses senees sen svesme sae seaaes smn mem san aens s asecsnec cen D L
l Fig IV.6 — Détermination de I’épaisseur de la flamme..............oooooeininn s ISR K
l Fig IV. 7 : Propagation de la chaleur suivant la théorie

Diffustonnelle... e e S % s e R s smem e pan sz BTSRRI
l Fig.V.1 Evolution de la température de combustion
l du Gasoil avec de l'air en fonction dela

température de préchauffage pour différentes richesse... s SRS e e
l Fig.V.2 Evolution de la température de combustion
l du Kerosen avec de l'air en fonction dela

température de préchauffage pour différentes richesse... et eee ereaien. 83




-—

Fig V.3 Evolution de la température de

combustion en fonction de 1a THChESSE. .. ... .oo.oevv oo iieiii il

Fig.V.4 Evolution de la température de

combustion en fonction de 1a NChesse. .. ..o oin ittt e e e e

Fig.V.5. Variation des différentes espéces en

fonction de la richesse pour la combustion

(KETOSEIIE- ALT). .. ..ottt ies oo cee e et et et eet e een e eee e eee e tee e een e nenaaen

Fig V.6. Vanation des principales espéces

en fonction de la richesse pour la combustion

(KEIOSBNE- AUL)... ... oottt it e et et e et e e can e tee i eae e eee e eae e een e e

Fig.V.7. Vanation de principales especes

en fonction de la richesse pour la combustion

Fig. V.8 Evolution du monoxyde de carbone
(CO) en fonction de la température de

préchaunffage pour différente richesse... ...l

Fig V.9 Evolution du (NO}) en fonction de

la température de préchauffage pour différente

TV 1 oo OO

Fig V.10 Evolution du bioxyde de carbone
(CO2) en fonction de la température de

préchauffage pour différente richesse... ..........coooo v

.84

84

85

85

.86

86

87

87



ﬁgEV;IfP&'ariqtiop aé—ie&péfétu;’_we_ dugaz - = o el 2 = L=
~ - en fonction dela plage de réaction __ = . -
" Pour différents A (Cef de CONA) .. .. ov.cvros oo err e eee et oo s oo 90
Fig. V.12 Variation de température du gaz
en fonction de la plage de réaction

Pour différentes températures de préchauffage.............ooooi i e 90

Fig. V.13 Variation de température du gaz
fonction de la plage de réaction

Pour difTErentes TICRESSES. .. .vu cen vee cunernemn aes aee e et sessasman sno s cne s ean can s AU |

V.14. Variations du carburant et du comburant
et le taux de réaction en fonction de la plage

QB TEACHON. oo oo en oo ees eee eee e eee een eae e nee aeeccn oot ane e an men e tee con e s e aa T 3 |

SN Ui I5E N N NN AN N A R BN R BN A S BN R E - - .
T
Ty




i

Introductton T 2T L = =

La combustlon estun phénomene extremement repandu dans la nature if clest griace & -

- elle, en majeure pa:tle que l'activité humaine a pu se développer et se dés :loppe encore, -

quclquefms trop. Dans 'antiquité et jusqu'au moyen ige, Ie feu était méme consic iré comme lun
des quatre éléments de base dont l'univers entier était constitué. Cest dire q ¢ I'étude et la
compréhension de ce qui concemne Ja combustion et le feu a un intérét tout & fait i 1portant.

Mais qu'est-ce que le feu, qu'est-ce que la combustion, quiest-ce qu'une flamme 1 a fallu assez
longtemps, dans l'histoire de la connaissance scientifique, pour le comprendre. A 'heure actuelle,
de nombreux dispositifs industriels en tirent parti, mais quelquefois leur mait se parfaite fait
encore défaut. Ces difficultés de compréhension viennent du fait que plusie' rs phénoménes
physiques et chimiques assez différents interviennent conjointement, et de fagc 1 coupiée, dans
ce que I'on appelle le feu.

A la base de ces phénomeénes, se trouve d'abord un aspect chimique : ¢ il ne s'agit pas
d'une seule réaction chimique, mais de nombreuses réactions chimique qu ont lieu
simultanément pendant les processus de combustion. [5]}

Donc, la combustion est une réaction chimique, globalement exothermi« ue, relativement
lente au début mais pouvant devenir trés rapide voire méme violente, av :c émission de
rayonnements et élévation de température. Pour les combustibles usuels, qui so t en général des
produits carbonés d’origine organique, la combustion correspond 4 une réactic 1 chimique avec
I’oxygéne atmosphérique et conduit 2 la formation de dioxyde et de mono» /de de carbone,
d’eau, ainsi que de composés comme le dioxyde de soufre se formant & p rtir d’impuretés
minoritaires présentes dans le combustible.

De fait, on peut dire que la réaction de combustion est globalem nt une réaction
& oxydoréduction, ol I’oxydant est appelé comburant et le réducteur combustit e. Cette réaction
comprend en réalité un grand nombre de réactions dites €lémentaires, les unes ¢ ynsommant de la
chaleur, les autres dégageant de la chaleur — le dégagement prenant finalen 2nt le pas sur la
consommation.

La combustion comprend trois phases : l'inflammation, la propagatioi de la flamme et
l'extinction. C'est pendant la premiére phase que se développe la combustion. [V 71] ,[4],[5].[22]}

Le potentiel chimique emmagasiné dans les combustibles naturels est ¢ nverti en énergie
thermique puis en énergie mécanique dans les installations traditionnelles (cer rales thermiques,
turboréacteur, turbines a gaz, etc.), en faisant parcourir aux produits de co tbustion un cycle
thermodynamique propre 4 chaque systéme de conversion. Il est donc indispe 1sable de pouvoir

calculer pour chaque état du systéme aprés réaction chimique, les grandeurs t ermodynamiques

1



T — Zquilu corregpondent [1] La connalssance Jefprczpnetes thermodynaquues d 'S produltsje

combustlon et la determmatlon de leur éat 1mmed}atement aprés. fa réaction Chll’ ique au terme

_d'évolutions données, revétent une importance essentlelle dans I'étude des machit :s.thermiques, -

la réduction de la consommation des combustibles et le contrble de_g_emxssmns de polluants [3].
La thermodynamique permet de dgtetminer ['¢tat, et d'une fagon générale les pro miétés c};:s gaz
britlés, en admettant que les conditions des équilibres mécanique et therme shimique sont
réalisées.

Ce travail (contribution dans I'étude de la flamme laminaire de prémélan ¢ 2 I’équilibre
et 4 I’hors équilibre chimique), est présenté en cinq chapitres :

Le premier chapitre est consacré pour des définitions de base (combustibles, typ: 3 de
flammes....) et de quelques grandeurs utilisées dans notre étude, avec un rappelle les principes
de la thermodynamique.

Le deuxiéme chapitre est une explication des différentes démarches suivie pour
I’élaboration d’un programme qui nous permet de déterminer 1’état final de la co 1bustion.

Dans le troisiéme chapitre, les deux méthodes numériques sont expliqué e détaille
Newton-Raphson ) pour la résolution des systémes d’équations non linéaire, et la néthode de
(Gauss) pour la résolution des systémes d’équations linéaires.{1] [28}]

Dans le chapitre 4, on étudie I’état hors équilibre de la combustion, et les. ifférentes
théories des flammes laminaires prémélangées.

Et enfin, le chapitre 5 est une interprétation des résultats obtenus par notr étude.
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 Chapitrel - _ - = = Générahtés sarlacombusﬂon Let es{l_ar;t?i!es
1. Approche chimique de la combustion o o -
La réaction de combustion, comme toutes les réactions, est la rupture des liais s entre les

molécules de deux corps, et la création de nouvelles molécules plus stables chimiquem nt.

Exemple : combustion du méthane dans le dioxygéne

& zFgene

vaprat S P:—*..s

]

n#Eane

o by

leges dr
4L ane a
. e
Sy . e 2

H S O onreese

CH, + 20, — CO5 + 2H,0 4+ Chaleur
Fig L1 : combustion du méthane dans le dioxygéne

La combustion est une réaction d'oxydo-réduction, en I’occurrence I’oxydation d’un ¢ mbustible par

un comburant ;

. le combustible est le corps qui est oxydé durant la combustion ; ¢'est un réduct ir, il perd des
électrons ;
. le comburant est le corps qui est réduit ; c'est un oxydant, il gagne des électron . [w2]

2. Les conditions de combustion :

Pour obtenir et entretenir une combustion 1l faut :

~ - Un combustible sous forme gazeuse (pour les liquides : ils seront pulvérisés ou vaj orisés et pour

les solides, ils seront chauffés trés fortement pour en extraire les gaz).

*y Un comburant en suffisance 3
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,Ch@ttre[ = e * - ) 5 Général};_és sur la Eoﬁtbus‘tion leti s‘ﬂEIhmes

- = Un point chaud d'amorgage, arc €lectrique, matiere en ignition, flamme...

l I
!
i

- Combustible et comburant seront Inélanges dans les limites de4'mflammab1hte —

- Une vitesse d'éconlement stable en suffisante (10 a 40 m/s) généralement en régime tu bulent.

On définrt amnsi classiquement le triangle du feu :[[w2],{22]

Chaleur Comburant
allumette oxygene
électricité
soleil

Combustible
|
Solide Liquide Gaz
Bois Essence Propane
Plastiques Alcoel de bois Butane
Fibres natureiles Produits du petoie Gaz natuiel

Fig 1.2 le triangle du feu
La complexité du systéme réactif réside dans le fait que la combustion ne se déroul : pas en une
seule étape amenant aux produits finaux (typiquement le dioxyde de carbone et }’eau).
En réalit¢, de nombreux composés intermédiaires entrent en jeu, comme le monoxyd de carbone,
des aldéhydes, des cétones, des alcénes et des espéces oxygénées. L’équation générale >résentée ci-
dessous montre uniquement la réaction globale mais ne contient aucune nform: tion sur les

différentes étapes guidant réeillement la transformation des réactifs en produits :

CH,+20,—->CO,+2H,0
3. Les combustibles :

Un combustible est une matiére qui, en présence doxygéne et d'énergie, peut s« combiner a
loxygéne {qui sert de comburant) dans une réaction chimique générant de la chaleur: la

combustion.

La plupart des matériaux d'origine organique sont des combustibles. Par exempl , le bois, le

charbo, Ie pétrole sont des combustibles.




T Chapitrel  ~ - _ =, ’G—é:?émh‘tés sur Ia combustion Let, s flammes

VOni(‘iis_ﬁngue: - - . N ] -

« les combustibles fossf'les (pétrole, charbon, gaz..), issus de matiéres = orgamiques
préhistoriques fossilisées. Leur combustion rejette dans 1'atmosphére du dioxy« : de carbone
(CO,) qui provient de la combinaison d'atomes de carbone issus du sous-sol :t d'oxygene
atmosphérique. Ces rejets de CO; participent 3 l'effet de serre et aux ‘hangements
climatiques actuels.

o les biocombustibles (biocarburants liquides, copeaux ou granulés de bots, cér¢ \les et autres
aspects de la biomasse), issus de plantes vivantes. Leur combustion présente n bilan CO,
beaucoup plus faible (pour autant qu'on replante ce qui a été coupé) puisquelle zjette le CO,
atmosphérique qu'ils ont accumulé au cours de leur croissance par photosynthé :. C'est donc

une énergie renouvelable, mais pas non-polluante.

On parle aussi de combustible nucléaire pour désigner les matiéres utilisées pow produire de
I'énergie par fission dans les centrales nucléaires, bien qu'il ne s‘agisse pas dunc réaction de

combustion.
Le combustible peut étre:

« un gaz (butane, propane, gaz de ville, dihydrogéne ...},
« un liquide (essence, gasoil, huile, kéroséne...),

« un solide (bois, papier, carton, tissu, plastique...).

C3H8 Propane
Feprésentations symbolique

Fig 1.3 : la molécule de propéne et de propane

“in
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4.La grahde famille des hydrocarbures

Un hydrocarbure, est une matiére constituée de 2 types d’atomes : Thydrc 3¢ne (que l'on

représente par le symbole H) et le carbone (symbole C), d'oi le mom "f ydro-carbures”.

Le carbone est un corps solide plus lourd que l'air (il tombe au sol) tandis que I'h drogéne est un
gaz plus léger que lair (il monte dans les couches supérieures de l'atmosphére).
Pour illustrer les choses d'une fagon simple, nous dirons que l'assemblage des atom s de carbone et

des atomes d'hydrogene est rendu possible grice a des liaisons dont sont munis les at mes.

|
-—c:s- —~H~H=-H=~H

Représentation de l'atome de carbone et de l'atome d'hydrogé: e

\
H—Cli—H
H

est plus léger que I'air car la proportion d'hydrogéne y est trés importante [w3]

Le méthane est le plus simple des hydrocarbures. Sa formule ¢ gcrit : CiHa. 1l

Fn parlant de la combustion et des combustibles, on doit définire quelques notions de la

thermodynamique.
5. Définitions de la thermodynamique :

On peut définir la thermodynamique de deux fagons simples : la science de la chaleur et des
machines thermiques ou la science des grands systémes en équilibre. La premiére deéf 1tion est aussi
la premiére dans l'histoire. La seconde est venue ensuite, grice aux travaux pionn :rs de Ludwig

Boltzmann.
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Avec la phys:que stansthue dont elle est desormals une pattie, la thermodynamlq e est lune des

- grandes théories sur lesquelles se fonde la compréhension actuelle de la matiére

5.1. Science de la chaleur et des machines thermiques

Les notions de chaleur et de température sont les plus fondamentales de la thermo ynamique. On
peut définir la thermodynamique comme la science de tous les phénoménes qui d pendent de la
température et de ses changements.

5.2. Science des grands systémes en équilibre

Définir la thermodynamique comme la science de I’équilibre des grands systémes es une approche

a Ia fois trés rigoureuse et trés générale.
6. Notion de gaz parfait :

Le gaz parfait est un modéle thermodynamique décrivant le comportement de tous s gaz réels 2

basse pression p.

Ce modéle a été développé au XIX  siécle en constatant que tous les gaz tendent ers ce méme
comportement 4 pression suffisamment basse, quelle que soit la nature chimiqr : du gaz ce
qu'exprime la loi d’Avogadro, découverte en 1811 : Ia relation entre la pression, le volume et la
température est, dans ces conditions, indépendante de la nature du gaz. Ceci parais :ait tellement

extraordinaire qu'il fallut du temps pour y croire.

Cette propriété s'explique par le fait que lorsque la pression est faible, les particule . de gaz sont
suffisamment éloignées les unes des autres pour pouvoir négliger les interac ions d'ordre
électrostatique qui dépendent, elles, de la nature physico-chimique du gaz (molécules | lus ou moins
polaires). De nombreux gaz réels vérifient avec une excellente approximation le m «déle du gaz
parfait, dans les conditions normales. C'est le cas des gaz principaux de l'air, le lhazote et le

dioxygéne.

