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Pr : Nombre de Prandtl Pr = pc,/A
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k : Energie cinétique de la turbulence

kfi/kvjy keq : Vitesse de réaction directe/inverse de la réaction j et constante d’équilibre
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P, D : Taux de production/disparition

P (x) : Fonction densité de probabilité de la variable x

q : Vecteur des quantités conservatives

Q : Flux de chaleur

Q; : Diffusion de I’espece i a travers les iso-surfaces de ¢

R : Constante des gaz parfaits

r; : Constante spécifique des gaz parfaits

s : Rapport stoechiométrique entre le fuel et 'oxydant
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Sy : Vitesse de flamme turbulente

T : Température

u : Vecteur vitesse
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Um : Volume massique
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Nomenclature

0, : Epaisseur de vorticité

A : Taille du filtre LES (assimilée ici a la taille de maille Ax)

Az : Taille de maille

At : Pas de temps

ASJQ, AHJQ : Variation d’entropie et d’enthalpie due a la réaction j
Xs 8y : Taux de dissipation scalaire et sa partie sous-maille

€ : Taux de dissipation de la turbulence

: Echelle intégrale de la turbulence ou variable d’avancement NO
: Coefficient isentropique

: Fonction ITNFS ou fonction gamma

: Coefficient multiplicatif pour la variable d’avancement 7

> 3 H 2 3

is A Conductivité thermique de l'espece ¢ et de mélange
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vl /vl : Coefficients stoechiométriques direct/inverse de l'espece i

@ : Richesse

p : Masse volumique

o : Facteur de ségrégation (variance réduite)
> : Densité de surface de lamme

7 : Tenseur des contraintes visqueuses

T. : Temps caractéristique chimique

Tty Tis Ty - Temps caractéristique de la turbulence

w; : Taux de réaction chimique de ’espece @

wr : Taux de dégagement de chaleur

wiy wp : Coeflicients de dilatation et de compressibilité
= : Facteur de plissement

&, ¢ : Coordonnées du repere lié a la flamme

Indices

[an}

: Grandeurs liées & une référence

.

: Indice des especes
: Autres indices

: Indice des directions de I’espace

~ = .

: Indice des éléments
¢ : Grandeurs relatives a la variable d’avancement

eq : Grandeurs prises a 1’équilibre



Nomenclature

F, O : Fuel/Oxydant

imp : Grandeurs imposées (condition limite)

max : Valeur maximale de la grandeur considérée

NO, n : Grandeurs relatives a 'espece NO ou a la variable d’avancement 7
st : Grandeurs prises & la stoechiométrie

t : (en indice bas) Grandeurs turbulentes

t : (en indice haut) Flux turbulents

tab : Grandeurs tabulées

u, b : Grandeurs prises dans les gaz frais/brilés

z : Grandeurs relatives a la fraction de mélange

Autres notations

®, ¥ : Grandeurs scalaires quelconques

®, ¥ : Tenseurs quelconques

= : Opérateur de moyenne ou de filtrage

" : Opérateur de moyenne ou de filtrage de Favre

!+ Fluctuations

/" : Fluctuations au sens de Favre
(.) : Moyenne d’ensemble
(.)s : Moyenne le long du front de flamme

Ul¢ : Moyenne de ¥ conditionnée & ¢






Introduction

Contexte de I’étude

A T’heure actuelle, la pollution générée par les activités humaines devient particulierement préoc-
cupante. Il est donc primordial d’ceuvrer a la réduction de 1’émission de substances potentiellement
toxiques pour I'homme et I’environnement, rejetées par les principales sources émettrices reconnues.
Le secteur aéronautique, important consommateur d’énergies fossiles, est, a ce titre, concerné.

