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Résumé

De nombreux phénoménes physiques caractéristiques des écoulements réactifs
sont pilotés par le détail de la cinétique chimique de la combustion. Il s’agit
par exemple de 'allumage et de ’extinction d’une flamme, de la formation des
espéces polluantes ou encore de la propagation d’un front dans un milieu réactif.
Une simplification des schémas cinétiques a une ou quelques étapes est souvent
insuffisante pour prédire ces phénoménes. Ce manuscrit propose des modéles
pour tenir compte de la complexité de la cinétique chimique de la combustion
qui s’articulent autour des méthodes de tabulation de la cinétique chimique. Peu
pénalisantes en temps de calcul, elles permettent la réalisation de simulations
numériques représentatives de la combustion dans des systémes industriels ot
la géométrie des chambres de combustion est généralement complexe.

La premiére partie de ce document traite de la technique de tabulation de la
cinétique chimique. Les coordonnées principalement utilisées pour capturer la
structure chimique des flammes sont définies. Nous proposerons ensuite dif-
férentes stratégies de construction des tables thermochimiques en fonction des
régimes de combustion étudiés. La deuxiéme partie de ce manuscrit se concentre
sur I'implantation d’une base de chimie tabulée dans un code de simulation nu-
mérique de la dynamique des fluides. Deux formulations sont proposées en fonc-
tion des hypothéses faites sur la compressibilité de ’écoulement. Des exemples
d’applications sont proposés dans des situations d’écoulements a faible nombre
de Mach ou, & l'inverse, dans des situations d’écoulements compressibles. La
derniére partie de ce manuscrit aborde la question de la modélisation de la com-
bustion turbulente. Des stratégies de modélisations sont proposées et illustrées
par les simulations numériques d’une grande variétés de systémes de combus-
tion.
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Chapitre 1

Introduction

La combustion intervient dans 90% environ de la consommation de 1’éner-
gie primaire mondiale. Malgré un impact environnemental grandissant lié a
la combustion d’hydrocarbures de plus en plus lourds, cette part ne devrait
pas baisser dans les vingt prochaines années pour deux raisons principales. La
premiére est liée aux propriétés physico-chimiques des hydrocarbures liquides
qui sont extrémement bien adaptées aux transports. Aucun autre vecteur de
I’énergie ne présente des densités énergétiques volumiques et massiques aussi
favorables. C’est le seul moyen actuel pour les véhicules terrestres et aériens
d’embarquer suffisamment d’énergie pour étre autonomes sur des longues dis-
tances. La seconde raison est liée & la production d’énergie électrique. Méme si
la part des énergies renouvelables croit, elle n’assurera pas & moyen terme, la
totalité de la production électrique mondiale. Face & la diminution des réserves
conventionnelles d’hydrocarbures, les ressources mondiales de charbon restent
importantes. Dans la mesure ou les états diminueraient voir supprimeraient la
part du nucléaire dans la production d’électricité, celle de la combustion devrait
rester importante sinon augmenter dans les années & venir.

En plus d’étre un mode de transformation de I'énergie générateur de COa, la
combustion génére également des espéces chimiques polluantes qui ont un effet
néfaste sur la santé et ’environnement : nous pouvons mentionner par exemple
le monoxyde de carbone (CO), les oxydes d’azote (NO;), les hydrocarbures im-
bralés (HC), les suies, etc .... Que ce soit pour les transports aériens, routiers
et navals ou pour le secteur de ’énergie, le développement d’une chambre de
combustion doit intégrer ces contraintes environnementales. Comme les cofits
de développements et d’expérimentation de prototypes sont trés importants,
la simulation numérique est un outil d’aide & la conception trés répandu dans
I'ingénierie des systémes de combustion. Naturellement, le degré de précision
du modeéle physique développé pour simuler un écoulement réactif turbulent
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dépend des informations recherchées. En effet, la combustion d’'un hydrocar-
bure fait intervenir des centaines d’espéces chimiques qui vont réagir au travers
de milliers de réactions élémentaires. Cependant, la prédiction approximative
de la longueur d’une flamme dans un four verrier ne nécessite pas une prise
en compte détaillée de la cinétique chimique de la combustion. De la méme
maniére une chimie simplifiée & une étape permet de prédire suffisamment pré-
cisément la vitesse de propagation d’un flamme turbulente dans une chambre
de combustion aéronautique (Roux et al. 2005). Mais cette extréme simplifica-
tion de la cinétique chimique n’est plus satisfaisante lorsque des phénoménes
plus sensibles aux mécanismes chimiques sont étudiés comme par exemple la
formation des oxydes d’azotes dans un four ou 'allumage d’un moteur. La ré-
ponse a la plupart de ces questions ne peut étre obtenue qu’en considérant la
complexité de la cinétique chimique de la combustion. Par exemple, I’ensemble
des espéces chimiques et des réactions élémentaires influence la propagation
d’une flamme dans un foyer aéronautique ot combustible et comburant ne sont
que partiellement mélangés. Dans une chambre de combustion interne, le délai
d’auto-allumage d’un mélange de gasoil et d’air dilué par des gaz en provenance
d’une boucle EGR (Exhasut Gaz Recirculation) est extrémement sensible aux
infimes concentrations d’espéces radicalaires produites lors des phases d’initia-
tion de la combustion. Les défis sont d’autant plus grands que les polluants
sont produits en quantités beaucoup plus faibles que les espéces majoritaires.
Les simulations doivent donc étre trés précises.

De nombreux mécanismes chimiques détaillés ont été développés aux cours des
derniéres années. Il s’agit de modéles dont le degré de complexité varie en fonc-
tion du nombre d’espéces et de réactions élémentaires considérées. Les schémas
cinétiques prédisent trés bien la vitesse des flammes issues de la combustion des
hydrocarbures légers tels le méthane (Smith et al. 1999) ou encore, depuis peu,
des chaines carbonées plus lourdes comme le n-décane (Luche 2003), principal
constituant du kéroséne. Méme si la prédiction de certaines espéces polluantes,
dont les suies, n’est pas encore pleinement aboutie, la précision des schémas
cinétiques actuels est suffisante pour que leur intégration dans des simulations
numeériques d’écoulements soit profitable.

L’introduction de la cinétique chimique détaillée dans des simulations numé-
riques de chambres de combustion pose cependant un probléme de cofit informa-
tique (ou temps CPU). En effet les centaines d’espéces qui interviennent lors de
la combustion d’'un hydrocarbure nécessitent chacune la résolution d’une équa-
tion de transport. Ce probléme s’accentue dans le cas d’écoulements turbulents
qui ne peuvent pas étre résolus par simulation numérique directe (DNS, Di-
rect Numerical Simulation). En effet, une simulation RANS (Reynolds-averaged
Navier-Stokes) ou LES (Large Eddy Simulation) nécessite I’établissement de lois
de fermeture pour chaque taux de production chimique.
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C’est dans ce contexte que les méthodes de tabulation de la cinétique chimique
ont été développées. L’objectif est d’inclure des effets chimiques complexes dans
des simulations numériques d’écoulements réactifs. Les premiers développe-
ments de la chimie tabulée sont entiérement empiriques. Dans le modéle de
flammelettes, Peters (1984) assimile une flamme non prémélangée turbulente a
un ensemble de flammes de diffusion mono-dimensionnelles. Une série de flam-
melettes est alors calculée sous des hypothéses de chimie détaillée puis stockée
dans une base de données. Celle-ci contient les grandeurs thermodynamiques
et chimiques nécessaires pour réaliser des simulations RANS de flammes tur-
bulentes (Peters 1984). Une approche similaire, ot les flammelettes de diffusion
sont remplacées par des flammes prémélangées mono-dimensionnelles a été sui-
vie par Bradley et al. (1988). Les interactions entre la flamme et 1’écoulement
turbulent sont modélisées par des fonctions de densité de probabilité présumées,
trés peu cotiteuses en terme de ressources CPU. Les premiéres démonstrations
mathématiques qui justifient la tabulation de la cinétique chimique en fonc-
tion d’un nombre réduit d’espéces sont proposées par Maas et Pope (1992) au
travers de la méthode ILDM (Intrinsic Low Dimensional Manifold). Cette ap-
proche consiste & limiter le nombre de degrés de liberté du systéme réactif en ne
conservant que ses évolutions les plus lentes dans la base des vecteurs propres.
Dans les zones a température élevée, ’espace chimique est effectivement réduit
efficacement. Malheureusement, ce n’est pas le cas des zones & basse tempéra-
ture, ou la diffusion moléculaire des espéces est importante. Ainsi I’application
de 'approche ILDM pour simuler des configurations industrielles est délicate.
Ce constat a encouragé Gicquel et al. (2000) et van Oijen et al. (2001) a identi-
fier directement les sous espaces chimiques par des configurations élémentaires
d’écoulement réactif, rejoignant ainsi les stratégies de modélisation proposée
empiriquement par Peters (1984) puis Bradley et al. (1988). Cette approche a
été utilisée avec succés pour simuler des configurations 1-D de flammes & contre-
courant (Gicquel et al. 2000). Des défis demeurent cependant pour permettre
la simulation de la combustion turbulente dans des géométries complexes. Les
principales difficultés résident dans la construction de la base de données ther-
mochimique puis dans son exploitation pour modéliser les interactions entre la
chimie et la turbulence. Enfin son implantation dans un code de calcul de la mé-
canique des fluides doit étre réalisée avec soin pour ne pas introduire d’erreurs
numériques.

Mes travaux de recherche sont majoritairement inscrits dans ce contexte et sont
résumés dans ce manuscrit. Celui-ci est est rédigé en trois partie. La premiére
traite de la technique de tabulation de la cinétique chimique. Les coordon-
nées principalement utilisées pour capturer la structure chimique des flammes
sont définies. Nous proposerons ensuite différentes stratégies de construction
des tables thermochimiques en fonction des régimes de combustion étudiés. La
deuxiéme partie de ce manuscrit se concentre sur l'implantation d’'une base
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de chimie tabulée dans un code de simulation numérique de la dynamique des
fluides. Deux formulations sont proposées en fonction des hypothéses faites sur
la compressibilité de I’écoulement. Des exemples d’applications sont proposés
dans des situations d’écoulements a faible nombre de Mach ou, a I'inverse, dans
des situations d’écoulements compressibles. La derniére partie de ce manuscrit
aborde la question de la modélisation de la combustion turbulente. Des stra-
tégies de modélisations sont proposées et illustrées par des calculs dans des
contextes RANS et LES.



Chapitre 2

Tabulation de la cinétique
chimique

2.1 Introduction

Un écoulement réactif est caractérisé par sa dynamique, c’est-a-dire sa vitesse,
et par son état thermodynamique et chimique. Notons ¢ une variable thermo-
chimique caractérisée par cet état. ¢, qui est par exemple, la température, la
fraction massique d’une espéce chimique ou son taux de réaction, est identifié &
partir de deux variables d’état et de la composition du systéme (Maas et Pope
1992). Si le couple de variables d’état (P, T') est retenu, ou P est la pression et
T la température, alors il existe une fonction d’état F telle que :

o =F(P,T,Y1,Ya,....,Yn,) (2.1)

ou Y}, est la fraction massique de I’espéce chimique k et ng, est le nombre total
d’espéces chimiques.

Introduisons les contributions sensible et chimique de ’enthalpie h et de ’éner-
gie interne e définies par :

T

h=h"+ [ CpdT (2.2)
T0
T

e=e+ [ CudT (2.3)
T0

ou C), et C, sont les capacités calorifiques massiques moyennes du mélange a
pression et & volume constants, respectivement. L’exposant © indique 1’état de
référence. Sous une hypothése de gaz parfait, la masse volumique du mélange
p est reliée a la pression, a la température et a la composition du mélange par
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la relation :

P
T
ou r = R/M avec R la constante des gaz parfaits et M la masse molaire
moyenne du mélange. L’utilisation des équations 2.2, 2.3 et 2.4 permet de sub-

stituer, par exemple, les couples (P,h) ou (p,e) au couple de variable d’état
(P,T). Il existe dans ce cas des fonctions G et H telles que :

p (2.4)

¢ =G(Ph,Y1,Ys,.... Yy, ) (2.5)
Y = H(p> €, lea Y2> ey Ynsp)

La détermination de la composition du mélange dans un écoulement nécessite
la résolution d’une équation de transport pour chaque espéce chimique présente
dans le schéma cinétique. Comme l'identification de I’état thermochimique d’un
mélange entre un oxydant et un hydrocarbure est rapidement trés complexe !,
il est intéressant de réduire son nombre de degrés de libertés. Sous certaines
hypothéses que nous détaillerons ultérieurement, les espéces chimique peuvent
étre remplacées par un vecteur réduit de coordonnées (11,2, ..., 1,) ot n + 2
est alors le nombre de dimensions de la base de données themo-chimique. Dans
cette nouvelle base, les grandeurs thermochimiques ¢ s’expriment par exemple :

Y = F/(P7 Tv ¢1,¢2a 71/}77,) (27)
Y = g/(Pv hvwlaw%“"wn) (28)
Y = H/(,O, eﬂ/ﬂaﬁ% >wn) (29)

Comme les taux de réaction chimiques sont fortement non-linéaires, il n’est en
pratique pas possible de déterminer analytiquement les fonctions F', G, H’,
etc ... Celles-ci sont généralement définies de fagon discrétes dans des bases de
données, d’ou 'utilisation de la terminologie chimie tabulée.

Ce chapitre explique comment construire en pratique une base de chimie tabu-
lée. Les coordonnées les plus couramment utilisées sont définies dans un premier
temps. Plusieurs techniques de construction des bases de chimie tabulée, cha-
cune adaptée & une situation particuliére, sont ensuites détaillées. La liste des
méthodologies abordées dans ce manuscrit n’est pas exhaustive car l'auteur
a fait le choix de ne mentionner que celles qu’il a contribué a développer. Par
exemple le modéle de flamelettes de diffusion stationnaires développé par Peters
(1984) ne sera pas détaillé malgré son utilisation importante par la communauté
académique et industrielle. Pour faciliter la lecture de la suite du manuscrit, les
différentes fonctions F, G ou ‘H ne se distinguent plus par leurs notations. Leur
différence s’exprimera tacitement en fonction du choix des arguments. Nous

1. Plus de 50 espéces chimiques sont impliquées dans le schéma GRI 3.0 (Smith et al.
1999) qui décrit la combustion du méthane avec de air
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écrirons par exemple :

o =F(P,T,Y1,Y2,....Ynsp) = (P, T,Y1,Y2,....,Yp,,) (2.10)
ou encore
0 =G(P,h,Y1,Ya,....Ynsp) = (P, h,Y1,Ya, ..., Yy, ) (2.11)

2.2 Coordonnées principalement utilisées

Les coordonnées des bases de chimie tabulée sont choisies pour reproduire
la structure chimique des flammes étudiées. Elles doivent rendre compte par
exemple des zones de réaction, du mélange entre le combustible et le comburant
ou encore des pertes thermiques. Ces variables, qui constituent les coordonnées
de la table thermochimique, devront étre identifiées en chaque point de 1’écoule-
ment réactif simulé. Cette détermination se fait généralement par la résolution
numérique d’équations de transport. Des variables qui décrivent le mélange, la
zone de réaction et les pertes thermiques sont introduites ci-dessous.

2.2.1 La fraction de mélange

La fraction de mélange z est un scalaire passif qui permet de quantifier le
mélange entre le combustible et le comburant. Sa définition dépend de la com-
plexité du probléme étudié (Poinsot et Veynante 2005), principalement en fonc-
tion des hypothéses de modélisation de la diffusion des espéces chimiques et de
la représentation de la cinétique chimique complexe.

Les définitions les plus simples de la fraction de mélange sont dérivées d’une
chimie & une étape de type : F'+ SO — P ou F, O et P symbolisent res-
pectivement le combustible, 'oxydant et les produits de la combustion. S est
le coefficient stoechiométrique molaire de la réaction. Supposons que les coef-
ficients de diffusion moléculaire des espéces chimiques sont les mémes. Dans
ce cas, a partir de I’équation globale une définition possible de la fraction de
mélange z est par exemple :

SYF — YO + YOO
sYL + Y8

z= (2.12)

ol les exposants © et / référent aux propriétés du fluide coté comburant et

combustible, respectivement. s = SMo/MFp est le coefficient stoechiométrique
massique. Ainsi définie, la fraction de mélange z prend respectivement les va-
leurs de 0 et 1 dans 'oxydant et dans le combustible.
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La définition 2.12 n’est plus valable si des modéles de cinétique chimique plus
complexes sont considérés. En effet, a cause de 'existence d’espéces intermé-
diaires comme les radicaux, la définition 2.12 n’assure plus que z soit un scalaire
passif. Ainsi, pour les méthodes de chimie tabulée, il est préférable d’utiliser
des définitions de la fraction de mélange basées sur les fractions massiques des
éléments Ye, qui sont adaptées a la cinétique chimique complexe (Masri et al.
1988). Pour chaque élément de symbole e, une fraction de mélange z. est définie
en normalisant Y, entre sa valeur coté combustible (Ye,) comburant (Ye,) :

_ Y- Y2

= 2.13
g (213)

Ze

Avec un nombre de Lewis unitaire (L. = A/(pCp,D) = 1, toutes les définitions
de la fraction de mélange sont équivalentes quel que soit I’élement e considéré.
z = 2, est alors un scalaire passif solution de ’équation de transport suivante :

Opz  Opuiz 0 0z
W + 63@1 - 6.%1 <pDZ 833‘2) (2.14)

ou la diffusion moléculaire de la fraction de mélange est modélisée par la loi de
Fick. D, = X\/pC), est le coefficient de diffusion moléculaire de la fraction de
mélange.

Quand la diffusion différentielle des espéces est considérée (Lep # 1), la fraction
de mélange définie par I’'Eq. 2.13 n’est plus représentative de la proportion
entre le combustible et le comburant. Dans ce cas, pour faciliter ’analyse des
résultats, il peut étre utile d’employer une définition de la fraction de mélange
qui combine les fractions massiques des éléments. Ainsi pour la combustion
d’un hydrocarbure, Bilger et al. (1990) ont proposé la définition suivante :

Z — Zp Yo Yy Yo
e = 2% Z7=2-9% 4 H -0 2.15
ZBilger Zf — Zoz avec WC + QWH WO ( )

ou Yo, Yu et Yo sont respectivement les fractions massiques des éléments car-
bone, hydrogéne et oxygéne.

Cette définition est cependant difficilement applicable, car I’équation de trans-
port de la fraction massique élémentaire fait apparaitre un terme qui n’est pas
fermé. Une alternative, utilisée dans le modéle de flammelettes de diffusion pro-
posé par Pitsch et Peters (1998) est de définir directement z comme solution
de I’équation 2.14 dés la construction de la base de chimie tabulée.
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2.2.2 Variables d’avancement de réaction

Variable d’avancement de réaction pour capturer la zone de gradients
thermiques

La variable d’avancement de réaction Y, est introduite pour capturer la tran-
sition entre les gaz frais et les gaz briilés. Elle est définie en général par une
combinaison d’espéces chimiques ou bien par la température de sorte qu’elle
évolue de facon continue et monotone entre un état initial (Y, = Y./) et un état
final (Y, = Y,?). Si cette condition est respectée, alors ¢(Y,) est une application
de Y, et donc les variables thermochimiques sont tabulables en fonction de Y.

L’importance de la combinaison d’espéces retenue pour tabuler les variables
thermochimiques est illustrée sur la figure 2.1(a) ou des flammes prémélangées
adiabatiques & propagation libre sont projetées dans l'espace (Yco,,T) pour
différentes valeurs de richesse ¢ du mélange de gaz frais. Il est observé que de
¢ =0.44 ¢ = 1.2, la température exprimée en fonction de la fraction massique
de COq est bien une application. Une seule et unique valeur de température
existe pour une valeur donnée de Y.. Par contre, ce comportement n’est plus
vérifié dans les régions riches ou des points de rebroussement apparaissent.
Ce phénomeéne s’explique par la cinétique de combustion du méthane : & des
niveaux de température élevés et pour un mélange riche en combustible, le CO9
se décompose en CO. La température décroit quand l'avancement de réaction
augmente. Fn effet, lors des derniéres étapes cinétiques ot les espéces se dirigent
vers leur état d’équilibre, les réactions endothermiques sont plus importantes
que les réactions exothermiques. Le taux de dégagement de chaleur devient alors
négatif et la température décroit. Pour éviter que la fonction ¢(Y:) ne présente
un point de rebroussement, une combinaison linéaire des fractions massiques de
CO4 et de CO est généralement choisie pour définir la variable d’avancement
des réactions d’hydrocarbures (Fiorina et al. 2003) :

Y. = Yco, + Yco (2.16)

Dans ce cas, comme le montre la figure 2.1(b), ’évolution de la température
est bien tabulable en fonction de Y..

La variable Y, peut également s’exprimer sous la forme d’une variable normali-
sée ¢, qui prend respectivement les valeurs de 0 et 1 dans les gaz frais et briilés
(Moss et Bray 1977). La variable ¢ est définie par :

|

= v (2.17)

Cc

ot Y. et Y./" représentent Y, dans les gaz frais et bralés, respectivement. En
pratique, Y.“? correspond & la valeur prise par la variable d’avancement de ré-
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action a I’équilibre thermodynamique. Elle dépend fortement de la composition
initiale du mélange et donc de la fraction de mélange z. Ainsi, la définition 2.17
a l'inconvénient de coupler indirectement c et z ce qui complique I’équation de
transport de ¢ car des termes de dérivées croisées apparaissent. Il est générale-
ment préférable de résoudre une équation de transport pour Y, puis au besoin
d’estimer c via la définition 2.17.

Le choix des espéces chimiques qui interviennent dans la définition de Y, va
déterminer les échelles de temps et d’espace considérées. La définition 2.16 est
adaptée a la description de la position de la flamme dans des situations prémé-
langées (Gicquel et al. 2000), partiellement-prémélangées (Fiorina et al. 2003)
ou non prémélangées (Fiorina et al. 2005a). Mais toutes les évolutions chimiques
des systéme réactifs ne peuvent pas étre déduites. Si les temps des phénomeénes
physiques étudiés sont petits ou grands devant les temps caractéristiques de la
formation du monoxyde et du dioxyde de carbone, alors ’équation 2.16 n’est
plus suffisante. C’est le cas de 'auto-allumage et de la formation des oxydes
d’azote qui sont présentés ci-dessous.

Variable d’avancement de réaction pour des temps trés rapides :
exemple de auto-allumage

Dans de nombreuses configurations industrielles, comme les moteurs a combus-
tion interne de type Diesel, les chambres de combustion de superstatoréacteur
ou encore certains fours industriels, des phénoménes d’auto-allumage initient
la combustion. Les phases d’initiation de l'auto-allumage font intervenir des
réactions de craquage du combustible qui se décompose alors en chaines hydro-
carbonées plus légéres. Comme les produits principaux de la combustion dont
CO et CO2 ne sont pas créés lors de cette phase, la définition 2.16 ne permet
pas de suivre ’amorcage de ’auto-allumage. Pour remédier & ce probléme, la
fraction massique du combustible est généralement ajoutée dans la définition
de Y, (Embouazza 2005; Galpin et al. 2008; Vicquelin 2010; Tudorache et al.
2011) :

Y, =Yoo, + Yoo — Yiuel + Yuu (2.18)

oll Yyyue est la fraction massique du combustible et I’exposant O signifie que
I’état est celui des gaz frais. Cette définition permet de capturer précisément le
délai d’auto-allumage d’'un mélange réactif & condition que la discrétisation de
la table chimique soit optimisée (cf. section 2.3.2)
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Projections de flammes prémélangées adiabatiques dans le plan
(Y., T) pour deux définitions de la variable Y. Les trajectoires
qui correspondent & plusieurs valeurs de richesse ¢ d’un mé-
lange méthane/air sont tracées (Fiorina et al. 2003).
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Variable d’avancement de réaction pour les échelles de temps lentes :
exemple de la formation des oxydes d’azote

Comme le temps de formation du monoxyde d’azote par voie thermique est
beaucoup plus long que celui du dioxyde de carbone, la définition 2.16 n’est
pas adaptée a la prédiction des oxydes d’azote. Ce probléme est illustré sur la
figure 2.2 ou sont projetées, dans l'espace (Yyo, Ye) les trajectoires suivies par
des flammes 1-D prémélangées résolues pour différentes richesses. Si la variable
Y, est définie par 'Eq. 2.16, alors d’importantes variations de NO ne sont pas
capturées par la variable d’avancement Y.. Ceci se traduit visuellement par le
fait que les trajectoires des flammes sont perpendiculaires & la direction Y. Pour
remédier a ce probléme, une premiére possibilité est d’introduire directement
NO dans la définition de Y, (van Oijen et de Goey 2009) :

Y. =Yco + Yco, + a¥no (2.19)

ol « agit comme un coefficient de "dilatation" des profils. Cette définition
permet d’élargir ’espace temporel couvert par Y, en y ajoutant une contribution
liée & une espéce chimique & formation lente. Une approche semblable a été
développée par Godel et al. (2009) en définissant la variable d’avancement au
moyen d’une combinaison d’espéces carbonées et de NOx :

Y. =Yco, + Yoo + Yu,0 + Yno + Yno, + YN0 + AYN, (2.20)

L’ajout de Yyo + Yno, + Yn,0 permet d’assurer le suivi de la formation et
de la destruction de NO, en assurant une correspondance bijective avec Y.
Le terme AYy, = Yy, — YJQ,Q, permet d’assurer la croissance de Y. malgré
la consommation de NO en Ny qui arrive dans certains gaz briilés issus de
combustions riches. Cette nouvelle définition de la variable d’avancement de
réaction permet de capturer la formation des oxydes d’azote comme le montre
la figure 2.2.

Une autre approche est de combiner deux variables comme 'ont proposé Thme
et Pitsch (2008). La premiére, définie par une relation du type Eq. 2.16 permet
de capturer la zone de réaction principale. La seconde variable Y est définie
pour étre bijective dans ’espace temporel relatifs aux temps chimiques longs.
Pour cela elle peut s’exprimer simplement en fonction de la fraction massique
de NO (Ihme et Pitsch 2008) :

Y} =Yno (2.21)
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FIGURE 2.2 — Projection dans l'espace (Yno,Y. des trajectoires suivies par
des flammes 1-D prémélangées de richesses différentes. Poin-
tillés : Y, est défini par Y, = Yoo+Yco,. Traits pleins : : Y, est
défini par Y. = Yoo, +Yco+Ymo+Yno+Yno,+YN,0+AYN,.
Courbe extraite de Godel et al. (2009)

2.2.3 Capture des échanges thermiques par ’enthalpie ou I’éner-
gie interne

La prise en compte des pertes thermiques dans les méthodes de chimie ta-
bulée nécessite I'ajout d’une dimension. Il s’agit en général de I'enthalpie h
ou de I’énergie interne e définies respectivement par les équations 2.2 et 2.3
dans leurs formulations sensibles et chimiques. L’intérét d’inclure les compo-
santes chimiques et sensibles dans les définitions de h et e est que ces der-
niéres se conservent lors de la combustion lorsque la composition atomique est
constante. 2 L’enthalpie est généralement retenue pour simuler des flammes &
pression constante alors que 1’énergie est préférée dans des chambres de com-
bustion & pression variable comme les moteurs & combustion interne (Tudorache
et al. 2011).