6.1. Description d'un gaz parfait

Sur les plans macroscopiques, on appelle gaz parfait tout gaz vérifiant simultanéme: t les lois de

Boyle-Mariotte et d'Avogadro :
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A température constante, le produit de la pressxon p par le volume V: pV e considéré

comme constant lorsque la pressmn est faible.

Loi d'Avogadro

tous les gaz ont le méme volume molaire dans les mémes conditions de pi :ssion et de

température.

la théorie cinétique des gaz permet de retrouver ce con rtement de

Sur le plan microscopique,
un gaz dont les molécules n'interagissent pas entre elles :n dehors des

gaz parfait : un gaz parfait est
chocs et dont 1a taille est néglige
du gaz parfait est donc la somme de I’
I'énergic interne de chaque molécule (rotation, oscillation). Lorsque ces deux énergies sont

proportiopnelles, on a le Gaz Parfait de Laplace.

able par rapport 4 la distance intermoléculaire moye me. L'énergie

énergie cinétique du centre de masse des m >lécules et de

6.2. Limites du modéle et gaz réel

A basse pression, tous les gaz peuvent atre modélisés par un gaz parfait. Lor: jue la pression

augmente, on ne peut plus négliger les interactions a courte distance, notamment I'¢ Yet de taille des

molécules et les interactions de type van der Waals.

Pour caricaturer, si l'on augmente encore la pression, le gaz se liquéfie et, évidemm nt, un liquide ne

peut étre considéré comme un gaz parfait...

Un gaz réel a un comportement voisin d'un gaz parfait dans le cas on les distances ntermoléculatres
sont grandes par rapport 4 la taille des molécules et 4 la portée des forces d'inter: :tion. On appelle
gaz parfait « associé au gaz réel » le gaz parfait dont la capacité calorifique 4 pres Jdon constante est
celle du gaz réel 4 pression nulle C,(p = 0,7). On dresse les tables thermodynamiq es d'un gaz réel a
partir des corrections apportées a ce gaz parfait associé.

7. Lois de la thermodynamique

Les deux principes les plus importants sont le premier et le second. On leur ea : joute parfois deux
autres (n°0 et n°3).
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7.1. Principe zéro de la thermodynamique : ) ’
Le principe zéro de la thermodynamique énonce que :

Si deux systémes A et B sont en équilibre thermodynamique et si B et C le sont auss alors AetC

sont en équilibre thermodynamique; cette propriété est appelée, propriété de transitivité

Un systéme en équilibre thermodynamique est un systéme dont les propriétés de pression,
température, volume, etc. ne varient pas avec le temps. Une tasse de café chaud dans 1 cuisine n'est
pas en équilibre avec son environnement : parce qu'elle refroidit, sa température din nue. Lorsque
sa température atteint Ja température de la piéce, la tasse de café devient en équi ibre avec son

environnement.
7.2. Premier principe de la thermodynamique

Le premier principe de la thermodynamique stipule que lors de toute transfo mation il y a

conservation de l'énergie.

Dans le cas des systémes thermodynamiques fermés, il s'énonce de la m: iére suivante:
Au cours dune transformation quelconque d'un systéme fermé, la variation de sor énergie interne
est égale a la quantité d'énergie échangée avec le milien extérieur, sous forme de chaleur et sous

forme de travail .
Expression
Ce principe est donc résumé par la formule :
AU =W +Q (L1)
o AU est la variation de I'énergie interne du systéme thermodynamique.

o W est la partie de I'énergie qui correspond au travail échangé avec le m ieu extérieur. Le
travail n'est pas une fonction d'état mais un mode de transfert ordonné I'‘énergie entre le
milieu extérieur et le systéme.

s Q est la quantité d'énergic mise en jeu sous forme de chaleur. ] lle est transmise

essentiellement par trois processus d'échange thermique : conduction ther 1ique, convection,

9
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rgyonnement'. La chaleur n'est pas non plus une fonction d'état mais un mede de transfert-
d'énergie microscopique désordoriné. C'est en quelque sorte un transfert

-« d'agitation thermique entre & systéme et le milieu extérieur, qui est par nature dé ordonné.

Il existe plusieurs sortes de transfert ordonné d'énergie: travail des forces de pre sion, travail
électrique fourni lors d'une réaction électrochimique de pile, travail du a des interactions

électromagnétiques...

Dans le cas du travail induit par les forces de pression qui correspond i la forme de avail la plus

courante, rencontrée en thermodynamique classique, il s'exprime ainsi :
5W = —pmd V (].2)

Le signe - tient compte du fait que lors d'une détente il y a augmentation de volume (dV >0 )et
le systéme fournit dans ce cas, du travail an milieu extérieur; travail compté négativer ent d'aprés la

régle des signes.

Pezxtétant la pression du milieu extérieur,
dV étant une variation infinitésimale de volume qui correspond sur un plan n athématique a

Ia différentielle du volume.

7.3. Deuxié¢me principe de la thermodynamique et Pentropie :

7.3.1. Enoncé de la loi :
Toute transformation d'un systéme thermodynamique s'effectue avec augmentati n du désordre
global incluant le désordre du systéme et le désordre du milieu extérieur. On dit « ncore qu'il y a

création d'entropie car la fonction d'état entropie : S, est une mesure du désordre.

création
Dans le cas d'une transformation réversible, la création d'entropie est nulle.

+ AS i o 0 (13)

syst

Remarques
L'entropic d'un systéme isolé ne peut qu'augmenter ou rester constante puisqu'il n'y a pas d'échange

de chaleur avec le milieu extérieur.

10
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L'entropte d'un éystéEfle; peut diminuer maiis”cela signiﬁe “que l'entropie du mil 1 extérieur
augmente de fagon plus importante ; le bilan entropique étant positif ou nul si la trans >rmation est
réversible. _ --

Le second principe est un principe d'évolution qui stipule que toute transformation ré: le s'effectue

avec création d'entropie.

7.3.2. Notion de réversibilité

+ Une transformation réversible est une transformation quasistatique susceptible d'étre mversée i la
suite d'une modification progressive des contraintes extérieures, en permettant av systéme de
retrouver les états antérieurs successifs. En fait cela revient a passer le film de la tra: sformation 3
I'envers ! Si ce film parait ridicule c'est que la transformation n'est pas réversible. En éalité, toutes
les transformations réelles sont irréversibles. Une transformation réversible représen : en effet, le
cas limite d'une transformation réelle, conduite d'une maniére infiniment lente, constiti ‘e d'une suite
d'états d'équilibre infiniment voisins et caractérisée par des phénoménes dissipatifs m s. C'est donc
un modéle idéal de transformation.
On peut recenser plusieurs causes d'iréversibilité (liste non exhaustive) :
Inhomogénéité (source de diffusion) : densité moléculaire, température, presston,...
Phénomeéne dissipatif : frottements fluides et solides

Réorganisation spontanée de la matiére : réaction chimique.

7.3.3. Formulations du second principe
Le second principe introduit la fonction d'état extensive S, appelée entropie La variation
d'entropie d'un systéme, lors d'une transformation quelconque, peut étre décrite cor me la somme

d'un terme d'échange et d'un terme de création :

AS,. =AS +AS

création echange (1.4)
Le terme de création, toujours positif ou nul, impose le sens de I'évolution de la ransformation
AS,,-,-ém,-,,,, >0 ; Pégalité n'a lieu que pour une transformation réversible.

Le terme d'échange dans le cas d'un systéme fermé échangeant la quantité de ch: eur Q avec le

0

railieu extérieur a la température T est égal 4 AS echange — F (1.5)

11
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Une autre formulanon est pess:ble en consxdérant lentrople du systeme et l‘entrop du milieu

extérieur. Cette formulation est totalement compatible avec la précédente.

AS globale =AS création =AS, syst + AS N (L.6)
En effet

ASechmge correspond 4 I'entropie échangée par le systéme avec le milieu extérieur. Si ‘on se place

du coté du milieu extérieur le signe s'inverse et donc:

AS ext = _ASechange (]‘7)
11 s'ensuit

AS syst = —AS ext + AS création (1.8)
D'ou

AScréau'on = ASsyst + ASext (L))

La variation d'entropie globale correspond 4 I'entropie créée et est égale 4 la somme  es variations
d'entropie du systtme et du milieu extérieur. Elle est toujours positive dan: le cas des
transformations réelles irréversibles. En revanche dans le cas idéal des transformatio s réversibles
elle est nulle.

Considérons une transformation effectuée soit de fagon réversible soit de fagon i versible, 2 la
température T. L'entropie étant une fonction d'état sa variation sera la méme pour les leux chemins

envisagés. En revanche la chaleur dépendra du chemin suivi car elle n'est pas une fonc on d'état.

Transformation réversible:

AS,, = AS e, = Q(;eV)

puisque I'entropie créée est nulle.

Transformation irréversible:

ASsysr =AS echange +AS eréation (1.10)

AS = QO(irrev) + AS

syst T création (I.11)

12
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AS  QO(irrev)

Il s'ensuit que syst T ' _ ~ (L.12)

puisque l'entropie créée est positive.
L'expression ainsi obtenue a été formulée par Clausius. On l'appelle encore inégalit de Claustus.

C'est une autre fagon d'exprimer le second principe.

7.4. Troisi¢me principe de la thermodynamique
Le troisiéme principe de {a thermodynamique, appelé aussi principe de Nemst (1904° énonce que :

A 1a limite du zéro absolu, température qui ne saurait étre atteinte, l'entropie d iquilibre d'un
systéme tend vers une constante indépendante des autres paramétres intensifs, constap ¢ qui est prise
nulle, si possible.

Cela donne un sens & une valeur déterminée de l'entropie (et non pas « 4 une con tante additive

" prés »).

Ce principe est irréductiblement lié a I'indiscernabilité quantique des particules ident Jues.
8. Equation d'état et lois de Joule

Comme pour tout gaz, I'état d'équilibre thermodynamique d'un gaz parfait est fixé p wur #» moles de
molécules, par deux parameétres macroscopiques, au choix. Les aufres paramét s peuvent se

calculer A partir des deux paramétres choisis par une formule appelée « équation d'éts ».

L'équation la plus couramment utilisée est I'équation des gaz parfaits, qui es une équation
thermoélastique. Celle-ci peut s'écrire sous deux formes, une dont la vision est macroscopigue
(faisant intervenir le volume V du gaz), l'autre ayant une approche plus micros opique ou l'on

considére le nombre de molécules contenu dans une unité de volume.
» PV =nRT ou PV =NK,T (L13)

ol

« pestla pression {en pascal) ;
o Vestle volume occupé par le gaz (en métre cube) ;

» 0 est la quantité de matiére, en mole

13
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-» --Nest le nombre de paﬁicﬁlés S - -
« Restlaconstante des gaz parfaits
 R=8314472JK " mol" | .
on a en fait R = Ny kg ot N, est le nombre d'Avogadro (6,022x 1023) et kg est la ¢ nstante de
Boltzmann (1,38%102) ;
o T est la température absolue (en kelvin).

Cette équation dérive en fait d'autres lois trouvées auparavant : la loi de Charles, la | »i de Boyle-

Mariotte et la loi de Gay-Lussac.
Application numérique :

= pour une pression d'une atmosphére (p = py = 1,013 25x 10° Pa)
e etune température de 0°C (T = Ty = 273,15 K, température de la glace fondante ious pg),

le volume molaire est donc
Vo = 22,413 996(39) L/mol

on retient en général la valeur approchée 22,4 L/mol.

9. Enthalpie

Considérons une transformation monobare au cours de laquelle le systéme passe d’y 1 état A 4 un
état B d’équilibres en échangeant de la chaleur Q; et du travail uniquement par I’intc médiaire des

forces de pression W.
Le premier principe permet d’écrire :

AU =U,-U, =0, +W (1.14)
U étant [a fonction d'état énergie interne

A pression constante le travail des forces de pression est égal a :

W=—PAV=-P(V, -V,) (1.15)

14
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U, :UA =Qp ~ PV, V) i . (L16)
Dioi: : | : _
Op =(U, +PV;)—(U +PV)) (L17)
On définit ainsi une nouvelle fonction d’état, la fonction enthalpie H(UP,V)
H=U+PV (L.18)
1i S’ensuit que :
Qy=Hp-Hs=AH (L19)

Par conséguent, 4 pression constante, la chaleur mise en jeu, qui n’est pas une fc iction d’éat,

devient égale a la variation de la fonction d’état enthalpie H. La varnation de cett fonction ne

dépend que de Vétat final et de I’état initial du systéme et est indépendante du chem 1 suivi par la

transformation.

C’est I’intérét de ’application de la fonction enthalpie dans les cas trés courants de tr nsformations

effectuées 4 I’air libre, 4 pression atmosphérique constante.

Cette propriété est & la base de la calorimétrie A pression constante. Par abus de langa ;¢ on confond

souvent les termes chaleur et enthalpie.

9.1. Propriétés

L'enthalpie a la dimension d'une énergie, et s'exprime en joules.

La propriété mathématique induite pour toute fonction d'état implique que sa di Férenticlle est

totale exacte c'est-a-dire qu'elle est égale & la somme des différentielles particlles par rapport a

chaque vanable.

La capacité calorifique a volume constant d'un gaz parfait vaut

15
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et est donc indépendante du volume.

De méme la capacité calorifique a pression constante d'un gaz parfait vaut :

OH
Cp N( aT ) (L.21)

et est donc indépendante de la pression.

D’aprés la relation (17) H=U+PV, on obtient la relation de Mayer :
Cp-Cv=R (1.22)

pour une mole.

I'y 2 une quantité qui reviendra et qui nous sera utile. C’est le rapport C,/C\. Onlui onne un
nom et un symbole assez standard

=5 >] +£
CV geparfat CV (1.23)

10. Enthalpie libre

10.1. Définition

La fonction enthalpie libre G a été introduite par Willard Gibbs. Elle est assoc e au second

principe de la thermodynamique, principe d’évolution des systémes physico-chimique .

Le second principe stipule que toute transformation réelle s’effectue avec créat »n d’entropie,

c’est-a-dire que le bilan entropique AS(systéme) + AS(extérienr) >0 .

16
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- La-fonction cntl’ople peut tre utlhsee pour I’étude de | evolut:on d’un systeme therm( Iynamique.

En effet | pour un systéme isolé ’entropie passe par un mammum a I’équilibre donc tou e évolution

doit aller dans ce sens.

En général, intuitivement on pense qu’un équilibre est atteint lorsque 1’énergie e t minimale.
C’est le cas de I'énergie potentielle (gravitation, électromagnétisme...). De plus da s le cas de

Ientropie il faut étudier en plus du systéme, I’évolution de I’entropie du milieu extérieu .
Gibbs a défini une nouvelle fonction qui prend en compte ces deux remarques.