Parmi les polluants usuellement considérés, on peut citer :

e les gaz a effet de serre (GES) : le principal gaz a effet de serre produit par 'activité humaine
est le dioxyde de carbone, COs (environ 75% des émissions totales [3]). Il possede toutefois un
pouvoir de réchauffement global (PRG) relativement faible comparé a d’autres substances telles
que les hydrofluorocarbures (les HFC, qui ont un PRG jusqu’a 12 000 fois plus important que
CO3), ou encore le méthane. D’'importants progres technologiques doivent encore étre apportés
afin de limiter ’émission de cette espece, ce qui passe par une réduction de la consommation
spécifique des moteurs. A noter que le principal GES naturel reste la vapeur d’eau qui contribue
a hauteur d’environ 70% a l'effet de serre global sur la plancte.

e [eCO : on connait déja les intoxications graves, voire mortelles, dont est responsable le mo-
noxyde de carbone a fortes doses. A de plus petites doses, C'O peut provoquer différentes génes
neurosensorielles en diminuant la capacité d’oxygénation du sang (CO se fixe sur ’hémoglobine
a la place de 'oxygene suivant un processus irréversible) ;

e [eNOcx : sous le terme de NOx on regroupe souvent le monoxyde et le dioxyde d’azote, ainsi que
le protoxyde d’azote. Alors que NoO est un puissant gaz a effet de serre, NOs a un impact direct
sur l'organisme en altérant les capacités respiratoires. NO n’affecte pas directement la santé
humaine, mais sa recombinaison avec ’azote et 'oxygéne atmosphériques favorise la production
des deux éléments précédemment cités;

e les suies : ces particules, provenant de 'agrégation de grosses molécules issues de la combinaison
d’hydrocarbures imbriilés, sont responsables de troubles respiratoires. Ces atteintes sont tres
dépendantes de la taille des particules. On estime en effet que seules les particules dont la taille
est inférieure a 10 pm peuvent pénétrer le systeme respiratoire.

Bien que la contribution absolue du secteur aéronautique au rejet de toutes ces substances demeure
faible (de 'ordre de 2 & 4%, voir figure (1)), il ne faut toutefois pas la négliger. En effet, si la prise de
conscience de la situation actuelle a permis une réduction importante de la production de ces polluants
dans bon nombre de secteurs, ’aéronautique reste un domaine dans lequel la restriction des émissions
se révele moins immédiate. Cette restriction passe aujourd’hui par une amélioration des foyers de
combustion nécessitant certaines ruptures technologiques.

Deux facteurs laissent a penser que le controle des émissions polluantes induites par le transport
aérien constitue une préoccupation majeure :

e d’une part, le trafic aérien s’intensifie d’année en année (voir figure ,

e d’autre part, il est plus difficile de développer des carburants de substitution pour ’aviation tant

carburant et systéme propulsif sont interdépendants (couple carburant - moteur)E]

Il s’ensuit que 'on assiste, ces dernieres années, a une augmentation de la contribution relative de
I'aviation au rejet dans Iatmosphere de polluants tels que CO ou NO (voir figure [1]).

De nombreuses normes ont vu le jour ces dernieres années pour limiter I'impact environnemental
du secteur aéronautique, contraignant les motoristes a développer des chambres de combustion plus

'En particulier, le développement de nouveaux carburants alternatifs est rendu difficile par le fait que certaines
proprietés physiques (viscosité, température de gel, cokéfaction...) doivent étre strictement respectées, ce qui rend délicate
la qualification de ces nouveaux carburants.
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Fic. 1 — Evolution de la contribution de différentes sources a l’éjection de COz, CO et NOx
dans l'atmosphére [3], [2]. Le secteur aéronautique est inclu dans la section "autres transports”.

propres. En particulier, en Europe, le conseil ACARE (”Advisory Council for Aeronautics Research in
Europe”) propose de réduire les émissions de NOz de 80% et celles de CO de 50% a I’horizon 2020.
Afin de respecter ces nouvelles contraintes, d’importants efforts ont été entrepris pour concevoir de
nouveaux systemes propulsifs.