L’utilisation de la variable A est trés efficace car elle permet & elle seule de cap-
turer toutes les natures de pertes thermiques, qu’elles soient radiatives, convec-
tives ou conductives. En effet la trajectoire suivie pour atteindre un certain
degré de pertes thermiques n’a pas d’importance sur la structure chimique de

2. Pour une composition élémentaire fixée, ’enthalpie se conserve dans les systémes ouverts
et fermés adiabatiques isobares. L’énergie se conserve dans un systéme adiabatique fermé
isochore.
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la flamme. Fiorina et al. (2003) ont ainsi montré que les structures chimiques
de flammes "refroidies" par rayonnement ou par conduction sont identiques.

Pour faciliter la gestion des bases de données, il est commode de normaliser
I’enthalpie :

h — hmm(z)
had(z) - hmzn(z)

ol hyq et hmpin sont respectivement les enthalpies adiabatique et minimale du
mélange pour une fraction de mélange (ou richesse locale) donnée. L’enthalpie
minimale correspond a ’enthalpie du mélange a 1’'équilibre thermodynamique
refroidi & la température T},;, la plus faible qui puisse étre rencontrée dans le
systéme réactif étudié. 3

hy = (2.22)

2.3 Génération des tables thermochimiques

Au travers de la méthode ILDM (Intrinsic Low Dimensional Manifold), Maas
et Pope (1992) ont montré qu'une base de chimie tabulée peut étre construite
a partir d’une analyse purement mathématique du systéme réactif. Si cette ap-
proche est formellement trés rigoureuse, les dimensions du systéme sont généra-
lement réduites seulement sous des conditions de température élevées (Gicquel
et al. 2000). Une autre stratégie, plus appropriée a des systémes réactifs réels,
est de supposer que la structure chimique des flammes peut étre modélisée par
des configurations élémentaires simples qui dépendent des caractéristiques glo-
bales de ’écoulement réactif. Ainsi des flammes prémélangées laminaires sont
adaptées dans des régimes prémélangés ou partiellement prémélangés. Cette
hypothése est vérifiée lorsque la combustion turbulente se situe dans le régime
de flammelette, c’est & dire lorsqu’aucune structure tourbillonnaire ne pénétre
dans le front de flamme. La structure laminaire de la flammelette est alors
conserveée.

Différentes situations représentatives des systémes réactifs réels sont discutées
dans cette partie. La construction de tables thermo-cinétiques FPI (Gicquel
et al. 2000) ou FGM (van Oijen et al. 2001) adaptées aux flammes partiellement
prémélangées rencontrées dans les foyers aéronautiques est tout d’abord présen-
tée. La question de la modélisation des pertes thermiques est ensuite abordée,
puis la modélisation de 'auto-allumage, caractéristique des moteurs a combus-
tion interne est traitée. Enfin la modélisation de la cinétique chimique dans les
fours industriels ot combustible et comburant sont injectés séparément dans

3. En pratique I’enthalpie minimale A, est calculée en faisant un calcul a I’équilibre
thermodynamique & (P,Tin) constants.
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la chambre de combustion sera finalement étudiée. Dans cette derniére confi-
guration, nous nous intéresserons & la situation fréquemment rencontrée ou le
comburant est dilué avec des gaz briilés avant de pénétrer la zone de réaction.

2.3.1 Modélisation des flammes prémélangées et partiellement
prémélangées par la méthode FPI

Flame Prolongation of ILDM

La méthode Flame Prolongation of Intrinsic Low Dimensional Manifold propo-
sée par Gicquel et al. (2000) repose sur ’hypothése que la structure chimique
des flammes turbulentes partiellement prémélangées peut se modéliser par une
collection de flammes mono-dimensionnelles prémélangées se propageant libre-
ment. Sous I’hypothése d’'un nombre de Lewis unitaire, ces "flammelettes" sont
décrites par le systéme d’équations :

(pu =10

Y, v, d v,
Oy i < Dk) Wi k=1,..,n4

pﬁ pu de  dz dx
k (2.23)
oT dT d oT .
PCy g +PuCy— = <)\ax> + kzlhkwkwk
avec comme conditions aux limites :

dT

T(z=—o00) =T —(z=+00) =0
dz (2.24)
dY; ’

ou z est la coordonnée spatiale dans la direction normale au front de flammes,
T la température, u la vitesse de 1’écoulement, p la masse volumique, A la
conductivité thermique du mélange et C), la capacité calorifique du mélange.
Y. est la fraction massique de l'espéce chimique k, h; son enthalpie massique
et W} sa masse molaire. wy est le taux de réaction chimique de l'espéce k
exprimé en mole.m™3.s7! Les inconnues du systéme sont la température T, les
fractions massiques des espéces Y} et le débit massique . L’identification du
débit massique permet de déterminer la vitesse de propagation d’une flamme
plane laminaire .S; :

poS; =m (2.25)

ol pg est la masse volumique des gaz frais.
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Le modéle FPI suppose que la structure chimique des flammes partiellement
prémélangées peut étre reproduite par une collection de lammes 1-D prémélan-
gées calculées chacune pour des conditions de richesse de gaz frais différentes.
La table thermochimique est construite en résolvant le systéme d’équations 2.23
dont le systéme de conditions aux limites 2.24 est exprimé en fonction de la
richesse ¢y du mélange de gaz frais :

T/ =T/(¢0), V! =Y!(0) pour ¢ << (2.26)

ou ¢; et ¢, sont respectivement les limites d’inflammabilité pauvre et riche du
mélange réactif. Ainsi, les variables thermochimiques ¢ solutions du probléme
s’expriment de la facon suivante :

= ¢(d0, @) (2.27)

La richesse du mélange de gaz frais est reliée a la fraction de mélange par la
relation :

2(1 — zg)

%0 = zst(1— 2)

(2.28)
avec zg la valeur prise par la fraction de mélange dans des conditions stoe-
chiométriques. Sous 'hypothése d’un nombre de Lewis unitaire, la fraction de
mélange est constante dans une flamme prémélangée. Ainsi les variables ther-
mochimiques s’expriment également en fonction de z :

(0, 7) = ¢(z,7) (2.29)

Comme la variable d’avancement de réaction Y, évolue de facon continue et
monotone entre les gaz frais (état initial) et les gaz brulés (état final), le chan-
gement de variable Y, = f(x) est également possible. Les grandeurs thermochi-
miques sont donc fonctions des coordonnées z et Y, :

o =p(Y,z) pour z <z<z (2.30)

ou z; et z. sont respectivement les valeurs de fraction de mélange correspondant
aux limites d’inflammabilité pauvre et riche. Pour faciliter I'interpolation dans
la table, la variable ¢, c’est a dire la forme normalisée de ’avancement de la
réaction Y, (cf. Eq. 2.17), est généralement introduite :

©=1(c,z) pour 2z <z<z (2.31)

En dehors des limites d’inflammabilité, les taux de réactions chimiques sont
supposés nuls. Les variables thermodynamiques et la composition du mélange



2.3. GENERATION DES TABLES 25

sont interpolées linéairement en fonction de z :

st oz <z<l: (2.32)
P(e,2) = T (pru = ple, 7)) + ole, ) (2.33)

si 0<z<z: ' (2.34)
o) = (ole;1) ~ Pomy) + Pouy (2.35)

(2.36)

©Ofuel €6 Vory représentent respectivement I'ensemble des variables thermochi-
miques qui caractérisent le combustible et le comburant. Comme il n’y a pas
de réaction chimique en dehors des limites d’inflammabilité du mélange, ¢ fyq
et Yory ne dépendent pas de la variable d’avancement de réaction, c.

Domaine de validité de la méthode FPI

La plupart des travaux de modélisation dédiés a la combustion distinguent les
flammes "prémélangées", ou le combustible et le comburant sont parfaitement
mélangés avant la réaction chimique, des flammes "non prémélangées" appelées
également "flammes de diffusion", ot le combustible et le comburant sont injec-
tés séparément. Dans ce second cas, la zone de réaction se situe dans la couche
de mélange proche des conditions stoechiométriques. En combinant la variable
d’avancement de réaction Y. a la fraction de mélange z, la méthode FPI est
capable de suivre & la fois les trajectoires chimiques des flammes prémélangées
et celles des flammes de diffusion. Cette technique de tabulation a été en réalité
anticipée par Bradley et al. (1988) puis par al Masseeh et al. (1990) dans le cadre
de la modélisation de la combustion turbulente partiellement prémélangée.

Le fait que la trajectoire dans l'espace (Y, z) d’une flamme partiellement pré-
mélangée ou non prémélangée soit capturée par le modéle FPI ne signifie pas
que I’ensemble des espéces chimiques est correctement modélisé par la base de
chimie tabulée. Pour étudier ce point, le modéle FPI est testé sur des flammes
1-D & contre-courant (Fiorina et al. 2005a), partiellement-prémélangées et non
prémélangées étirées. Le paramétre d’étirement a est défini par le gradient de
vitesse rencontré du codté du combustible : a = du/dz]| fuel, OU u est la vitesse
dans la direction x, perpendiculaire aux jets injectés & contre-courant. Les tra-
jectoires suivies par le systéme réactif dans l'espace (Y, z) sont tracées sur
la figure 2.3. Les lignes en pointillé représentent les trajectoires suivies dans
des flammes prémélangées. Sous I’hypothése d’'un nombre de Lewis unitaire, la
fraction de mélange z reste constante dans chaque flammelette prémélangée,
ainsi les trajectoires obtenues sont des droites verticales localisées dans I’in-
tervalle [z, z,] ol 2; et z, sont les limites d’inflammabilité pauvre et riche du
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FIGURE 2.3 — Trajectoires suivies par des flammes prémélangées libres et par
des flammes & contre-courant dans l'espace (z, Y.) (Fiorina
et al. 2005a).

mélange. Les lignes en tirets représentent les trajectoires suivies par un ensemble
de flammes non prémélangées résolues pour différentes valeurs d’étirement. Le
modéle FPI suppose que les propriétés themodynamiques et chimiques d’une
flamme dans l'espace (Y, z) sont toujours identiques a celles de flammes 1-D
prémélangées. Sur la figure 2.3, cela signifie qu’aux intersections entre les tra-
jectoires des flammes prémélangées et non prémélangées dans le sous espace
(Ye, 2), la relation suivante est supposée :

prp1(Ye,z) = poo(Ye, 2) (2.37)

ol wrpr et poc sont les variables thermochimiques issues respectivement de la
base FPI et de la flamme & contre-courant. Une série de flammes 1-D a contre-
courant résolues en utilisant le schéma cinétique détaillé de Lindstedt (1997)
est post-traitée pour vérifier cette approximation. La fraction de mélange z et
la variable d’avancement de réaction Y, sont extraites du calcul de la flamme en
chimie détaillée et utilisées pour entrer dans la base thermochimique FPI. Les
grandeurs thermochimiques issues de la base de données sont comparées sur
les figures 2.4 et 2.5 a la solution de référence obtenue sous I’hypothése d’une
chimie complexe.
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La figure 2.4 présente une configuration partiellement prémélangée ot un mé-
lange méthane/air caractérisé par une richesse ¢p = 1.8 est injecté a contre-
courant d’une injection d’air. Un accord parfait est observé entre la solution
de référence sur la température, les espéces majoritaires comme le COs, les
espéces minoritaires comme OH ou le taux de réaction chimique de la variable
d’avancement de réaction. De plus leffet de I'étirement sur la structure de la
flamme est bien capturé par la base de chimie tabulée. La figure 2.5 montre
toujours des résultats obtenus sur une configuration a contre-courant partielle-
ment prémélangée mais avec une richesse d’injection plus importante du c6té
du combustible (¢p = 5). Ces résultats montrent qu'’il existe toujours une
zone de réaction mince, située aux environs de la stoechiométrie, dans laquelle
I’hypothése du modéle FPI est vérifiée. En dehors de ces zones, la cinétique
chimique est moins intense devant la diffusion des espéces. Les flux diffusifs au
travers des surfaces iso-Z deviennent plus importants et affectent la structure
chimique de la flamme. Une analyse plus compléte est proposée dans Fiorina
et al. (2005a). Il est montré que pour des flammes entiérement non prémélan-
gées, c’est & dire sans air injecté avec le combustible, les erreurs induites par le
modéle FPI s’accentuent davantage.

Les conclusions des études publiées par Fiorina et al. (2005a) sont que le mo-
déle FPI est valide lorsque le front de flamme, qui inclut la zone thermique
et réactive, est localisé dans son intégralité dans des régions ot la richesse du
mélange est dans les limites d’inflammabilité du combustible. Dans ces condi-
tions, la structure de flamme sera proche de celle d’'une flammelette laminaire
prémélangée. Dans le cas de flammes laminaires & contre-courant, ce régime est
naturellement rencontré lorsque la richesse du mélange combustible /comburant
est inférieure a la limite d’inflammabilité riche (dans les flammes méthane/air
étudiées précédemment, ¢, ~ 2). A l'inverse, si la richesse d’injection est plus
grande que la limite d’inflammabilité riche, la structure sera caractéristique
d’une flamme de diffusion, ce qui n’est pas favorable au modéle FPI.

Dans le cas de flammes turbulentes, il est plus difficile d’identifier a priori la
nature de la flamme simplement & partir des conditions d’injection des réactifs
dans la chambre. Le régime de combustion peut étre complexe, en présentant
simultanément des branches de diffusion et des noyaux prémélangés. Dans ce
cas, des bases de chimie construites a partir de flammelettes soit prémélan-
gées, soit non prémélangées ne permettent pas de prédire 'intégralité de la
structure chimique de la flamme. Pour cela la diffusion au travers des surfaces
iso-z (caractéristiques des flammes de diffusion) et des surfaces iso-c (caractéris-
tiques des flammes de prémélange) doit étre considérée dés la génération de la
table. Nguyen et al. (2010) proposent pour cela de résoudre les équations bilans
des espéces chimiques de flammes multi-dimensionnelles dans I’espace (Y, ).
L’opération qui permet de transposer les équations de ’espace physique a la
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modele FPI et la solution chimie dé-

taillée d’une flamme méthane-air partiellement prémélangée
riche (¢p = 1.8) pour différents étirements a. (a) : Tempé-
rature, (b) : Yoo,, (¢) : You, (d) : wy.. Traits pleins : flamme
de référence chimie détaillée. Symboles : FPI. Traits pointillés
et triangles hauts : a = 10s~'. Traits mixtes et triangles bas :

a = 158s~ L. Points et diamants

s a = 25257, Traits point-

point et cercles : a = 398s71. P et E : o Uintérieur et hors des
limites d’inflammabilité. (Fiorina et al. 2005a).

base (Yg, z) introduit des nouveaux paramétres. Il s’agit des taux de dissipation

scalaires y: = p|Vz[%, xy, = p| VY

2 et XY, = VY..Vz. L’ajout de ces para-

meétres introduit de nouveaux degrés de libertés qui capturent, avec la méme
table chimique, des flammes aux structures complexes. Cette approche est trés
similaire au modeéle REDIM (Bykov et Maas 2007; Bykov et Maas 2009). Ces
méthodes de tabulation sont plus précises que des bases de données thermochi-
miques construites avec une seule configuration de flammelette. En contrepartie,
la table est plus difficile & construire et posséde plus de dimensions.

Bien que le modéle FPI ne soit pas bien adapté aux flammes de diffusion, il a été
de nombreuses fois utilisé pour simuler des flammes non prémélangées (Vervisch
et al. 2004; Fiorina et al. 2009; Vreman et al. 2009). Comme la position de la
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modéle FPI et la solution chimie dé-
taillée d’une flamme méthane-air partiellement prémélangée
riche (¢p = 5) pour différents étirements a. (a) : Tempéra-
ture, (b) : Yco,, (¢) : You, (d) : wy.. Traits pleins : flamme
de référence chimie détaillée. Symboles : FPI. Traits pointillés
et triangles hauts : a = 10s~'. Traits mixtes et triangles bas :
a = 158s~ L. Points et diamants : a = 252s~'. Traits point-
point et cercles : a = 398s71. P et E : a Uintérieur et hors des
limites d’inflammabilité (Fiorina et al. 2005a).

flamme est principalement gouvernée par le mélange entre le combustible et
le comburant, et non par la cinétique chimique de la combustion, des accords
corrects avec les mesures expérimentales ont été généralement observés. Les
erreurs liées a la tabulation risquent cependant d’étre davantage préjudiciables
pour la prédiction des polluants. Elles pourraient étre corrigées par les méthodes
hybrides mentionnée précédemment (Bykov et Maas 2007; Bykov et Maas 2009;
Nguyen et al. 2010).

Prise en compte des pertes thermiques

La prise en compte de l'effet des échanges thermiques sur la chimie de la com-
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bustion implique de faire varier la coordonnée enthalpie lors de la génération
des bases thermochimiques. Une solution est de calculer des flammelettes la-
minaires 1-D prémélangées, non seulement pour différentes richesses mais aussi
pour différentes températures des gaz frais. Cependant, pour obtenir des ni-
veaux de pertes thermiques similaires & ceux rencontrés dans des applications
réelles (par exemple lors du refroidissement des fumées qui longent une paroi
froide), des températures peu réalistes de gaz frais doivent étre imposées (en-
dessous de 270 K). Non seulement la combustion d’un gaz a rarement lieu a trés
basse température, mais de plus il est difficile de trouver des données thermo-
dynamiques valides sous ces conditions. Au lieu de baisser la température des
gaz frais dans une configuration de flamme se propageant librement, van Oijen
et al. (2001) ont proposé de simuler des flammelettes accrochées sur un brialeur
poreux isotherme. Dans ces flammes, la totalité des échanges thermiques a lieu
par conduction thermique & 'extrémité du briileur. Comme il n’y a plus de
pertes thermiques au deld du milieu poreux, 'enthalpie reste constante dans la
flamme sous ’hypothése d’un nombre de Lewis unitaire.

La différence principale entre les flammes accrochées sur brileur et les flammes
se propageant librement est que le débit massique m n’est plus une inconnue
du systéme mais un paramétre (Kee et al. 1985). La diminution de 1 entraine
une augmentation des flux conductifs entre la flamme et la paroi du brileur et
donc une diminution de 'enthalpie h (Fiorina et al. 2003). Il existe un débit
minimal pour lequel la flamme s’éteint. D’un autre c6té, la plus grande valeur
de débit massique correspond aux flammes adiabatiques. Ainsi, en faisant sim-
plement varier le débit massique m, il est possible d’atteindre tous les niveaux
d’enthalpie pour lesquels une flamme stable existe. La figure 2.6 montre la tem-
pérature exprimée en fonction de la fraction massique de COqo pour différentes
flammes prémélangées steechiométriques méthane/air, du niveau adiabatique
jusqu’a lextinction. La température initiale des gaz frais est égale a 298 K. Le
code PREMIX de ’ensemble CHEMKIN (Kee et al. 1989) est utilisé¢ avec le
mécanisme cinétique développé par Lindstedt (1997). En faisant 'hypothése
d’un nombre de Lewis constant et unitaire, ’enthalpie se conserve dans chaque
flamme, ce qui rend la tabulation dans une base de données plus simple.

A ce stade, il est légitime de s’interroger sur la validité de la méthode employée
pour faire varier ’enthalpie. Pour cela nous allons voir si deux flammes qui ont
subi le méme niveau d’enthalpie mais via des pertes thermiques de natures dif-
férentes ont la méme structure dans I’espace des compositions chimiques. Deux
flammes laminaires prémélangées steechiométriques méthane/air sont calculées.
La premiére se propage librement tandis que la seconde est accrochée au nez du
briileur pour un débit massique donné. La température des gaz frais est choisie
de sorte que ’enthalpie des deux flammes soit la méme. Les résultats sont tracés
sur la figure 2.7. La température initiale des gaz frais de la flamme prémélangée
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FIGURE 2.6 — Température en fonction de la fraction massique de COs pour
une série de flammes steechiométriques méthane/air accrochées
sur brialeur. Chaque trajectoire correspond a une valeur de ’en-
thalpie. Celle-ci évolue évolue entre les conditions adiabtiques
(h=-0.26 10° J kg=') et la limite d’extinction h=-1.5 10° J
kg~') (Fiorina et al. 2003).

libre est 600 K, ce qui correspond & une enthalpie égale 4 h—8,2 10* J/kg. La
température des gaz frais de la flamme accrochée sur brileur est de 1000 K,
soit une enthalpie du mélange hy=5,8 10° J/kg. Le débit massique est choisi
de facon & ce que I'enthalpie des gaz briilés soit égale a 8,2 10* J/kg afin d’at-
teindre le méme niveau d’enthalpie que la flamme prémélangée se propageant
librement.

Les deux profils de température tracés sur la figure 2.7a (ligne en trait plein pour
la flamme prémélangée libre et cercles pour la flamme accrochée sur brileur)
montrent que les flammes sont effectivement différentes dans 'espace spatial
x(cm). Tragons alors ces résultats dans ’espace des phases réduit a la dimen-
sion Y. avec Y, = Y¢0,. La figure 2.7b montre que la température et les espéces
chimiques (ici OH, choisi arbitrairement) sont identiques dans ce repére. La
maniére choisie pour changer I’enthalpie n’affectera donc pas la structure de
la lamme exprimée en fonction de la variable d’avancement de réaction. Cela
signifie qu’a la fois des flammes accrochées sur brileur et des flammes se pro-
pageant librement peuvent étre utilisées pour générer la méme base FPI.
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FIGURE 2.7 — Comparaison entre deur flammes prémélangées respectivement
libre et accrochée qui ont la méme enthalpie. Traits pleins :
flamme prémélangées se propageant librement a une tempéra-
ture initiale de 600 K. Cercles : flamme prémélangée accrochée
sur brileur dont la température initiale est de 1000 K. Les ré-
sultats sont exprimés dans l’espace physique (a) et dans ’espace
des phases (b) (Fiorina et al. 2003).

La table non adiabatique est maintenant testée dans des situations ou les
transferts radiatifs sont importants. Un modéle trés simple est choisi en in-



2.3. GENERATION DES TABLES 33

troduisant dans 'équation de I'énergie le terme puits y,qq = eo(T* — Ty) ot
o =5,671078 Wm 2K~ et € est 'émissivité radiative du gaz. Des flammes
1-D prémélangées sont résolues en faisant varier € de 0 & 0,8 afin de couvrir une
gamme étendue d’échanges radiatifs.

La figure 2.8 montre, pour différentes intensités du rayonnement, la température
et quelques fractions massiques d’espéces. Les résultats issus du modéle FPI non
adiabatique (symboles) sont comparés & ceux obtenus sous I’hypothése d’une
chimie détaillée (traits pleins). La température (figures 2.8(a) et 2.8(b)) est bien
prédite et seules de petites différences (inférieures a 50 K) sont observées pour
les flux thermiques les plus importants (e = 0, 8). Les points qui sont concernés
par ces écarts sont rencontrés dans les gaz brilés refroidis aux environs de
1000K. Ceux-ci sont situés au dela des limites d’extinction engendrées par les
pertes thermiques, et les erreurs sont dues a 'interpolation en dehors de la base
FPI. Les espéces majoritaires telles que le COq (figure 2.8(c)) sont également
bien prédites. Enfin, peu d’écarts sont observés pour les espéces minoritaires

(Figures 2.8(d) a 2.8(f)).

Le modéle FPI reproduit donc la plupart des trajectoires suivies par les espéces
chimiques dans ’espace des phases. De plus, 'hypothése que les pertes ther-
miques par rayonnement ou par conduction agissent de la méme facon sur la
cinétique chimique est vérifiée. La trajectoire suivie pour atteindre un certain
degré de pertes thermiques n’a donc pas d'importance sur la structure chimique
de la flamme dans des conditions stationnaires.

En ce qui concerne la coordonnée z, un ensemble de flammes laminaires pré-
mélangées 1-D est calculé pour des richesses évoluant entre les limites d’inflam-
mabilité riche et pauvre du mélange. Pour chaque richesse, les flammes sont
résolues de 1'état adiabatique (atteint par la flamme prémélangée libre) a la
limite d’extinction due aux pertes thermiques (débit massique minimal). Cha-
cune de ces flammes couvre la dimension d’avancement de réaction, de Y, = ch
a Y. Elles sont ensuite tabulées par :

¢ =p(h,Ye, 2) (2.38)

La figure 2.9 représente une projection d’une base FPI 3-D dans le sous-espace
(Yn,, h). Cette base de chimie tabulée est obtenue pour un mélange de mé-
thane et d’air initialement & T = 298 K en utilisant un schéma réactionnel
proposé par Lindstedt (1997). Les limites d’inflammabilité riche et pauvre cor-
respondent respectivement a Yyo = 0,69 (richesse ¢p = 2) et Yyo = 0,75
(richesse ¢, = 0,4). Toutes les fractions massiques présentes dans le schéma
cinétique détaillé, les taux de réactions chimiques, ainsi que la température et
les données thermodynamiques (p, A, Cp, . ..) requises sont enregistrées dans la
base de données.
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FIGURE 2.8 — FEwvolution, au travers d’une flamme prémélangée radiative, de
la température et des fractions massiques d’espéces pour quatre
valeurs de I’émissivité radiative e = 2.1073 (traits pleins et car-
rés), € = 0.1 (Traits tiretés et triangles orientés ver le haut),
€ = 0.4 (Traits miztes et cercles) and € = 0.8 (Traits poin-
tillés et triangles orientés vers le bas). Les lignes représentent
le calcul en chimie compleze et les symboles sont associés aux
résultats du modeéle FPI (Fiorina et al. 2003).

La limite supérieure du domaine tracé sur la figure 2.9 correspond aux flammes
adiabatiques se propageant librement. La limite inférieure correspond & ’extinc-
tion due aux pertes thermiques. En dessous de cette frontiére, aucune flamme
ne peut exister. Cependant, a cause de ’éventuel refroidissement des produits
de combustion, des points appartenant & la région située entre cette limite et
I’enthalpie minimale peuvent étre rencontrés dans un écoulement réactif. L’en-
thalpie minimale rencontrée dans une chambre s’identifie & partir d’un calcul
a I’équilibre thermodynamique pour une température constante T' = T,,;;, ol
Tonin est la température la plus faible rencontrée dans la chambre. Cette région
de la base FPI est construite par interpolation linéaire entre les valeurs de la
limite minimale d’enthalpie et celles de ’extinction due aux pertes thermiques.
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FIGURE 2.9 — Projection d’une base FPI 3-D dans le sous-espace (Yn2,h).
Les extinctions d’origine thermique (trop d’échanges de cha-
leur avec lextérieur) ou cinétique (mélange en dehors des li-
mites d’inflammabilité) sont déterminées lorsque la vitesse de
flamme laminaire est inférieure a 1 ecm/s. L’enthalpie minimale
est celle obtenue a [’équilibre chimique pour T = Ty (Fiorina
et al. 2003).

2.3.2 Tables thermochimiques pour la modélisation des chambres
de combustion interne

Méthodologie

La chambre d’'un moteur a explosion est soumise a des variations importantes
de température, pression et de volume qui vont influencer la cinétique chimique
de la combustion. La base de chimie tabulée doit prendre en compte ces dépen-
dances pour modéliser I'allumage du mélange et la formation des polluants.