L’epthalpie libre G se comporte en effet comme une fonction potentielle «: intégre le
comportement du milien extérieur. De plus elle est la fonction d'état ia plus approprié pour étudier
les équilibres chimiques réalisés a la température T et A pression constante ce qui est le lot de

nombreuses réactions effectuées a 'air libre, a la pression atmosphérique.
10.2. Formule de ’enthalpie libre

Considérons une réaction chimique effectuée a la température T et & pression ¢ nstante p. Le
travail n’est du qu’aux forces de pression ( pas de montage électrochimique don: ant du travail
é&lectrique). Soit Qp la chaleur mise en jeu par le systéme réactionnel. Comme p : constante, la

chaleur mise en jeu est égale a la variation d’enthalpie du systéme : AH(syst) = Qp.
Appliquons le second principe :
AS(créée) = AS(syst) + AS(ext) >0
Or la chaleur fournie par le systéme est regue par le milieu extérieur, donc son signe hange
( régle des signes ) : - Qp = - AH(syst). (1.24)
La variation d’entropie du milieu extérieur devient : AS(ext)=- Qp /T =- AH(sys )/ T.
Le bilan entropique s’écrit : AS(syst) - AH(syst) / T >0 (1.25)
Multiplions les deux membres dé cette inégalité par (-T), on obtient :

« AH(syst) - TAS(syst) <0 (1.26)
17
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On obtient la nuvelle fonction d’état

G=H-TS 1.27)

A température ¢ pression constante AGp(syst) = AH(syst) - TAS(syst) <0 (1.28)

La réaction ne deut se produire que dans le sens correspondant i la diminution de la fonction

Gre(syst) ; I’éaulibre étant atteint pour le minimum de Grrp(syst).

11. Equilibr: thermodynamique

11.1. Définitun

En thermodynmlque un systéme thermodynamique est en équilibre thermodynamiqu quand il
est a la fois en quilibre thermique, mécanique et chimique. L'état local d'un systéme en iquilibre

thermodynamize est déterminé par les valeurs de ses parametres intensifs, comme la pi :ssion ou la

température.
11.2. Constamnte d'équilibre

En considérar 'équation chimique suivante

n

0=Z 1A, o 1.29)

i=1

= A, est ue espéce chimique
e v est & coefficient stoechiométrique de l'espéce 4; (v est positif pour les 1 oduits de la

réactics 2t négatif pour les réactifs)

la constante dnwilibre est définie par la relation :

K = l—l z,, req ; ol (1.30)
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. @ €5t l'activité chimique de l'espéce i a I'équilibre

. H est i'opératéur produit.

La constante d'équilibre K est une grandeur sans unité.
11.3. Notion d'activité

L'activité chimique d'une espéce est U'influence de la quantité d'une espéce sur 'én rgie libre du

systéme. De maniére simplifiée, l'activité d'une espece est ;

o égale a1 sil'espéce est un solvant, ou si I'espéce est un solide ou une phase con ensée,

¢ égale a la concentration molaire de l'espéce rapportée & concentration de réfc ence  que
I'on choisie égale 4 1 mol. L™ si 'espéce est un soluté,

« égale au rapport de la pression partielle (en bar) de l'espéce rapportée 4 un : pression de

référence p° que l'on choisie égale 4 1 bar si 'espéce un gaz.

Remarque : pour le cas ol 'espéce est un solvant, un résultat ptus précis peut étre obtc w en prenant

la fraction molaire x; du solvant pour activité de celui-ci.

11.4. Lien avec I'enthalpie libre

L'enthalpie libre AG® d'une réaction (enthalpie molaire) est reliée A sa constante d'é uilibre par la

relation ©
AG°=-RTIn(K) (1.31)

ol R est la constante des gaz parfaits et 7 est la température absolue (en kelvin) On a donc a

I'inverse :

0
K =exp| - AG 132
RT (1.32)

Clest In loi d'action de masses.

La constante d'équilibre est donc une grandeur thermodynamique (elle caractérist 1'équilibre du

systéme), et n'est pas liée avec la cinétique (vitesse de réaction) de ce systéme.
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12. Le pouvoir calorifique

Les combustions d'hydrocarbures dégagent de l'eau sous forme de vapeur. Cette vapeur l'eau

contient une grande quantité d'énergie. Ce paramétre est donc pris en compte de maniére pécifique

pour I'évaluation du pouvoir calorifique, et 'on définit :

« le pouveir calerifique supérieur (PCS) : « Quantité d'énergic dégagée par la cor bustion
compléte d'une unité de combustible, la vapeur d'eau étant supposée condensée et a chaleur
récupérée »

e le pouvoir calorifique inférieur (PCI) : « Quantité de chaleur dégagée par la cor bustion
compléte d'une unité de combustible, la vapeur d'eau étant supposée non condens: : et la
chaleur non récupérée ».

La différence entre le PCI et le PCS est la chaleur latente de vaporisation de I’eau (Lv) m: ltiplie
par la quantité de vapeur produite (m), qui vaut a peu-prés 2 250 kJ-kg ™ (cette derniére vz eur
dépend de la pression et de la température).

Onalarelation PCS = PCI +m- L, 1.33)

13. Les types de flammes

Les flammes nous fascinent par leur coté mystérieux et magique. Colorées, lun neuses et
vanantes, elles sont 3 la fois puissantes et fragiles, capables de détruire des villes ent 2res et de
s’éteindre par simple manque d’oxygéne. Les caractéristiques des flammes sont non jreuses et
complexes, c’est pourquoi cet article traitera seulement d’une de leurs principales caract ristiques ;
leur forme. Il existe plusieurs modéles de classification des flammes, qui sont étudiée dans des
domaines tels que la thermodynamique et 1a mécanique des fluides.

Nous nous limiterons ici 4 une classification en fonction de la forme et du mélange réac onnel des
flammes. Les flammes qui bnilent 3 {’air libre et dont le mélange oxydant- combusti e se fait
pendant la combustion sont appelées flammes de diffusion et celles dont le mélang: oxydant-

combustible est réalisé avant la combustion sont appelées flammes de prémélange (ou pré: 11xées).
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Dans ces deux types de ﬂammes I’écoulement peut &tre turbulent ou laminaire, dans u mccndte

les flammes naturelles que on voit sont habituellement turbulentes ¢’est pourguoi n« us nous y

attarderons davantage [23]

COMBUSTION AVEC FLAMME
{combustion vive)

Flagine m‘l’ur’c augmente Flamme
visible bt invisible
(IR) mnymcmnt_-ﬂ.) 3 (UV)

Flamme de prémél

"Mélange oxydant-combustible r'éah:.é) { Mélange oxydant-combustible r'écha.é‘\

pendant la combusTion. i avant lo combustion.

.. Flamme noturelle, brdle & Fair hibre. /,‘ . Flamme avec contréle des réactifs. ,,::

i
l Car'buﬂani?' Riducfrl' cz ( Oxydame
riche} (ncu‘rr'e)

Fig L4 : Une classification des types de flammes en fonction de leur forme . !
de leur mélange réactionnel [23]

13.1. Combustion laminaire

On considére les flammes en milieu laminaire, ¢’est & dire en milieu ou les échanges 1 r diffusion
turbulente sont pratiquement inexistants. Si les flammes laminaires semblent n’interver ir que dans
quelques applications plutdt anecdotiques (bougies et flamme de briquet) 1a compréhe 1sion de la
structure de ces flammes est cependant fondamentale pour la description et la mod :lisation de

nombreuses situations industrielles.[18]
13.1.1. Flamme laminaire prémélangée

Le combustible et le comburant sont mélangés a I’avance, la propagation de la fl: mme est le

résultat d’une opération composée de deux phénoménes.

e Un préchauffage qui se fait sur une épaisseur &, ol les réactions chimiques sont inexi tantes et ou

les phénomenes convectifs et diffusion de masse et de chaleur sont prépondérants.
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Fig L5 : structure d’une flamme laminaire prémélangéef32/

o Arrivant 4 un certain niveau de température, les gaz réagissent en dégageant de la chaler -, ¢’est la
zone de réaction qui se déroule sur une épaisseur or. Cet échauffement se fait sur tue ép isseur S
qu’on appelle épaisseur de la flamme laminaire et qui peut étre assimilée a la distance parc >urue par
la chaleur libérée par réaction pendant le temps 7 . , que dure cette réaction. Ainsi, n faisant

mtervenr l¢ coefficient de diffusion thermique Dr ke

0.5
0, ~(D;1,) ( 34)

1 "épaisseur de la flamme s’exprime sous la forme

Taux de Reacucn ry

1
|
)
1
'_f T remperature
Reactif :
]
]
[ ————e—= 1
1
Vitecce dez gaz :
]
] -
' :
lh'—_"'“ I — 51 I ’1 Wormale a Ja ﬂﬂf](e de
= 1 famme
I, Ys
r* L]

fig 1.6 : profil d’une flamme laminaire prémélangée

Ces zones se déplace: dans le milieu & une vitesse de propagation perpendiculaire a front de
flamme que 1’on appelle vitesse de flamme laminaire et que 1’on note Uyp. Cette : vitesse |épend de
différents paramétres (nature des réactifs, richesse des mélanges et température des gaz fr is) est de

Iordre de 0.1 4 1 m/s.

Le raisonnement précédent nous montre que le front de flamme progresse de d;, pendar le temps

o, (D

th

0.5

T, Uy petit étre définie par ta relation: L T T (1.35)
c c

[a
1~
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13.1.2. Flamme laminaife non prémélange _
La caractéristique principale dite de diffusion qui consiste a présenter une zone de
réaction séparant les réactifs (combustible et oxydant). Les profils des -actions

massiques et de température sont présentés sur la figure 7.

Ozidizer mass (ractea Fuel mais fraction

Rasction rale

Fig L7 : structure et profile de la flamme laminaire de diffusion

Comme le flammes de prémélange, les flammes de diffusion se développent grace au co: sours des
phénoménes de réaction ainsi que des phénoménes de diffusion de chaleur et de ma: ¢ qui se
produisent de part et d’autre de la zone réactive. Les phénomeéne de convection jouent cep ndant un
rdle plus important en amenant les réactifs et en emportant les produits de fagon plus effic ce que la

seule diffusion. Pour que la flamme reste laminaire, if faut que les vitesses d’écoulement ne soient

pas trop grandes. [18]

Ces deux genres de flammes ont fait I'objet d'un grand nombre d'études aussi bien asyr ptotiques
que numériques et expérimentales.

Pour les flammes de diffusion, on se référe aux études de Fendell (1965), Tsuji et Yamaoka
(1967). Linan (1974). Tsuji (1982), Peters et al.(1987). Rohn et al (1987). Axelbaum et [ (1988).
Dixon-Lewis et al (1988). Rogg (1988). Seshadri et Peters (1988), Rolon et al (1 989) et Darabiha
(1992).

Alors que pour les flammes de prémélange on trouve Zeldovitch (1938), Fendell (1972). . hizuka et
Law (1982). Bruckmaster (1982). Clavin et al (1 982), Libby et William (1982).(198. . (1984).
Clrvin (1985). Giovangigli et al (1986), Thien et Matalon (1991) et Sennoun (1994).{9]

[
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On défini ta flamme triple, elle est constituée de trois parties (fig.I.8). La flamme prémé angée a

deux brahches, une branche riche en combustible (du c6té de ’écoulement de combustibl ), et une

branche pauvre (coté oxy_dant), en aval se développe la flamme de diffusion.

) Flamme de prémalange riche.

Fuel e e
o —— i =

(I
J- e T R
[ —— ! - Filamme de diffusion

Oxydant / TR
’ Flamme de prémeélange

Zone de prémalange

Fig L8 : structure d’une triple flamme(7]

13.2. Combustion Turbulente. [18],[wl]

Dauns un foyer, 'écoulement est turbulent, ¢’est-a-dire que la vitesse des gaz mesurée en in point,
fluctue continuellement de fagon apparemment aléatoire, méme en régime parfaitement & bli: cela
est vra: aussi pour la température et toute autre caractéristique du miliew. Cette turbulence est due a

une forte vitesse de |’écoulement entrant.

Le taux de dégagement de chaleur et la structure de la flamme, sclon des temps cara téristiques,

qui sont souvent fe temps de la réaction chimique 7. et le temps de fluctuation de I’écoult nent 7,

Fig 1.9 : Effet de turbulences sur l'étirement du front de flammefw],

Ce n’est que dans les années 40 qu’on a commencé a étudier sérieusement les flamme . turbulentes
avec des travaux théoriques et expérimentaux. Damkdéhler par exemple a montré I'infli :nce du

nombre de Reynolds sur la vitesse de la flamme en le régime turbulent et I”effet de 1a ¢ :ométrie a

éte exploré.
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Hotel: et Hawthome en 1949 ont montré que la longueur d’ ‘une flamme de diffusion tur ulente ne
depend pas de la vitesse d’arrivée des gaz alors que celle d’une flamme de diffusion lam naire est
proportionnelle a celle-ci.

Kuo et al. ont considéré dans leur approche que I’échelle temporelle associée i la flam ne

turbulente est différente de celle de la flamme laminaire. [18]

13.2.1. Combustion turbulente prémélangée

La classification des régimes de combustion turbulente des flammes de prémélang remonte 3
Damkohler (1947) qui adopta I’idée qu’une turbulence a grande échelle ne fait que pliss r la flamme
laminaire sans modification significative de sa structure interne: alors qu’une turbule 1ce A petite
échelle affecte les processus de transfert dans la structure interne de la flamme lamin: re. D’aprés
Damkoéhler, les frontiéres des régimes de combustion turbulente sont identifiables : 1'aide, par
exemple, de comparaisons entre les échelles spatiales de la turbulence et I'épaisseur ¢ : la flamme
laminaire.

Pour bien définir la structure des flammes turbulentes de prémélange, nous comms 1cerons par
définir les différents paramétres utilisés a cet effet. L’énergie cinétique de la turb lence &, et
I’échelle intégrale spatiale de la turbulence I, qui caractérisent toutes les deux Vétat de | | turbulence

dans les gaz frais et qui donnent un nombre de Reynolds turbulent Rey = k2.7,

(1.36)

otrv est la viscosité cinématique.

L’échelle intégrale temporellet,, comespond au temps caractéristique des gros toi rbillons est

,
estimé par Ve = 1 (1.37)
K ?
L’échelle spatiale de Kolmogorov, représentative de la dimension caracténistique des plus petites
1
v |4
structures turbulentes est estimée par 7k — _6‘— (1.38)

b
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- v )2
et Péchelle temporelle correspondante par ~ & 7= ; .
3
k2
on € ]

représente le taux de dissipation de la turbulence (Tennkes et Lumiey, 1983).

Plusieurs types de classifications des régimes de combustion turbulente des flammes de
peuvent étre envisagés. La classification la plus générale est celle de Barréve (197

développée par Borghi (1984) et Peters (1988) et qui fait apparaitre les différents rég

b |-

4,

S voir figure (10). Elle permet de distinguer les régin
L

plan défim par et

k
u,
Régime I : Dans ce régime, on a Rey, <1 et I’on se situe dans le cas ou les fluctuation
sont trés petites devant la vitesse de propagation laminaire de la flamme (. » k7Y Par ¢
turbulence ne produit aucun effet sur la flamme qui reste laminaire.

Régime IT: Ce régime est limité par Re; =1 et par 1=« .