Le développement de nouvelles technologies, matures du point de vue de 'opérabilité, est un travail
de longue haleine qui demande aux motoristes de déployer beaucoup d’efforts. Parmi les outils mis
a disposition pour la conception de nouveaux foyers performants, la simulation numérique apparait
comme un complément incontournable aux essais moteurs, pour un cout d’exploitation limité. Ainsi,
I’objectif principal du travail de these présenté dans ce mémoire est de proposer et de développer une
approche numérique permettant la simulation d’écoulements réactifs au sein de foyers aéronautiques,
en vue de prédire la formation des principales especes polluantes.

Les méthodes et les modeles employés ont été développés en vue d’une utilisation dans le cadre
d’applications réalistes. Tous les choix réalisés ont été retenus en se fondant principalement sur des
criteres d’applicabilité : les modeles peuvent étre adaptés a des codes de CFD de type industriels, leur
mise en ceuvre est largement facilitée, les temps de restitution des calculs restent compatibles avec
des contraintes industrielles... Ce point constitue une dimension particulierement importante de ce
mémoire qu’il est important de garder en vue lors de sa lecture.

Simulation numérique et prédiction d’émissions polluantes
La problématique traitée dans ce mémoire nous impose trois contraintes pour mener a bien ’étude :

-8
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economiques.com,).

e la simulation numérique d’écoulements réactifs au sein de chambres de combustion réelles néces-
site ’emploi d’un code de calcul approprié;

e la prise en compte de mécanismes réactionnels complexes se révele indispensable pour une des-
cription détaillée des processus chimiques mis en jeux lors de la formation des polluants;

e la modélisation des interactions entre les processus chimiques et la turbulence doit se fonder sur
I’'utilisation de modeles adaptés a la prise en compte de schémas cinétiques détaillés et demeurer
compatible avec les contraintes industrielles.

Les travaux présentés dans ce mémoire ont été réalisés a ’aide du code de calcul CEDRE, développé

a 'ONERA. Ce code a été concu dans le but de simuler les écoulements multiphysiques complexes
(en particulier les écoulements réactifs, diphasiques, rayonnants...) rencontrés dans l'industrie aéro-
nautique. Les méthodes numériques utilisées par CEDRE facilitent la prise en compte de géométries
complexes grace a ’emploi de maillages completement non structurés. Du fait de ces caractéristiques,
CEDRE est un code parfaitement approprié aux types d’applications considérées dans le cadre de ce
travail.

La prédiction des émissions polluantes au sein des flammes turbulentes nécessite en outre une
caractérisation détaillée des processus chimiques mis en jeu. Il est donc nécessaire d’employer des mé-
canismes réactionnels étendus, pouvant regrouper parfois plusieurs centaines d’especes et de réactions.
Toutefois, compte tenu des moyens de calcul actuels, il n’est pour le moment pas possible d’envisa-
ger la simulation de flammes turbulentes complexes prenant en compte directement de tels schémas
détaillés. De ce fait, la réduction des schémas réactionnels donnés s’avere indispensable pour mener a
bien les calculs visés.

Afin de concilier la description d’une chimie complexe et les contraintes liées & la simulation nu-
mérique de configurations industrielles (occupation mémoire, temps de calcul), différentes méthodes
peuvent étre employées. Dans ce contexte, 'utilisation de techniques automatiques de réduction de
schémas, telles que CSP ou ILDM, peut étre envisagée. Ces approches sont basées sur I’existence de
sous-espaces attracteurs vers lesquels chaque systeme chimique considéré relaxe. La détermination de
ces sous-espaces peut étre réalisée en tenant compte de schémas réactionnels détaillés et résulte en
la construction de tables indexées par un faible nombre de degrés de liberté. Ces modeles atteignent
toutefois leurs limites lorsque la chimie évolue avec des temps caractéristiques relativement grands
(par exemple & basse température), ce qui rend leur utilisation impossible dans un cadre industriel.
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Pour pallier les limitations de ces approches, de nouveaux modeles sont apparus récemment, tel que
le modele FPI ("Flame Prolongation of ILDM”). Ce dernier a particulierement attiré notre attention.
Il permet la réduction de schémas réactionnels détaillés sous la forme de tables a partir de calculs de
flammes élémentaires de prémélange laminaires. L’utilisation du modele FPI s’avere particulierement
pertinente dans le cadre de la simulation numérique de foyers aéronautiques car il est parfaitement
adapté au régime de combustion rencontré dans ce type d’application.