A cause des échanges de travail durant le mouvement du piston et des pertes
thermiques en paroi, I’énergie sensible et chimique e du mélange change lors
des phases de compression et de détente du moteur. De plus, les phases de
compression et de détente introduisent des variations de la masse volumique p
du mélange. Pour capturer 'impact de ces variation sur la cinétique chimique
de la combustion, les variables p et e sont considérées comme des coordonnées
de la base thermochimique. L’avancement de la réaction est toujours capturé
par la variable Y,.. La prise en compte des hétérogénéités de mélange n’est pas
considérée ici mais est possible au travers de I'ajout d'une dimension liée a la
fraction de mélange z.
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Dans un moteur Diesel, comme la combustion est rapide devant la vitesse de
rotation du moteur, la transition des gaz frais vers les gaz brilés se fait a vo-
lume quasi-constant. Ainsi, une premiére solution relativement simple & mettre
en ceuvre pour tabuler la cinétique chimique consiste & enregistrer les solutions
de réacteurs homogeénes 0-D & volume constant (Embouazza et al. 2003; Em-
bouazza 2005; Jay et Colin 2011; Tudorache et al. 2011). Contrairement aux
modéles FPI ou de flammelettes de diffusion décrits précédemment, les flux
diffusifs sont totalement négligés lors de la construction des tables. Cette hy-
pothése est correcte pour modéliser des phénoménes d’auto-inflammation mais
sera beaucoup plus grossiére pour décrire la propagation de la flamme. Le sys-
téme d’équations résolu pour construire la base de données thermochimique est
donc :

v,

pﬁ = Wyw k=1,..., N (2.39)

de
- 2.40
gr 0 (2.40)

avec comme conditions initiales :

p(t=0) = po (2.41)
e(t=0) = e (2.42)
Ye(t=0) = Yo k=1,...,Ng (2.43)

Pour une composition initiale fixée, les variables thermochimiques ¢ solutions
des ces équations s’expriment en fonction du temps, de I’énergie interne et de
la masse volumique :

© = (e, p) (2.44)

La variable d’avancement de la réaction Y, est définie a partir de ’équation 2.18,
qui est adaptée a 'auto-allumage d’un mélange, et évolue de facon monotone
en fonction du temps. Ainsi le changement de variable Y. = f(t) est possible et
conduit & I'expression des variables thermochimiques ¢ en fonction de Y, € et

p:

¢ = (e, p,Ye) (2.45)

Prédiction de ’auto-allumage par une méthode de tabulation de la
cinétique chimique

L’auto-allumage est trés sensible a la période d’induction qui précéde I’augmen-
tation brutale de la température. Prenons ’exemple d’un réacteur homogéne
0-D. Le probléme de combustion en chimie tabulée se réduit & une équation
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différentielle :
dY. ta
P dt = WYCWg:/Cb(@pv Ye) (2.46)

ol wgb(e, p,Ye) est le taux de réaction de la variable d’avancement Y.. Pour

que le modéle numérique puisse capturer le phénomeéne d’auto-allumage, il faut
au moins que la cinétique chimique soit active dans les gaz frais, c’est & dire :
wgb > 0. Cette condition est vérifiée si le combustible est introduit dans la
définition de la variable d’avancement comme nous l'avons suggéré au travers
de I'Eq. 2.18. Le choix de la définition de Y, n’est cependant pas suffisant pour
assurer la prédiction de 'auto-allumage. En effet, si la table n’est pas raffinée
suffisamment dans I’espace Y, en particulier pour les valeurs de Y, faibles, alors
les délais d’auto-allumage ne seront pas correctement prédits. Il a été montré
dans les travaux de thése de Vicquelin (2010) que les délais d’auto-allumage
prédits par les méthodes de chimie tabulée sont extrémement sensibles & la
discrétisation de la base de données. Un cas pratique d’auto-allumage d’un
mélange d’air vicié et de méthane est mentionné a titre d’exemple. Vicquelin
(2010) montre que avec une discrétisation uniforme du terme source wy, de
201 points dans la dimension Y., le délai d’auto-allumage prédit en résolvant
I’Eq. 2.46 est trés éloigné de la valeur prédite par une chimie complexe. Une
trés haute résolution du maillage dans la direction Y. corrige cet écart mais
demande des besoins en mémoire vive considérables.

Une alternative est d’imposer wy, constant entre les deux premiers points de
la base de données, i.e entre Y. = 0 and Y, = € (Embouazza 2005; Vicquelin
2010) :

oy — wy,, (€, p) if0<Y.<e (2.47)
¢ wggb(e,p,yc) ife<Y.<1 ’
ou
) €
wy,, (€, p) = (2.48)

te(e,p)

Considérons a titre d’exemple la combustion d’un mélange de méthane et d’air
dilué avec de l'air vicié afin d’étre porté & une température initiale d’envi-
ron 2000 K. Leffet d’un terme source constant wy, —sur 'évolution temporelle
du systéme réactif est montré dans les premiers instants de l'allumage sur la
Fig. 2.10. A la fois les évolutions temporelles du terme source de Y. (Fig. 2.10(a))
et de la variable d’avancement de réaction (Fig. 2.10(b)) ne suivent pas la so-
lution chimie détaillée pour Y, < €. Cependant un accord parfait est observé
ensuite pour Y, > €. Cette formulation assure que Y. atteint € au méme temps
te que la solution chimie détaillée. Ainsi cette approche permet de calculer cor-
rectement la température comme le montre la Fig. 2.11 ou la solution chimie
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FIGURE 2.10 — Comparaison de la simulation chimie tabulée avec la solution
de référence pour z = 0.1 et pour des faibles valeurs d’avan-
cement de réaction € = 0.005 (Vicquelin 2010).

tabulée (cercles) est comparée a la solution chimie détaillée de référence (ligne
en traits pleins). Cette méthodologie est valable quelque soit la richesse du mé-
lange comme le montre la figure Fig. 2.12 qui compare les délais d’auto-allumage
de référence (chimie complexe, trait pleins) a ceux prédits par la chimie tabulée
(symboles).

Validations 0-D

En supposant que l’enceinte de la chambre de combustion est adiabatique et
que le mélange entre le combustible et le comburant est parfaitement homogéne,
la combustion dans un moteur Diesel est décrite par le systéme d’équations
suivant :

_m
S0
dY; .
— = W k=1,.., Ng
P dt EWEk y ey
de Pdp

ou la loi de volume V' (t) dépend du régime et des caractéristiques géométriques
du moteur. Des calculs sont réalisés pour un mélange de n-heptane (n-C7Hyg) et
d’air dans des proportions steechimoétriques en utilisant le mécanisme détaillé
proposé par Rente et al. (2001) qui comprend 53 espéces et 281 réactions. La loi
de volume est définie pour les spécificités moteur suivantes : vitesse de rotation
= 1500 tr.min~!, diamétre de cylindre = 85 mm, course du piston = 88 mm.
Les solutions de la température, de la pression et des fractions massiques de
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FIGURE 2.11 — Calcul de l'auto-allumage d’un mélange méthane/air dilué
avec des gaz brilés dans un réacteur homogéne pour z = 0.1.
Symboles : solution chimie détaillée de référence. ligne : so-
lution chimie tabulée (Vicquelin 2010). Le schéma cinétique
GRI3.0 a été utilisé (Smith et al. 1999)
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FIGURE 2.12 — Simulations numériques des délais d’auto-allumage dans des
réacteurs 0-D pour différentes valeurs de fraction de mélange
(ou de richesse). Symboles : chimie détaillée. Ligne : chimie
tabulée (Vicquelin 2010).
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CO4 et CO sont tracées sur la figure 2.13 pour des conditions de température
initiales différentes.

Dans un formalisme de cinétique chimique tabulée, le systéme d’équations qui
décrit ’évolution instationnaire du réacteur se réduit aux trois équations :

. m
TV
oY, )
P 875 - WYCwYc(pu e)}/c)
Oe PO

ol la variable d’avancement de réaction Y. représente ’évolution des espéces
chimique. Elle est définie par :

)/C = YCOQ + YCO - YC7H16 + YC(’)7H16 (251)

YCO7 e st la fraction massique de n-heptane dans les gaz frais. Le taux de
réaction de la variable d’avancement de réaction wy, (p, e, Yc) est issu de la base
de données chimique, construite & partir de calculs de réacteurs homogénes 0-
D & volume constant en suivant la méthodologie indiquée dans le paragraphe
2.3.2.

La composition détaillée ainsi que la température sont obtenues par post-
traitement de la solution du systéme 2.50 & l'aide de la base chimique. Les
prédictions du calcul chimie tabulée, ajoutées sur la Fig. 2.13 en traits plein,
sont en trés bon accord avec les solutions de référence.

2.3.3 Tables thermochimiques pour la combustion non prémé-
langée diluée

Enjeux de la combustion diluée

Dans de nombreux systémes de combustion, les gaz frais sont dilués avec des
gaz brilés refroidis avant de pénétrer dans la flamme. Cette technique permet
de diminuer les niveaux de température atteints et donc la formation des oxydes
d’azote tout en conservant un dégagement de chaleur suffisant. Les régimes ot
la combustion est trés diluée entrainent des modes de combustion particuliers
nommés "combustion sans flamme" ou encore MILD (Moderate or Intense Low
Oxygen Dilution) combustion. Plusieurs auteurs ont proposé des descriptions
différentes de ce mode de combustion (Wunning et Wunning 1997; Cavaliere
et de Joannon 2004; Oberlack et Peters 2000). Selon I'analyse de Cavaliere
et de Joannon (2004) ce mode de combustion est caractérisé par des faibles
gradients de température dans la chambre. La combustion y est plus homogéne
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FIGURE 2.13 — Calculs moteur 0-D de la combustion d’un mélange de n-
heptane et d’air dans des proportions stechimoétriques en uti-
lisant le mécanisme détaillé proposé par Rente et al. (2001) .
Symboles : chimie détaillée. Ligne : chimie tabulée (Tudorache
et al. 2011).
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que dans un systéme conventionnel. Souvent la flamme n’est plus visible, ou
du moins, son émission radiative ne se distingue plus de celle des parois de
la chambre, d’ou la terminologie "combustion sans flamme". Un schéma de
principe représentant un exemple de "combustion sans flamme" dans un four
est proposé 2.14.

Dans ces conditions, le mécanisme de stabilisation différe en fonction de la
composition, de ’enthalpie et de la quantité de gaz briilés qui sont dilués avec
le mélange de combustible et comburant. Dans les fours & combustion sans
flamme, cette dilution entraine des températures de gaz frais trés élevées, ce
qui favorise I'auto-allumage du mélange (Cavaliere et de Joannon 2004; Rottier
2010; Cabra et al. 2002; Cabra et al. 2005; Gordon et al. 2007). Comme la
maturité technologique de ce procédé n’est pas encore atteinte, la simulation
numérique a un réle important & jouer pour aider son développement.

Fuel pipe inlet Air pipe inlet

FIGURE 2.14 — Schéma de principe représentant un exemple de combustion
sans flamme dans un four. A et B représentent respectivement
les injections de combustible et de comburant. Les différentes
étapes sont : D), les gaz brilés sont entrainés par les jets d’in-
jection, ce qui dilue les réactifs. @ : l'air vicié et le combus-
tible se mélangent. 3), la réaction a lieu entre les jets d’air
et de combustible. @), les gaz brilés perdent de ’enthalpie par
rayonnement et conduction. Cette énergie est transférée a la
charge. ), une partie des gaz brilés re-circule vers [’entrée
de la chambre. Ceci entraine a nouveau [’'étape (D). ©), Uautre
partie des gaz brilés s’échappe du domaine.) (Vicquelin 2010).

La prise en compte de la chimie détaillée dans la modélisation est inévitable
étant donné la sensibilité de la flamme aux phénoménes d’auto-allumage. Le
nombre de degrés de liberté du systéme est cependant si important qu’il rend
la tabulation de la chimie extrémement complexe. Tout d’abord on ne peut pas
définir une unique composition des gaz briilés car celle-ci dépend notamment
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de la richesse locale. Ensuite, le modéle doit tenir compte de ’ensemble des
possibilités de mélange entre les gaz briilés, 'oxydant et le combustible. Enfin
comme les enceintes des chambres ne sont pas adiabatiques, ’enthalpie des
mélanges considérés évolue également. A priori, les effets de ces variables sur
I’état chimique du systéme sont importants et devront probablement étre pris
en compte.

Etant donné la complexité du probléme, une stratégie progressive de modélisa-
tion de la combustion trés diluée est suivie. Nous modéliserons dans un premier
temps seulement 'effet de la dilution d’un seul constituant par une composi-
tion donnée de gaz briilés et dans une proportion constante. La configuration
étudiée est adiabatique.

Etude d’une configuration simplifiée

Pour comprendre les mécanismes de stabilisation des flammes diluées par des
gaz brilés, des équipes de recherche ont étudié expérimentalement en labora-
toire des configurations simplifiées ot un jet de combustible est injecté dans un
écoulement co-courant constitué de gaz briilés issus eux méme d’une premiére
combustion pauvre (Cabra et al. 2002; Dally et al. 2002; Medwell et al. 2007).
La configuration expérimentale méthane/air est schématisée sur la Fig.2.15.

Le jet central de combustible est entouré par un écoulement co-courant composé
majoritairement d’air et de vapeur d’eau. Ainsi la combustion se déroule entre
le combustible et 'oxydant dilué avec des gaz briilés. En visualisant des plans
de scalaires réactifs (Gordon et al. 2008), différents mécanismes successifs qui
influencent la stabilisation de la flamme ont été identifiées. La synthése des
résultats expérimentaux conduit & une représentation schématique du processus
de combustion indiquée sur la Fig. 2.16. L’allumage et la stabilisation de la
flamme ont lieu lors du mélange entre le combustible et le comburant. Des
noyaux réactifs s’agrandissent et forment une flamme de diffusion en méme
temps qu’ils sont convectés par ’écoulement.

Selon 'analyse de Peters (2000), la structure d’une flamme turbulente non pré-
mélangée peut se modéliser par un ensemble de flammes 1-D étirées dont les
conditions aux limites sont représentatives du combustible et du comburant.
Différentes structures de flammelettes qui correspondent & diverses positions
dans la couche de mélange réactive sont schématisées sur la Fig. 2.16. Les
études de Michel et al. (2009, Thme et See (2010) soulignent l'importance de
la prise en compte de 'effet de la diffusion entre les différentes couches de mé-
lange sur 'initiation des réactions chimiques. Avant I'amorcage des réactions
chimiques, le profil de température est quasi-linéaire en fonction de la frac-
tion de mélange. L’allumage se déroule au niveau de la fraction de mélange la
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FIGURE 2.15 — Flamme jet méthane / air injectée dans un écoulement consi-
tués de produits issus de la combustion d’air et de dihydrogéne
(Cabra et al. 2002).

plus réactive (Mastorakos et al. 1996; Hilbert et Thévenin 2002) et se propage
aux travers de la couche de mélange. Finalement le régime d’une flamme de
diffusion stationnaire s’établit en aval de 1’écoulement. Des flammelettes 1-D
instationnaires non prémélangées ont une structure chimique trés proche de
celles rencontrées dans la configuration expérimentale étudiée ici (Cabra et al.
2002; Cabra et al. 2005). Le paragraphe suivant décrit la mise en équation de
ces flammelettes et indique comment utiliser leur solutions pour construire une
table thermochimique adaptée & la combustion de réactifs dilués par des gaz
brilés.

Equation des flammelettes instationnaires non prémélangées

Nous supposerons que le nombre de Lewis de chaque espéce, Ley, est constant.
Sous ces hypothéses, les équations de conservation des fractions massiques d’es-
péces Yy, de la température T peuvent s’écrire dans ’espace de la fraction de
mélange sous la forme :

== + pwy, (2.52)
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FIGURE 2.16 — Vues schématiques de l'auto-allumage d’une flamme non pré-
mélangée turbulente diluée par des gaz brilés (gauche) et des
flammelettes retenues pour la modélisation (droite). Gauche :
la flamme (en gris) est stabilisée entre le combustible (z = 1)
et le comburant (z = 0); les iso-sufaces du temps lagrangien
(traits pleins) et de la fraction de mélange ( traits pointillés)
sont également tracées. Droite : température en fonction de la
fraction de mélange dans une flamme laminaire non prémé-
langée a trois différents instants qui correspondent au mélange
qui précede Uallumage (19), a Uauto-inflammation (11) et au
régime de flamme de diffusion établie (12) (Vicquelin 2010).



46 CHAPITRE 2. TABULATION DE LA CINETIQUE CHIMIQUE

p, Wk, hi et ¢, sont respectivement la masse volumique, le taux de réac-
tion massique, ’enthalpie et la capacité calorifique massique de 'espéce k.
X = 2D, (0z/0x;) (0z/0x;) est le taux de dissipation scalaire de la fraction
de mélange avec D, = \/pC,. C}, et X sont la capacité calorifique et la conduc-
tivité thermique du mélange. La variable x, qui dépend des conditions aérody-
namiques de I’écoulement, doit étre modélisée.

Dans un écoulement & contre-courant stationnaire, le taux de dissipation sca-
laire s’exprime en fonction de la fraction de mélange et de I'étirement a au
travers de la relation analytique suivante (Peters 2000) :

x(z) = %exp (—2[erf_1(2,z - 1)]2) =aF(z) (2.53)

En introduisant le taux de dissipation scalaire & la stoechiométrie, x5 = x(z =
zst), 'Eq. 2.53 devient :

F(Zst)

La résolution des équations instationnaires 2.52 nécessite une solution initiale
dans 'espace de la fraction de mélange. L’instant t = 0 correspond & I’état du
mélange entre le combustible et le comburant qui précéde 'inflammation. Les
fractions massiques d’espéces, Y (t = 0), et I'enthalpie h(t = 0) sont donc des
fonctions linéaires de z :

x(2) = Xst (2.54)

Yi(z,t=0) = 2v/" 4 (1 -2y (2.55)
h(z,t=0) = zh/ 4 (1 —2)h*" (2.56)

ou les exposants fuel et oxr font référence au combustible et au comburant,
respectivement. Le profil de température initial, T'(z,¢t = 0), et déduit a partir
de la composition locale , Yy (z,t = 0) et de I'enthalpie h(z,t = 0). Les équations
des flammelettes instationnaires sont résolues avec le code FLAMEMASTER
(Pitsch 1998). La pression et le taux de dissipation scalaire x4 sont supposés
indépendants du temps. A titre d’exemple, la figure 2.17 montre a différents
instants la solution de la température en fonction de z pour une flammelette
représentative de la configuration méthane/air de la flamme de Cabra (Cabra
et al. 2002; Cabra et al. 2005). Le schéma cinétique GRI 3. (Smith et al. 1999)
qui implique 53 espéces au travers de 341 réactions a été utilisé.

Les variables thermochimiques ¢ solutions de ces équations instationnaires sont
fonctions de la fraction de la mélange, du taux de dissipation scalaire a la
steechimétrie et du temps :

¢ = p(t, 2, Xst) (2.57)

Comme proposé précédemment dans le paragraphe 2.3.2 la variable d’avance-
ment de réaction Y, est substituée au temps t afin de capturer 'auto-allumage.



2.3. GENERATION DES TABLES 47

2200

1900 |
1600 |
%1300 |
= i
1000 |

700 |

400F s
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

FIGURE 2.17 — Solutions temporelles de la température dans une flammelette
représentative de la flamme méthane/air étudiée expérimen-
talement par Cabra et al. (2005). T est tracée en fonction de
la fraction de mélange pour une valeur de xs €gale ¢ 30 s~
(Vicquelin 2010).

Les variables thermochimiques s’expriment donc en fonction de la Yz, z et xg :

¢ = p(Ye, 2, Xst) (2.58)

La technique de tabulation du terme source wy, décrite dans le paragraphe
2.3.2 est suivie pour éviter les erreurs numériques liées & une mauvaise résolu-
tion de la table dans la dimension Y,.. La méthode de tabulation proposée ici
pour capturer l'auto-allumage dans des flammes non-prémalangée est nommée
"Unsteady flamelet Tabulated Chemistry" (UTaC) (Vicquelin 2010).

Effets de la diffusion différentielle

La structure chimique des flammelettes est influencée par la diffusion différen-
tielle des espéces comme le témoigne la figure 2.18. La température de deux
flammelettes stationnaires méthane/air (a) et hydrogéne/air (b) est tracée en
fonction de z. La fraction de mélange est définie par I’équation 2.15 selon le
formalisme proposé par Bilger. Le choix de cette définition qui conserve le lien
entre fraction de mélange et rapport combustible/comburant facilite ’analyse
des résultats. La projection des points de mesures expérimentales (Cabra et al.
2002; Cabra et al. 2005) dans le plan (T, z) est ajoutée sur les Figs. 2.18 (a)
et 2.18 (b). Etant donné I'effet modéré de la diffusion différentielle sur la struc-
ture de la flamme, il est difficile de tirer une conclusion en observant le cas
méthane/air. Pour la configuration hydrogéne, nous constatons que les données
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FIGURE 2.18 — Température en fonction de la fraction de mélange définie au
sens de Bilger selon I’Eq. 2.15 pour les configurations me-
thane/air (a) (Cabra et al. 2005) et hydrogéne/air (b) (Cabra
et al. 2002). Deux flammelettes laminaires stationnaires sont
tracées pour Y = 20 s~'. Traits pleins : Lep, # 1. Traits
pointillés : Le, = 1. Les données expérimentales, issues de
flammes turbulentes, sont extraites a x/d = 70d pour le cas
CHy/air et a x/d = 14d pour le cas Hy/Na, sont représentées
par les nuages de points. La position de zg est indiquée par
un trait vertical (Vicquelin 2010).

expérimentales coincident davantage avec les résultats issus de la flammelette
calculée avec un nombre de Lewis unitaire que ceux issus d’une simulation qui
intégre la diffusion différentielle. Lorsque 1’écoulement est turbulent, la mo-
délisation de la zone réactive par un écoulement laminaire ot combustible et
comburant sont injectés séparément a contre courant est trop simplifiée. En réa-
lité des structures tourbillonnaires pénétrent la couche de mélange et affectent
la diffusion des espéces. La présence d’'un flux turbulent rapproche la structure
de la flamme de celle d’'une flammelette résolue sous des hypothéses de Lewis
unitaire. Ainsi, il est préférable de négliger la diffusion différentielle des es-
péces lors de la génération de bases de chimie tabulée destinées a la simulation
d’écoulements réactifs turbulents.

Limites de ’approche et perspectives

La méthode présentée ici est une étape intermédiaire vers une modélisation
de la cinétique chimique rencontrée dans des régimes de combustion fortement
dilués rencontrés réellement, par exemple lors de la combustion sans flamme.
La stratégie de tabulation proposée pour modéliser la flamme de Cabra est
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adiabatique et ne prend en compte ni la variation du taux de dilution avec
le mélange de gaz frais, ni le changement de composition et de température
du diluant (Wang et al. 2010). Dans les fours industriels, la situation est plus
complexe car le nombre de degrés de libertés des états thermochimiques est plus
élevé. Les pertes thermiques jouent un réle prépondérant dans la combustion
sans flamme car elles permettent la diminution de la formation des oxydes
d’azotes. Plusieurs coordonnées devront alors étre ajoutées a la table.

Des études sont actuellement en cours dans ce sens (Lamouroux 2012). Des
premiers résultats sont encourageants mais la génération et la gestion des bases
de données chimiques deviennent extrémement complexes. Comme le besoin
associé en mémoire vive sera trés important, il sera alors probablement néces-
saire de réduire la taille des bases de données thermochimiques. Des solutions
ont déja été proposée sur ce point en utilisants des réseaux de neurones (Flem-
ming et al. 2005; Thme et al. 2007) ou les propriétés auto-similaires des flammes
prémélangées (Ribert et al. 2006; Fiorina et al. 2009).

La méthodologie présentée ici pour la combustion sans flamme est également
adaptée a la combustion dans les moteurs. En effet, la tabulation de la cinétique
chimique par des flammelette instationnaires prend en compte les effets diffusifs
négligés dans la solution proposée dans le paragraphe 2.3.2. Les dimensions e
et p doivent alors étre ajoutées a la génération de la table en calculant des
flammelettes dans des volumes constants (et non & pression constante).
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Chapitre 3

Couplage des méthodes de
chimie tabulée avec un
écoulement

Dans le chapitre précédent, nous avons proposé plusieurs méthodologies pour
construire des bases de données thermochimiques. Nous abordons maintenant
la question du couplage entre ces tables et les équations qui régissent 1’écoule-
ment. Le contexte différe en fonction du systéme d’équations choisi pour décrire
I’écoulement. Deux cas de figures se distinguent. Sous une hypotheése de faible
nombre de Mach, les perturbations de nature acoustique sont négligées. La tem-
pérature et la masse volumique peuvent donc étre directement extraites d’une
table thermochimique méme si celle-ci ne tient pas compte des variations de
pression et d’énergie interne. A l'inverse cette méthodologie ne peut pas étre
suivie dans une formulation complétement compressible.

Le couplage entre la chimie tabulée et un solveur qui suit une formulation
a faible nombre de Mach est tout d’abord abordé dans ce chapitre. A titre
d’exemple la simulation d’une flamme laminaire partiellement prémélangée non
adiabatique, réalisée en utilisant le modéle FPI implantée dans le code CFX
(ANSYS 2010) commercialisé par ANSYS, est présentée. Nous ferons également
référence a une flamme turbulente stratifiée résolue dans un contexte de simu-
lation aux grandes échelles par le code instationnaire YALES2 (Moureau et al.
2011).

La deuxiéme partie de ce chapitre aborde la question plus délicate du couplage
de la chimie tabulée dans une formulation complétement compressible. Nous
proposons la méthodologie TTC (Tabulated Thermo-chemistry for Compres-
sible flows) qui nécessite seulement d’ajouter aux équations de Navier Stokes
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une équation par coordonnée de la table thermochimique. La méthode de cal-
cul de la température est décrite dans différentes situations qui dépendent de la
dimension des tables. Nous évoquerons sommairement les problématiques des
conditions aux limites. Pour plus de détail le lecteur se référera aux travaux
de Vicquelin et al. (2011). Deux simulations avec des bases de chimie tabulées
seront présentées, celle d'un jet turbulent non réactif réalisé avec une table
adiabatique et celle d’'une machine a compression rapide avec une base non
adiabatique.

3.1 Solveur a faible nombre de Mach

3.1.1 Formalisation

Dans de nombreuses configurations, les effets de compressibilité ont peu d’im-
pact sur I’écoulement. Si les phénoménes acoustiques ne font pas 'objet de
I’étude, alors 'effet des fluctuations de pression sur la masse volumique et la
température du fluide peut étre négligé. Cette hypothése est valide dans le cas
d’écoulements & faible nombre de Mach. Plusieurs simplifications peuvent étre
introduites dans les équations de Navier-Stokes qui permettent entre autres de
formuler une équation de Poisson pour la pression sous la forme :

82P 82p 82 82Tij
aﬁﬂjal'j N w B al‘zaxj (pUiuj) + 69:1895] (31)

La résolution de cette équation remplace celle de 1’équation de continuité.
Comme les ondes acoustiques ne sont pas traitées, 'Eq. 3.1 est résolue & chaque
itération afin de propager instantanément les fluctuations de pression dans le
domaine de calcul.

Dans cette formulation, les variations de pression n’engendrent pas de fluctua-
tions de la masse volumique. Celle-ci peut donc étre directement extraite a
partir d’une base thermochimique construite dans des situations isobares. Les
hypothéses de faibles nombres de Mach introduisent également des simplifica-
tions importantes dans le traitement de ’équation de la chaleur : la dissipation
visqueuse et les dérivées spatiales de la pression peuvent étre négligés. Ainsi,
en définissant ’enthalpie totale (sensible, chimique et cinétique) h; par :

T N
To k=1

I’équation de conservation de ’enthalpie s’écrit dans une formulation a faible



3.1. ECOULEMENTS A FAIBLE NOMBRE DE MACH 53
nombre de Mach :

dh 0 b 0 (Ao
ot T am Pt = Bt g (cpaxj>+Q

(3.3)

ou I'hypothése d’un nombre de Lewis unitaire est faite. Q est un terme de
pertes thermiques volumiques. Dans une formulation & faible nombre de Mach,
la résolution de I’équation de I’enthalpie 3.3 n’est nécessaire que si des échanges
thermiques sont considérés. Dans le cas d’un écoulement adiabatique, la réso-
lution de cette équation est superflue car les variables thermochimiques ¢ ne
dépendent pas de ’énergie.