A lintérieur de ces limites on peut distinguer deux sous-régimes. Le premier est In

<y, le front de flamme laminaire y subit les contraintes de la turbulence dont 1I’échel

1/2

Kolmogorov 7 est trés grande devant &y . Pour un rapport <1, le front de

u,

seulement déformé sans étre déchiré: ¢’est le régime des flammes laminaires plissées. P.

lorsque k*Z augmente, le rapport K"’ /uu;, devient supérieur a Punite et les plissements
i se déformer de plus en plus. Dans ce régime, appelé régime des fronts de flamme ¢
condition Rey > Da>> 1 est vérifiée.

L’ensemble de ces deux régimes est aujourd’hui communément appelé: Régime des fl

Régime HH: Ce régime est limité par t=7 , et par la droite Da = 1. L’échelle de Ke

est donc petite devant I"épaisseur de la flamme laminaire &y .

(1.39)

(1.40)

prémélange
) reprise et
nes dans le

x5 sutvants:

turbulentes

mséquent la

ité par k"’

: spatiale de

flamme est
r contre,

mt tendance

rmuguées, la

:mmelettes
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Dans ce cas lrefsi conn;intes dites aux petités structures de la turbulence peuvent i fluencer la
structure interne du front de flamme instantané et donner lieu 4 son étirement qui peut 1odifier son
épaisseuret sa vitesse de propagation laminaire. Ce régime est appelé : le régime « s flammes
plissées-épaissies.

Régime 1V: Ce régime est ’extension du régime précédent dans le sens ol la réactic 1 est encore
plus distribuée dans ’espace. II se caractérise par un nombre de Damkohler inférieur 1. Dans ce
régime, aucune ondulation ou plissement de la flamme ne peut exister, et il est préféra le de parler

de “zone de réaction” que de flamme avec une épaisseur définie. Ce régime est appel : le régime

des flammes €paissies .
LN
Flammcs Epaissies
DOG — . P131% S—
Da=7 Flammes plirxsdes—
épainsics
100 T e

T Flammes
laminaires

Flammes plissées

~" Figl.10 : diagramme des régimes de la combustion turbulente prémélangée

13.2.2. Combustion turbulente non- prémélangée

Nous avons vu dans le paragraphe précédent que deux nombres sans dimensions { in rapport de
vitesse et un rapport de longueur) sont suffisants pour caractériser un régime ¢ : combustion
turbulente pour les flammes prémélangées. Le probléme est plus déhicat pour les lammes non-
prémélangées essentiellement parce qu’il est difficile de définir une échelle de long teur pour ces
flammes.

On peut résumer les classifications pour la combustion turbulente non-prémélang e disponibles

dans la littérature en deux groupes : celles qui utilisent les paramétres (Reynolds Damkdhler).
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| |

- (Libby et Williams 1994) et celles travaillant avec le couple (Fluctuations. fraction & mélange,
Damkéhler). (Bray et Peters. 1994). Nous proposons ici une classification (Reynolds. )amkéhlér).
eLorsque la turbulence n’est pas trop forte, la structure de la flamme de diffusion es celle d'une
flamme plissée, elle est alors constituée d’une longue flammelette continuellement plis £, étirée et

comprimée altenativement par les mouvements turbulents figure (11)

Zone fine de réaction-
diffusion

Zones de convection-
diffusion

Fig .11 :flamme de diffusion faiblement turbulente
elorsque la turbulence devient assez forte, d’autres phénoménes peuvent se produirent

*D’une part la turbulence peut étirer Ia flammelette de telle fagon que celle-ci s iteigne a 1,

endroit ot elle est suffisamment étirée d’oit on rencontra plusieurs flammelette séparée § ir la zone
de d’extinction et celle-ci apparait lorsque :

r c
—=> 1 figure (11).
Ty
*D’autre part, une turbulence trop forte va provoquer aussi des interactions entre d ux portions
de flammelette. Les grandes échelles feront interagir deux portions assez éloignées et ela formera

des boucles de flammelette figure (12).
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=
Zone fine de reacticn— s if £/
<liffirsioan . .

Fig L12: Interaction a grande échelle de flammelettes

*Les petites échelles spatiales proches de |’épaisseur de la flammelette entraineront n
épaississement local de celle-ci. La zone de réaction referme sur elle-méme figure (13) 1 s petites

échelles de taille  sont semblables 2 I’épaisseur de la flammelette de diffusion.

Zone fine de reaction-
diffusion

Fig 1.13 : Interaction a petite échelle de flammelettes

*Lorsque ces interactions deviennent trop nombreuses, on ne peut plus considérer la lamme
comme composée d’une ou de plusieurs flammelette plissées ; ces dernicres sont modif es par la
turbulence et I"estimation proposée est telle que I'épaisseur de la zone de réaction est it érieure a

1’échelle de kolmogorove.
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14. Codes de calcules utilisés pour I’étude de la combustion et Jes flami ies:
Actuellement les études et les traitements concernant la combustion et les flammes se { nt par

modélisation numérique en utihisant différents codes de calcul, on cite parmi ces codes :

FEMLAB - qui signifie Finite Elements Modeling Laboratory-, est un logiciel avi 1cé pour la
modélisation et la simulation de tout processus physique décrit par des équations wux dérivés
particlles. La demiére version, FEMLAB 3.1, offre des solveurs d'un trés hau niveau de
performance capables de traiter des problémes de taille trés importante avec des temps ¢ 2 résolution
optimaux. Travaillant 4 partir de l'interface graphique conviviale ou a partir d'une fenétr de ligne de
commandes, l'utilisateur choisit de décrire de plusieurs fagons ses problémes en 1D, 21 ou 3D. Un
des principaux avantages du logiciel est sa capacité de coupler et de résoudre arbitr: rement des
équations dans des domaines aussi variés que la mécanique des structures, I'électromz métisme, la
dynamique des fluides et la chimie, tout ceci dans le méme modéle et simultaném nt. Ceci et
d'autres caractéristiques font de FEMLAB 3 un environnement inégalé de modélisa on pour la

recherche, 1a conception et I'éducation.[27].

SIMTHERM2D permet de calculer 1'évolution au cours du temps d'un champ de ter pérature en
2D, en coordonnées cartésiennes ou cylindriques, par une méthode d'éléments finis. Le . problémes

traités peuvent étre non linéaires. [W4}]

PLATEK permet de calculer les facteurs de forme et de transfert dans une enceinte 3 ) composée
de facettes planes. Les compétences acquises par le Centre dans ce domaine ont permis ¢ metire en
oeuvre des techniques de résolution spécifiques optimisant la fiabilité, la précision :t le temps
d'exécution des calculs. [W4]

Fluent est un logiciel de modélisation en mécanique des fluides.[w4]

Ce logiciel est juste le solveur, il ne maille pas le systtme. Le maillage doit étre réa isé avec un
mailleur, (Gambit) par exemple qui est réalisé par le méme éditeur. Le paramétrage se fait par une
interface graphique. Ce logiciel permet la mise en place de script pour automatiser les | rocessus de
caleul.
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Fluent est sans doute le logiciel de simulation numérique de mécarique des fluides : plus abouti

du marché. Il est méme depuis peu intégré dans la fameuse suite de logiciel de simulati n ANSYS-.'

Sa force vient du trés grand nombre de modeles disponibles, pouvant faire face 4 de t s nombreux
aspects de la mécanique des fluides: Econlement diphasique (miscible, non miscib :, cavitation,
solidification), turbulence (LES, KE, Kw, SA, Reynolds stress ...), combustion (pré m langeé et non
pré mélangé), transport de particules, écoulement en milieux poreux, maillage: mobiles et
dynamiques avec reconstruction du maillage... Les schémas temporels et spatiaux pe vent de plus

étre modifiés pour améliorer la convergence.

1l est de plus paralléfisé et permet donc de tirer parti de systémes multiprocesseurs ussi bien au

sein d’une seule machine qu’en réseau (cluster, dualcore, plateforme multi CPU).

THERMETTE est un logiciel développé au Centre d'Energétique de 'Ecole des Mine de Paris par
Khalil El Khoury et qui résulte du savoir-faire acquis pour la résolution d'une gran e variét¢ de
problémes de Thermique industrielle.

THERMETTE permet notamment :[w4]

» d'accéder aux principales propriétés thermophysiques (k, Cp, p..) de fluides ¢ de solides
(bibliothéque de données) et de les réutiliser par la suite lors d'un calcul ;

« de déterminer les ordres de grandeur des flux thermiques d'un systéme en menar des calculs
préliminaires simplifiés, en utilisant des relations analytiques pour les transferts conductif et
radiatif, en permettant le choix des corrélations pour les transferts convectifs ;

» de construire et de prévoir 'évolution spatio-temporelle d'un systéme thermique r >délisé sous
forme de réseau, composé de volumes (corps isothermes) et de branches (va iation de la
température dans une dimension de l'espace). Cette modélisation permet d'obtenir le champ de
température spatial en régime dynamique en fonction des propriétés thermophy ques et des
sollicitations. Le logiciel permet par ailleurs de prendre en compte les débits aassiques et
enthalpiques dans les branches du réseau (advection, bilans thermiques, calcul d'éch ngeurs...).

De par sa conception, THERMETTE peut étre utilisé dans la plupart des applicatior : nécessitant

l'analyse thermique d'un systéme. A titre d'exemple :

» les fours (fusion, trempe...)

> le génie des procédés (contrdle par régulation, bilan thermique d'une installation...)

» le froid (givrage, échangeur...)
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« l'automobile (thermitue sous capot, circuit de refroidissement moteur, habitacle, ...)
« l'aérospatial (chocs thermiques, chambres de propﬁl'sion, contréle thermique...)
- T'¢lectronique (refroidissement de composants, dimensionnement d'ailettes...)

» le batiment (boucles de chauffage, déperditions...}.[25]

CHEMKIN est un outil de logiciel pour résoudre des problémes chimiques complexes de cinétique.
Il est employé dans le monde entier dans la microélectronique, des véhicules moteur, la
combustion, et les industries de transformation chimiques. Il a été a l'origine di veloppé aux

laboratoires nationaux de Sandia et est maintenant développé a la conception de réactio .

CHEMKIN résout des milliers de combinaisons de réaction pour développer un arrangement
complet d'un processus particulier, qui pourrait impliquer des espéces chimiques r ultiples, des
gammes de concentration, et des températures de gaz. Les possibilités informatiques d¢ CHEMKIN
tiennent compte pour qu'une réaction chimique complexe soit étudiée en détail, y compris les

composés intermédiaires et les composés de trace.

Employer CHEMKIN tient compte d'une recherche temps-efficace sur un nouve u processus

potentiel comparé 2 la recherche directe de laboratoire.

Un conducteur important pour le développement et l'usage de CHEMKIN est la éduction de
polluants tels que NOx. Pendant que ces polluants deviennent plus étroitement ré Jiés par des
accords par des agences telles que l'agence de protection de I'environnement des Et: s-Unis et le
comité des ressources de 1'air de la Californie (CARB), les chercheurs font I'utilisation roissante de
la technologie de simulation telle que CHEMKIN.

Une limitation de CHEMKIN est qu'elle suppose que le navire de réaction a w > géométrie
relativement simple, tandis que parfois ce n'est pas le cas. Pour cette raison, un progr mme relatif
appelé KINETICS est employé souvent en méme temps que les outils liquides info matiques de
dynamique. Les programmes de CFD peuvent mieux expliquer la complexité géon trique, aux
dépens davantage de I'limitation dans Jeur traitement de la chimie fondamentale du pro« :ssus réactif

étant étudié.

La demiére version est : Chemkin-II
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C’est une collecnon de bases de données et de sous-programmaes écrits dans des dos iiers des textes
et en code de Fortran pour résoudre des problémes impliquant les propriétés en p ase gaseux de
cinétique, d'équilibre et de transport. Il y a beaucoup de différents types-de problenm :s qui peuvent
étre résolus en utilisant les sous-programmes de Chemkin. Des programmes le conducteur
(programmes qui dirigent les sous-programmes et commandent les dossiers d'entrée sortie) ont été

écrits pour les types suivants de problémes :
1. Les températures adiabatiques de flamme.
2. Concentrations d'équilibre pour des mélanges d'un gaz.

3. Fractions de taupe d'espéces en fonction de temps dans I'état d'équilibre lJamina e et, flammes

pré-mélangées quand profil de température dans connu.

4. Vitesse de flamme, fractions de taupe d'espéces et profil de température en fon tion de temps

en flammes laminaires, équilibrées, pré-mélangées.

5. Fractions de taupe et température de jet de produit d'un réacteur parfaitement remn .

6. Détermination des propriétés de transport des mélanges de gaz en fonction de la ¢ mposition, de
la température et de la pression.

Clest juste un petit prélévement des nombreux programmes de conducteur qui ont été &crits. Le
nombre et le type de programmes machine qui incorporent des sous-programme: de Chemkin

increaseing constamment.

Pour employer ces programmes, l'utilisateur doit modifier plusieurs dossiers d'entrée Comme sera
expliqué en détail ci-dessous, chacun des dossiers d'entrée est dans un dossier d'Ur x-coquille et
l'atilisateur devra seulement modifier le dossier de coquille. Afin les sous-programm: s & travailler,
I'utilisateur doivent indiquer Chemkin au sujet du mélange de gaz et des réactions de | jase gaseuse.
Ceci est fait dans le dossier appelé mech. L'utilisateur doit appeler chacun des éléme 1ts et chacun
des espéces qui sont dans le mélange de gaz. L'utilisateur doit également écr e les étapes
élémentaires des réactions chimiques étant considérées avec leurs coefficients resp ctifs de taux
d'Arrhenius pour Féquation :
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K, = AT P exp| — | : N
f P( RT ) | (L41)

L'utilisateur doit également indiquer le probléme en modifiant le dossier dTNP. Ce ¢ yssier contient
généralement l'information telle que la température initiale du melange de gaz, di 5 fractions de
taupe des réactifs, et de la pression initiale. Dépendre du programme et la nature du probléme,
{utilisateur devront inclure d'autres mots-clés qui commandent le programme. Car ce sont
spécifiques 2 chacun des programmes, elles seront discutées séparément ci-dessous. Jne fois I'INP
et les dossiers mech ont été correctement modifiés, le programme peuvent étre coun ; en exécutant

le dossier de coquille.