Les hypothéses d’écoulements a faible nombre de Mach sont également généra-
lement retenues lors de la génération de la base de données thermochimiques.
Ainsi la chimie tabulée est cohérente avec la formulation faiblement compres-
sible retenue pour résoudre ’écoulement réactif. Toutes les grandeurs caracté-
ristiques de la composition du mélange et de son état thermodynamique sont
donc estimées & chaque itération par des interpolations linéaires dans la base de
chimie tabulée. Dans une situation d’écoulement adiabatique, masse volumique
et température sont directement calculées par :

p = ptab(@blvlﬁ?)”"wn) (34)
T = T(¢1, 4o, .., tn) (3.5)

Si Deffet des pertes thermiques est considéré, alors la dimension enthalpie h,
adaptée aux écoulements a pression constante, est introduite (voir paragraphe
2.3.1). Dans ce cas, la dépendance de la température et de la masse volumique
vis & vis de I’enthalpie est inclue dans la table :

P = pmb(hvwlaw27"'v¢n) (3.6)
T = Ttab(ha ¢17w25 ceey ¢n) 3.7

L’enthalpie, une entrée de la table, est solution de 1’équation de transport 3.3.
Les coefficients de transport et les taux de réaction chimiques sont également
stockés dans la base. Par exemple, dans des situations non-adiabatiques :

po= ph,br, o, e tbn)
A= X,y g, s ) (3.8)
¢ = P(h,b1, Yo, t)
Wy, = D (h 1,1, e )
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3.1.2 Exemples de calculs chimie tabulée dans des codes a
faible nombre de Mach

Flammes laminaires

La formulation & faible nombre de Mach est particuliérement bien adaptée aux
flammes laminaires ou les vitesses de ’écoulement sont trés faibles devant la
vitesse du son. Par exemple, les réactifs sont injectés dans un briileur de gazi-
niére ou dans une rampe de chaudiére a une vitesse de l'ordre du m.s~! alors
que le son sous ces conditions standards se propage & une vitesse de ’ordre de
quelques centaines de m.s~!. La diversité des échelles de temps associées a ces
vitesses caractéristiques pénalise la résolution numérique du probléme. En né-
gligeant les propriétés compressibles du fluide, les temps reliés a la propagation
des ondes acoustiques ne sont plus considérés. Ainsi 'efficacité du calcul est
largement augmentée.

la méthodologie FPI décrite dans le paragraphe 2.3.1, est utilisée pour tabuler
la chimie & partir d’un ensemble de flammelettes laminaires prémélangées. La
table thermochimique est couplée avec le solveur & faible nombre de Mach du
code de calcul CFX (ANSYS 2010) en respectant la démarche présentée dans
le paragraphe 3.1.1.

La premiére simulation représente une flamme méthane/air prémélangée lami-
naire étudiée préalablement par Sommers et Goey (1995). Les parois du brileur
bi-dimensionnel et de la chambre de combustion sont maintenus a une tempé-
rature constante Tqy = 298 K. Les échanges thermiques entre la flamme et
le mur du brileur sont trés importants car ils pilotent la stabilisation de la
flamme et sont considérés dans les simulations. Les proportions d’air et de mé-
thane sont stoechiométriques et le mélange frais est injecté & une température
égale & 298 K. Le profil de vitesse des gaz frais est parabolique avec un maximum
de 1.1 m.s~!. Cette configuration est particuliérement intéressante étant donné
que des phénomeénes physiques importants sont présents tels que les transferts
de chaleur & la paroi ou encore des effets d’étirements et de courbure sur la
structure de la flamme.

Le maillage du domaine, composé de 7000 cellules, est raffiné automatiquement
dans le front de flamme. Le schéma cinétique utilisé dans ce calcul a été pro-
posé par Coffee (1984) et inclut 14 espéces intervenant dans 38 réactions. Il a
également été utilisé pour construire la base de données FPI non-adiabatique.

Une comparaison entre les résultats obtenus par le modéle FPI et la chimie
complexe est présentée sur la figure 3.1. La moitié¢ gauche (A) de chaque figure
représente la solution du calcul en chimie détaillée tandis que le coté droit (B)
montre le résultat du modéle FPI. Nous rappelons que, dans les calculs avec le
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Temperature (K) H20 mass fraction
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FIGURE 3.1 — Isocontours de la température et des fractions massiques des
especes Hy O, CO et HCO pour le cas prémélangé (configuration
N°1) calculé sous Uhypothése d’une chimie détaillée (A) et en
utilisant le modeéle FPI (B) (Fiorina et al. 2003)

modele FPI, la température ainsi que les fractions massiques d’espéces (ici HCO
et CO) ne sont pas directement résolues par le code de CFD mais obtenues par
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un post-traitement qui nécessite seulement les valeurs des coordonnées, c’est a
dire ici 'avancement de la réaction Y. = Yoo, + Yo, la fraction de mélange 2
(constante dans ce cas particulier) et I'enthalpie sensible et chimique h. Cette
comparaison montre que les caractéristiques principales de la flamme telles que
la position axiale du front de flamme (H ~ 4 mm), 'épaisseur de la zone de
réaction (6 ~ 0.2 mm) ou le niveau maximal de température (Zy,q, =~ 2100 K)
sont bien reproduites. Les espéces minoritaires, comme par exemple le radical
HCO visible sur la figure 3.1, sont également bien estimées. Enfin, comme la
base thermochimique est non-adiabatique, I'influence de la paroi froide est cap-
turée, ce qui permet de reproduire le mécanisme de stabilisation de la flamme
au nez du brileur prédit par la simulation chimie complexe.

Deux autres simulations de systémes de combustion laminaires sont présentées
sur la figure 3.2. Il s’agit de calculs d’un brileur de cuisson et d’'un calorimétre
réalisés au Centre de Recherche et d’Innovations sur le Gaz et les Energies Nou-
velles de GDF-SUEZ. Ces simulations numériques témoignent de 1'utilité de ce
modéle pour prédire la combustion de systémes laminaires dans des géométries
complexes en tenant compte de la chimie détaillée. Le détail de la modélisation
et des simulations présentées dans ce paragraphe est disponible dans Fiorina
et al. (2003) et Fiorina (2004).

Flammes turbulentes

Un deuxiéme exemple d’utilisation de la chimie tabulée pour la simulation
d’écoulements réactifs a faibles nombres de Mach est présenté. La chimie ta-
bulée est introduite dans le code de simulation aux grandes échelles YALES2
(Moureau et al. 2011) en suivant le formalisme F-TACLES (Filtered Tabulated
Chemistry for LES) qui sera décrit ultérieurement dans le chapitre 4.

Cette méthodologie a été suivie pour simuler la flamme turbulente stratifiée
TSF-A (Turbulent Stratified Flame, case A) étudiée expérimentalement a I’Uni-
versité de Darmstadt (TUD) (Seffrin, Fuest, Geyer, et Dreizler 2010). Une vi-
sualisation instantanée du front de flamme est présentée sur la figure 3.3. La
simulation numérique et les mesures expérimentales indiquent que la flamme
turbulente est 1égérement décollée des levres du brileur. Ce phénoméne, lié aux
échanges thermiques entre ’écoulement et les parois du brileur, est capturé par
la dimension enthalpie de la base de données thermochimiques (Mercier et al.
2012).
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Temperature_Celsius

1785

1588.75

1392.5

1196.25

1000
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FIGURE 3.2 — Exemples d’application de la chimie tabulée pour la prédictions
de flammes laminaires. La figure de gauche montre la simula-
tion 3-D d’un secteur de brileur de cuisson et celle de droite
le calcul 2-D axisymétrique d’un calorimeétre. Les champs de
température sont présentées (Fiorina 2004) .

3.2 Mise en oeuvre de la chimie tabulée pour des
codes compressible : méthode TTC (Tabulated
Thermo-chemistry for Compressible flows)

3.2.1 Problématique

Pour comprendre les difficultés liées au couplage d’une base de chimie tabulée
avec un code compressible, il est utile de considérer I’ensemble des équations
résolues. Un solveur compressible résout les équations de conservation de la
masse, de la quantité de mouvement et de ’énergie :
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FIGURE 3.3 — Flamme turbulente stratifiée résolue par le code a faible nombre
de Mach YALES? et une modélisation de la combustion turbu-
lente basée sur la chimie tabulée. Deux isosurfaces du champ de
température sont tracées (Mercier et al. 2012).

% aij(ﬁ j) = 0 (3:9)
ag;” + aij (puu;) = —gfi + ZZ]J (3.10)
W = o (Gan) o

a‘zj (riy — Pbi)us) +Q

ou 7;; est le tenseur des contraintes visqueuses. L’équation d’énergie totale
(sensible, chimique et cinétique) du mélange e; = e + u;u;/2 est écrite ici en
négligeant la diffusion différentielle des espéces chimiques. L’énergie e (sensible
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et chimique) du mélange est définie par la relation :
T
e= Z/ Cor (T Y3, dT" — R iU ZAh WY (3.12)

La pression est calculée & la partir de la loi d’état écrite sous I’hypothése d’un
gaz parfait :

P=prT (3.13)

Dans une formulation chimie tabulée, les équations de transport des espéces
chimiques ne sont pas résolues. Elles sont remplacées par des équations de
conservation additionnelles qui permettent d’estimer les coordonnées ;. Les
équations de transport de ces coordonnées s’expriment sous la forme :

0 0 0 0 .
4 g ) = g (PDFE ) + i (3.14)

ot | oz, ;
La diffusion des espéce est ici décrite par la loi de Fick sous ’hypothése d’un
nombre de Lewis unitaire (pD = A/C)).

Penchons nous sur les dépendances entre les variables d’état et la base thermo-
chimique. La pression est estimée a partir de la loi d’état du gaz (Eq. 3.13) qui
fait intervenir p, r et T. p est solution de I’équation de continuité (Eq. 3.9). La
variable r = R/M qui dépend uniquement de la composition du mélange peut
étre estimée directement & partir de la base de chimie tabulée par la relation :

7“:7“(€7Pa¢1>¢2a---,¢n) (315)

Dans des situations ot la chimie est peu affectée par les échanges thermiques et
par les variations de pression, les dépendances de r vis a vis de e et p peuvent
étre négligées. Dans ces situations r peut étre estimée & partir d’une table
adiabatique isobare par :

rtab(wlaw% 7wn) (316)

Les mémes hypothéses ne pourront cependant pas étre émises pour estimer la
température. En effet, dans une formulation compressible, les ondes de pressions
d’origines acoustiques vont, en se propageant, entrainer des variations d’énergie
interne et donc de température (méme si la cinétique chimique n’est pas affectée
par les variations de pression et d’énergie). La température s’exprime donc dans
tout systéme compressible :

T :T(€7p7¢13¢27“',wn) (317)

La prise en compte des effets compressibles ajoute donc des degrés de liberté au
systéme thermodynamique et complique donc sa tabulation. Si on compare avec
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une formulation & faible nombre de Mach adiabatique isobare, la formulation
compressible introduit deux nouveaux degrés de liberté au systéme thermody-
namique qui sont par exemple les couples (e, p) ou (e, p). Méme si I’écoulement
ne rayonne pas et n’échange pas de chaleur avec I'extérieur, son énergie interne
changera localement & composition constante & cause de la présence d’ondes de
pression dans le domaine.

Des méthodes ont été présentées dans le chapitre précédent pour construire des
tables thermochimiques qui peuvent soit tenir compte des variations d’énergie
et de pression (par exemple par les coordonnées e et p comme indiqué dans le
paragraphe 2.3.2), soit seulement des variations d’énergie (via e ou h comme
pour la méthode FPI non-adiabatique présentée dans le paragraphe 2.3.1) ou
bien ni de I'une, ni de l'autre (comme pour la méthode FPI adiabatique pré-
sentée dans paragraphe 2.3.1). La stratégie de couplage de la base avec I’écou-
lement dépendra donc des hypothéses émises lors de la construction de la table
thermochimique.

La méthode TTC (Tabulated Thermochemistry for Compressible flows) est
proposée pour introduire la chimie tabulée dans les écoulements compressibles.
Trois configurations qui différent par la prise en compte ou non des variations
d’énergie et de pression lors de la génération de la base chimique sont étudiées.

3.2.2 Formulation TTC pour une table non-adiabatique qui
tient compte des variations de pression

L’effet des variations de pressions sur la cinétique chimique est particuliére-
ment important dans la simulation d’écoulements fortement compressibles. Ces
régimes sont rencontrés par exemple dans une chambre & volume variable ou
dans un moteur hypersonique (Superstatoréacteur). Un exemple de tabulation
de ce type de systéme thermochimique a été proposé dans le paragraphe 2.3.2
ou la base thermochimique capture a 'aide des dimensions p et e les effets
compressibles. Dans ce cas, comme tous les degrés de liberté sont couverts par
les dimensions de la table, I’évaluation de la température est directe :

T = T'e, p, 1, v0,...,00) (3.18)

Grace aux dimensions p et e, le nombre de degrés de libertés couverts par la
table thermochimique est suffisamment grand pour capturer les variations de
température induites par des variations de pression (par exemple dans des ondes
acoustiques ou lors de la compression d’une chambre de moteur & combustion
interne). Les autres grandeurs thermochimiques ¢, dont notamment les taux
de réaction wy, sont également extraites par des interpolations linéaires dans
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la base :

Y = (ptab(eap7w17¢27”'7w’rL) (319)

Pour illustrer cette situation, une table thermochimique non-isobare est construite
pour décrire I’auto-allumage & volume constant d’un mélange stoechiométrique
n - C7Hyg / air en utilisant la méthodologie décrite dans le paragraphe 2.3.2. La
base de données chimique qui tient compte des importantes variations de pres-
sion qui influencent la cinétique chimique de la combustion est couplée au code
compressible AVBP. La température ainsi que les variables thermochimiques
@ sont estimées en utilisant les relations 3.18 et 3.19 & chaque itération. Les
résultats de la simulation AVBP-TTC sont tracés en traits pleins sur la figure
3.4 et comparés avec une solution de référence obtenue sous des hypothéses de
chimie complexe (symboles) pour deux conditions initiales de température dif-
férentes. Dans les deux situations, un bon accord est observé entre la solution
chimie complexe et la solution chimie tabulée.

1 3000 . 22090 o - 410® avk
" e, = 2°10° J/k p, = 2.58 kg/m
p, = 2.58 kg/ T, = 960 K
@?2500F T, = 759 K ©2500F p; = 6.8 bars
u P, = 5.4 bars u
E] 3
p2000 +2000
] o
Y1500 p
] [
& g.lSOD
%1000 3100“
# 0 0.005,0.01 0.015 0.02 0.005 0.01 0.015
time [s] time [s]
(a) Low temperature regime (b) High temperature regime

FIGURE 3.4 — Simulation du phénomeéne d’allumage dans un réacteur homo-
géne a basse (gauche) et haute (droite) températures. La so-
lution chimie tabulée (symboles) est comparée & une solution
de référence (traits pleins) obtenue avec un schéma cinétique
détaillé (Tudorache et al. 2011).

3.2.3 Formulation TTC pour une table non-adiabatique iso-
bare

Dans certaines configurations les pertes thermiques peuvent étre conséquentes
mais les variations de pression faibles. Si ces derniére restent de l'ordre de
grandeur des variations de pression observées dans une onde acoustique, alors
les taux de réactions des espéces chimiques se sont pas affectés. Les fractions
massiques des espéces peuvent étre extraites d’une table construite sous des
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hypothéses isobares :
Y = Yi(e, 1,02, ...;0,) avec P =cst (3.20)

L’introduction des dépendances aux coordonnées de la table dans I’équation
3.12 qui définit e, permet de réduire les degrés de liberté de la température : T' =
T(e, 1,12, ...,1y). L’évaluation de la température peut dans ces conditions se
faire directement en interpolant dans une base de chimie tabulée isobare mais
non-adiabatique :

T = Ttab(eawhwzu'"awn) (32]—)

3.2.4 Formulation TTC pour une table adiabatique isobare

Intéressons-nous aux situations ot les pertes thermiques sont modérées et ot les
variations de pression sont principalement d’origine acoustique et n’influencent
pas la cinétique chimique. Dans ces situations, une table adiabatique générée
& pression constante capture bien ’évolution chimique de la chambre de com-
bustion. Les taux de réaction ne sont pas influencés significativement par des
variations de pression et d’énergie d’amplitudes faibles. Cependant la tempé-
rature ne peut pas étre directement interpolée dans la base de données. Cela
impliquerait de la supposer indépendante de la pression et de ’énergie, ce qui
est incompatible avec la formulation compressible. Le mécanisme de propaga-
tion des ondes acoustiques serait faussé. Ainsi :

T # Ty, 0,10 (3.22)

Il est possible d’ajouter une dimension énergie & la base de données afin de
construire une table non-adiabatique isobare (cette solution est décrite dans
le paragraphe 3.2.3). Mais 'effort et les cotits informatiques supplémentaires
a apporter pour ajouter une dimension se sont pas justifiés si les échanges
thermiques restent limités dans la configuration étudiée.

Une solution pour calculer la température est d’approcher la composition du
mélange par un nombre réduit d’espéces (Galpin et al. 2008). Une équation
de transport pour chaque espéces chimique sélectionnée est résolue en plus
des équations de Navier-Stokes et des variables ;. Cette solution demande
peu d’efforts dans un code de CFD et se greffe facilement & une implantation
multi-espéce existante. Cependant pour la combustion du méthane et de l'air,
au moins huit espéces chimiques (CHy, O2, CO2, HoO, CO, Hy, H, N3) sont
nécessaires pour estimer correctement la température. Le colit supplémentaire
engendré est donc trés important. Comme certaines espéces sont transportées
et d’autres tabulées, la conservation de la masse et de la composition atomique
n’est alors pas assurée. Des traitements spécifiques des taux de réaction sont
nécessaires pour assurer la réalisabilité du modéle. Une solution différente pour
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estimer la température est proposée par Vicquelin et al. (2011) afin d’éviter le
transport d’espéces chimiques supplémentaires.

La difficulté du couplage est liée a la différence entre les valeurs transportées de
I'énergie e et de la température T de leurs valeurs tabulées : e!®® and T, Cette
différence Ae = e — e!®(1)y, ...,1,) entre les énergies transportées et tabulées
s’écrit :

T RT, &
Ae = Co(T)AT — =2+ ARG, Yy
To oS

Ttab RT N
— ( / Cy(T')dT" — Wi +) Ah%kY,f“b) (3.23)
k=1

To

Si les échanges thermiques et les fluctuations de pression restent faibles,! la
composition et la masse molaire sont correctement estimées a partir de la table
adiabatique isobare :

Vi, = Y (41,9, oy U)
W =W (1, 1o, ..., )

Ainsi la différence Ae est :

T
Ae =~ / Co(T)dT’
Ttab (1, thn)
T oC,
— / <Cv (Ttab) + v (Ttab)(T/ o Ttab) + .. ) a1’
TH () or

ou la fonction C,(T") est approchée par un développement limité autour de
T'® En supposant que C,, est constant dans l'intervalle de température [Ttab,
T2, seul le premier terme de la série de Taylor est conservé :

e — ey, ) A~ (Y, . ) (T—Tt“b(wl,...,wn)) (3.24)

La température "compressible" T peut donc étre approchée a partir des valeurs
tabulées de la température et de I'énergie, T et ¢!®, et de ’énergie transportée
e=e —uUu;/2 :

e— ety .. ahy)
Cﬁab(wla ey wn)

Cette hypothése est valide dans le cas de faibles perturbations acoustiques mais

T= Ttab(qyz)l? ey d}n) + (325)

1. Cette hypothése est vraie seulement dans le cas d’écoulements faiblement compressibles
et ne peut pas étre appliquées a des écoulements avec chocs.

2. En pratique la variation de température due aux ondes acoustiques est limitée & un
faible intervalle (de 'ordre de 10 K pour 160 dB! ) ou les propriétés thermodynamiques
comme la capacité calorifique restent constantes.
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n’est plus réaliste pour des écoulement fortement compressibles ot des ordres
d’approximation plus élevés devraient étre retenus.

La formulation du calcul de la température (Eq. 3.25) pour des écoulements
compressibles est validée tout d’abord dans un milieu non réactif et mono-
espéce. Réalisons pour cela le calcul d’une onde acoustique se propageant dans
un domaine périodique de longueur L = 0.005 m et dans de 'oxygéne pur sous
la pression atmosphérique. La solution initiale de ’onde est donnée par :

Y
uw = +Aexp (—W) P = Py + poagu (3.26)
P
p = pot @U ) T=—
a pr

oil pg = 0.24 kg/m3 et ap = 734.6 m/s sont la masse volumique et la vitesse du
son de référence. Le signe de la vitesse est choisi afin que les ondes se propagent
dans le sens positif de la direction spatiale x. L’évolution temporelle de la
température & x = 0, située a l'extrémité gauche du domaine périodique, est
tracée sur la Fig. 3.5(d).

Les mémes évolutions de température, pression, vitesse et masse volumique
sont observées pour les solutions chimie tabulée et la solution de référence
obtenue par la version multi-espéces du code AVBP. Ce résultat montre que
I’estimation de la température proposée par I’'Eq. 3.25 n’affecte pas la prédiction
de 'acoustique de ’écoulement.

LES d’un jet 3-D non réactif

La méthode TTC pour une table adiabatique isobare est utilisée pour simuler
un jet non réactif introduit dans un écoulement d’air vicié (Cabra et al. 2005).
Le jet, de vitesse moyenne 100 m/s, a un diamétre a sa base de 4.57 mm. La
vitesse de l'écoulement d’air vicié est 5.4 m/s. Deux simulations aux grandes
échelles de I’écoulement sont conduites. La premiére résoud une formulation
multi-composants oul les espéces CHy, Oy, HoO, CO9 et Ny sont transportées
sans considérer la cinétique chimique. Cette simulation fait office de référence.
Une seconde simulation est conduite ol les données thermochimiques sont ta-
bulées en fonction d’une seule variable, la fraction de mélange définie par z = 1
dans I’écoulement du jet et z = 0 dans I’écoulement co-courant d’ai vicié. Seul
le calcul du mélange est donc étudié dans ce cas. L’objectif de cette étude est
d’estimer la viabilité de la relation 3.25 pour estimer la température dans un
contexte 3-D LES et de valider le traitement des conditions aux limites. Une
visualisation instantanée de I’iso-surface de la fraction de mélange obtenue par
la méthode de chimie tabulée est présentée sur la Fig. 3.6.
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FIGURE 3.5 — Simulation de la propagation d’une onde acoustique. Variations
temporelles a © = 0 de la vitesse (a), la masse volumique (b),
la pression (c) et la température (d). La solution initiale est
paramétrée par A = 0.0lag, d = 5107* m et 29 = 0.0025
m. Symboles : solution multi-espéces. Ligne : solution chimie
tabulée (Vicquelin et al. 2011).

Velocity
20 m/s

10 m/s

0 m/s

FIGURE 3.6 — Iso-surface de la fraction de mélange z = 0.1 dans un jet 3-D
non réactif (Vicquelin et al. 2011).
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FIGURE 3.7 — Simulation LES avec une fomulation multi-espéces (symboles)
et chimie tabulée (ligne). (a) Moyenne aziale et écart type du
profil de température. (b) Profils radiaux des fractions mas-
siques moyennes des espéces extraits o la distance axiale X =
30d (Vicquelin et al. 2011).

Les grandeurs moyennes et les écarts types de la température ainsi que les
moyennes des fraction massiques d’espéces sont comparés sur la Fig. 3.7(a).
Les solution multi-espéces sont identiques aux solutions obtenues par le for-
malisme TTC. Des grandes différences auraient été observées entre les deux
simulations sans une évaluation de la température cohérente avec la formu-
lation compressible. Des plus des artéfacts numériques dégradent la solution
numérique si le formalisme NSBC n’est pas adapté a la chimie tabulée comme
nous le précisons dans le paragraphe 3.2.5.

Flamme 1-D prémélangée

Une simulation avec combustion est maintenant proposée, également avec une
table thermochimique adiabatique isobare. L’objectif est de simuler une flamme
1-D prémélangée laminaire avec une méthode de chimie tabulée en utilisant un
solveur compressible. Une solution de référence avec chimie détaillée est calculée
avec le code PREMIX (Kee et al. 1992) pour un mélange stoechiométrique de
méthane et d’air. La méme configuration est simulée avec le modéle FPI en
utilisant le code AVBP. Les solutions numériques sont comparées sur la Fig. 3.8.

Les fractions massiques d’espéces et la température concordent parfaitement,
ce qui démontre les performances de ’approche TTC. Notons que la simulation
diverge rapidement d’une solution réaliste si la température était imposée di-
rectement par la table isobare adiabatique. Le profil de pression obtenu par la
simulation AVBP / TTC n’est pas constant. En effet, la formulation compres-
sible permet de tenir compte des pertes de pression dans la flamme laminaire.
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FIGURE 3.8 — Fractions massiques et température dans une flamme 1-D pré-
mélangée stoechiométrique méthane / air. Symboles : solution
chimie détaillée issue du code PREMIX (Kee et al. 1985).
Ligne : solution chimie tabulée (TTC) (Vicquelin et al. 2011).

La simulation prédit AP = —0.59Pa alors qu’un calcul analytique en négli-
geant les pertes visqueuses des variations de quantité de mouvement indique
une variation trés proche, égale a A(pu?) ~ 0.58 Pa.

3.2.5 Traitement des conditions aux limites

Le traitement des conditions aux limites dans un code de CFD est délicat en
particulier lorsque ’écoulement est instationnaire et compressible. La méthode
NSCBC (Navier Stokes Characteristic Boundary Consitions) a été proposée
pour des écoulements mono-espéce (Poinsot et Lele 1992) puis multi-espéces
(Baum et al. 1995). Dans la formulation multi-composants, les Ny, équations
de transport des fractions massiques d’espéces qui caractérisent la composition
du mélange sont décomposées en N, ondes caractéristiques. La valeur de ces
ondes est prescrite en fonction des conditions aux frontiéres du domaine de
calcul. Dans un contexte de chimie tabulée, les Ny, équations d’especes ont
été remplacées par n équations pour les variables 1;, coordonnées de la base
de données thermochimique. Le formalisme TTC nécessite la décomposition en
ondes caractéristiques des équations de Navier Stokes et des équations associées
aux variables ;. L’écriture des conditions NSCBC dans le formalisme TTC est
détaillée dans Viequelin et al. (2011). De nombreux cas de validations sont
présentés qui démontrent efficacité de la méthode.
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3.3 Conclusion

Des méthodes d’implantation ont été proposées dans ce chapitre afin de cou-
pler une base thermochimique avec un code de CFD. Les approches différent en
fonction des hypothéses retenues lors du développement du code pour résoudre
I’écoulement mais aussi en fonction des dimensions couvertes par la table. Elles
sont suffisantes pour réaliser des simulation numériques directes (DNS) d’écou-
lements turbulents ou laminaires. Par contre dans le cas de simulations RANS
ou LES, les modeéles de combustion turbulente doivent étre adaptés pour ac-
cueillir ce formalisme. Cette problématique est 'objet du chapitre suivant.



Chapitre 4

Chimie tabulée et turbulence

Le formalisme proposé dans le chapitre précédent permet d’utiliser la chimie
tabulée pour la simulation d’écoulements laminaires. Il peut étre également ap-
pliqué aux écoulement turbulents mais seulement dans le cadre de Simulations
Numériques Directes (ou DNS, Direct Numerical Simulation). En effet, son
intégration aux méthodes RANS (Reynolds-Averaged Navier-Stokes ) ou LES
(Large Eddy Simulation) est plus complexe car la chimie tabulée intervient au
coeur des modeéles de combustion turbulentes. Ces modéles doivent étre adaptés
pour accueillir la tabulation de la cinétique chimique.

Certaines stratégies de modélisation de la combustion turbulente sont basées
sur la résolution numérique des évolutions statistiques de 1’écoulement turbu-
lent. Nous pouvons mentionner a titre d’exemple le transport de fonctions de
densité de probabilité (Haworth 2010) ou la résolution d’équations pour les
moyennes conditionnées (Bilger 1993). Ces techniques, bien que conceptuelle-
ment intéressantes, sont cependant trés cotiteuses et difficilement utilisables
dans des géométries complexes. Une autre solution est de présumer a prior:
les propriétés statistiques de la turbulence. Cette approche, beaucoup moins
coliteuse en temps de calcul et donc facilement transférables dans un contexte
industriel, sera choisie pour développer des modéle de combustion turbulente
basés sur une cinétique chimique tabulée.

Les outils mathématiques communs aux approches RANS et LES sont présen-
tés dans la premiére partie de ce chapitre. Une stratégie de modélisation RANS
illustrée par des exemples d’application et ensuite présentée. La troisiéme partie
de ce chapitre aborde la question de I'introduction de la chimie tabulée dans la
simulation aux grandes échelles. Une méthodologie appelée F-TACLES (Filte-
red Tabulated Chemistry for LES) est proposée pour la simulation de plusieurs
configurations.
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4.1 Deéfinition des outils

4.1.1 Variables thermochimiques moyennées et filtrées

L’approche RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes) consiste a résoudre les
grandeurs moyennes de ’écoulement. Historiquement, pour des raisons de temps
de calcul, cette approche a été utilisée pour réaliser les premiéres simulations
d’écoulements réactifs turbulents (Veynante et Vervisch 2002; Poinsot et Vey-
nante 2005). Naturellement, les premiers modéles de combustion turbulente
qui intégrent une chimie tabulée ont été proposées également dans un contexte
RANS (Peters 1986; Bradley et al. 1988). Dans le formalisme RANS, les gran-
deurs thermochimiques ¢ caractéristiques de 1’écoulement sont séparées en une
quantité moyenne P et une quantité fluctuante ¢’ selon la relation : ¢ = p+¢’ ou
la notation ©, appelé moyenne de Reynolds, indique une moyenne d’ensemble.

Dans les approches LES, les grandes structures turbulentes sont résolues numé-
riquement tandis que les plus petites échelles sont modélisées. En comparaison
avec le RANS, la LES capture davantage d’informations sur la physique de
I’écoulement, dont en particulier les phénoménes instationnaires. L’utilisation
de la LES pour la simulation d’écoulements réactifs est apparue plus tard car
elle a été nécessite beaucoup plus de puissance informatique que les méthodes
RANS. ! Ainsi, les premiéres simulation LES de flamme turbulentes qui suivent
un formalisme de chimie tabulée sont récentes (Pitsch et Steiner 2000; Pierce
et Moin 2004). Dans le formalisme LES, les variables thermochimiques ¢ sont
filtrées dans I’espace physique, ce qui correspond & une moyenne pondérée dans
le volume du filtre. Les variables thermochimiques filtrées dans un volume V'
sont ainsi définies par :

7 = [ [ Foc=x)enin (4.1)

ou F est une fonction filtre normalisée par la relation [[f, F(x')dx’ = 1. La
méme notation © désignera par la suite une moyenne d’ensemble dans une
formulation RANS et un filtrage spatial dans une formulation LES. Dans les
écoulements & densité variable, il est commode de pondérer par la masse volu-
mique les opérateurs moyenne et filtre. Nous définissons la valeur moyenne ou
filtrée au sens de Favre de la variable ¢ :

3= (4.2)

~[3]

1. Le rapport de temps CPU entre les simulations 3-D LES et 2-D RANS de la flamme
mesurée par Cabra et al. (2005) est d’environ 50000 (voir travaux de thése de Vicquelin
(2010).
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ainsi que les fluctuations ¢ :

e=¢+¢" (4.3)

Que ce soit dans un contexte RANS ou LES, I'enjeu en terme de modélisation
est d’estimer les variables moyennées ou filtrées qui caractérisent 1’écoulement
réactif. D’aprés Vervisch et Veynante (2000), trois voies peuvent étre emprun-
tées pour y parvenir : la limitation par le mélange turbulent, I’approche sta-
tistique ou 'analyse géométrique. Les modéles basés sur le mélange turbulent
supposent que la cinétique chimique de la combustion est suffisamment rapide
devant les échelles de temps caractéristiques de ’écoulement. Ils ne sont intrin-
séquement pas adaptés a la prise en compte d’une chimie complexe. L’analyse
géométrique consiste & identifier le front de flamme comme une surface géomé-
trique qui peut représenter soit le front d’une flamme prémélangée (Peters 2000;
Pitsch 2006) ou, pour les flammes non-prémélangées, une iso-surface caracté-
ristique des conditions stoechiométriques (Van-Kalmthout et Veynante 1998).
Finalement la derniére approche possible est de décrire les grandeurs thermo-
chimiques par une formulation statistique en faisant intervenir des fonctions de
densité de probabilité. Dans les approches géométriques, les informations sur la
chimie sont généralement concentrées dans des quantités globales comme par
exemple la vitesse de propagation d’une flamme laminaire. L’intégration d’une
chimie complexe n’y est généralement pas simple. Selon Lecocq et al. (2011)
I'introduction de la chimie tabulée dans une modélisation basée sur la résolution
d’une équation pour la densité de surface de flamme est possible & condition
qu’elle soit combinée avec une formulation statistique. En effet comme nous al-
lons le montrer dans les paragraphes suivants, cette formulation fait apparaitre
explicitement la dépendance des variables thermochimique aux coordonnées de
la base de chimie tabulée.

4.1.2 Fonction de densité de probabilité (PDF) et fonction de
de densité de filtre (FDF)

Dans le formalisme de la chimie tabulée, les variables thermochimiques ¢ s’ex-
priment par exemple :

¢ = (e, p, Y1, ...;¥n) (4.4)

La fonction de densité de probabilité jointe (PDF pour Probability Density
Function) P(¢}) quantifie la probabilité de trouver a une position et a un
instant donnés, la variable 1 dans U'intervalle [ — A} /2, 1] + Ay /2] (Peters
1984; Pope 1985; Veynante et Vervisch 2002; Haworth 2010). Dans le cadre de
la chimie tabulée, lorsque plus d’une variable est utilisée pour caractériser les
grandeurs thermochimiques, la PDF jointe P(e, p, 1, ..., ¥n; X, t) est introduite.
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Les grandeurs moyennes ou filtrées s’expriment & partir de la PDF jointe par

la relation :
1 n

(p(evp7w17' 7¢7l) (6 p7¢17' 7'¢Tlvx t)de dp7d1/}17"'7 (45)

Les fonctions de densité de probabilité sont des outils mathématiques qui sont
utilisés a la fois dans les approches RANS et LES. Leurs significations physiques
sont cependant sensiblement différentes dans les deux contextes. En RANS,
elles représentent la distribution statistique au cours du temps en un point
donné. En LES elles représentent la distribution instantannée (pondérée) dans
le volume du filtre. Pour les différencier, nous utiliserons la terminologie PDF
(Probability Density Function) pour les applications RANS et FDF (Filtered
Density Function) pour les applications LES. En utilisant la définition 4.2, les
variables moyennes ou filtrées au sens de Favre, s’expriment :

o= [ [ [ ]

10(10(67 P ¢17 ey wn)?(ev P wlv ceey ?ﬁm X, t)dea dpv dwlv [RXX) d¢n (46)
En introduisant la PDF (ou FDF) au sens de Favre, P= pP/p dans 'Eq. 4.6,

@ s’exprime également par :
s =[ [ [, /
1 n
(p(eapvdjla‘ awn) (6 Pﬂf)lw a¢nax t)de dp7dw17"'7 (47)

La détermination des fonctions de densité de probabilité est possible par la
résolution numérique d’une équation de transport (Pope 1985). Cette approche
est séduisante d’un point de vue théorique et permet de d’introduire une chimie
complexe dans des approches RANS ou LES. Elle est néanmoins cotiteuse en
temps de calcul. Ainsi dans les faits, comme l'indique Haworth (2010) dans
sa revue récente sur le sujet, la plupart des applications ont été faites sur des
flammes de petites dimensions, mesurées en laboratoire. Etant plus difficiles &
réaliser sur des géométries complexes, trés peu de simulations de configurations
industrielles sont recensées a ce jour. Nous mentionnerons cependant les calculs
LES d’une turbine a gaz (James et al. 2006) avec 20 espéces chimiques et
RANS d’une chambre de combustion interne (Drake et Haworth 2007) avec
une centaine d’espéces chimiques.

Il est en théorie envisageable de transporter des PDF/FDF dans un contexte
de chimie tabulée. Le choix de cette stratégie affectera beaucoup le coiit du
calcul CFD et fera perdre en partie le bénéfice de la chimie tabulée vis a vis
d’une chimie complexe. Nous choisirons une seconde solution beaucoup moins
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coliteuse qui permet la simulation de systémes de combustion industriels. Elle
consiste & présumer la forme de la fonction de densité de probabilité par des
lois statistiques qui sont paramétrées par les moments des variables aléatoires.
Comme les trajectoires chimiques suivies par le systéme réactif sont déja fixées
dans le cadre de la chimie tabulée, le fait de supposer la distribution statistique
des variables thermochimiques le long de ces trajectoires est cohérent avec la
philosophie générale de ’approche. A l'inverse, ce choix ne serait pas raison-
nable dans le cadre d’une chimie complexe. Le nombre de variables statistiques
qui définissent les PDF /FDF (qui correspond au nombres d’espéces chimiques
impliquées dans le schéma cinétique) est trop important pour que 'on puisse
les modéliser par des simples fonctions analytiques. Dans ce cas, le transport
de PDF est probablement la stratégie la plus pertinente.

4.1.3 Formes présumées des PDF /FDF

Les fonctions mathématiques principales utilisées dans le cadre de la chimie
tabulée sont présentées ci-dessous.

Fonction Dirac. La modélisation de la PDF/FDF P(¢*) de la variable ¢
par une fonction Dirac § s’écrit :

P(p") =0(@ - ") (4.8)
ol ¢ est définit par :
_J 0 sizx#0
o(z) = { 1 siz=0 (49)

Dans ce cas, la variable statistique ¢* est toujours égale & la valeur moyenne
. Il est donc supposé que la variable ¢ est constante, soit dans le temps a
une localisation donnée pour une PDF, soit dans le volume V' du filtre pour
une FDF. De nombreuses formalisations nécessitent la modélisation de P(p*),
la PDF/FDF au sens de Favre. Son estimation par une fonction Dirac conduit
naturellement a :

P(p") = 8(3 — ¢%) (4.10)

Fonction 3. Soit ¢, la forme normalisée de la variable ¢ définie par :

o = L Pmin_ (4.11)

Pmazx — Pmin

Ol Ymaz €6 Ymin sont les valeurs maximales et minimales prises respectivement
par la fonction ¢. Si P(p,) est modélisée par une fonction f3, alors :
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(@) 11 — f)!
Jo o)1 (1 — x)b-1dey,

ou les deux paramétres a et b s’expriment :

‘ = 7, <‘Pn<1;%) _ 1> (4.13)

P(pr) =

(4.12)

g

b= o L 4.14
(%) @19

fo “P(ok)de’ et 0, = p2 — P2 conditionnent la forme de la fonction
de densité de probabilité. Comme 0 < ¢,, < 1, on montre facilement que :

Plutét que de manipuler o, dont les limites varient en fonction de la valeur
moyenne de ¢y, il est commode d’introduire le facteur de ségrégation S, défini
par :

On
2n(1—2p)
Ainsi S, = 0 quand ¢, ne fluctue pas et S, = 1 quand le niveau de variance
de ¢, est maximal.

Sep = (4.16)

Il est également possible d’estimer la forme de la PDF/FDF au sens de Favre
par une fonction 8. Dans ce cas P(¢*) est toujours définie par 'Eq. 4.12 mais

a et b s’expriment en fonction de @, et de 6, = @2 — @2.

a = Pn (%(19;%) - 1) (4.17)

s (L) a

A cause des multiples formes qu’elle peut prendre, la fonction 3 est bien adaptée
a la modélisation de la distribution statistique du mélange entre le combustible
et le comburant. Par exemple, considérons la distribution de la fraction de
mélange. Une variance de fraction de mélange z nulle correspond a un mélange
parfait entre le combustible et 'oxydant. Dans ce cas, la PDF devient un Dirac
centré sur z. Considérons la situation opposée oul le milieu est composé de
paquets de combustibles et de comburants qui ne se sont pas mélangés. 0, =
22 — 72 tend alors vers sa valeur maximale, Z(1 — %), et P(2*) est composée
de deux pics positionnés respectivement en z = 0 et z = 1. Pour des niveaux
de fluctuations intermédiaires, la fonction S prend une forme proche d’une
gaussienne centrée sur sa valeur moyenne. La figure 4.1 illustre les formes suivies
par la fonction 8 en fonction de la variance de z.
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FIGURE 4.1 — Allure de la fonction 3 pour une valeur moyenne de z = 0.35.
La forme de la PDF varie en fonction du facteur de ségrégation

§=(2-2%)/(Z(1-2)).
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Pour modéliser des mélanges entre plus de deux constituants, Girimaji (1991)
a développé une formulation multi-variable de la fonction 8. Cette formulation,
qui corréle les fluctuations de deux mélanges par l'intermédiaire d’une cova-
riance, a été utilisée par Hasse et Peters (2005) pour modéliser la fonction de
densité de probabilité jointe de deux fractions de mélange utilisée pour tenir
compte des injections multiples dans un moteur Diesel.

Distribution log normale. La modélisation de la PDF/FDF de la variable
i par une fonction log-normale s’écrit :

Sy _ L (g —p)?

Pp) = P p( 53 > (4.19)
0_2

oup = ln(E)—?

ol o est la déviation standard. La loi de distribution log-normale est générale-
ment utilisée pour modéliser la PDF/FDF du taux de dissipation scalaire y de
la fraction de mélange. Dans ce cas, la déviation o est généralement fixée a 1
comme le suggérent les résultats expérimentaux de Effelsberg et Peters (1989).

4.2 Modélisation de la combustion turbulente pour
des simulations RANS.

4.2.1 Equations des valeurs moyennes des coordonnées de la
table chimique

Formulation générale

Dans une formulation RANS classique, ’écoulement moyen est décrit par la
résolution des équations de continuité (ou équation de Poisson si le nombre de
Mach est supposé faible), de la quantité de mouvement et éventuellement de va-
riables qui permettent de modéliser les flux turbulents (k, ¢, ...). En fonction de
la stratégie de modélisation suivie, 1’état thermodynamique moyen du systéme
est alors identifi¢ & partir des moments d’ordre 1 (moyenne) et éventuellement
d’ordre 2 (variance) des coordonnées de la base thermochimique.? La valeur

moyenne 1; et la variance ¢;"? des coordonnées 1 sont solutions des équations

2. En RANS, la variance 12/\'/2 de la variable 1 vérifie la propriété W = 71’)72 — 1;12. Ce

n’est pas le cas dans un formalisme LES ou la relation ’lbﬂ;l = 1;? n’est a priori pas vérifiée.
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P Y . - 2 Dt _ 1",
ot * Ox; (puﬂ/n) 0z ( Oz P
N——
A-T A—1TIT
+ Py l=1,..,n (4.20)
A—IIT
3ﬁ¢z"2 0 T _ a¢//2 N //2
\ﬁ/_/
B— —
+ ( D > pus" ] 5 1/”
B‘}H B—-IV
ooy
- 2 Da e 200 oy, (4.21)
%/_/ ——r
B-V B-VI

Les fermetures utilisées en pratique pour résoudre ces équations sont les sui-

vantes :

e Les termes de diffusion moléculaire A—1, B —1I et B — 111 sont ici modélisés

par une loi de Fick.

e Les termes de transport et de production turbulents A—1I, B—Il et B—1V
sont souvent calculés en fermant les flux turbulents par des hypothéses de

gradient :
Y i% 4.22
// //2 _ Vt 8¢//2 19
(4.24)

ol v et S 2 sont respectivement une viscosité et des nombres de Schmidt
turbulents.

La modélisation de X, y,, le taux de dissipation des fluctuations du scalaire
iy qui apparait dans le terme B-V est plus délicate car elle dépend de la
nature de celui-ci . Si il est passif (par exemple la fraction de mélange), il
peut étre relié & un temps de mélange turbulent 73 = k/e en utilisant une
relaxation linéaire :



78 CHAPITRE 4. CHIMIE TABULEE ET TURBULENCE

B " O € ——

P~ DL, w2
ou k et e sont respectivement 1’énergie cinétique turbulente et le taux de
dissipation de I’énergie turbulente. Cy, est une constante. Par contre, lorsque
le scalaire est réactif, des analyses de DNS montrent que les hypothéses de
relaxation linéaires ne sont plus aussi légitimes. Des lois de fermeture qui
tiennent compte de la densité de surface de flamme seront plus adaptées
(Vervisch et al. 2004; Fiorina et al. 2005b).

e Parmi les nombreux modéles disponibles dans la littérature pour le taux de
réaction chimique moyen (Poinsot et Veynante 2005), nous ne considérons ici
que les formulations basées sur les fonctions de densité de probabilité, plus
faciles & coupler aux tables chimiques. Ils sont donc modélisés par le biais

des PDF jointes introduites dans le paragraphe 4.1.2 :

@l:/e/p/l.../n%x

P(e, pyab1, ooy thn; x, t)de, dp, dipy, ..., dipy, (4.26)
oo [[ [ ] (a-5on
P(e,py 1, ooy hn; X, t)de, dp, dipy, ..., dipy, (4.27)

Application aux coordonnées les plus couramment utilisées

e Valeur moyenne de la fraction de mélange
L’équation de transport de la valeur moyenne de la fraction de mélange est
résolue en pratique sous la forme suivante :

oz 0 . o[ 9%
o T oz, (pu;z) = o, <P(D + Dt)&]c]) (4.28)
avec D; = ;—é

t
ou le terme de diffusion moléculaire provient de ’approximation suivante :

0z 0z
J J

Et ou S¢; est un nombre de Schmidt turbulent.

e Variance de la fraction de mélange :

. . . Nz . .
La variance de la fraction de mélange z”° peut étre obtenue en résolvant
directement son équation de transport, fermée sous la forme suivante :



4.2. MODELES RANS 79

2" 9 9 92"
—— 4+ —(py; = —(p(D+D
ot oz, (P1=") o, \PLP D5
0z 0z
2pD —2p C’ o 4.30
+2p 9, O 23 ? (4.30)
ot C, est une constante de l'ordre de l’unlte
Une autre procédure pour estimer la variance (Vervisch et al. 2004) est de

résoudre une équation de transport pour la moyenne du carré de la fraction
de mélange :

a2 D [~ ) 022

I - Z(5(DxD)Z

ot + aTj <pu]z ) 837]' P( + t)f)a:j

0z 0z 0z" 02"
20D —2p 4.31
TP o O 9, 0z, (4.31)
La variance de z se déduit ensuite par la relation :

SR =2 P (4.32)

e Moyenne de la variable d’avancement de réaction
L’écriture d’une équation de transport de la variable d’avancement de ré-
action normalisée ¢ définie par I’'Eq. 2.17 introduit des termes de dérivées
croisées liés en particulier & la dépendance de Y. vis & vis de la fraction de
meélange z (cf. discussion dans le paragraphe 2.2.2). 1l est donc préférable de
résoudre une équation de transport pour la valeur moyenne de Y, :

agfc aij(paj?c) - aij

( (D + Dt)gf

) + pwy, (4.33)
J

e Variance de la variable d’avancement de réaction
La variance la variable d’avancement de réaction s’écrit :

opY,"” 0 (~m\_ 0 dY,
oY, dY, oy oy,
HR T T e e N G

—_~—

Sila PDF jointe Pest identifiée, alors le terme de production chimique Yc”wyc
se calcule directement & partir de la relation 4.27. Le caractére réactif de la
variable d’avancement est le plus souvent négligé pour la fermeture du taux
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de dissipation scalaire des fluctuations de Y, qui s’écrit alors :

" "
DE?;; %Z:Ci ~ ﬁ(]yc%Yc”Q (4.35)
D’autres modéles de fermetures qui tiennent comptent de la densité de sur-
face de flamme peuvent étre formulés (Vervisch et al. 2004). Ils améliorent
sensiblement les résultats si la flamme est prémélangée (Vervisch et al. 2004;
Fiorina et al. 2005b). Comme ces modéles ne seront pas détaillés dans ce
manuscrit, le lecteur est invité a se référer aux travaux (Vervisch et al. 2004;
Fiorina et al. 2005b; Fiorina 2004) pour plus d’informations.

e Moyenne de I’enthalpie i ou de ’énergie interne e.

Si la base thermochimique est non-adiabatique, alors ’enthalpie ou 1’énergie
interne sont également des coordonnées. Il est commode d’utiliser ’enthalpie
sensible et chimique h dans le cas de flamme & pression constante et 1’éner-
gie interne et chimique e dans le cas de combustion & pression variable. La
fermeture des équations de transport des grandeurs moyenne de e ou h ne
pose pas de probléme particulier lorsque la diffusion différentielle des espéces
est négligée. Si les pertes d’énergie d’origines visqueuses sont négligées et
en modélisant les flux turbulents par des lois de gradient, les équations de
transport de € et h sont respectivement :

ope O o (XN Oh p O¢ .

Iy pue) = — | ey L 4,
o "o, PO T 5y <Cp 9z, | Py axj> Q@ (4.36)
aph = & (-~ _ 0p 0 (X Oh u Oh :

ou Q représente les pertes par rayonnement et oll une approximation de type
Eq. 4.29 a été faite. Si la diffusion différentielle des espéces est considérée,

le calcul des flux laminaires des enthalpies des espéces est alors plus délicat
(Auzillon 2011).

e Taux de dissipation scalaire moyen de la fraction de mélange.
Certaines tables chimiques sont paramétrées également en fonction du taux
de dissipation scalaire d’une variable ;. C’est le cas des bibliothéques de
flammelettes introduites par Peters (1986), qui relient la structure chimique
en fonction du taux de dissipation scalaire de la fraction de mélange, x =
2pD|Vz|?. Dans un contexte RANS, la valeur moyenne de ce taux de dissi-
pation scalaire s’écrit :

PX = PXm + PXp (4.38)
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ol pXm = 2pD (0Z/x;) (0Z/x;), le taux de dissipation scalaire des valeurs
moyenne de la fraction de mélange est généralement négligé dans un contexte
RANS. Comme nous 'avons indiqué précédemment, le taux de dissipation
scalaire des fluctuations, X,, peut modéliser par ’'Eq. 4.25. Sous ces hypo-
théses, py s’exprime directement & partir de la variance de la fraction de
mélange et ne nécessite pas la résolution d’une équation de transport supplé-
mentaire :

X = pC.= o 2" (4.39)

4.2.2 Exemples de modélisation RANS de la chimie tabulée

Formalisation turbulente de la méthode FPI adiabatique (combustion
partiellement prémélangée)

La méthode FPI détaillée dans le paragraphe 2.3.1 permet d’identifier les gran-
deurs thermochimiques ¢ en fonction de deux coordonnées :

¢ =p(Ye,2) (4.40)

Y, est une variable d’avancement de réaction définie, par exemple, comme une
combinaison linéaire des fractions massiques de CO et CO2 (Eq. 2.16). z est la
fraction de mélange qui, sous une hypothése de nombre de Lewis unitaire, est
modélisée a partir de la composition élémentaire du mélange (Eq. 2.13). Dans ce
contexte, la valeur moyenne d’une grandeur thermodynamique ¢, définie dans
le cas général par 'Eq. 4.7, s’exprime en fonction de la PDF jointe P(Yr, 2) :

=/ /w(K:,Z)ﬁ(Yc*,z*)ch*dz* (4.41)

La fonction de densité de probabilité jointe des variables Y,.* et z* se décompose
de la maniére suivante :

PV, 2) = P(Y"|2 = =) B(") (4.42)

ott P(Y.*|z = z*) est la PDF de Y.* conditionnée par z*. Comme les variables
Y, et z sont en pratique fortement corrélées, 3 il est faux de supposer la méme
distribution statistique de Y. quelque soit la valeur prise par la fraction de
mélange (Vervisch 1992) : P(Y.*, z*) # P(Y,*).

3. La corrélation entre Y. et z s’explique en partie par le fait que ’état d’équilibre ther-
modynamique dépend fortement de la richesse du mélange. En effet comme Y. est définie a
partir d’une combinaison d’espéces chimiques (par exemple Y. = Yoo + Yco, ), alors la valeur
de Y.®? dépend fortement de la fraction de mélange z
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L’importance des corrélations est réduite lorsque l'on considére 1’espace chi-
mique normalisé (z,c¢) ol ¢ est la forme normalisée de Y, :

M (b 01C) (4.43)

YE) f (Z) - YC f (Z)

Vervisch (1992) a extrait, & partir du calcul en simulation numérique directe
d’une flamme non prémélangée méthane/air, les formes des PDF de la variable
c conditionnée par la variable z. Les résultats de cette étude montrent que la
forme de P(c*|z = 2*) est peu dépendante des valeurs prises par z. Rullaud
(2004) a abouti & la méme conclusion en post-traitant des résultats expérimen-
taux d’une flamme partiellement prémélangée turbulente. Dans ces conditions,
les variables z et ¢ peuvent étre supposées indépendantes ce qui revient a écrire :

P(2*,¢*) = P(c*|z = 2")P(2*) ~ P(c*)P(z*) (4.44)

Ainsi, la moyenne d’une variable est estimée par :
11
o= //go(c*,z*)P(c*)]g(z*) dc* dz* (4.45)
00

Cette méthodologie développée en RANS dans les travaux de Vervisch et al.
(2004) et Fiorina et al. (2005b) est nommée FPI-PCM ou PCM signifie Presu-
med Conditioned Moment.