Pour chacun des types de problémes discutés ici, le code d'application a été déja éor t. L'utilisateur
doit seulement assurer la description de réaction et l'entrée d'applicaton. L'entré d'application
change de l'application a Tapplication et chacun sera discuté individuellement ¢ -dessous. Les
applications de Chemkin ont été installées et modifi¢es pour diriger les postes de travail de HP
appelés les ETATS situés dans des CB de la piéce 308. Une introduction 4 ces nachines sera
discutée avant la discussion des applications. [10],[15], [6].[14]

AVBP Le code AVBP, développé au CERFACS, permet de résoudre les équations de Navier Stokes
compressibles hmi;laires et turbulentes sur des maillages structurés, non structurés ¢ hybrides. Il a
été essentiellement développé dans I’optique de résoudre des champs instationna es grace a la
méthode LES. Depuis 1996, le développement s’est orienté vers la modélisation I’¢coulements
turbulents réactifs. AVBP est écrit en FORTRAN 77. Il est basé sur deux librairies: ne chargée de
la simulation numérique des équations de la mécanique des fluides (AVBPLIB) et ] autre qui gére
les aspects calcul a haute performance, notamment le parallélisme (COUPL). Dv point de vue
numérigue. AVBP posséde deux principaux schémas de discrétisation:

__ un schéma Lax-Wendroff, de type méthode des volumes finis avec une formulatic 1 ‘cell-vertex’

(les inconnues sont stockées aux noeuds),

— un schéma Taylor-Galerkin modifié, de type éléments finis. Ce dernier schéma ¢ t du troisiéme
ordre en espace et en temps, et a été développé pour les calculs de LES qui néce sitent une trés
grande précision tant du point de vile dispersif que dissipatif. L’intégration tempor: le de tous ces

schémas est assurée par un schéma de Runge-Kutta explicite 4 plusieurs étapes. inalement, les
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conditions aux limites utilisées sont les ‘conditions NSCBC connues pour leurs exc: llentes qual{tés
acoustiques.  [101,{15),[6],[14] ’

-‘--------‘-w:—__
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1. Deﬁmtlons de base [6],[9] [13], [19] [33] :
Dans un écoulement avec réactions chimiques, il est nécessaire de définir, en plus des

variables d'état classiques (pression, température, vitesse) des varables caract: risant la -

composition du milieu.

1.1. Grandeurs €élémentaires
Pour cela, chaque substance est repérée par l'indice j. On peut ainsi définir la 1asse de
l'espéce j comme suit :
m;=nM, (IL1)

M; est la masse molaire et n; son nombre de moles.

If en résulte que la masse totale m, est

N
m=2m (IL2)

N est le nombre d'espéces composant la masse nz. De méme, le nombre de moles to il Nz est

égald:
N
Nt = Z n, aL3)
j=1
Cette demicre définition nous conduit & l'expression de la masse molaire du mélange
1 N
M = E po= mM, (IL4)

La quantité relative de I'espéce j dans le mélange est donnée soit par la fraction mola' e (I1.5),

soit par la fraction massique (IL.6) :

X i (TL5)

Y, = — (IL6)

Les deux relations (IL.5) et (11.6) vérifient automatiquement I'expression (IL7) :

Z X, Z Y, =1 (IL7)

J=t
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Y. = —Lx - -
J M J (IL.8)
Les chimistes préferent utiliser la concentration molaire, qui fait rapporter la co nposition au
volume :
Lo = Ra
i Ty (IL9)

Pj= v (IL10)

V¢ est le volume total du mélange. La concentration molaire globale C et la mass. volumique

totale psont déduites des deux relations précédentes :

C= ZCJ (IL11)
j=1
N

P = Z} Pj (IL12)
}z

1.2. La richesse

Pour définir la richesse on prend un exemple : la combustion du méthane avec I’ox géne.

Le méthane est un hydrocarbure de formule brute CH, qui, lorsqu'il brille complétr ment avec
l'oxygéne, fournit du dioxyde de carbone et de la vapeur deau comme gaz rilés. La

combustion du CH/ se fait suivant la réaction :

En adoptant comme masse molaire :
Mo=16, Mc=12.01, My=1.008, M\=14.0C1,

La réaction (71./3) indique que la combustion compléte d'un gramme de méthane :xige une
masse d'oxygéne égalea 3 989 g.

Lorsque la combustion s'effectue dans de lair, il y a lieu de considérer que ce demi¢ ' contient

21% en volume ou 23% en poids d'oxygéne, le reste étant pratiquement de I' zote qui
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n'i_nte'r_\:ricnt pas “dans la combUstiE)ttj)a_ns céf'qui pré(—:éd?', une- mdlécule dair | st étre

représentée par le cdupﬁ: fictif (Oo.42,V1 s¢).de telle sorte que la réaction chimique du néthane

avec ['air s'écrit ;

CH, +2(0, + fN,)—>CO, +2H,0+28N, aL14)
B=376

La connaissance du débit massique du combustible m f , et du comburant m a, DO ; permet
de définir fa nchesse du mélange ¢:
"y
o2 T
% mf (.15)
m, ’
Dans cette expression, l'indice s correspond aux conditions stoechiométriques. C 2st-a-dire

qu'on suppose que la combustion du méthane est complete et se fart suivant la réactt n (IL14).

Dans ce cas, la richesse stoechiométrique o, est donnée par :

: M

@ =| L | =——L—=00526
- 2M (1+ 5) (IL16)
a/s

ol M;et M, correspondent aux masses molaires du méthane et de l'air.

Si la richesse du mélange est égale 4 / , on dit que le mélange est resp ctivement
stoechiométrique ,par contre ,si la richesse est inférieure a /, le mélange est jauvre en
combustible alors que s'il est supérieur a /, le mélange est dit riche en combustible.

Pour les combustions avec I'air, on travaille souvent avec un mélange pauvre, c'est seulement
ainsi que I'on peut espérer obtenir une combustion compléte puisque le mélange (ct mbustible,
comburant) ne peut jamais étre parfaitement homogéne.

1l est clair que I'élévation de la température de fin de combustion est trés importz ite lorsque
cettc dernidre est compléte et que les gaz sont moins dilués, c'est a dire pour : n mélange

homogene dont la richesse est égale a 1.
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13.La dissociation. |

A températures élevées, les produits principaux de la combustion se décompos
dissocient en autres espéces. Par exemple, 1a combustion compléte des hydrocarbures a
l'air donne le CO,, H;O, N2 (et 02 si le combustion est pauvre) comme produits. N
dissociation des ces produits et des réactions entre les espéce résultantes de la dissociatic
mener a beaucoup d'autres espéces, par exemple O, H, OH, N, NO, et d'autres. Les ré:
importantes de dissociation sont :(11.32), (11.33), (11.34), (IL.35), (11.36), (11.37), (11.38).

La dissociation d'une molécule se produit 4 températures élevées parce que et seuleme
les nombres significatifs des molécules ont assez d'énergie cinétique pendant une collisic
casser un ou plusieurs liens internes. Aux températures typiques de combustion, la disso
affecte la plupart du temps le CO; et le H,O, bien que les autres espéces également
affectées a températures élevées. La présence du CO et du H, dans les produits signil
l'oxydation n'est pas compléte et par conséquent que la température finale est moins

température adiabatique de flamme basée sur les produits de la combustion compléte.[25

2. hypothéses

On va décrire les procédures suivies pour la détermination de la température de
combustion et les fractions molaires des produits de combustion d’un hydrocarbure ave
pour cela, on se base sur les hypothéses suivantes
«Tous les éléments gazeux sont assimilés 4 des gaz parfaits.
oLa composition de I’air est : 79% de N, et 21% de O..
+Combustion isobare, adiabatique.
oL’ équilibre thermodynamique est atteint aprés la combustion.
e Le nombre de Mach de I'écoulement est petit, de telle sorte que ['énergie cinétiqu
dissipation visqueuse peuvent étre négligées [4].

e Flammes de prémélange et nom prémélangée (de diffusion), cette hypothése dépen:
maniére par la quelle en introduit les réactifs dans la zone de combustion, qui est un pat
principal pour le contrdle du régime de combustion. Le combustible et F'oxydant peuwvt
mélangés avant que la réaction prend place ( flamme de pré mélange, Fig 1), ou l

rentrent s¢parément la zone de réaction ( flamme nom prémélangée ou de diffusion, Fig
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Roaction rate

Fig IL1 :structure de la flamme de prémélange[7].
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Flg.I1.2 : Flamme nom prémélangée. En haut: configuration de I’écoulen nt;
En bas: longueur de la flamme en fonction de la vitesse de Uécoulemer .

D’apres Hottel & Hawthorne, 1949 .[7].

3. calcul de I’état final de la combustion

P

L’équation globale de la combustion est :

reCH, +(n+—’f)(02 +3.76N,) >nCQ +n,H,0+n,0, +n,N, + n,N. 2 n,OH+

n,CO +nH, +n,0+n H +n,N (I.17)

D’apres fe premier principe, on a

__
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- —Pommgystcmc ouvert W+Q—_AH B ;_ " = ey, s ;(1_1:1_8) T o

Puisque la combustion est isobare on n’aura pas de tiavail : W—O *as -

Et puisque on a une transformation adiabatique : donc Q=0

Ce qui donne : AH=0 _ - T (IL19)
Ou bien :

Hr(Te)=Hp(Taq) (11.20)

Soit f{T)=Hp(T.q)-Hr(T1)=0 (1.21)

Et c’est la relation de base, aprés la résolution de cette équation, on peut détermi er Tad, qui

est la température finale de 1a combustion.

3.1. Calcul de Penthalpie des réactifs

Hr=r (HRC)+ [n+ )Ha (I.22)
3.1.1. L’enthalpie du carburant Hg,
1l existe deux méthodes :

a) en utilisant I’enthalpie de formation de ’hydrocarbure :

Hy "_'( AH; )c +Hcg (T ) (I.23)

Avec :

{ AHS ). est I’enthalpie de formation de I’hydrocarbure, donnée par des tabl :aux.

((0.403*T) +(0.000405* 7))
J(0.9952% d?°)+0.00806)

Est la variation de I’enthalpie sensible.

H(T)= *(12n+m)[cal / mole (1124

b) en utilisant la formule globale obtenue par integration du Cp en fenction ¢ T .
CATYR=a,T2+a,T " +a;+aT+asT +aT+a, T ' (25

Ce qui donne :

2 3
H({T)=(-a.T* +M+a3 + a,T + a5l + al + a,I” + i).R "

Avec : les a;, b; sont les constantes de GORDAN_MC BRIDE

I[
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3.1.2. L’enthalpie de Pair Ha:
On a (Imole de O;+3 76mole de Ny) ce qui correspond a 4,76 moles d’air.

Donc on utilise la formule (7) avec les coefficients de Iair.

3.2. Calcul de ’enthalpie des produits

Nous avons comme produits 11 espéces de nombres de moles inconnus
*4 produits de base : Coz, H,0, O3, Na.
*+7 produits de dissociation : NO, OH, CO, Hz, O, H, N

11
et on a la relation de ’enthalpie : Hp = Z L H" (IL27)

=]

Donc calculer I’enthalpie des produits revient 4 calculer les nombres de mol :s de chaque
espéce des produits.
3.2.1. Calcule des nombres de moles des produits de combustion :
Pour cela on utilise les équations suivantes :
1) la conservation des especes :
De I’équation du bilan globale de la combustion on peut obtenir :

1-1) conservation du Carbonne

nxr.=n +n, (11.28)
1-2) conservation d’hydrogeéne
mxr, =2n, +ng+2n, +1, (11.29)

1-3) conservation d’oxygene
m
2x[n+z)=2n, +n, +2m, +n, +n, +1, 0 (TL30)
1-3) conservation de V'azote :
m

2) les équations d’équilibre des réactions de dissociation :

Il y a 7 équations de bilan:{1]
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T T 200;02C040, - : T o asy
2 H,0 &> 2 OH + H, N (29
2H,0 2 H; +0; | @34)
s H;e2H (IL33)
0,20 (H36)
Ny 2N (57
N;+0O, < 2NO (IE35)

Pour ces équations de bilan la constante d’équilibre sera :

P, xP
— )
fkp (13) = p? et ona les pressions partielles pour chaque espéce i
€0y
n,
P‘ = d X (H‘39)
2,n
P
ou P est le pression totale.
Avec :Zn, = Nt ' (IL40)
En combinant avec I’équation globale, on aura :
nlxn P
kp(13) = —1—="2x (T1.41)
n’ Nt ’

P est connu(transformation isobare) ,est égale a P initial , et le Kp est calculé pas a formule :

AH? AS
Kp, =exp(—
P =exp( mr ) (IL42)

Donc pour les 6 équations précédentes, on aura :

n’xn P
6 8)(

14) =
kp(14) = o2 N (IL43)
nxn P
15 s 8 3)(
kp(15) = 2 Ne (1L.44)
44
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l ” kP(16) = ;f‘ M 7 - (1L45)
n: P : )
: kP(17)=T9X'N7 (IL46)
nt P
l kP(13)=—"i'—Xﬁ (1L47)
n?
' kp(19) = —2 (IL48)
1y 4
I On se fixe pour une valeur de T. nous avons 12 équations, avec 12 inconnus :
i fl=n+n,—nxr,) (L49)
l f2=2n, +n+ 2 +1,—(mxr,) (IL50)
m
l f3=2n+n,+2n, +n,+n,+n, +n, —(2x(n+z> (IL51)
m
I fA=2n,+n,+n, -(7752((”+Z} (IL52)
I kp(13) ,
f5=(mxn)—( x Nt xn )
l 7 3 » 1 (11.53)
14
1 £6= (n2x ) - (U xnt x ) s
I f7=(”az>‘<"!3)(kp(15)><"z2 x Nt ) (IL55)
17
l f9="92_(kp§, )xn3th) (AL57)
i
- |
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T T Ay - e = TN
S10 .= "5"CE?§7—1X ny x Nt) . - | (L58)

' kp (18 '
fUl = n) = (—pﬁ, ) x n, x Nt) - f ’ (IL59)
kp (19
112 = n2 - (B2 s, ) e

Pour la résolution de tel systéme, on utilise des méthodes numériques convenable:
Ex :1a méthode de NEWTON RAPHSON pour la résolution des systémes non liné: res,
Cette méthode fait appel 4 une méthode de résolution des systémes linéaire.

3.2.2. Calcule de ’enthalpie des produits :
Une foi les nombres de moles n; trouvés, I’enthalpie peut étre calculée pa la formule
suivante :
Hp=nmxHq, +mxHy,+mxHy +n,xHy +nsxHyp+nxH (+mxHe,
+rgxHy, +ny,xH, +nxH), +n, < Hy (L61)
Avec les Hi sont calculés par la formule (26) en utilisant les a; correspondant 4 ‘especeieta
la température T.
3.2.3. Caicule de température de fin de combustion :
Ce calcuie nécessite I’application d’une méthode numérique, la DICHOTOMIE rar exemple.
Application de la méthode de dichotomie :

L’enthalpie des réactifs étant calculée par la relation (26).
Pour Tad ,on choisi un intervalle de température[T,,T2] , et on remplace chaqu : valeur dans

(21), on aura :
f(T,) = Hp(T,) - Hr(T1)
f(T,) = Hp(T,) - H(Ti) (IL62)

Si la condition f{T,)x RT,) > 0 est vérifiée, il faut changer I'intervalle [T, T2]
Si f{T,)xRT,) <0 donc la température cherchée est incluse dans cet intervalle.
Pour cela, on calcule :

_T+7,

TO
d 2

(1L63)

46
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T Awe RTSy=HNTS)-HATH - . o T
l Si f(TS)xf{T,) <0 donc: Tad' est dans Vintervalle [T1 To] .
. TYaT - - —
I Soit Ty = ;.4_2_3_ (DL64)
l Sinon Tadl1 appartient a I’intervalle [T, °.T,)
T2 +T
l Soit Ty = ""Tz- (IL65)
. = i -1
I Et on répéte les calcules jusqu’a avoir ‘ T af = T,_.d | <€ (1L66)
& exprime la valeur d’erreur.
' Finalement, on aura :
: T ~T,
l La température finale de combustion ad ~ *ad (1L67)
l Les étapes précédentes sont schématisées dans 1’organigramme suivant :
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- 33.Organigramme -

”~

Lecture des données : n,m,

TIhT67Rrr o:d-:Hf

Défermination ?_le?’ét&t finale de la. ombustion . ”

A 4

Calcul de H réactif

/cture de 'intervalle de T(Tl,V

Changer
‘intervalle |

y

Calcul de H produit a T,
Calcul de H produit a T»

QOui

(Hp(T l)‘ r)a'ip(’rl)'Hr)> 0

Calcul de H produit & T,

:

alu (H(T,)- H YT H)> 0 :

[T}':TP




Détermination de ’état finale de la fombustion ~

. Chapitre I~

1

‘ .= r.+0.02

Fin

Organigramme pour la détermination de la température et les fractions 1wlaires des
produits de combustion

Pour le calcule des enthalpie on a utilisé des sous programme :
Enthalpie des réactifs :

Subroutine calcul Hr (T,H) pour I’enthalpie de I’air {2]

Subroutine calcul He (T,H) pour I’enthalpie combustible

49



. Chapitre IT .

_Détermination de I’état finale de Ia cobr. yustion

“*-™ Subroufine calcul HF(T,H) pour {’enthalpic combustible[2] - s

Enpthalpie (i{s produits :
Pour cela , on 2 utilisé un sous programme « subroutine fractions (t,n,m,re,p.xi) » qui ermet
de déterminer les fraction malaire des différents prouduits ,ce sous programme fait app lie a
d’autre subroutine’
calucul Kp (T ,Kp) pour les constantes d’équilibre
eligaus (n, a, b, x ) :¢’est une méthode numérique pour la résolution des systémes d’¢ juation
linéaires [28].
Le sous programme « calcul Kp »fait appelle a son tour 4 deux autres sous programm- S :
Calcul Hp(T Hp) pour la détermination de I’ enthalpie des espéces produites [2]
Calcul SP (T,Bp) pour la détermination de I’ entropie des espéces produites {2]

50







Chapitre Il — . - . Méthodes de résolution rumé iguies

|

On va décrire la méthode de NEWTON_RAPHSON pour la résolution des sy témes
d’éguations non linéaires, cette méthode fait appelie 4 une autre méthode pour la résolut »n des

" systémes finéaires, on a choisit la méthode de gauss avec pivot partiel. '
1. méthode de NEWTON_RAPHSON :(1] ,[28]

1.1. Histoire

La méthode de Newton a été découverte par Isaac Newton et publiée dans « Me hod of
Fluxions » en 1736. Bien que la méthode soit décrite par Joseph Raphson dans « .nalysis
Aequationum » en 1690, les sections d'intérét de « Method of Fluxions » avaient deja €t écrites,
en 1671.

En analyse numérique, la méthode de Newton, ou méthode de¢ Newton-Raphsor , est un
algorithme efficace pour trouver des approximations du zéro (ou racine) d'une fonction i valeurs

téelles, ou des systémes d’équations non linéaires.
1.2. Description de la méthode

On s’intéresse i la résolution du systéme d’équations sulllant :

r-f;(x]’ng .............. "’xn)=0
) f;(xpxz, .............. ._.,x")=0

T L R R LY )

(IL1)

Ou les f; sont des fonctions non linéaires des variables réelles x; .

Dans notre cas, les fisont les sulllantes :

fi=n+n,—(nxr.) (L2)
2=+ 42+ —(xr,) @

{]
3= 41, +2m 400+ 41 "(2{”“7)) (114)
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f4-2n +ny +n”—(7,52>{n+z)

><Nt><rzl )

-f5 (ny xn3) -

x n2 x Nt)

f6"(”6

£7=(n2 x nyX xn2 x Nt)

x ng x Nt)

_(’90(17)

x ny x Nt)

X n, x Nt)

..,n11, Nt représentent les x;.

La relation utilisée est : = f ( - ) pour chaque itération 1.

11L6)

(m7)

(mL8)

(m.9)

(L 10)

(oL11)

(M.12)

(IIL13)

(IIL14)

Si chaque fonction fi est continue et continiiment différentiable, alors, par dévelc spement en

séries de TAYLOR on obtient :

(IIL15)




|
i
]
|

|
1
k|
i
i
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1
i
|
|

" Lorsque f(E+8)—>0 , on aura donc a résoudre un systéme linéaire de n équations vec n-

inconnus : - —

- '\ r

@;a‘l ....... a‘f.]-lal

o, ax, o, ||: ;
: : E 45 L=<E L

A

~/

- [1L16)
% WZ . n
[_&l &2 &n ] \é‘n, \_ n

Ou peut résoudre ce systéme en utilisant une des méthodes numériques pour la résoh ion des

systémes d’équations linéaires, par exemple la méthode de GAUSS.
Cette résolution permet de déterminer les §; , et par suite, on peut avoir les x; par la elation :
Xin =%+ S, (IL17)

Remargue : le vecteur initial est donné comme premiére approximation :

(x?\

0
Xy
, ¢’est nécessaire pour avoir des itérations par suite.

(%2 J
Le processus sulllant doit &tre est répété jusqu'a ce que les critéres d'arrét soient vérif &s :
1-Former le Jacobéen (coté gauche de « (4) »),

2-Résoudre le systeme,

3-Le calcul de nouvelles valeurs des x;

Dans notre cas, le jacobéen est une matrice carrée (12x12) :
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1.3. Les conditﬁpng d’arrét: #

%’QO"»-ss‘--]x,th"

{ou  IL18)
|6, <107 - s5i---|x | <107

1.4. Convergence de la méthode :

Pour assurer une bonne convergence on doit sulllre les étapes sufllantes :

1-comparer la norme de la nouvelle fonction trouver fi(x,xa,... ... ... ,Xg) avec celle de la fonction
précédant f; ,(X;,Xs,......... ,Xa), BVEC
norm = Z:|ff () (IIL19)

=l

2-si la nouvelle norme est plus grande que la norme de I’ancien vecteur, il faut dillise: § par un

constant arbiftraire, sinon ne rien faire.

2. La méthode de GAUSS :[28]

2.1. Principe : La méthode de gauss consiste 4 transformer le systéme Ax=b en u : systéme
équlllalent ou A’ est une matrice triangulaire supérieure.

2.2. Description de 1a méthode : soit le systéme sulllant :

i i Ghoesnonesnimgs a, X, A
a, a a x b
zl u --------------- 2 2 2

x| =1 (ITL.20)
R a., | | x, b,

Sachant que les méme transformations seront opérer sur A et sur b afin de ne pas nodifier le
systéme, on simplifie "algorithme en formant ia matrice augmentée [A, b] ou 1 vecteur b

devient la (n+1)iéme colonne | le systéme s’écrit donc :
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A Qppeeceecanmensy, | [ X At

[/ I R - ) y X | [Fmn _ - _
- T ( L21)

A L E L e N L R R LR

", S—— A N - R A

=3 s b

2.2.1. Premiére €étape :

On transforme [A,bJen une matrice dont les termes sous diagonaux de la premicre col e sont

B\ I (| = a® =
nuls ;g = a3 =.......... =qa, =0

Prémultiplions [Ab] par Ep (-azfan). Seule la seconde ligne est modifiée et sc: termes

deviennent :

Q) _ -
@) =a, —(ay/a,)a;, =0
a3 = a,—(ay/a,)ay,
L)
| Byt =Dt —(ay/a,)a,,,
Prémultiplions [A,b] par E3; (-a31/a11). Nous modifions la troisiéme ligne :
ay =a, ~(a,/a,)a, =0
ay =a;,—(ay/a,)a,
(1.23)
Lag?m =a,,, —(a5/a,) 4.,

D’une maniére générale, pour annuler les termes a;, on utilise la transfo mation E;

(-aufan), ce qui donne les nouveaux termes de la iéme ligne :

y _ =
ay =a,—(a,/a,)a, = 0

af;_) =a,—(a,/a,)a, (11L.24)

hH  _
La.',.u =a,,, —(a,/a,)a,,
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, - 3 - i=2 e n
(l) - £} >
a,’ =a,—(a,/a,)xa, . ( IL25)
J =2 ,n+l1
Aprés la premiére étape, le systéme [A, b] s*écrit :
- (1)
au alz --------------- dln -‘ xl al,!l-l-l
IR . W al | |x al’
2 x| =™ II1.26)
@ M 1
_0 s a,, | X, _afu)nl |

2.2.2. Deuxiéme étape :
Au cours de cette phase , on doit annuler les termes sous diagonaux de la seconde colonr : :

@ . 2 _ _ 2 |
ay EAG S =a,y; =0 IL27)

Prémultiphions [A,b]" par E, (-al’/a%}) pour modifier la i¢éme ligne comme suite :

a® =a¥ ~(a®/aD). al) =
@ _ 0 ® / g0} q®
ay =ag —(a a,
" ~(@y [az). (111.28)
(2 _ 0 a® 1
| Fiwa = ai,:ﬂ )a( )
La deuxiéme étape s’¢crit donc :
i=3,.....,n
a? =a’ —(ay laZ)x a3 _ (111.29)
[ T— ,n+1
A la fin de cette étape, le systeme [Ab]? s’écrit -
36
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. - - ;7; . e j,,)___,--'*') S = = — f:
ali alz 7ai3 crarTane "'ff'j"'al‘l - r-xl B a{]ﬂ-ﬂ - - o = __ i R =
® ) ) 6] .
0 -azz 023_.. .............. azn l‘ x2 a2,n+l )
2 SRR ) 1 @ ) 2 = -
0 0 a33 --------------- a}ﬂ x x3 — 03'"_._1 i ! mo)
@ 2) Q)
0 0 a.rﬂ ............... am _xn_ a!lJH-l
i = L -

2.2.3. Ki¢me étape:

Nous pouvons donc condenser les transformation 4 la k iéme étape par

&) _ -ty _ g (k1) g (DY (D)
a;’ =a;™ —(a; " lay )xay

{;:: k+1,...... ,n (111.31)

On remarque que toutes ces fransformations supposent que les termes ag appelés p vots sont
non nuls .il faudra donc ajouter une phase de vérification de la non nullité du pivot, air 5i dans la

pratique, afin de minimiser I’erreur d’arrondi, on évite le plus possible la division pa de petits

pivots.

2.3. Algorithme général
2.3.1. Premiére phase :
Procédé du pivot partiel :

On choisis comme pivot I’éiément a's ™ tel que :

ay™ = maxfaf™ i=ky... n (IIL32)
Et on permute les lignes ket r.

2.3.2. Deuxi¢me phase :

La matrice [A,b]*™" étant éventuellement modifiée par la premiére phase ,on op¢ e les calculs

des éléments non nuls qui correspondent 4 :
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Chapitre Il .. _—_ . _ - . Méthodesde résolution num riques -
T LR k;_-l,,_::_;____;_;,}._‘] BE . e
B a;h = a;l'l);_(ag'l) Ia:‘:-_]))x a{;-l) B - i= k +}-,4;:: ..... N 7 - i .IL33)
| J=k+l A+l ’

' 2.3.3. Troisi¢me phase :

Aprés I’obtention du systéme triangulaire A x = 5", on le résout suivant cette form ile :

x; =—1—|:b, - a‘f;"')xj i=nn—l...... Jd (LIL34)
a; j=ir

Remarque :

Dons potre cas, on a a résoudre un systéme d’équations non linéaires (de 12 équatic as), et Ie

Jacobéen obtenu est :

Y% o

ox, O, s

n

9.9 9,

| Ox, Ox, ox

On le représente dans la matrice suivante ;

38
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l;- -‘C_;zaﬁi!; AEI ] = e 7 = T _ f!t}é—;hoc;es ée résoiurion num riques — — )
B T E pagy T <o -2 SR e T U e s
R i - kI
l - Pl S - n=2nny 7
g, b=, __kp1s)
| P o=-—""—""n
€= 28 Kp(17)
1 Kp(14) P== M
d=-2 n,Nt P
I P g = 2n,
e = 2ngn,
l f=ne 3*'=—Kp(l7)n3
__Kp(4) , b
' 5= P 2 . OPY
p
¥ t=
l h=-2 Epl3) n Nt 2
| ’ (=00,
=g i (18)
l j = 2n3n7 vV=- pp Nt
. kz—KD(B)nf w=2n
I; x——Kp(lg)n
l l=—~2—1g1—-5-)-nth B 4 :
p
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Chagitre IV - : ; : ] Etude Je la ﬂamme lammatre prén J:mgée

L Equatlons de l’onde de combustmn {17],]20] - = -
- Nous allons écrire les équatlons de conservation, dans une hypothese de gaz parfalts{
cp=Cle),de part et d’autre de I’onde de combustion, I"indice 1 desxgnant les gaz frais | indice 2

les gaz brilés.

i

1.1. Equation de continuité :

m = pi; = PaU, (Iv.1)
1.2. Equation de quantité de mouvement (dynalpie ) :
pit Pl = Pyt Pl av.2)
1.3. Equation de I’énergie :
2
u; u?
h+ ——=h, + =
' 2 2 avs)

soit, avec h=cpT+ h°
ot #° est enthalpic massique de formation dans 1"état standard :

2 2

[/ /)
Cph+R +— = Cplth +— av.4)
Ah® = b - h; Iv.5)
”12 0 “%
CpT, + —2——+ Ah" = CpT, + > (IV.6)

ol AK° est ’enthalpie massique de la réaction de combustion.

1.4. Equations d’état

p1=pRT (Iv.7)
P2=pRT ; (IV.8)

Dans un bec Bunsen, u, est la vitesse de I’onde de combustion.

6l
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LY== =T F
[PQA 92] pz, ?l :
u Dy —Pi '
Pl 1/ p))- (l/pz)

Soit, en introduisant la vitesse du son :

= yRT , = yp,(1/ p,)

U]

g

et le nombre de Mach :
U
Ma, = -1
¢
On aura :

P, — Dy

Ma (e (e = U e T 5Ty
1 2

- 1/ p
:>yMaz=(p2 P}J 1
l P (llpl)_ (”pz)

Donc: yMa * = [_P.;_ l],(l_ (lfpz)J

P (llpl)

et de méme :

e 3= (1= )i (G230

@v.a4

(IV.15)

(IV.16)

(IV.17)

(IV.18)

(Iv.19)

Relations liant les nombres de Mach de [’onde de combustion par rapport aux gaz frais et aux

gaz briilés aux valeurs des paramétres des états (1) et (2).