Formalisation turbulente de la méthode FPI non adiabatique (com-
bustion partiellement prémélangée avec prise en compte des pertes
thermiques)

Si I'impact des pertes thermiques sur la cinétique chimique de la combustion
est considéré, alors les grandeurs thermochimiques ¢ s’expriment :
¢ =p(h,Ye, 2) (4.46)

ou h est I'enthalpie sensible et chimique définie par I'Eq. 2.2. Comme dans la
formulation adiabatique, les variables h et Y, sont normalisées :

_ h — hmm(z)
fn = hmax(z) - hmzn(z) (447)
¢ = Y~ Yylmh) (4.48)

Y})f(% h) - Y;;f(Z, h)

Les variables z, ¢ et h, sont supposées indépendantes afin de décomposer la
fonction de densité de probabilité jointe P(h}, z*, c*) :

P(R:, 2", ") = P(h%)P(c*) P(2") (4.49)
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Ainsi, la moyenne d’une variable est estimée par :

1 1 1
G / / / (b, ¢, VP ) B P(hY) di de* dz* (4.50)
0 0 O

Formalisation turbulente de la méthode UTAC (Unsteady flamelet
Tabulated Chemistry) pour la combustion non prémélangée en ré-
gime instationnaire

Afin de capturer la dynamique et la structure chimique de flammes non prémé-
langées qui s’auto-allument, il a été proposé dans le paragraphe 2.3.3 de tabu-
ler des solutions de flammelettes instationnaires 1-D dans une base de données
©(z, ¢, xst). Les grandeurs moyennes au sens de Favre s’expriment donc :

—+o00 1 1 .
v :/ / / o(z", c* xa) P(2%, ¢, x5 )dz" de* dxy (4.51)
0 o Jo

ol xi; est le taux de dissipation scalaire & la stoechiométrie. Sous I’hypotheése
d’indépendance statistique de z*, c¢* et x};, il vient :

P(z",¢",X3) = P(z")P(¢") P(x%) (4.52)

Ainsi les grandeurs thermochimiques s’expriment :

o= N / / 0", X PPV PO)de" de dyyy (4.53)

4.2.3 Exemples de fermeture des PDF
Fonctions de densité de probabilité P(z*) et P(c) :

La fonction § introduite dans le paragraphe 4.1.3 prend des formes multiples en
fonction du niveau du facteur de ségrégation S,,. (Peters 1986) et (Bradley et al.
1998) ont respectivement utilisé ces fonctions pour présumer du comportement
statistique des variables z et c.

La modélisation de la fonction de densité de probabilité de la fraction de mé-
lange par une fonction (3 ne pose pas de probleme particulier. En effet, la fonc-
tion P( *) est paramétrée uniquement par les variables z et 6, = — 2 Z% qui
sont solutions des équations de transport 4.29 et 4.30.

La modélisation de la fonction de densité de probabilité de la variable d’avance-
ment de réaction normalisée ¢ est plus délicate. En effet P(c) est identifiée par

. _ T i . .
les variables € et ¢ qui ne sont pas transportées, seules les informations sur les
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grandeurs moyennes au sens de Favre sont disponibles. L’analyse proposée ci-
dessous met en avant ce probléme et conduit & une approximation couramment
utilisée en pratique.

Pour simplifier I'analyse, considérons un régime adiabatique. A partir de la
définition 4.43, la moyenne conditionnée de ¢ & z = z* s’écrit :

(Yelz = 2%) — Yo, (27)

Yz;f(Z*)_Y;:f(Z*) (4.54)

CREr

Si I'on suppose que ¢ et z sont indépendantes, alors la moyenne conditionnée
et la moyenne de ¢ se confondent :

(clz=2*)=c¢ (4.55)
L’équation 4.54 peut donc se reformuler de la fagon suivante :
(Vilz = 2) = (Yiy (2%) — Yo, (1) + Yo, () (4.56)

D’autre part, comme toute grandeur thermo-chimique, Y3, s’écrit :

1,1
Y. = / / Yo(c*, 2%)P(c*, 2%) dc* dz*
0 Jo
1,1 o o
= / / Yo(c*, 2*)P(c|lz = 2*)P(2") dc* dz*
0 Jo
1 —
= / (Ye|z = 2*)P(2%) dz* (4.57)
0
Ainsi, en multipliant 4.56 par P(z*) dz* puis en intégrant sur z*, on obtient :

Y.-Y!

—— (4.58)
v.-Y!

E:

Comme les moyennes au sens de Reynolds ne sont pas connues, une approxi-
mation est nécessaire a ce stade. Une solution souvent utilisée (Bradley et al.
1998; Vervisch et al. 2004; Fiorina et al. 2005b; Fiorina et al. 2009) en pratique
est d’estimer le rapport du membre de droite de I’Eq. 4.58 & partir des moyenne
de Favre :

Y,
(R & (4.59)
}/Cb -
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ou les moyennes }70 ; et }Nfcb sont estimées par :

Y, = (2%, h2)P(z*)P(hY) dz* dh}; (4.60)

b

Y., =

’ (2%, h5)P(*)P(hY) dz* dh, (4.61)

Une analyse similaire est proposées dans Fiorina et al. (2005b) pour estimer ¢

et ¢? a partir des grandeurs transportées XN/C et Yc”2

- . __ . . - -
7% ch +Y;2 *Ych (Yc 7chf)2 (ch 7}/Cf) P(le-)f _}/;f))/;f

/2
c — - —= = e ——— —
)2 Yo, = pYe,
(4.62)

(}/bf - }/:jf)Q (}/Cb o }/::f)2 (}/i)f - }/’Cf

Fonction de densité de probabilité P(x%) :

La fonction de densité de probabilité du taux de dissipation scalaire & la stoe-
chiométrie est souvent modélisée par la loi log-normale définie dans le para-
graphe 4.1.3 par Péquation 4.19. P(x%,) est alors paramétrée par la valeur
moyenne du taux de dissipation scalaire a la stoechiométrie Y.

Le taux de dissipation scalaire conditionné a la stoechiométrie xs; est relié a x
au travers de 'Eq. 2.54. La relation entre X et Y se déduit en introduisant la

fonction de densité de probabilité de la fraction de mélange P(z*) :
Rt = x
st =TT F(Y) o
0 F((jst))P<2*)dz*

=X (%,5:) (4.63)

Le terme .7 (Z,S5,) est en pratique calculé lors de la génération de la table
chimique. Le taux de dissipation scalaire moyen Y peut étre facilement calculé
en utilisant ’Eq. 4.38

Fonction de densité de probabilité P(h}) :

Les pertes thermiques s’effectuent pendant des échelles de temps généralement
plus lentes que la turbulence et la cinétique chimique. Ainsi nous supposerons
que les fluctuations de ’enthalpie normalisée restent faibles et nous négligerons

4. Comme il est difficile d’estimer X,,, on suppose en pratique que P(x%) ~ P(x%)
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leurs impacts sur la grandeur moyenne @. Dans ce cas, ]B(h:) est définie par
une fonction Dirac 9 :

P(h) = 6(hn — h3,) (4.64)

oll hy, la moyenne au sens de Reynolds de l'enthalpie normalisée, est estimée
a partir de I'enthalpie h transportée. Un raisonnement similaire & celui mené
pour établir la relation 4.59 conduit a :

By = — i (4.65)

4.2.4 Implantation dans un code de CFD
Pré-calcul des PDF

L’intégration des fonctions 3, nécessaire pour ’estimation d’une grandeur moyen-
née (relation 4.50), est colteuse en temps de calcul. Pour éviter au code de
CFD d’effectuer les mémes opérations & chaque itération et en chaque point
du maillage, I'ensemble des grandeurs moyennes ¢ est calculé initialement pour

. . . ~ 2 _ 2 T
toutes les combinaisons possibles de (Z, 2", ¢, ¢, hy).

Le principe de fonctionnement de cette procédure est schématisé sur la figure

4.2.

e Soit la base de chimie tabulée est destinée & étre utilisée pendant la résolution
numérique de I'écoulement. Dans ce cas, sont seulement stockées dans la base
les grandeurs p, fuyc, T et qp”% intervenant dans les équations de Navier-
Stokes et les équations 4.29, 4.30, 4.33, 4.34 et 4.37 ainsi que les grandeurs

nécessaires au passage de (i,Yc"Q,ﬁ) a (¢,c? hy) (relations 4.59, 4.62 et
4.65).

e Soit la base FPI moyennée est utilisée en post-traitement du calcul convergé,
dans ce cas l'ensemble des concentrations massiques des especes chimiques
Y. que 'on souhaite prédire peut étre stocké.

Schéma du modéle

Un organigramme représentant le couplage du modéle de combustion turbulente
RANS & un code de CFD a faible nombre de Mach est représenté sur la figure
4.3. Les principales étapes réalisées par le solveur sont indiquées ci-dessous.

1. Les équations moyennées habituelles de la conservation de la masse, de
la quantité de mouvement, de I’énergie, de 1’énergie cinétique et de la
dissipation de I’énergie turbulente sont résolues par le solveur de CFD.
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Base FPI 3-D
P(Y..Y.. h)

v
Intégration des PDF |

A 4

Base FPI moyennée 5-D:
S(F A2 A72 7
Y((,,( .z ,h.”)
e Grandeurs stockées dans Grandeurs stockées dans
R -7 BRI la base de calcul la base de post-traitement
~ N
; /2SR (R T
4 | b’ - 1
‘I - | ?’ (Ktb - Y:'f)X:f h |
Wy, cp —~ ’ max |
Grandeurs ! Y2 1
utilisées pour =~ ! }7 a 7 |
la normalisation T ! cr (Y Y. )2 Umin |
N ! e — tey ) |
Y/'wy \ o ______ . o~
| I

FIGURE 4.2 — Pré-tabulation des grandeurs moyennes. Schéma de principe.

Les équations 4.29, 4.30, 4.33 et 4.34 sont ajoutées aux équations de
Navier-Stokes.

2. A partir des coordonnées (}70, YC"2 ,Z, z”Q,E) sont calculées les coordonnées
(¢,c?, %, 2" hy) en appliquant les relations de normalisation 4.59, 4.62 et

4.65.
3. Les grandeurs thermo-chimiques sont interpolées dans la base de chimie

PR . . ~ 2 — 2 N
tabulée a partir des coordonnées z, 2", ¢, ¢~ et hy,.

—~

4. Les variables p, ayc, YC”d)yC et T sont réactualisées et introduites dans
les équations de bilan de I’écoulement.
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Début du calcul

{ (P Gy, Y@y, T) —  Solveur (CFX5.5)

* Quantité mouvement
« Conservation masse

*k
°e

Base FPI moyennée

« Energie

« Conservation de " ©

« Conservation de "©

<) S

« Conservation de ~

« Conservation de

FIGURE 4.3 — Schéma d’implantation du modéle de combustion turbulente
dans un code a faible nombre de Mach. Les numéros repré-
sentent les principales étapes décrites dans le paragraphe 4.2.4

4.2.5 Exemples d’applications

Flamme D (SANDIA national lab)

Le formalisme FPI-PCM (Vervisch et al. 2004; Fiorina et al. 2005b) a été uti-
lisé pour simuler la flamme jet, référencée “Flamme D”, étudiée & SANDIA
par Barlow et Frank (1998). Le brileur, positionné au centre d'un écoulement
d’air, génére un jet de méthane et d’air, caractérisé par une richesse de 3, en-
touré d’une multitude de flammes pilotes. Ces flammes pilotes générent des
gaz briilés qui ont une composition proche de 'état d’équilibre d’un mélange
pauvre de méthane et d’air (¢ = 0.77). Tous les détails qui concernent les
conditions aux limites et les mesures expérimentales sont disponibles sur le site
http ://www.ca.sandia.gov/TNF. Le modéle FPI-PCM est implanté dans le
code commercial Fluent (ANSYS 2010).
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FIGURE 4.4 — Profils radiauzr de température a différentes positions aziales
pour la flamme D : comparaison entre la prédiction par le
modeéle FPI-PCM (traits plein) et les mesures expérimentales
(symboles) (Fiorina et al. 2009).

Dans cette situation ot la flamme a une structure de lamme de diffusion, c’est
souvent la capacité des modéeles RANS & prédire I’écoulement turbulent qui est
le premier facteur limitant. La précision du modéle de combustion turbulente
aura un impact sur la qualité de la simulation numérique seulement si le mélange
entre combustible et comburant et bien prédit.

Des simulations sont conduites avec le modéle de turbulence k-e sur un maillage
structuré 2-D axi-symétrique de 300 x 170 noeuds. Les constantes de I’équation
de € ont été modifiées selon I’étude TNF4 (1999) afin d’améliorer la description
du mélange entre le combustible et le comburant. Dans ces conditions, comme
le montre la figure 4.4 les résultats de la simulation sont en accord avec les
mesures expérimentales. Le détail des comparaisons est discuté dans Fiorina
(2004) et Fiorina et al. (2009).

Simulation d’une flamme stratifiée non-adiabatique

Afin de tester le modéle dans une situation prémélangée, nous retiendrons I’ex-
périence effectuée par Moreau et Boutier (1977). Dans cette configuration, une
flamme prémélangée se propage dans un canal sous la pression atmosphérique.
La figure 4.5 illustre la géométrie de la chambre de combustion. La section de la
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—_ U, =0 m.s!
Ufrais =65 m.s“ :: Tmur= 600K
Trais = 600K — 0.08 m
Prrais = 0.83 ::

—

—
Uprines = 130 m.s™! ]
Tyraies = 2000K - 0.02 m

e
Porines = 1.0 G

1.2 m

FIGURE 4.5 — Géométrie de la chambre de combustion et conditions aux li-
mites du calcul numérique. Expérience de Moreau et Boutier
(1977)

chambre de combustion est constante et rectangulaire. L’écoulement principal
est un mélange pauvre de méthane et d’air (¢ = 0.83) préchauffé a une tem-
pérature de 600K . Ces gaz frais sont injectés dans la chambre de combustion
A une vitesse moyenne de l'ordre de 65m s~!. Une flamme est stabilisée par
un jet secondaire de produits de combustion chauds, injectés parallélement a
I'entrée des gaz frais, a vitesse élevée (~ 130m s~!). La composition des gaz
chauds est équivalente a 1’équilibre chimique d’un mélange stoechiométrique de
méthane et d’air refroidi a 2000K. Comme les murs sont refroidis (~ 600K),
les échanges thermiques jouent un role important dans les interactions entre la
flamme et la paroi. Nous avons donc conduit une simulation numérique non-
adiabatique ol la température en paroi a été imposée a 600 K. Les résultats de
la simulation numériques sont présentés sur la figure 4.6. Un bon accord entre
la modélisation et les mesures expérimentales est observé. Cependant comme
I'indique les travaux de Fiorina et al. (2005b), la qualité de la simulation est
trés sensible au modéle de dissipation scalaire des fluctuations de Y, utilisé pour
fermer I’équation 4.34. En effet, une mauvaise prédiction de cette grandeur se
répercute sur la forme de P(c*) et donc sur Pestimation du taux de réaction
chimique de 'avancement de réaction ainsi que sur la prédiction de la vitesse de
propagation de la flamme. Cette grande sensibilité & la modélisation de la dis-
sipation des fluctuations de ’avancement de réaction est une limite importante
de la modélisation de la combustion turbulente dans un contexte RANS.
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vitesse aziale moyenne, de la température moyenne et de la
fraction massique moyenne de méthane. Symboles : données
expérimentales issues des travaux de Moreau et Boutier (1977) ;
Lignes : simulation. Traits pleins et carrés : x = 42 mm ; traits
tiretés et triangles orientés vers le haut : v = 122 mm; Traits
miuxtes et triangles orientés vers le bas : © = 322 mm; Traits
pointillés et losanges : x = 922 mm.
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Flamme jet dans un écoulement d’air vicié

La flamme étudiée par Cabra et al. (2005), a laquelle nous avons fait réfé-
rence dans le paragraphe 2.3.3, a été concue pour reproduire la stabilisation
des flammes turbulentes par un écoulement d’air mélangé avec des gaz briilés
chauds. Dans la configuration étudiée (Cabra et al. 2002), un brtleur de 4.57
mm de diamétre injecte un mélange Ho / Ny dans un écoulement d’air vicié
chaud généré par la combustion d’'un mélange pauvre d’air et d’hydrogéne. La
prédiction de la position de la flamme est un véritable défi car celle-ci est trés
sensible a la température de lair vicié (Gordon et al. 2007) : en effet la hauteur
de décollement varie d’un facteur deux pour une variation d’une vingtaine de
Kelvin. Nous simulons ici d’abord la configuration oul la température annoncée
de l'air vicié est de 1045K, mais Cabra et al. (2002) ont reporté une incertitude
expérimentale de 3 % sur la température. Nous proposerons ici d’ajuster la tem-
pérature de air vicié a 1052 K, compatible avec 'incertitude expérimentale de
3 %, afin d’obtenir numériquement la méme hauteur de décollement que celle
relevée dans ’expérience.

Le modéle UTAC adiabatique, couplé aux équations RANS selon le formalisme
décrit dans le paragraphe 4.2.2 est implanté dans le code CFX (ANSYS 2010).
Un maillage 2-D axi-symétrique de 69 000 éléments a été utilisé pour effectuer
la simulation numérique. La figure 4.7 montre les champs 2-D de la température
et de la fraction massique de OH. Nous vérifions visuellement que le choix de
la température initiale de I’écoulement d’air vicié de 1052 K permet de captu-
rer la position de la flamme. Les profils radiaux de la fraction de mélange et
de sa variance sont tracés respectivement sur les figures 4.8(a) et 4.8(b) a six
positions axiales : X/d = 8,9, 10, 11, 14 et 26. Le bon accord entre la simu-
lation numérique et les expériences témoigne de la capacité de la simulation &
reproduire le mélange du jet. Les profils radiaux de température sont montrés
sur la Fig. 4.8(c). Aux trois premiéres positions X/d = 8, 9 et 10, la combus-
tion n’a pas débutée ou n’est pas encore visible sur les profils de température.
L’allumage est observé d’abord dans des conditions de mélange pauvre en com-
bustible, favorables a l'auto-allumage, puis celui-ci s’étend aux autres valeurs
de richesse. Le méme constat est observé dans la simulation numérique comme
dans les mesures expérimentales. Les fractions massiques d’espéces chimiques,
qui ne sont pas transportées, sont extraites de la table et comparées aux profils
radiaux mesurés expérimentalement sur la Fig. 4.9. Simulation et expérience
sont en bon accord.

Enfin, cinq simulations RANS sont comparées. Elles difféerent par la tempé-
rature initiale de ’écoulement d’air vicié : 1030 K, 1038 K, 1045 K, 1052 K
(cas de référence) et 1060 K. La hauteur de flamme prédite a 'issu de chaque
calcul RANS est reportée sur la Fig. 4.10(a). Les prédictions sont également
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FIGURE 4.7 — Contour de température (a) et de fraction massique d’OH
moyenne (b) dans la flamme de Cabra Ha/No (Vicquelin 2010).
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FIGURE 4.8 — Flamme de Cabra Hy/Ny. Profils radiauz a six positions aziales
(X/d = 8, 9, 10, 11, 14 et 26) de la fraction de mélange
moyenne (a,d), des RMS de la fraction de mélange (b,e) et de
la température moyenne (c,f). Traits pleins : calcul RANS avec
le modele UTaC. Symboles : données expérimentales. (Vicquelin

2010).
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FIGURE 4.9 — Profils des fractions massiques moyennes des espéces chi-
miques. Celles-ci sont extraites de la table UTaC' (traits pleins)
puis comparés aux valeurs mesurées (symboles). (a,e) Profils
radiaux de Oy. (b,f) Profils radiauz de Hs. (c,g) Profils radiaux
de HyO. (d,h) Profils radiaux de OH (Vicquelin 2010).
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comparées & d’autres mesures publiées (Gordon et al. 2005; Wu et al. 2003).
Les disparités entre les données sont en grande parties dues aux incertitudes
de mesure absolues la température de I’écoulement d’air vicié Te, i A sein
de la méme campagne expérimentale, les mesures relatives de la variation de
température d’injection de 'oxydant sont cependant plus précises. Ainsi pour
permettre des comparaisons entre les campagnes de mesure ou de simulation,
la hauteur de décollement est tracée en fonction la variation de température
de I'écoulement d’air vicié ATcofionw = Teofiow — Tref o0t Trep est la tempéra-
ture pour laquelle la hauteur de décollement de la flamme égale 10D avec D
le diameétre de l'injecteur central. Les courbes, tracées sur la Fig 4.10(b) se
superposent, dont celle issue de la prédiction du modéle UTaC. Ces résultats
témoignent de la capacité du modéle UTaC a prédire la position de la flamme
lorsque celle-ci est pilotée a la fois par des phénoménes d’auto-allumage et par
des effets diffusifs.

4.2.6 Reéduction de la taille des bases thermochimiques en ex-
ploitant les propriétés auto-similaires des flammes tur-
bulentes

Les grandeurs thermochimiques moyennes sont tabulées en fonction de toutes
les valeurs possibles des moments d’ordre 1 et 2 des coordonnées de la base.
Par exemple, dans le cas d’une tabulation FPI-PCM adiabatique, le taux de
réaction chimique de la moyenne de ’avancement de la réaction qui apparait
dans 'Eq. 4.33 est stocké dans une base de dimension 4 (z, S.,¢, S.) :

JYC = ;Yc (27 SZ? E) SC) (466)

ot S, = 2" /Z(1 — Z) et S. = ¢?/¢(1 — ¢) sont respectivement les taux de sé-
grégation des variables z et c. Si cette méthodologie est nécessaire pour limiter
le cotit CPU, son implantation peut introduire des problémes d’encombrement
de mémoire vive. En effet, dans un contexte de calculs paralléles, les bases de
chimie tabulée doivent étre chargées sur la mémoire vive locale de chaque pro-
cesseur afin de limiter les communications. Si le nombre de coordonnées de la
table devient important, la taille de la base de donnée peut devenir prohibitive.
Des stratégies ont été développées pour réduire la taille des bases de chimie
tabulées. Nous citerons par exemple la méthode ISAT (In Situ Adaptive Ta-
bulation) (Pope 1997) ou 'utilisation de réseaux de neurones (Flemming et al.
2005; Thme et al. 2007).

Une autre stratégie que nous développons ici consiste a exploiter les proprié-
tés auto-similaires des flammes prémélangées. Cette méthodologie a été propo-
sée initialement par Ribert et al. (2006) pour réduire la taille des bases FPI
dans un contexte de combustion laminaire partiellement prémélangée. Cette
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étude montre que les fractions massiques d’espéces et les taux de réaction se
confondent sur des courbes 1-D, lorsque ’on utilise un jeu réduit de parameétres.
Par exemple dans le contexte d’une tabulation FPI, le taux de réaction de la
variable d’avancement de réaction wy.(c, z) se réécrit :

By elesz) = Oy, (2)iste <m> (4.67)
+

ot Qy,(2), wye, c1(z) et ca(z) sont quatre vecteurs. Cette formulation permet
une importante réduction de la table bidimensionnelle en quatre tables mono-
dimensionnelles.

Cette technique a ensuite été étendue a la combustion turbulente par Veynante
et al. (2008). Dans ce cas, la forme du taux de réaction est sensible & I'intensité
turbulente dans le front de flamme. Par exemple, pour un faible taux de turbu-
lence, S, — 0 et P(c*) tend vers une fonction Dirac centrée sur ¢, et le taux de
réaction moyen ressemble & celui rencontré dans une flamme laminaire. Quand
la turbulente augmente, S. — 1 et ’allure du taux de réaction devient parabo-
lique. Pour mettre en avant les propriétés auto-similaires (pour un niveau de
fluctuations turbulentes donné), le taux de réaction est reformulé ainsi :

wy, = max(wy,)F.(¢, Se, %, 5:)Ge(Se, 2, S2) (4.68)
ou
&YC max@yc ‘Sc)

F. = (4.69)

max(wy, ) max(wy, |Se, Z, S.)

G — max(wyclsc, z,5z) (4.70)
max(wy,|Se)

La fonction F.(¢, S, z,S,) dépend a priori des quatres coordonnées de la table.
La figure 4.11(a) trace F, en fonction de ¢ pour trois différentes valeurs de
la ségrégation S, & partir de données extraites de la base chimique originale.
Pour une valeur de S., la base de données contient environ 2 000 courbes :
101 valeurs possibles pour la fraction de mélange moyenne z et 21 valeurs
possibles pour son taux de ségrégation S, ( 0 < S, < 1). Seuls les profils qui
présentent un maximum supérieur a 0.01 X max(wy,|S,) sont considérés. La
plupart des profils se confondent sur des courbes simples identifiées seulement
par ¢ et le facteur de ségrégation S.. Un léger décalage est observé pour les cas
laminaires ot S. — 0 mais cette situation n’est pas rencontrée en pratique dans
des simulations RANS. Aux vues de ces résultats, un taux de réaction réduit

~+ . _ .
Wy, , fonction seulement de (¢, S;), est définit :

Gy (@8.) = (Fule. 80,7, 506, 5. (4.71)
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FIGURE 4.12 — Taux de production chimique c?)yc estimé en utilisant les pro-
priétés auto-similaires des flammes turbulentes (Eqs 4.73 )
en fonction du taux de production chimique moyen original
fuyc(é, Se,2,S%) . Les points gris représentent ’ensemble des
données de la table pour ¢, S., Z and S, variant entre 0 et 1.
Les points noirs sont les points de la base atteints durant la
simulation RANS (Fiorina et al. 2009).

La fonction G, définie par I’'Eq. 4.70, dépend a priori des trois variables (S, z
and S). La figure 4.11(b) trace G, en fonction de z pour 9 valeurs de S, et
trois valeurs de S.. De nouveau, des similarités sont observées entre les profils
et G, peut étre approchée par sa moyenne conditionnée par z et S, :

GI(25.) = (GAS.Z S S.) (4.72)
Le taux de réaction peut donc finalement étre estimé par :

Dy, = max(@y, )y, (€ S.)GE (Z, 5z) (4.73)

oit les fonctions ;; (¢,S.) et GF(Z,5,) peuvent étre tabulées. Ainsi la base, sto-
ckée initialement dans une table 4-D, s’enregistre maintenant dans un vecteur
1-D et deux tables 2-D. L’approximation est comparée a la formulation exacte
sur la Fig. 4.12 ot le taux de production chimique &VJYC estimé par I’'Eq 4.73 est
tracé en fonction de ’expression originale donnée par ’Eq. 4.66 pour une base
représentative de la combustion de méthane et d’air. L’accord entre les deux
méthodes est trés bon, avec un coefficient de corrélation de 0.98. Les petites
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différences sont obtenues principalement dans les situations peu turbulentes (S,
= 0) ou prémélangées (S, = 0).

La simulation FPI-PCM de la flamme D, décrite dans le paragraphe 4.2.5, a été
effectuée avec la base de chimie tabulée originale et la base de chimie tabulée
moyennée construite selon I’Eq. 4.73. Dans la base de chimie tabulée originale,
101x21x101x21= 4 498 641 données sont enregistrées alors que la base de
données réduite ne contient que 101x214+101x21+1 = 4 243 grandeurs. Les
résultats de 1'étude, décrits dans Fiorina et al. (2009) montrent que les deux
méthodes de stockage des données chimiques aboutissent aux mémes résultats.

4.3 Modélisation de la combustion turbulente pour
des simulations aux grandes échelles.

4.3.1 Modélisation de la propagation d’une flamme prémélan-
gée

Description du contexte

Les problématiques soulevées en LES sont différentes que celles rencontrées
en RANS. Les deux approches différent notamment par la taille des échelles
spatiales qui sont résolues. Une simulation RANS résout I’épaisseur moyenne
du front de flamme qui est de l'ordre du centimétre et nécessite un maillage
dont la taille reste raisonnable (Poinsot et Veynante 2005). La situation est
différente en LES ou le code de calcul résout la position instantanée de la
flamme dont I’épaisseur de la zone réactionnelle est généralement plus petite
que la taille des cellules qui constituent le maillage. Pour permettre la résolution
numérique de la propagation de la flamme, I’épaisseur du front de la flamme
filtrée doit étre suffisamment grande pour que le taux de réaction chimique
soit discrétisé sur quelques noeuds du maillage. Par exemple, lorsque que le
schéma numeérique du troisiétme ordre TTGC (Colin et Rudgyard 2000) est
utilisé, Auzillon et al. (2011) ont observé que I'épaisseur réactionnellle doit étre
résolue sur au minimum 4 noeuds pour conserver la vitesse de propagation de
la flamme. Le filtre LES de taille A associé implicitement a la flamme est donc
nécessairement plus grand que la taille des mailles A,."

Nous nous placerons dans le régime de flammelette, c’est a dire que la structure
interne de la flamme n’est pas affectée par la turbulence ou par la courbure.

5. Par contre, pour exploiter au mieux la résolution du maillage, la taille du filtre LES
retenue pour fermer les flux turbulents non-résolus de la quantité de mouvement est généra-
lement supposée égale a la taille de maille A,. Cette incohérence, souvent incontournable en
pratique, souléve un probléme fondamental.
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FIGURE 4.13 — Situations d’intéractions flamme turbulence en combustion
pré-mélangée. a) Plissement résolu a ’échelle LES ; b) Plisse-
ment non résolu a ’échelle LES.

Dans ce cas, la vitesse de propagation S; de la flamme dans la direction normale
& sont front x,, s’écrit :

1

poS; = Yoy

+o0o
/ prwy, (zn)dry (4.74)
—00
ol po est la masse volumiques des gaz frais. Le symbole ¢* indique que ¢ est
issu d'une flamme 1-D plane prémélangée laminaire calculée dans la direction
Tp. Ainsi wy, (zn) est le taux de réaction chimique de la variable d’avancement
Y, dans une flammelette 1-D prémélangée.

Pour une taille de filtre A associée & la flamme, deux situations sont envi-
sageables comme l'illustre la figure 4.13. Soit le plissement de la flamme est
entiérement résolu a 1’échelle du filtre. Dans ce cas, la turbulence n’affecte pas
le déplacement du front de flamme filtré qui se propage a la vitesse Sa = 5;.
Nous appellerons dégénérescence laminaire la capacité d’'un modéle de com-
bustion & reproduire ce régime. Un autre cas de figure est rencontré lorsque
la flamme est plissée en sous-maille. Dans ce cas, la turbulence a augmenté la
surface de la flamme en sous-maille et par conséquence le front de flamme se
propage a une vitesse Sa = £S5, ou Z = |Vc|/|Ve| est le taux de plissement
non résolu de la flamme.

L’analyse par Fiorina et al. (2010) de la simulation LES d’une flamme pré-
mélangée turbulente caractéristique des foyers aéronautiques met en évidence
I'importance de ces deux régimes. En effet, la Fig. 4.14 trace la distribution des
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FIGURE 4.14 — Distribution des points de la simulation aux grandes échelles
d’un foyer aéronautique en fonction du nombre de Karlovitz.
Les données sont extraites de la simulation de la configura-
tion PRECCINSTA mesurée par Meier et al. (2007). Seuls
les points situés dans le front de flamme filtré ont été tracés.
i.e. pour 0.01 < ¢ < 0.99 (Fiorina et al. 2010).

points qui constituent le front de flamme en fonction du nombre de Karlovitz
relié, dans le cadre de la LES, aux fluctuations de vitesse en sous-maille v/y et
a léchelle de la flamme laminaire ; (Pitsch 2006) :

(5[ 1}’3 3 (51
Ka*= —e= (2] 2 4.
a 5?35 (Slo) (4.75)

Il est premiérement observé que la plupart des points du calcul de la chambre
PRECCINSTA (Meier et al. 2007) sont situés dans le régime de flammelette
(Ka < 1). La structure chimique de la flamme demeure laminaire, comme
le supposent les modéles de chimie tabulée de type FPI. En s’appuyant sur
I'analyse de Pitsch (2006), nous introduisons ensuite la longueur de Gibson g
qui indique la plus petite échelle de plissement de la flamme. Le plissement est
résolu entiérement lorsque la longueur de Gibson [g est égale a la taille du filtre
A, ce qui équivaut a vérifier la relation )y = S;. La Fig. 4.14 indique que environ
30% des points de la flamme présentent des conditions ot A < . Cela signifie
que dans ces situations le plissement de la flamme est complétement résolu &
I'échelle de la maille (£ = 1). Cette tendance s’accentue avec 'augmentation
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de la résolution des maillages, permise par ’amélioration des puissances de
calcul disponibles. Ainsi, un enjeu majeur de la modélisation de la combustion
turbulente pour des simulations LES est de prédire la vitesse de propagation de
la flamme dans ces deux régimes. Dans la partie suivante, nous allons décrire
les trois principales approches existantes et discuter de leur compatibilité avec
la chimie tabulée.

Stratégies possibles

G-Equation. Cette approche consiste a résoudre un champ scalaire dont une
iso-surface caractérise la position instantanée de la flamme. L’objectif est de dé-
crire la propagation de la flamme sans chercher & résoudre sa structure interne.
Ce type d’approche, appelé G-equation, a été initialement développé dans un
contexte RANS (Kerstein et al. 1988) puis reformulé pour la LES (Menon et
Jou 1991; Pitsch 2006). La grandeur scalaire G utilisée pour capturer la position
de la flamme est solution de ’équation de transport :

G P ==
W—i_ oz, = poSt|V.G| (4.76)

La position de la flamme, dont I’épaisseur est négligée, est identifiée par une
valeur spécifique prise par le scalaire : G = G*. Cette approche est performante
pour prédire la propagation d’'un front de flamme lorsque elle est combinée
& des méthodes numériques dédiées a la capture de surfaces en déplacement
(Moureau et al. 2007). Le point faible est que, comme ’épaisseur de la flamme
est supposée nulle, le champ de masse volumique présente une discontinuité.
Ainsi, il est plus difficile pour des raisons numériques de tenir compte de I'action
de la combustion sur ’écoulement. Le transport de I’équation de G doit donc
étre combiné avec une méthode de reconstruction de I’épaisseur de la flamme.
Une solution proposée par Moureau et al. (2009) est de résoudre une équation
supplémentaire pour I’avancement de réaction dont le terme de production est
synchronisé avec la prédiction de la position de la flamme indiquée par la so-
lution de 'Eq. 4.76. Moureau et al. (2009) ont démontré la faisabilité de cette
approche dans le cadre d’une chimie simple. L’introduction de la chimie com-
plexe est plus délicate. Des études ont été proposées dans ce sens (Li et al.
2009; Roux et Pitsch 2010) mais beaucoup d’efforts restent a fournir avant de
pouvoir appliquer cette approche a des systémes industriels complexes.

Modéle de flamme épaissie. Une solution pour propager une flamme sur
un maillage grossier est d’épaissir artificiellement son front en modifiant la dif-
fusion moléculaire et la constante pré-exponentielle de la loi d’Arrhenius (But-
ler et O’Rourke 1977; Colin et al. 2000). Cette approche, nommée Thickened
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Flame for LES (TFLES), consiste a épaissir la flamme F fois en effectuant la
transformation :

D—D-F et we% (4.77)

ou D le coefficient de diffusion et w le taux de réaction. Cette transforma-
tion permet de conserver la vitesse de flamme laminaire tout en augmentant
d’un facteur F son épaisseur. L’équation de transport des fractions massiques
épaissies }A/k des espéces chimiques s’écrit :

OpYy,
ot

+V - (piily) = V- (pDEFVYL) + :p% (4.78)

ot le taux de réaction chimique wy, est modélisé par une loi d’Arrhénius. L’in-
troduction du plissement de sous-maille de la flamme = dans les termes de
diffusion et de réaction de 'Eq. 4.78 assure que la flamme se propage a la
vitesse So = Z5). En pratique, le facteur = est généralement estimé par des
modéles analytiques (Colin et al. 2000; Charlette et al. 2002). Wang et al. (2011)
ont cependant montré que la précision de ces modéles trés simples peut étre

améliorée lorsque leurs paramétres sont estimés de maniére dynamique.

Le modéle TFLES a été développé de maniére empirique. En particulier, il n’y
a pas de justification théorique qui permet de lier les grandeurs épaissies dont la
variable }/}C aux grandeurs filtrées qui interviennent dans les équations LES de
I’écoulement. Malgré cela, il est trés performant : il est simple & implanter dans
un code de CFD (structuré ou non structuré), il ne nécessite pas de ressource
CPU particuliére et prédit correctement la propagation du front de la flamme.
Pour ces raisons c’est probablement le modéle le plus fréquemment utilisé pour
simuler des chambres industrielles (Roux et al. 2005; Boileau et al. 2008).

Cette méthodologie peut facilement étre transposée dans le cadre de la chimie
tabulée en régime prémélangé (Albouze et al. 2009; Kuenne et al. 2011). La
structure chimique de la flamme est indiquée par la variable d’avancement de
réaction épaissie }/}C, solution de I’équation de transport suivante :

dpYe
ot

Eoy, (Y,)
F

+V - (piY,) = V- (pDEFVY,) + (4.79)

~

ot wy, (Ye), le taux de réaction chimique de la variable d’avancement de réaction
épaissie est tabulé a partir d’'une flamme laminaire 1-D prémélangée résolue en
chimie complexe (cf. méthode FPI, paragraphe 2.3.1). Cette approche a égale-
ment été récemment suivie par Kuenne et al. 2011 pour réaliser la simulation

LES d’une flamme stratifiée en tabulant la chimie par une approche de type
FPI/FGM.
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Modéle de flamme filtrée. Une autre stratégie possible est de résoudre une
variable d’avancement de réaction filtrée, solution de ’équation suivante :

dpYe
ot

+V-(puY,) = V- (pDVY,) - V- (ﬁch - pﬁi)
+ pwy, (4.80)

ou chaque terme du membre de droite nécessite un modéle de fermeture. La
résolution de I’équation 4.80 nécessite que la taille du filtre associé & la flamme
soit plus grand que les tailles des cellules et ceci afin de permettre la résolution
de la structure de la flamme filtrée. Différentes approches ont été proposées
pour résoudre I'Eq. 4.80. Boger et al. (1998) puis Duwig (2007) proposent,
dans le cadre d’une chimie simple, de filtrer des flammes 1-D laminaires afin de
modéliser les termes de sous-maille. Galpin et al. (2008) et Domingo et al. (2008)
ont proposé de conserver le formalisme FPI-PCM, développé dans le paragraphe
4.2.2 pour des modélisation RANS afin d’introduire la chimie tabulée dans un
contexte LES. Les FDF de ’avancement de la réaction et de la fraction de
mélange sont modélisées par des fonctions 5.

Toutes les stratégies de modélisation proposées ne permettent pas nécessai-
rement la dégénérescence laminaire du modéle. Pour étudier cette propriété,
nous avons conduit des tests sur une flamme 1-D stoechiomiétrique laminaire
prémélangée propane/air calculée avec le code PREMIX (Kee et al. 1985) et
en utilisant le mécanisme GRI 3.0 (Smith et al. 1999). Cette flamme 1-D a
été filtrée afin de permettre des tests a priori de la G-FDF. Les résultats de
I'étude, dont le détail figure dans Fiorina et al. (2010), sont résumés au travers
de la Figure 4.15 ou est tracée la vitesse de propagation du front de flamme
filtré en fonction du rapport A/d;. A est la taille du filtre associé a la flamme et
0; = 1/max|Ve| est une épaisseur caractéristique de la flamme. Quand A/§; < 1
Ieffet de la fonction B-FDF sur la structure de la flamme est limité et la propa-
gation de la flamme est correctement reproduite. Cependant, lorsque la taille
du filtre est plus grande que le front de flamme, ce qui est le cas dans la plupart
des applications réelles, la vitesse de propagation du front de flamme filtré est
largement surestimée par la fonction 3, et ceci jusqu’a un facteur de plus de 2.5.
Ceci signifie qu’en pratique, la 8-PDF n’est pas adéquate lorsque le plissement
de sous-maille est résolu.

Une solution alternative a la fonction 3 est celle suivie par Boger et al. (1998)
et Duwig (2007). Une fonction filtre normalisée F'(x) est utilisée directement
pour estimer le taux de réaction filtré. Si le probléme est mono-dimensionnel ,
le taux de réaction filtré s’écrit :

- o0
Dy (z) = ; / plaoy, ()l = o) (4.81)
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FIGURE 4.15 — Estimation de la wvitesse de propagation poSa =
1/ (Y1 = YI7) [T poy, (v)dx  dun  front de  flamme
laminaire filtré pour différentes tailles de filtre. Le trait plein
est la solution théorique qui correspond a Sn = S;. Les
symboles représentent les solutions obtenues lorsque le taux
de réaction filtré est modélisé par une (-FDF (carrés) ou
par une filtre Gaussien (triangles). Les modéles sont testés
a priori c’est a dire en s’appuyant sur le méme profil de
variable d’avancement filtrée, estimé a partir de la solution
d’une flamme laminaire de référence filtrée.
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Comme par définition, F'(z) satisfait [~ % P(x)dx = 1, alors la relation Sp = S
est toujours satisfaite. En effet :

1 ~

+o0o
poSa = Y/ pwy, (z)dz

Y. I
oo o0
— YfT / / (') F(z — 2')dz'dx

_ Yqiyf/_oo Py () [/_:O F(x—m’)dm} do!

: /+OO<’>' (2')da’
= — P )wy, (T )dxr
Y’ceq_chfT —00

= poS) (4.82)

Cette propriété est vérifiée en pratique sur la Fig. 4.15 ou la vitesse de propa-
gation SA du front filtré est a priori calculée en modélisant le taux de réaction
de 'avancement de réaction filtré par I'Eq. 4.81.

Ainsi la fonction filtre posséde 'avantage par rapport a la fonction g d’assu-
rer la dégénérescence laminaire du modéle. Suite & ce constat, nous proposons
dans le paragraphe suivant un modéle de fermeture de I’équation d’avancement
de réaction basé sur le filtrage explicite de flamme 1-D laminaires prémélan-
gées résolues en chimie complexe. Ce modéle est nommé F-TACLES (Filtered
Tabulated Chemistry for LES).

F-TACLES (Filtered TAbulated Chemistry for LES)

Dans le régime de flammelettes, la structure de la flamme dans la direction n
normale & son front est supposée identique & la structure d’une flamme plane
laminaire prémélangée libre. La solution de cette flamme laminaire peut faci-
lement étre déterminée dans un contexte de chimie détaillée en utilisant des
codes 1-D chimie complexe tel PREMIX (Kee et al. 1985). Ensuite, I’applica-
tion d’un opérateur filtre F'(z) (par exemple une fonction Gaussienne) fournit
la structure 1-D de la flamme filtrée. A titre d’exemple, la figure 4.16 présente
chaque terme de 'Eq. 4.80 dans le cas d’'une flamme 1-D prémélangée steechio-
métrique résolue avec le schéma cinétique GRI 3.0 (Smith et al. 1999) filtrée
par un filtre Gaussien dont la taille varie. En filtrant une flamme 1-D prémé-
langée pour une taille de filtre A, nous pouvons constituer une base de données
qui permet de fermer I’'Eq. 4.80. Le détail de la fermeture de chaque terme est
indiqué ci-dessous.

Taux de réaction chimique filtré Z)Yc- Nous supposerons le régime de
flammelettes. Auzillon et al. (2011) montre que dans ce cas le front de flamme
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a la méme structure qu’une flamme plane filtrée puis plissée. Le taux de réaction
chimique wy, se modélise ainsi par (Fiorina et al. 2010) :

Oy, = By, (Ye, A). (4.83)

ou = est le plissement de sous-maille. L’exposant * représente les grandeurs
extraites d’une flamme 1-D laminaire plane résolue dans la dlrectlon spatiale
Zn. Le taux de réaction filtré de la flamme 1-D laminaire wy (YC,A) est en

pratique pré-calculé et stocké dans une table 2-D en fonction de Y. et A. Le
plissement de sous-maille = peut étre estimé soit par des lois analytiques dont
les constantes sont fixées empiriquement (Colin et al. 2000; Charlette et al.
2002) ou de maniére dynamique (Wang et al. 2011) soit en résolvant 1’équation
de transport de la surface de flamme (Hawkes et Cant 2000).

Terme de diffusion laminaire. Dans de nombreuses approches, ces termes
sont généralement négligés ou simplifiés par (Poinsot et Veynante 2005) :

V- (pDVY:) ~ V- (pDVY.) . (4.84)

La figure 4.16 compare les flux de diffusion laminaires exacts V - (pDVYj)

et Iapproximation V - (ﬁD V?:) issus d’'une flamme laminaire 1-D filtrée a

différentes échelles. Quand la taille du filtre A est plus petite que 1’épaisseur
de la flamme ¢;, approximation par I'Eq. 4.84 reste valide. Cependant, dés
que A devient plus grand que d;, des différences importantes sont observées

entre V - <pDVYC*> et V- (ﬁD V?:) Cette approximation est en réalité trés

grossiére et peut générer des erreurs de l'ordre de 50% sur la prédiction de la
vitesse de propagation d’'un front filtré (Fiorina et al. 2010).

Nous proposons le modéle suivant pour corriger cet effet 6 :
V- (pDVYe) = V- (av.(Ve,A) poDo VY. (4.85)

o le facteur avy, (Ye, A) est défini par :

pD %n*

ay. (Yo, A) = T (4.86)
D, |2
poDo |~

6. En pratique 'erreur provient principalement de ’estimation d’un gradient de grandeurs
filtrées au sens de Reynolds & partir de grandeurs filtrées au sens de Favre. En effet, en
premiére approximation pD = cst. Donc pDVY, = pDVY. # pDVY..
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La quantité ay, (Y., A) est estimée a partir de la solution de la flamme 1-D

filtrée et est tabulée en fonction de Y, pour une valeur donnée de taille de filtre

A.

Termes convectifs de sous-maille. Lorsque le plissement est entiérement
résolu & I’échelle du filtre de la flamme, les termes convectifs de sous-maille sont
exclusivement liés a 1’expansion thermique des gaz. Boger (2000) puis Fiorina
et al. (2010) montrent qu’ils s’expriment & partir de données issues d’une flamme
1-D prémélangée par la relation suivante :

. s YA
-V (puYc — pch) = —poSP (8:5* -y ) . (4.87)
= Oy (Y., A) (4.88)

Le terme Qy, (Yo, A) = —pgS%a%*(?c —Y,) est tracé sur la Fig. 4.16 pour diffé-
rentes valeurs de A (carrés). Pour A < ¢, les termes convectifs non résolus sont
trés faibles comparés aux autres flux. Cependant, quand A > §;, ces flux sont
importants et deviennent de nature contre-gradient. La quantité Qy, (}70, A),
estimée a partir de la solution d’une flamme 1-D filtrée, est alors tabulée en
fonction de Y, et A.

Nous proposons alors la formulation générale suivante pour tenir compte éga-
lement des situations ou la flamme est plissée a ’échelle de la sous-maille :

— (V- (puc—pud)) = ZQy.(Ye,A)
+ (E- DV (v (Ve d)) pDo Vo)
(4.89)

Dans le premier terme du membre de droite, on retrouve €y, , la contribution de
I’expansion thermique qui est estimée & partir de flammes 1-D prémélangées. Le
choix d’une modélisation de cette quantité par une formulation de type “terme
source” évite 'implantation d’un opérateur de diffusion négative, préjudiciable
au numérique. Le second terme modélise les flux turbulents de transport non-
résolus avec une hypothése de gradient classique.

Equation de transport de Y, fermée. Pour résumer, I’équation de trans-
port de Y, est résolue, dans un contexte prémélangé, sous la forme suivante :
opY.,
ot

LV (pUY,) = Ev-(aYC(E,A)pODOV?C)
+ ERy.(GA) (4.90)
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ol, pour minimiser les accés a la base chimique filtrée, les termes de production
chimique filtré et convectifs de sous-maille laminaires sont regroupés dans la
quantité Xy, (Yo, A) = Qy. (Yo, A) + wy, (Ye, A).

Cette formulation suppose que le plissement de la flamme n’affecte pas 1’épais-
seur du front filtré, ce qui n’est pas exactement le cas en pratique comme en
témoigne le post-traitement par Moureau et al. (2011) d’une DNS d’une flamme
turbulente prémélangée en giration. En effet, méme si les structures turbulentes
ne pénétrent pas le front de la flamme, pour une méme taille de filtre, I’épaisseur
d’un front de flamme plissé puis filtré sera plus grande que celle d’'une flamme
plane filtrée. Néanmoins, cette formulation posséde I’avantage d’assurer que la
flamme se propage bien & la vitesse SA = 25, qui est la propriété essentielle
que doit capturer le modéle de combustion.

4.3.2 Modélisation de la propagation d’une flamme dans un
milieu stratifié en richesse

Effet de la stratification sur la propagation d’un front

Dans la plupart des configurations réelles, le combustible et le comburant ne
sont pas parfaitement prémélangés. Fiorina et al. (2005a) et Nguyen et al. (2010)
ont montré que 'orientation des iso-surfaces de ’avancement de réaction vis a
vis des iso-surfaces de la fraction de mélange affecte la structure chimique du
front de lamme. Dans une premiére approche, afin de simplifier la modélisation,
nous allons cependant supposer que les isosurfaces de variable d’avancement
de réaction normalisée et de fraction de mélanges sont orthogonales. Cette
hypothése équivaut & supposer 'indépendance statistique des variables c et z a
I'échelle de la sous-maille. Dans ce cas, Auzillon et al. (2011) montrent que le
taux de réaction filtré de 'avancement de réaction s’écrit :

1
pov. == [ (pin:
0

ou P(Z') est la FDF de la fraction de mélange. <pu')c

conditionnée du taux de réaction & z = 2/, est modélisée en filtrant une flamme

1-D prémélangée laminaire dont la richesse correspond a la fraction de mélange

2

z= z'> P(2)d (4.91)

z= z’>, la valeur filtrée

+o0
z= z’> = / p oy (@, 2" ) F(xn — x;,)d;, (4.92)

—00

<PUUYC

Ainsi, sous ces hypothéses, la vitesse de propagation d’une flamme filtrée qui
évolue dans un environnement stratifié en richesse s’écrit :

Sa =ES; (4.93)
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ol

~ 1 /1
§=L / po()S)() P(/)d=’ (1.94)
Po Jo
po(2), la masse volumique des gaz frais, est fonction de la fraction de mélange.
Po s’exprime donc par py = fol po(Z )P (Z)dz'.

A partir de ces hypothéses nous proposons le formalisme suivant pour étendre
le modéle F-TACLES a la combustion stratifiée.

Formalisation du modéle F-TACLES pour la combustion stratifiée

Les hétérogénéités de sous-maille de la richesse sont introduites en présumant
la FDF de la fraction de mélange par une fonction (. Les variables thermo-
chimiques filtrées ¢ sont donc stockées dans une base de données 4-D [A YL,

Z, 2] ot A est la taille du filtre. Y, et % sont les variables d’avancement de

2 . 2 2 2 2 .
réaction et de mélange filtrées au sens de Favre et 2z représente la variance
de sous-maille de la fraction de mélange. Les schémas développés pour fermer

les équations RANS de transport de Z et 2" (Egs. 4.29 et 4.30) sont retenus
pour la LES (Poinsot et Veynante 2005). Dans un régime stratifié, I’équation de
transport de la variable d’avancement filtré conserve la forme générale de 1'Eq.
4.80. Les paragraphes suivants indiquent briévement la fermeture de chacun des
termes du membre de droite. Pour plus de détails sur les démonstrations et sur

I'implantation du modéle, il est conseillé de se référer aux travaux de Auzillon
et al. (2011).

Taux de réaction chimique filtré ijc. Le taux de réaction chimique Z;yc est
modélisé par 'Eq. 4.91 (Auzillon et al. 2011) ou la grandeur conditionnée filtrée
(pwy,|z = 2') est estimée par 'Eq. 4.92 en filtrant une flamme 1-D laminaire
calculée pour une valeur de fraction de mélange z, c’est & dire pour une richesse
donnée. La FDF P(z) est modélisée par la fonction [ détaillée dans le para-
graphe 4.1.3 et paramétrée par Z et 0, = 22 — 2. Le taux de réaction filtré (.ijc
est en pratique pré-calculé et stocké dans une table 4-D Z)yc = ZJ; (}70, Z, 5., A).

Termes de diffusion laminaire Le modéle proposé pour la diffusion molé-
culaire filtrée est :

V- (pDVY:) = V- (ay.pDoVY,) (4.95)
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ou le facteur correctif ay, est estimé & partir de flammes 1-D prémélangées
filtrées :

* D* 8Yc*

OJYC(?C,E: SZ>A) = p% (496)
pODO axcn

La diffusivité laminaire est calculée sous I'hypothése d’'un nombre de Lewis
unitaire D* = A\*/p*C}. Le facteur ay, = ay,(Y¢, 2, 5,, A) est également tabulé.

Termes convectifs de sous-maille Les termes convectifs non résolus sont
modélisés par :

s _ oY.* 78170*
V- (pul. - puv,) == <po<z>sl<z> >

az, — po(2)Si(2) oz,

+V- ((E — 1) ay, poDo Vi)

= 20y,(Ver 5,5, 8) + V- (E= Dy, poDo V) (497)

ou, comme dans la formulation prémélangée, le premier terme du membre de
droite correspond a I'expansion thermique, estimé a partir de flammes 1-D pré-
mélangées et stocké dans la base de données 4-D : Qy. (Y¢, z, S», A). Le second
terme modélise le transport non résolu avec une hypothése de gradient classique.

4.3.3 Exemples d’applications du modéle F-TACLES

Nous avons choisi de présenter ci-dessous deux applications du modéle F-
TACLES qui illustrent ses capacités a reproduire la combustion turbulente
prémélangée et la combustion turbulente stratifiée. Pour ces deux configura-
tions, le modéle F-TACLES a été implanté dans le code compressible AVBP
en utilisant le formalisme TTC (Tabulated Thermochemistry for Compressible
flow) développé par Vicquelin et al. (2011) et décrit dans la partie 3.2. Des
études complémentaires, qui ne sont pas présentées dans ce document, ont été
menées afin d’identifier les performances du modéle F-TACLES pour modéliser
la dynamique de la combustion. Les résultats de cette étude sont publiés dans
Auzillon et al. (2011) et Auzillon (2011).

Combustion turbulente prémélangée

Le modéle F-TACLES est utilisé pour simuler la configuration de la chambre de
combustion PRECCINSTA étudiée expérimentalement par Meier et al. (2007).
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FIGURE 4.17 — LES de la chambre de combustion PRECCINSTA avec le mo-
dele de combustion turbulente F-TACLES. Le domaine de cal-
cul contient le plenum, l'injecteur et la chambre de combus-

tion. Une vue instantanée de l'iso-surface du front de flamme
filtré (€=0.8) est tracée (Fiorina et al. 2010).

La géométrie, visible sur la figure 4.17, est représentative d’un foyer de combus-
tion aéronautique. Elle est composée d’un plenum, d’un injecteur d’écoulement
en giration et d’'une chambre de combustion. Différentes stratégies de modé-
lisation LES ont été suivies pour étudier numériquement cette configuration.
Roux et al. (2005) ont utilisé un modeéle TFLES et une chimie a 2 étapes tandis
que Moureau et al. (2007) ont validé un algorithme de résolution de I’équation
G. Récemment, Galpin et al. (2008) ont simulé également cette flamme avec le
modéle FPI-PCM.