Cherchons un lieu pour le point (2) dans le diagramme [p, (1/ p)] de la figure 1 Pour cela,

utilisons I’équation de 1’énergie (3) :
h _ h _ l ( 2 _ 2 )
2 S u, —u,

Comme d’aprés (1) :

ul ~us =m| ———
pt pz

et d’aprés (2) :
2

m P2~ P

(/p)-0/p))

(IV.20)

(IV.21)

(1V.22)
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—% bnobtlent l’éguatmn di-lugomot _j T Ce— e D _— e R e = - T
: (1 1) - - ]
hy—h, =*(P2“P1) —i—=] - . - (Iv.23)
' 2 1 P2
Pour un état initial donné, [p1 , (1/ p1)], et un état final correspondant a :
hz_hl =¢ﬂT2-— Tl)_Aho (Iv.24)

Cette équation s’exprime (& Cp = Cte ) en fonction de I’enthalpic de réaction \i° et des
caractéristiques (p2 , 1/ p2) des produits ; qui suppose I’hypothése

v=Clte, vérifiée pour la combustion dans I’air, et :

L p pJ
Ty sl =gl = 2 V.25
P R[pz P (Ve
on obtient la relation :
1 1 1
——L(& - &) -—(p,- Pl{— + —] = AR (IV.26)
r-\p, p) 2 APy

Le heu des solutions est donc, dans le plan [p, (I /p)], une courbe dont I’¢ juation, en

transformant (26), s’écrit :

_a+ B(/p,)
P sl py) av-27)
avec :
VLI 4 N S T
2(7 -1 p, 2
y:——l— ’ s=_r+L y+1
2p 2(y-1)

La courbe d’Hugoniot des produits est donc une hyperbole (figure2). Pour Ah' = 0 (pas de
réaction chimique), la courbe passe par le point (1). La courbe, reportée dans le plar (p,1/p), peut
étre décomposée en trois régions auxquelles correspondent les différentes soluti ns possibles

(intersections de Ia droite de Rayleigh avec I’hyperbole d’Hugoniot des produits).

o4
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S B T e m T T m e T T i
- — ' e S =
: { ‘\ :
== : @ I Courhe d'Hugoniot _
) ~ / des produits -
A
P 5
/‘ |
Droites de Rayleigh

'hl -k "

Fig IV.2 : Hyperbole d’Hugoniot

**Dans la région I, p;>>p ; en revanche, (1/p;) < (1/py) mais le rapport (1/p2) (V/p1) est trés
proche de 1. D’ot1 :

2
Ma; >> 1
Et comme y = 1,4, on aura :Ma,;>1
Dans cette région, 'onde de combustion est supersonique. C’est une détonati n, c’est-a-dire

une onde de choc se déplagant a vitesse supersonique par rapport aux gaz frais, e tretenue par le

dégagement d’énergie dii 4 la combustion.

**Dans la région II, p2<pl (mais trés proche) et , (1/p2) >> (1/pl).
Dans I’équation (7), le numérateur est donc négatif et grand devant 1.

Onadonc :
Mal << 1 et Ma, <<1

Dans cette région, ’onde de combustion est subsonique, de nombre de Mach £ ible. C’est une
déflagration , c’est-a-dire une onde subsonique entretenue par la combustion. ’est ce qui se
passe dans le bec Bunsen ; I'écoulement y étant laminaire, la vitesse de pri pagation de la
déflagration s’appelle la vitesse de flamme laminatre (ou encore, vitesse f ndamentale de

flamme).

**Dans la région 111 , il 0’y a pas de solution possible. On voit d’ailleurs que, d° prés 'équation
(7), cette région correspond & p2 > pl et (1/p2) > (1/pl) et conduit a2 un n« mbre de Mach

complexe Ma, 2 <0

8
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2. Propagation d’une flamme laminaire

La déflagration est donc représentée, dans le diagramme de

Clapeyron, par la région 1 de la courbe d’Hugoniot des produits (figure3) :

P2 = P
(17 p,)>> (1 p))

La solutton (p,1/p;) étant donnée par intersection de la courbe d’Hugoniot des roduits avec
la droite de Rayleigh de pente , on voit que deux solutions sont théoriquement pos bles jusqu’a
un débit limite conduisant au point ot la droite de Rayleigh est tangente a celle d* lugoniot des

produits (point C-J ou de Chapman-Jouguet).

On montre que ce régime limite correspond a une vitesse finale exactement soniqu et que, dans
le cas géneral, correspond 4 un écoulement subsonique et a un écoulement superson jue.

Partant d"un état mitial M1(p1, 17 p1), I'état subsonique est possible.

En revanche, I'état est impossible : sont bien compatibles entre eux par inter 1édiaire d'un
choc droit, mais le passage de subsonique a supersonique est interdit par le théore: 1e de Camnot
On démontre aussi (phénomeéne du blocage thermique) qu’il est impossible, 4 sect >n constante,
d’apporter a un écoulement subsonique une quantité¢ de chaleur supérieure a celle w Uaccélére,
par suite de la variation de p, jusqu’a la valeur limite
Ma = 1. En effet, si on tente d’apporter une énergie supplémentaire, la courbe « "Hugoniot se

déplace et ne permet plus de solution (plus d’intersection avec la droite de Rayleigt ).

Sous I'effet de ’exceés de chaleur, I’écoulement va se trouver bloqué vers [’a> al et un train
d’ondes de compression va se former et remonter vers I’amont pour changer 2s conditions
initiales.

Le raisonnement précédent montre que, pour une enthalpie de réaction donn :, la solution
subsomque de I’onde de combustion est située sur la courbe d’ Hugomot (dans1a z« ne I1) mais ne
permet pas d’obtcmr une valeur unique de la vitesse de déflagration. 1l faut pour ¢ la utiliser une
équation sﬁpplementaire qu1 peut étre obtenue a partir de I’étude de la structur de I"onde de )

7 e ombusimn et de Fexpm3310n du tauxdeproducnortd energlepar la. reacf on—-- " T -
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&
Fig IV.3 : Zone de déflagration

2.1 Rappels sur les phénoménes de transport

L’existence de gradients de température, de concentration ou de vitesse provoque des flux de
matiére, d’énergic ou de quantité de mouvement dont la description pe- des lois
phénoménologiques est bien connue.

*1a loi de Fick précise la diffusion de masse : le flux de masse par unité de temps ¢ de surface

est égal a:
Go, = - DU.VY]. (IV.28)
_
Y i~ m (IV.29)

avec D; diffusivité massique de ’espéce j par rapport a 'espece i (dim Dy= L21h,

m (resp. mj) masse (resp. masse de I’espéce j).

*La loi de Fourier définit le flux thermique par unité de temps et de surface
G, =-AVT = -pCpD VT (IV.30)

Avec A conductivité thermique,
Dr diffusivité thermique (dim Dr= LT,

*La lo1 de Newton donne le flux de quantité de mouvement par unité de temps et de surface :

G =—-uVu=—-vpVu (EV.31)

U
Avec i viscosité dynamique,

. Ce e . . - 21
v viscosité cinématique (dim v=L"T )

Etude de la flamme Idny’LfJire P fmgldnggg N

- pho — D= 2

s
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- Les coefficients deﬁms sont tous de dxmenswn I.f’T . . En lcs comparant entre sux pour

déterminer les phénoménes dominants, on introduit -

— le nombre de Prandtl —
r= (Iv.32)

Qui compare le transport de quantité de mouvement au transport thermique ;

'— le nombre de Schmidt
S¢ = — (IV.33)

Qui compare le transport de quantité de mouvement au transport de masse par diffusic o ;

— le nombre de Lewis

I D Sc
= D PI‘ (Iv.34)

Qui con:pare le transport de masse par diffusion au transport thermique.

Si, en particulier, Dy = Dj = v, les trois nombres Pr, Sc et Le sont égaux d 1, le profils de
vitesse, de concentration et de température sont les mémes : ¢’est I’analogic de Reync ds.
_ Les transports de masse m; , de quantit¢ de mouvement mu, d’énergie me peuven €galement
stre la conséquence du mouvement de fluide. C’est le transport convectif dont le flt < massique

est pu (u étant la vitesse moyenne). Le flux convectif est alors :

I = pu £ (AV.35)
m
ou F = mj , mu ou me, soit :
I;= puy; ; L, = puu ; L. = pue
avec Jj et Yu flux convectif respectivement de I’espéce j et de la quantité de mouvem nt, pue flux

convectif d’énergie par unité de temps et de surface.

2.3. Vitesse de flamme laminaire
Ces: la vitesse de déplacement des gaz frais par rapport a ’onde de combustic 1 laminaire,
perpen diculairement a celle-ci. Historiquement, les approches théoriques pour le calcul de la
vitesse de flamme laminaire sont de deux ordres :

_ - theories thermiques lides aux phénomenes de transport
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s theones dlffusmnnelles fondees sur la dlffusmn d atomes et—de radu:aux I"Bres s

“Nous étudions esseritiellement deux exemples de théories thermiques : Ia théorie mcienne de
Mallard et Le Chéitelier (1885) qui, & partir d’hypothéses simples, conduit & un« expression
intéressante de la vitesse et celle due 4 Zeldovitch, Franck-Kamenetskii et Semenov ( 938).

Nous donnons quelques indications concernant les théories diffusionnelles et nous nous
intéressons également aux développements plus récents, qui prennent simultanémer ~ en compte

les phénoménes de transport et les réactions chimiques complexes.

2.3.1. Théerie de Mallard et Le Chételier

Elle suppose que la propagation de la flamme est contrdlée par la propagation de a chaleur &
travers le gaz. Mallard et Le Chételier (1885) ont fait I’hypothése que la zone d flamme se
compose de deux zones séparées par le point ou se produit I’inflammation, la empérature

d'inflacamation étant malheursusement inconnue

(Figure 4).
En faisant I"hypothése d’une évolution de température linéaire en zone 11 :
ar T,-T,
= v
dx 3 (IV.36)

r

L’équation de conservation de 1’énergie en régime permanent, dans la zone 1, devier t alors :

s T e T,'
mCﬂ]’:—]}):j’?—_—_ (IV.37)
avec A conductivité thermique

m débit-masse par unité de surface a travers I’onde de combustion.

Dans le cas envisagé, la vitesse de déplacement de 'onde par rapport aux gaz ¢ t égale a la

vitesse de flamme laminaire S; cherchée et, avec M = pS | , on obtient :

T, -7 AML-T) 1
oSCp(T -T)=A2—" = § = 2 il
Cp(T, - T) S / pCp(T ~T) 6, (IV.38)

09



- ChaptTtt_'e v . - g _Etude de la flammie I&n;ingire p émélangée

e BRI ES . BT TE Le L &
I Conduction Réaction " e o

i

ZoneT (Zonell 7} - _ *

| ' Tz--'--------"-:"f' **** 7

e B b R )

D2

o
X
Fig IV. 4 : Propagation de la chaleur suivant la théorie de Mallard et Le Chitelie -

Sous cette forme, I’équation contient Ti et ér qui sont inconnues.

En ce qui concerme Ti, cette température d’inflammation n’est en aucune fag 1 liée & la
température d’inflammation spontanée.

En effet, le temps d’induction est ict beaucoup plus court que dans le cas de I't1 lammation
spontande et les centres actifs de la réaction ne sont pas produits a U'intérieur des g: - frais mais

proviennent des gaz briilés ou de la zone de réaction vive par diffusion de matiére.

2.3.1.1. Interprétation de I’épaisseur de la zone de réaction vive (1) :

L’onde se déplagant a la vitesse S;, on a :

o, =S, (IV.39)
Ot t., temps chimique nécessaire a la réaction, est inversement proportionnel au taw: de réaction
moyen @
1
T 05 ==
c .40
o (IV.40)
S o A T,-T @ v
Donc -+ .
pCp T, -1, S,
et enfin :
,1 1:2
1/2
S > {?’E‘;w} ou S, «{(D,w)’ (IV.42)
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Cette methode ent ;absence de connaissance de T, ne permet pas d’obtemr_de va ur theonque

Etude de la ﬂamme lanunatre prémé, lag_rgee
acceptable pour (aucune methode snnplc ne le permet d’ aﬂ]eu.rs vraiment).

Cependant, ce raisonnement trés simple conduit aux deux caractéristiques esse itielles- de la
vitesse de propagation d’une onde laminaire : celle-ci est proportionnelle a la racir : carrée de la

chaleur) a pour conséquence la propagation de la flamme

diffusivité thermique et 4 la racine carrée du taux de réaction. Le taux de réactior détermine le
gradient de température par son effet sur I'épaisseur de la zone de réaction. La di ‘usion (ici de

2.3.2. Théorie de Zeldovitch, Franck-Kamenetskii et Semenov (1938)

C’est une extension de la théorie initiale de Mallard et Le Chatelier

aux hmites des deux parties du probléeme {figure5)

Les équations de base comportent les diffusions de chaleur et de matiére, cetie ‘erniére étant
La température d’inflammation (inconnue)Ti intervient encore, mais comme sin dle condition

considérée en tant que vecteur d’énergie, mais non facteur d’activation des réactio 1s chimiques

¥. Teu w &
Prechautfans et
4t Us 0N des AspACES

Rearton
yire .
2 g R
ene ~"r . Zaoe
TET— b
A W
‘ x
-1-_ a -_'..'
Fig IV.5 : Structure du front de flamme : profils de température,
de fraction massique du combustible et de taux de réaction
2.3.2.1. Hypothéses simplificatrices

températures limitesT; et T)

*On considere un gaz au repos ou la conductivité thermique A, la capacité therm: jue massique
Cp, les termes de diffusion des especes p Dij sont constants quelles que soient la 1 :mpérature et

fa compositton du mélange (on peut, en fait, prendre des valeurs moyennes ¢ itre les deux
*On suppose de plus que Le= 1, soit

!
i

v
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|
1
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Dy =——=D; o : B (IV.43)

*On suppo;e également que le nombre total de moles du mélange ne change 1as avec la

combustion.

*Enfin, on considére, suivant le modéle de la réaction simple, une réaction d’ordr : global n ,

. , . AR = AS- A3 o :
d’enthalpie massique , et dont le taux de réaction (taux de consc nmation du

combustible) suit une loi d’Arrhenius :

Y nF Y nQ Ea
) Plg Plg B, RT
o=Av.M [ ] [ J Tre # V.44

AM, ) \ M, (v44)

Avec A facteur préexponentiel de la loi d’Arrhenius,
E énergie d’activation,
®» taux de réaction,
Yo fraction massique de I’oxydant,
Vi fraction massique du combustible,
vg est le coefficient stochiométrique du fuel.

n¢.n, P sont des paramétres de la loi d” Arrhenius.

2.3.2.2. La vitesse de la flamme
En suivant ces hypotéses , et en utilisant les équations de bilan, on arrive & formul 't la vitesse
de flamme laminaire prémélangée Si:
1/2

A 20K "%
S, = - '[a) dr (1V.45)
pCo(T,-TH\ A ¢

La plus grande partie de la réaction vive a lieu au voisinage de T», et on peut écrire

Ty T

- 2 .
(T-T)=(T2-T|) donc: J.w dl = jw dr et en conséquence , on peut €c re :
7 T,
_ 1/2
cte ANR° @

S, = (1V.46)

pzlcpz(rz -1
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Cestla formule de chdévitch, dans laquelle le taux rhéssique de réaction moyei_;l es :

: r

= — | @ dl’ (IVv.47)
Tz - Tl J,

2.3.2.3. 1’épaisseur de la flamme

Ti étant trés proche de T, 1’épaisseur de la zone de réaction vive dr est beaucoup plus mince

que celle de Ia zone de préchauffage 8c(figure6). C’est cette derniére que nous détern  nerons.