Les conditions opératoires sont un débit massique d’air de 12.2 g/s et un débit
de méthane de 0.6 g/s. Le mélange entre le combustible et le comburant, au
niveau du systéme de mise en giration de I’écoulement, est supposé en premiére
approximation homogéne dés sa pénétration dans la chambre. Le maillage re-
tenu pour la simulation avec le modéle F-TACLES est constitué de 12.7 millions
d’éléments. Le plissement de sous-maille = est estimé par le modéle analytique
développé par Colin et al. (2000). La moyenne et I’écart type de la température
sont tracés sur la figure 4.18. Un bon accord est observé entre les mesures
expérimentales et la simulation numérique. Comme les pertes thermiques n’ont
pas été considérées, la simulation surestime légérement la température dans les
régions proches de la paroi, principalement dans la zone de re-circulation pour
z < 20mm et & une distance supérieure a 20 mm de 'axe du jet. Toutes les
variables thermochimiques sont reliées & Y,, ainsi un simple post-traitement de
la solution par la base de données chimique filtrée permet d’accéder & toutes
les espéces chimiques. Ceci est illustré sur la Fig. 4.19(a) qui montre les iso-
contours 2-D de ¢ utilisés pour estimer la fraction massique de HCO tracée sur
la Fig. 4.19(b).
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(Fiorina et al. 2010).
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Combustion turbulente partiellement prémélangée

Dans la plupart des applications industrielles, le combustible et le comburant
ne sont pas parfaitement prémélangés lorsqu’ils sont injectés dans la chambre
de combustion. C’est le cas de du systéme d’injection Turboméca étudié expéri-
mentalement par Janus et al. (Janus et al. 2004b; Janus et al. 2004a; Janus et al.
2007) sur le banc MOLECULES de 'université de Darmstadt (Allemagne) : le
combustible, du gaz naturel, est directement injecté au centre de I’écoulement
d’air en giration. La pression de la chambre est de 2 bar dans les conditions
nominales. Le mélange est caractérisé par fluorescence induite par laser (PLIF)
en utilisant de ’acétone comme traceur ajouté au combustible. Le front de la
flamme est visualisé par PLIF sur le radical OH. Des coupes radiales de la
fraction de mélange moyenne et de son écart type sont tracées sur la Fig. 4.20 &
différentes distances de la sortie de 'injecteur. Un bon accord est observé entre
la simulation numérique et les mesures expérimentales. La comparaison entre la
fraction molaire moyenne du radical OH prédite et mesurée expérimentalement
est montrée sur la Fig. 4.21. La hauteur de décollement est bien prédite par
la simulation. Des calculs ont été conduits en supposant le mélange entre le
combustible et le comburant homogéne en sous-maille. ” La figure 4.22 montre
deux vues instantanées 2-D du champ de température ot P(z) est modélisé par

7. La FDF de la fraction mélange est dans ce cas modélisée par une fonction Dirac centrée
sur la valeur moyenne de la fraction de mélange au lieu d’une fonction g.
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Reactive case
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FIGURE 4.20 — Simulation de la configuration MOLECULES mesurée par
(Janus et al. 2007). Moyenne (haut) et écarts types (bas) de
la fraction massique de CHy. Symboles : mesures. Lignes :
simulation avec F-TACLES (Auzillon et al. 2011) .
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FIGURE 4.21 — Configuration MOLECULES étudiée par Janus et al.
(2007). Iso-couleur des fractions molaires moyennes simulées
(gauche) et mesurées (droite) du radical OH (Auzillon et al.
2011).

une fonction [ (gauche) ou par une fonction Dirac (droite). La température,
calculée a partir de la table chimique filtrée est fortement dépendante de la va-
riance de la fraction de mélange. Les pics de température sont réduits lorsque
lon considére 'impact de la variance de sous-maille de la fraction de mélange.
On note également une influence de P(z) sur la dynamique de la flamme. En
effet, si 'on ne considére pas les fluctuations de la fraction de mélange en sous-
maille, alors la propagation de la flamme est trop rapide et celle-ci se stabilise
sur les lévres du briileur au lieu d’étre détachée.

Les résultats de cette simulation soulignent I'importance de la modélisation de
I'impact des hétérogénéités de sous-maille de la fraction de mélange sur la ci-
nétique chimique de la combustion. La stratégie de modélisation, efficace pour
modéliser cette configuration, n’est cependant probablement pas applicable &
tous les régimes de combustion en régime stratifié. En effet le modéle suppose
que les surfaces d’iso-c et d’iso-z sont perpendiculaires, ce qui a priori n’est pas
nécessairement le cas. La question de 'effet de cette hypothése sur la propaga-
tion de la flamme reste ouverte.
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FIGURE 4.22 — Vues instantanées 2-D du champ de température dans la confi-
guration MOLECULES. La Fonction de Densité de Filtre
P(z) est soit modélisée par une fonction B (gauche) soit
par une fonction Dirac § (droite). La flamme est alors sta-
bilisée sur les levres du brileur quand les hétérogénéités de
sous-maille de la fraction de mélange ne sont pas considérées
(droite). Le trait plein noir indique les conditions steechiomé-
triques (Auzillon et al. 2011).



Chapitre 5

Conclusions et perspectives

5.1 Conclusions

La modélisation de nombreux phénoménes physiques caractéristiques des écou-
lements réactifs nécessite de considérer le détail de la cinétique chimique de la
combustion. Il s’agit par exemple de 'allumage et de ’extinction d’une flamme,
de la formation des espéces polluantes ou encore de la propagation d’un front
réactif dans un milieu stratifié en richesse. Une simplification des schémas ciné-
tiques & une ou quelques étapes est souvent insuffisante pour prédire ces phéno-
ménes. Ce manuscrit propose des modéles pour tenir compte de la complexité de
la cinétique chimique de la combustion. Les stratégies développées s’articulent
autour des méthodes de tabulation de la cinétique chimique. Comme elles sont
peu pénalisantes en temps de calcul, elles permettent la réalisation de simula-
tions numériques représentatives de la combustion dans des systémes industriels
ou la géométrie des chambres de combustion est généralement complexe.

La premiére partie de ce document est consacrée & la construction des tables
thermochimiques. Il est difficile de retenir une méthodologie générale. Au con-
traire, les stratégies de tabulation de la cinétique chimique proposées sont spé-
cifiques au régime de combustion étudié. Par exemple, si la structure chimique
d’une flamme partiellement prémélangée est bien reproduite par un ensemble
de flammelettes laminaires prémélangées, cette bibliothéque de flammelette ne
sera pas adaptée a la prédiction de la combustion dans un moteur Diesel & com-
bustion interne. Les réactions d’initiation de la combustion dans un moteur a
combustion interne seront plutét capturées par une table chimique construite
a partir de réacteurs 0-D a volume constant.

Ce manuscrit discute ensuite des procédures d’implantation des méthodes de
chimie tabulée dans un code de simulation numérique de la mécanique des
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fluides. Celles-ci dépendent des hypothéses émises pour la simulation de 1’écou-
lement. En effet les difficultés sont différentes si les équations de la mécaniques
sont simplifiées dans le cadre des écoulements & faible nombre de Mach ou si les
phénomeénes compressibles sont résolus. Deux méthodologies d’implantation de
la chimie tabulée, adaptées a ces situations, sont proposées dans la deuxiéme
partie du manuscrit.

La question de la modélisation des interactions entre la chimie complexe et la
turbulence est abordée dans la troisiéme partie de ce document. A la fois dans
un contexte RANS ou LES, le manuscrit met I’accent sur une stratégie de mo-
délisation basée sur des fonctions de densité de probabilités présumées. Ce choix
se justifie par un compromis avantageux entre le cotit de calcul et la qualité
des résultats mais aussi par la simplicité d’implantation de la méthode dans un
code de simulation numérique de la mécanique des fluides. Le détail des mo-
délisations est indiqué dans un premier temps dans un contexte de simulations
RANS puis dans un second temps dans un contexte LES. Les développements
de modéles sont illustrés de simulations numériques confrontées a des résultats
expérimentaux. Des bons accords sont observés entre les prédictions issues des
calculs numériques et les mesures expérimentales.

En résumé, la maturité de la modélisation de la combustion est aujourd’hui suf-
fisante pour prédire les interactions entre la chimie complexe et la turbulence &
condition de rester dans le cadre de deux hypothéses principales qui sont que la
combustion se déroule dans le régime de flammelette et que les trajectoires chi-
miques évoluent dans un sous-systéme dont les dimensions sont principalement
réduites & un avancement de réaction, & une fraction de mélange et éventuel-
lement aux pertes thermiques subies par le systéme. Les simulations RANS et
LES présentées dans ce document ont montré que ces conditions sont respec-
tées dans des systémes réactifs “conventionnels” qui présentent des régimes de
combustion en phase gazeuse de type partiellement prémélangés (foyers aéro-
nautiques) ou non prémélangés (fours industriels, chaudiéres). La maturité des
modéles est donc suffisante pour ces applications mais ne l’est plus en dehors
du cadre des hypothéses du régime de flammelette et lorsque de nouveaux pa-
ramétres influencent les trajectoires cinétiques. Le paragraphe suivant précise
comment le développement de nouveaux modes de combustion bouleverse les
hypothéses émises précédemment.
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5.2 Les enjeux de la modélisation

Au dela du régime de flammelette

Si les structures turbulentes sont suffisamment petites et énergétiques pour pé-
nétrer dans le front de la flamme alors sa structure chimique ne peut plus étre
assimilée & une flammelette laminaire. On parle de régime de flamme plissée-
épaissie si seule la zone de préchauffage thermique est affectée et de régime de
flamme épaissie si & la fois les zones thermiques et réactives sont perturbées
par la turbulence (Peters 2000; Poinsot et Veynante 2005). Dans ce dernier
cas, la combustion a lieu dans une phase quasiment homogéne. Si la plupart
des flammes rencontrées dans les chambres de combustion “traditionnelles” se
situent dans le régime de flammelettes, ce n’est plus le cas des nouveaux modes
de combustion qui opérent a plus basses température afin de minimiser la for-
mation des oxydes d’azote.

Pour diminuer la température de fin de combustion, les gaz frais peuvent étre
dilués par des gaz brilés refroidis. La cinétique chimique de la combustion est
donc plus lente que celle rencontrée dans les systémes conventionnels. C’est le
cas des technologies de combustion sans flamme, développées principalement
pour les fours industriels mais aussi certaines turbines & gaz et des moteurs de
type HCCI (Homogenous Charge Compression Ignition) (Cavaliere et de Joan-
non 2004). Dans toutes ces applications, la dilution a pour effet d’homogénéiser
les zones de réaction. Les régimes de combustion s’éloignent donc du régime de
flammelette dés que les vitesses des réactions chimiques deviennent comparables
aux temps de mélange turbulent.

Un autre exemple de situation qui fait intervenir des temps chimiques lents
devant la turbulence est l'oxycombustion de gaz riches en combustible. Ces
conditions sont propices au vapo-reformage thermique du méthane qui est un
processus industriel pour produire de I’hydrogéne. Dans ce cas, les réactions
chimiques sont modélisées globalement par ces deux réactions.

CH4+0.509 — CO +2H> (5.1&)

Dans un réacteur ATR (AutoThermal Reforming), représenté sur la figure 5.1,
la chaleur dégagée par l'oxydation partielle (Eq. 5.1a) permet la réaction en-
dothermique de vaporeformage (Eq. 5.1b). La simulation numérique devrait
permettre I'amélioration de 'efficacité énergétique de ces réacteurs. Seulement,
les études récemment conduites par Caudal et al. (2013) on montré que les
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¢02 + H,O

CHy+ HO —>

Homogeneous
reactive zone

Syngas (CO + Hs)

FIGURE 5.1 — Vue schématique d’un réacteur de reformage autothermique du
méthane (ATR).

temps chimiques caractéristiques des réactions d’oxydation partielle et de vapo-
reformage sont trés différents. Il est donc probable que les modéles de combus-
tion turbulente développés pour des conditions de fonctionnement standards
ne soient donc pas directement adaptables & I’ensemble des réactions d’oxyda-
tion et de vapo-reformage. Des expériences numériques sont conduites dans le
cadre de la thése de Jean Caudal (CIFRE Air Liquide) pour répondre a cette
question.

Au dela des espaces chimiques actuellement couverts

L’effet de la dilution des gaz frais par des produits de combustion a un deuxiéme
effet sur la combustion. En éloignant la combustion du régime de flammelette,
elle modifie également les trajectoires chimiques suivies par le systéme réactif.
Ainsi les trajectoires dépendent également des conditions de dilution des gaz
frais par des gaz brilés. En terme de modélisation, ceci signifie que les variables
thermochimiques évoluent dans un espaces des compositions plus grand que
celui décrit par les variables d’avancement de réaction, de fraction de mélange
et d’enthalpie.

Nous avons évoqué dans le chapitre 2 des situations ou la structure chimique
des flammes ne peut plus s’apparenter a des régimes simples représentatives
soit de la combustion prémélangée, soit des flammes de diffusion. Dans ces ré-



5.2. LES ENJEUX DE LA MODELISATION 125

gimes de combustion complexes qui présentent simultanément des branches de
diffusion et des noyaux prémélangés, les bases de chimie construites & partir
de flammelettes soit prémélangées, soit non prémélangées ne permettent pas de
prédire I'intégralité de la structure chimique de la flamme. Ainsi I'espace chi-
mique atteint dans ce cas par le systéme réactif est agrandi comme l'indiquent
les stratégies de tabulation récemment proposées dans ce contexte (Bykov et
Maas 2007; Bykov et Maas 2009; Nguyen et al. 2010; Franzelli et al. 2012). Elles
demeurent principalement au stade de développement et n’ont pas été encore
introduites dans des modéles de combustion turbulentes RANS ou LES.

Un autre exemple de modification des trajectoires chimique conventionnelles
est observé dans les technologies de combustion assistée par plasma. Dans ces
conditions, un plasma, produit entre deux électrodes, apporte de 1’énergie au
gaz environnant et génére des électrons et des radicaux qui vont agir sur la
combustion. La présence d'un plasma va modifier la cinétique chimique com-
plexe de la combustion, soit directement par apport d’énergie thermique, soit
via la formation de radicaux. L’intérét technologique est de pouvoir controler
des flammes turbulentes trés pauvres, naturellement instables (Pilla et al. 2006;
Pilla et al. 2008). Fonctionner & des richesse plus pauvres permet d’obtenir des
températures de fin de combustion plus faibles et donc de réduire la formation
des oxydes d’azote. Une autre application de ce procédé est de se substituer aux
systémes d’allumages traditionnels par bougie dans des chambres & combustion
interne (I'efficacité est meilleure). Le défi en terme de modélisation et de cap-
turer ce phénoméne afin de simuler I'effet des interactions entre un plasma et
une flamme. La mise en place d’une expérimentation numérique permettrait
de comprendre plus précisément les mécanismes fondamentaux d’interactions
entre la combustion et un plasma. Une question qui est également ouverte est
de savoir si la cinétique de création du plasma coexiste en pratique avec la
cinétique chimique de la combustion ou bien si les deux processus sont séparés
dans le temps. Cette problématique sera prochainement abordée dans le cadre
du projet ANR PLASMAFLAME dont I'un des objectifs est de proposer des
modéles de combustion turbulente qui tiennent compte de I'effet d’un plasma.

Au dela des gaz parfaits

Les pressions d’injection du combustible et du comburant sont augmentées dans
les nouvelles technologies de chambre de combustion afin d’améliorer rende-
ments et puissances. Dans certains cas, les propriétés du gaz ne correspondent
plus a celles des gaz parfaits. Ce phénoméne est courant dans les moteurs fusée
a ergols liquides ou la pression est supérieure & la pression critique des réactifs
et la température d’injection de I'un des ergols (en général I'oxygeéne) est in-
férieure a sa température critique. Le fluide a basse température, initialement
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trés dense, évolue vers une masse volumique nettement plus réduite, en 1’ab-
sence de toute interface liquide/gaz. Ce régime est également rencontré dans
les nouveaux moteurs a combustion interne ot 'augmentation de la pression
des injecteurs permet d’accélérer le processus de mélange entre les réactifs qui
précéde la combustion.

Dans ces cas, le comportement de 1’écoulement s’écarte notablement de celui
d’un gaz parfait. Les simulations aux grandes échelles réalisées actuellement
dans un contexte de gaz réels reposent sur une méthode de chimie réduite a
I'équilibre (Scmitt et al. 2011). Cette méthode permet de qualitativement repro-
duire les flammes transcritiques visualisées expérimentalement, cependant, la
structure interne de la flamme n’est pas correctement représentée et la tempé-
rature et la composition des gaz briilés obtenues peuvent étre éloignées de celles
qui sont effectivement mesurées. Ainsi, en terme de modélisation, des travaux
fondamentaux doivent étre menés afin de trouver des modéles de combustion
capables de tenir compte de la chimie complexe dans un environnement ou les
variables d’état thermodynamique suivent des lois de gaz réels.

En collaboration avec Nasser Darabiha et Olivier Gicquel et dans le cadre de la
thése d’Axel Coussement, nous avons élaboré un code de simulation numérique
directe pour les écoulements réactifs dans des conditions de gaz réels (Cousse-
ment et al. 2012). Cet outil permettra de conduire des expériences numériques
utilisables pour la compréhension et la modélisation de la combustion dans des
régimes de gaz réels. Les résultats de ces études seront directement utiles pour
les simulations hautes performances de la combustion turbulente transcritique
et cryotechnique menées par Thomas Schmitt, chargé de recherche au CNRS,
récemment recruté au laboratoire EM2C.

5.3 Stratégies possibles

5.3.1 Poursuite de la tabulation de la cinétique chimique

Les problémes évoqués précédemment peuvent étre abordés en comservant la
méme stratégie. Elle constitue une ligne directrice que l’on retrouve dans les
projets de recherches engagées ou qui débuteront dans un futur proche.

Tabulation de 1’effet de la dilution pour la modélisation de la com-
bustion sans flamme

L’étude de 'impact de la dilution des gaz frais par des gaz briilés est le but du
projet ADEME inter-partenaire CANOE qui regroupe les laboratoires EM2C
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et CORIA ainsi que GDF-SUEZ. En terme de modélisation, nous nous concen-
trons dans un premier temps sur la modélisation de 'effet de la dilution par
des gaz brilés sur la cinétique chimique de la combustion. Nous supposerons
que le régime de combustion demeure celui de flammelettes. La stratégie de
modélisation suivie pour tenir compte de la dilution par des gaz brilés consiste
a augmenter le nombre de coordonnées des bases de données thermochimiques.
Des travaux sur ce sujet sont actuellement menés par Jean Lamouroux dans le
cadre de sa thése qui a débutée en 2009. La base de chimie tabulée doit donc
prendre en compte le mélange entre le combustible et le comburant, la dilu-
tion des gaz frais par des gaz briilés, les pertes thermiques, ’avancement de la
réaction et éventuellement la formation des oxydes d’azotes.

Tabulation de la structure chimique des flammes complexes

Comme nous 'avons indiqué précédemment, une stratégie possible pour tenir
compte des flammes & structure chimique complexe est d’étendre les dimen-
sions des bases de données chimiques (Bykov et Maas 2007; Bykov et Maas
2009; Nguyen et al. 2010; Franzelli et al. 2012), notamment en introduisant les
taux de dissipation scalaire des variables d’avancement de la réaction et de la
fraction de mélange comme coordonnées. Franzelli et al. (2012) ont proposé
de couvrir I'espace chimique atteint dans ces flammes & partir de flammelettes
partiellement-prémélangées en développant la méthode TPPC (Tabulated Par-
tially Premixed Combustion).

Cette approche a été récemment appliquée a la modélisation des flammes di-
phasiques dans le cadre du projet européen KIAI. La structure des flammes
diphasiques est en effet naturellement complexe, méme en régime laminaire,
car différents régimes de combustion peuvent étre rencontrés au sein méme
d’une seule flamme en fonction des paramétres du spray (par exemple la taille
et le nombre des gouttes ou les températures du gaz et du liquide) (Gutheil et
Sirignano 1998). Prenons I'exemple d’une flamme 1-D kéroséne/air diphasique
dont la configuration & contre-courant est schématisée sur la Fig. 5.2(a). Celle-
ci est résolue sous une hypothése de chimie complexe en suivant le formalisme
proposé par Darabiha (1992). Le taux de production chimique de la variable
d’avancement de réaction est tracé sur la Fig. 5.2(b) et comparé aux méthodes
de tabulation de la chimie FPI (Gicquel et al. 2000), FPV (Pierce et Moin 1999)
construites respectivement a partir de lammelettes laminaires prémélangées et
non prémélangées. Aucune des deux approches ne peut reproduire I'intégralité
de la structure chimique de la flamme diphasique. Pour y parvenir, la méme
base de chimie tabulée doit nécessairement pouvoir modéliser une collection
d’archétypes de flammelettes différents, ce que ne permettent pas de faire les
méthodes FPI ou FPV (cf. paragraphe 2.3.1). Les méthodes de tabulation de la
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FIGURE 5.2 — a) Configuration d’une flamme diphasique & contre-courant. b)
Taux de production chimique de la variable d’avancement de
réaction. La solution de référence obtenue par une simulation
chimie compleze est tracée en trait plein (SPRAY). Les autres
courbes indiquent les prédictions de trois différents modéles de
chimie tabulée (FPI, FPV et TPPC) (Franzelli et al. 2012).

cinétique chimique dédiées aux modes de combustion hybrides (Bykov et Maas
2007; Nguyen et al. 2010; Franzelli et al. 2012) seront par contre adaptées. Par
exemple la méthode TPPC (Tabulated Partially Premixed Combustion) (Fran-
zelli et al. 2012) contient suffisamment d’ingrédients pour modéliser la structure
chimiques des flammes diphasiques comme en témoigne la Fig. 5.2(b).

Une tabulation de la cinétique chimique hybride construite & partir d’éléments
de combustion gazeux peut donc étre retenue pour poser les bases d’'un mo-
déle de combustion turbulente. Un travail conséquent de modélisation doit ce-
pendant étre mené, notamment afin de permettre d’utiliser ces stratégies de
tabulation dans des cadre de simulations d’écoulements turbulents RANS ou
LES.

Combustion des gaz a faible PCI

En 2005, le secteur de la sidérurgie a généré 27% des émissions de COq indus-
trielles mondiales. Bien que la consommation énergétique ait fortement dimi-
nué depuis les années 70, plusieurs solutions n’ont pas encore été pleinement
exploitées dont la valorisation énergétique des gaz combustibles émanant des
différentes unités sidérurgiques. Certains, comme les gaz de hauts-fourneaux,
ont des pouvoirs calorifiques trés faibles, environ trois fois inférieurs a celui
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du méthane. Les températures adiabatiques des gaz briilés sont donc basses et
avoisinent la limite d’extinction des flammes. Ainsi, il est trés difficile de conce-
voir un systémes de combustion stable alimenté par des gaz a faible pouvoir
calorifique.

IFPEn, Arcelor Mittal et le laboratoire EM2C sont associés dans le projet
ANR VALOGAYZ, pour étudier des voies possibles de valorisation de ces com-
bustibles. Des études expérimentales et numériques vont étre menées sur des
nouvelles géométries de brileur pour identifier des régimes de stabilisation.
Comme la puissance par unité de surface de la flamme sera faible, les modéles
de combustion turbulente développés pour des combustibles usuels ne pourront
probablement pas étre appliqués directement. En effet la turbulence interagira
différemment avec le front de flamme qui ne sera plus assimilable & un ensemble
de flammelettes mono-dimensionnelles laminaires. Des études théoriques et nu-
mériques réalisées dans ce contexte apporterons des solutions de modélisation.
Ces travaux se feront dans le cadre de la thése de Renaud Mercier qui a débutée
en 2011.

Oxy-combustion

Air Liquide crée, & compter du ler janvier 2012 et pour une durée de six ans, la
Chaire d’Excellence OXYTEC au laboratoire EM2C. Les objectifs de la chaire
industrielle sont, d’une part, ’amélioration des connaissances des procédés de
combustion & 'oxygéne pur et, d’autre part, le développement de nouveaux
modéles pour l'optimisation des technologies d’oxy-combustion. Cette chaire
sera pilotée par T. Schuller et comprend trois axes (1) Analyse expérimentale
de I'oxy-combustion (responsable T. Schuller), (2) Transferts thermiques (res-
ponsable F. Enguehard), et (3) Simulation de la combustion (responsable N.
Darabiha). Nos travaux entrent dans le troisiéme axe, notamment en ce qui
concerne la modélisation de la combustion turbulente et de la cinétique chi-
mique des différents combustibles en présence de dilution par du dioxyde de
carbone et de la vapeur d’eau. Une collaboration a été déja amorcée avec Air
Liquide sur ce sujet depuis deux ans (thése de Jean Caudal) sur la production
d’hydrogéne comme nous ’avons mentionné ci-dessus.

Le programme scientifique de la chaire étudiera expérimentalement et numéri-
quement 1’oxy-combustion dans un contexte ou la combustion turbulente inter-
agit fortement avec les pertes thermiques qu’elles soient de nature conductives
ou radiatives. Comme les trois phénomeénes combustion, conduction et rayon-
nement, ont des temps caractéristiques trés différents, trois codes de calculs
distincts seront utilisés et couplés. Les modéles & mettre en oeuvre pour ré-
soudre la conduction dans les parties solides seront des modéles classiques.
Pour la partie rayonnement des gaz, les calculs seront basés sur une méthode
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Monte-Carlo ou une méthode aux ordonnées discrétes (dos Santos et al. 2008).
Pour la modélisation de la combustion une stratégie de chimie tabulée qui tient
compte des pertes thermiques sera retenue.

5.3.2 Fin de la tabulation de la cinétique chimique

Bien qu’il n’y ait aucune objection théorique, ’augmentation de la complexité
des systémes réactifs a tendance a compliquer I'utilisation de la chimie tabulée.
Prenons 'exemple de la combustion sans flamme ou il faut prendre en compte
le mélange entre le combustible et le comburant, la dilution des gaz frais par
des gaz brilés, les pertes thermiques, 'avancement de la réaction et éventuelle-
ment la formation des oxydes d’azotes. Le nombre de coordonnées & considérer
devient extrémement important. A cause de leur taille, les bases chimiques de-
viennent complexes & générer et a gérer. Le développement du modéle de com-
bustion turbulente nécessite également plus d’hypothéses lorsque les variables
thermochimiques dépendent d’un grand nombre de coordonnées. De plus la ta-
bulation nécessite des flammes génériques modeéles (PSR, flamme prémélangée,
...) dont le choix ou la combinaison devient délicate avec ces nouveaux régimes
de combustion.

D’un autre coté, grace aux performances informatiques actuelles et aux progrés
réalisés dans les méthodes numériques, il devient envisageable, du moins pour
certaines applications, d’augmenter le nombre d’équations de transport réso-
lues par un code de CFD. Pour des hydrocarbures relativement légers dont les
mécanismes cinétiques de combustion se décrivent par une trentaine d’espéces,
il est ou sera bientot envisageable de résoudre une équation de transport par
espéce chimique en plus des équations de Navier-Stokes. Dans un contexte LES
ou RANS, l'enjeu en terme de modélisation de la combustion turbulente est
grand. Il s’agit de proposer des modéles de fermeture pour toutes les espéces
chimiques qui interviennent dans la chimie de la combustion que ce soit des
espéces majoritaires, des espéces intermédiaires ou encore radicalaires qui pré-
sentent des temps et des échelles caractéristiques trés différentes. L’utilisation
de PDF/FDF présumées est délicate car les espaces statistiques dans lesquels
évoluent les espéces chimiques ne sont plus a priori connus. Une modélisation
par transport de PDF /FDF serait plus adaptée mais est difficile & mettre en
ceuvre et demeure propablement trop cotiteuse en temps de calcul pour étre
appliquée a des configurations réalistes. Le probléme est donc trés ouvert.
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