On définit par convention 3¢ comme étant 1’abscisse pour laquelle :

g =i =i, 4 (IV.48
© T, -T, 100 45)

; T
1 -
T
T, ‘

-4 (T_-_I‘. -o,oz) 0 ¢
T

»

i b

FiglV.6 — Détermination de ’épaisseur de la flamme

En effet, en toute rigueur, ’évolution exponentielle de T dans la zone de préchauffa ¢ :

=1, exc me X
T-T, P\ (IV.49)

Conduit, pour T=T, & x——.

Avec ’hypothése faite
L exp ﬂéc o 210 = TP 5.
100 i
< A A
Donc 3, = 2In 10 ~—— = 4,6 ———
s 4 SpCp

Et finziement :
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D— - = - T e T e e D -
-7 5 = 4 ‘GE—* ' T - . B ({V.SO)

i
233 Théorie diffusionnelle
2.3.3.1. Introduction :

Elle est en particulier due & Tanford et Pease (1947) qui ont supposé que, po [ certames
réactions en flammes laminaires, la vitesse de flamme est liée au taux de diffusion e radicaux
actifs dans les gaz frais.

Pour donner une description élémentaire de ce type de théorie, nous allons supposes que le seul
facteur influengant la flamme laminaire est ’effet de diffusion vers les gaz frais d s radicaux
libres présents dans le front de flamme. Nous supposons également que le front de lamme est
caractérisé par une concentration moyenne Xr en radicaux libres et une température r oyenne Tr,

homogene (figure7).

o,
1

E____ / Radcaux
P

Fig IV. 7 : Propagation de la chaleur suivant la théorie diffusionnelle

s o
X

La réaction de combustion en chaine comporte essentiellement des réactions de ramr fication de
la chaine (qui augmentent le nombre de radicaux libres) et de rupture (qui diminuen' ce nombre
par recombinaison).

Exemple des réactions en chaine : la synthése de HCl
’équation de bilan: H, + Cl, » 2HCI (av.sl)

de synthése de HC1 est connue pour pouvoir étre initiée par des photons de fréquenc : adéquate.
On a constaté que le nombre de molécules HCI produites pouvait dépasser le million par photon

regu par le mélange. On dit que le rendement quantique est élevé. C’est la raison pour aquelle on

a ét¢ amené & imaginer le mécanisme ci-dessous

Cl, + photon — 2CI absorption du photon par Cl, (IV.52)

Apris quot
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Cl+H, > HCI+H | N C avs)
H+Cl, - HCl +Cl un grand nombre de fois (2.24) (IV.54)
2C1+M __, ChL+M (IV.55)
2H+M H,+M (IV.56)

La premiére réaction de Cette séquence est I’étape d’imitiation de la chaini, elle est
photochimique dans le cas présent. La deuxiéme et la troisiéme, qui peuvent se répc er un trés
grand nombre de fois, d’ou le grand nombre de molécules HCI produites avec un s il photon,
son: les étapes de propagation de la chaine;  elles deux elles constituent un « maillor » de cette
cha'ne. La quatriéme et la cinquiéme réaction sont des réactions de rupture de la ¢ iaine. Les
radicaux libres, comme ici H et Cl, qui contribuent & propager la chaine sont appe 2s centres

actifs ou centres propagateurs.

Les réactions en chaine jouent un rdle essentiel en combustion, et pour commencer lans celle

de 'hydrogéne, laquelle se déroule 4 peu prés suivant le mécanisme ci-dessous:

H, +0, »20H (IV.57)
Initiation
OH +H,—> H,O0+H (TV.58)

Propagation dite en chaine droite, un radical a gauche en donnant un a droite

H+0, >OH+O (IV.59)
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" Propagation dite ramifi¢e, un tadical & gauche en donnant deux - a doite . - O
O+H,—> OH+H :idem. o C (IV.60)

suivies des réactions de recombinaison des radicaux, donc de coupures de chaines tell s que:

H+H+M-H, +M (IV.61)

H+OH+M >HO+M ¢ (aV.62)

3. Présentation du modéle étudié :[6],[13],[10],{16}]

On s’ intéresse a I’étude d’une flamme laminaire prémélangée d’un hydrocarbure C: Hm, notre
modéle sera étudié dans le cadre des hypothéses suivantes .

* On se placera dans le cadre d'une chimie simple avec une seule réaction irréversible

Fuel + Oxydant , Produits

estégalea | .

* On supposera que le nombre de LEWIS Le =
pCpDy

Ces hypothéses paraissent trés fortes, mais elles sont raisonnables dans la plupart des as.

3.1. Cinétique chimique

La cinétique chimique traite de 1’évolution dans le temps des systémes dans lesquels
s’effectuent des réactions chimiques. Cette évolution peut étre décrite soit par les props étés
macroscopiques qui sont exprimées en fonction du temps (cinétique formelle), soit par es
espéces chimiques qui se forment et (ou) disparaissent simultanément ou successiveme 1t
(mécanismes réactionnels). La notion centrale de la cinétique chimique est celle de vitc se de
réaction. Elle vise a décrire la modification de la composition chimique du systéme au ours du
temps. Elle intervient donc aussi bien en cinétique formelle que dans les mécanismes

réactionnels. [33]

Soit le cas d’un écoulement avec M réactions faisant intervenir N réactifs My :

N ' N
D VoM, =) VM, (V.63)
K=l k=1

Avee Vi, @l Vo les coefficients stoechiométriques respectivement des réact 5 et des

produits.
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S S 0 W
PUCp == —{ A |~0, - - f %

Pﬁ P dx dx( dxj T 7 - IV.71)

L’indice f représente le fuel.

La résolution de ce systéme est trés difficile, on doit définir des vanables réduites :

Y
Y = y;, (IV.72)

Avec Y est la fraction molaire initial du fuel.

o111
o T2 _ T; est la température réduite. (IV.73)

En supposant que le nombre de Lewis est égal a 1, on aura: Y + 6= 1. I sufit donc ¢ : résoudre
I' équation de Ia température pour résoudre enticrement le systéme.

Dans expression de taux de réaction, la température apparait d'une fagon non linéai: 3, donc on

doit utiliser un modéle simplifi¢ dew

Echekki et Ferziger ont proposé un modyele de taux de réaction plus simple que le mo ¢le

D’ Arrhenius, noté a)ﬁ . Leur modéle propose de considérer le taux de réaction ¢ mme une

fonction triangulaire en fonction de la température réduite qui s'écrit :

og = pR(1-6O)H(6 -6,) (16] av.74)
1
Avec 0 =1 ”ﬂ_ (IV.75)

H est 1a fonction ' HEAVISIDE.

Rr est une constante.
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3.2. Caiéul dela viitrcsse ﬂe ﬂ;mme o | . —

La vitesse de flamme est calculée grice i la formule démc;ntréc par Mitani :[16], [1: ] -

[ + no + no - ne 1/2
s, - Zzlvf(vovf)' pd A, TSYY " "Le T Le |
plZW;f+no-lﬁnf+uo+l
(av.76)
G (nf ,n0)'"? exp [— ﬂ-]
2a

Avec :

¥ -1

- nf
*1.a fonction G est défini par :G(nf ,110) = IC: (g + Lo
0

o

} exp(—¢)dg (Iv.77)

*VF et vO sont les coéfficients stoechiométriques respectivement du fuel et de l'oxy: ant,

s = (5 -1) (IV.78)
7,
_ Ta
P=a F Ta est la température d’activation. : (IV.79)
2
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Le programme de calcul déerit précédcnﬁnent a été utilisé pour la résolution d *quations
ron linéaire gérant un écoulement de fluide réactif incompressible en équilibre chimi ue par la
méthode de Newton raphson en utilisant la technique d'élimination de Gauss pour la ésolution
du systéme obtenu.

Avec ce travail, nous pouvons étudier presque touts les hydrocarbures le forme
(CxHy), il suffit d'avoir la composition moléculaire de I'hydrocarbure, sa densité et soun :nthalpie
libre, aussi cette peut étre étendu aux hydrocarbures de forme CxHyOz, mais il faut ra outez les
modéles chimiques des équations élémentaires de dissociation appropti€s.

Pour notre cas, on admis que le model chimique de combustion CxHy-Air est somposé
de onze espéces, les exemples étudiés sont: le kéroséne vapeur avec sa formule himique
(Cy2Ha), le gasoil (CaaHza 8) et 1e méthane (CHy).

On va présenter alors les résultats numériques est graphiques permettant dar ilyser le
phénoméne de dissociation a haute température, en tenant compte des tempér ture de
préchauffage de Y'air a I'entrée, de la composition du combustible, sa densité et son ent alpie de
formation; en outre, on a utilisé des polynémes d'interpolation de " Sanford Gordon ¢ Bonnie
JMcbride" publié par la NASA en 1996, 2002 et misent 4 jour en 2004. de plus, nos “€sultats

peuvent étre comparés et validés par d'autre travaux récemment publiés.

A Péquilibre chimique :
1. L'effet de la température d’entrée d'air sur la température adiabat que de
la flamme pour la combustion du gasoil et du Kéroséne pour dift irentes

richesse.

Les Fig. VLI et Fig.VI.2 montrent que des économies de combustible subst ntielles
soient réalisées en utilisant des récupérateurs pour renvoyer une partie de I'énergie ga née, ce
role est joué par les régulateurs numériques 4 boucle fermé utilis¢ dans les inst llations
thermiques modemes, ainsi les moteurs d'automobile et dans les moteurs aéronautique, >uisque
la température maximale augmentera en raison de préchauffage. Donc, comme exemple, rwvec de
I'air entrant 2 600 K, la température adiabatique de flamme augmente de 250 (°K) au-d« ssus du
cas de I'air @ 300°K [1], [3].[31]. Autrement dit, si on fait un préchauffage de l'air de 30( ’k pour
ure richesse de 0.7, on aura un gain de température de combustion de prés de 250°K, + ui peut
&1-o obtenue avee une richesse supérieure de prés de 0.9 ce qui a comme conséquence u € perte

dcacrgie sous forme de combustible.
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Résultat: - | -
Alors, comme résultats important: le préchauffage de Il'air est indispens: ole pour

minimiser la consommation du combustible et augmenter les performances de combust mn.

2. Effet de la richesse @ sur la température adiabatique de flamme djour la
combustion de méthane
la Fig.VL3 et Fig. VL4 présentent I’évolution de la température adiabatic 1e de la

flamme en fonction de la richesse pour différentes températures de préchauffag:, il est
intéressant pour noter que la température maximum est prés de 2420 K de la flamme se iroduit a
la steechiométrie (richesse..®=1). Egalement la température de flamme diminue lo sque ¢
dépasse I"unité; la diminution de la température de flamme est dominée par I'augmen ation en
nombre de mole des produits formées par mole du carburant brilé {7],[12]. D¢ plus fa
diminution de la température de combustion est causée par le phénoméne de dissoc ition de
molécule et des espéces chimiques causé par la haute température. Ce phénomeéne créc par des
réactions élémentaires qui la nature endothermique provoquant la diminution de la ten Xrature
de combustion.

Résultat:

D'aprés les deux figures précédentes, en remarque qu'on a deux zones de combustion, 1 1¢ zone
pauvte de richesse inferieure 4 'unité et une zone riche ou la richesse est supérieure & 1 ité, et
pour minimiser la consommation de combustible on peut trouver des richesse inferieure 1 H'unité
qui donnent les méme températures 2 richesse supéricure 4 l'unité. On remarque aussi ju'on a
presque les mémes allures des deux figures comparées & la référence [2]. On note jue les
Fig VL3 et Fig. VL4 sont obtenus par l'utilisation des polynomes de (Gordon-Mcbride) pu »lié par
la NASA respectivement en 2004 pour la premiére, et 1996 pour la deuxiéme.

3. Effet de la richesse @ sur I'évolution de la composition molaire des prod 'its de
combustion Kéroséne-Air

La fig V1.5 Montre I'évolution des produits de combustion ( CO2, CO, H20, H2, 1, OH,

02, 0, NO, N2, et N) en fonction de la richesse . Les produits principaux de la com ustion

pauvre sont H20, CO2, 02, et N2 : tandis que pour la combustion riche, H20, CO2, € O, H2,

et N2 sont en plus. En outre, nous voyons, en raison de la dissociation, la présence sur ttande
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de 1‘02, le CO, et le H2 aux états steechiométriques; Airi.si, nous exposons la nature

approximative de I'hypothése «combustion compléte ». Certaines espéces mine res de la

- combustion "équilibsée du Kéroséne avec de air est montré sur la fig.-V1.6: De mé 1e pour la

combustion du Gasoil avec de l'air représentée sur la fig VL7. Donc, en remarc e sur les
figures une légére diminution du N2 et I'apparition du NO et N avec un faible taux, « = plus, on
remarque l'augmentation simultané du CO2 et H2O en fonction de la riches: : comme
principaux produits de la combustion et une consommation du O2 qui joue le rdle de ‘oxydant,
la diminution du O2 et moins rapide dans la zone de richesse inferieure & l'unité, ¢ 2st-a-dire
dans la zone pauvre de combustion ot on a une quantité insuffisante de combustil e qui ne
peut consommer tout l'oxygéne (O2) disponible, par contre dans la zone riche en co bustible
ou la richesse est supérieure de l'unité, la consommation du O2 est tés rapide ¢ presque
compléte, ce qui permit l'appariation d'autre espéces chimique di au phénc néne de
dissociation des molécules. Parmi ces produits qui apparaissent, on trouve e mon xyde de
carbone (CO) et le monoxyde du nitrogéne (NO) qui représentent les principaux olluants.
Alors, it est clair que le taux de production du CO est faible dans 1a zone pauvre et | devient
trés tportant dans la zone riche, ce qui permit de conclure:

Afin de diminuer la pollution et les polluants il est préférable d'avoir une co abustion

pauvre.

4. Effet de la température de préchauffage sur la production des polluar 's pour

différentes richesses.

D'aprés les Figures (VL8, V1.9 et VL10) il est clair que la température de préc auffage
joue un role important dans le contrle des polluants, cette technique est trés utilisé : par les
constructeurs des turbomachines et des installations thermiques industrielles afin de - iminuer
les polluants comme le CO, NO et le CO2 et augmente les performances de ta combusi on avec

moins de consommation de combustible.




]

R Jj-zésul_tatfdqum E

o - - . - @

i

- B 2600 I | -
| 200]  Toaon -

2400 P=tatm

2300 o

2200 e 407

2100 o

2000 -

1900 -

1800 -

1700 - e

1600 - B

1500 - '

1400} T

050 300 350 400 450 500 650 600 650 700

Temperature d'air {°k)

$=0,5

Tamperature de combustion

Fig.V.l Evolution de la température de combustion du Gasoil av c de l'air en

fonction de la température de préchauffage pour différentes richesse.
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