Malgré les avantages apportés par le modele FPI, La prédiction de la formation de NO nécessite
un traitement particulier. Cette espece est en effet formée hors équilibre et évolue avec des temps chi-
miques caractéristiques beaucoup plus grands que les autres especes. Jusqu’a présent, sa modélisation
dans un contexte industriel n’a été réalisée qu’a 'aide de modeles cinétiques simplifiés ou nécessitant
I’ajustement empirique de parametres. Ces modeles ne peuvent généralement étre employés que sur
une plage de fonctionnement restreinte. Dans le cadre de notre travail, deux approches spécifiques ont
été proposées, exploitant les avantages apportés par 'utilisation de tables FPI.

Lorsque 'on considere la simulation de flammes turbulentes, 'influence de la turbulence sur les
taux de production chimiques des especes doit étre modélisée. Dans un contexte industriel, les modeles
les plus couramment utilisés se fondent sur 'hypothese de flammelettes qui consiste a supposer que la
flamme turbulente possede une structure localement similaire & une flamme laminairﬂ Lorsque l'on
s’'intéresse aux flammes prémélangées, les travaux existants se basent souvent sur le modele de flamme
épaissie ou sur des approches géométriques (level-set ou densité de surface de flamme). Toutefois, dans
le cas présent, il est nécessaire que le modele retenu puisse étre utilisé conjointement a une chimie
tabulée, ce qui n’est pas le cas des modeles cités ci-dessus.

Les modeles a PDF présumées consistent a attribuer une forme prédéfinie aux fonctions de densité
de probabilité des parametres décrivant 1’évolution du systéeme chimique considéré. Ces approches
peuvent étre couplées a une chimie complexe tabulée, pour un cout d’exploitation réduit et une grande
simplicité de mise en ceuvre. En modélisant ces PDF a I’aide de fonctions 3, on retrouve en outre
I’hypothese de flammelettes. Ces modeles sont donc parfaitement adaptés aux applications envisagées
dans ce mémoire.

Plan détaillé du mémoire

Ce mémoire est composé de six chapitres. Dans le premier sont exposés les éléments théoriques
concernant la structure des flammes laminaires et turbulentes, nécessaires pour appréhender les mo-
deles développés par la suite.

Le modele de combustion a chimie tabulée est ensuite introduit dans le second chapitre. Ce modele,
largement documenté dans la littérature, est modifié et adapté pour pouvoir étre couplé au code
CEDRE. En particulier, il est montré que les termes sources chimiques des especes transportées,
interpolés dans les tables FPI, doivent étre corrigés pour assurer la consistance entre les données
issues du calcul de CFD et celles de la table. Ce modele est validé de fagcon approfondie sur le cas
simple de flammes laminaires de prémélange libres.

Dans le troisieme chapitre, le modele de combustion turbulente, s’appuyant sur des fonctions de
densités de probabilités de formes présumées, est introduit. Suivant cette méthode, toutes les grandeurs
chimiques turbulentes issues des tables peuvent étre reliées aux deux premiers moments statistiques
(moyenne et variance) des parametres du modele. Dans ce chapitre, on se focalise donc sur les modeles
nécessaires pour caractériser ces deux grandeurs statistiques.

Le point le plus original du travail de these présenté, concernant le développement d’approches
spécifiques a la prédiction de la formation de NO, est ensuite décrit. Deux modeles sont alors proposés,
exploitant les propriétés thermochimiques issues des tables FPI. La premiere approche est basée sur la

2Cette hypothése est implicitement posée lorsque I’on utilise le modele FPI.
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construction de tables spécifiques a I'espece NO, alors que la seconde permet 1’évaluation des termes
sources chimiques de NO via I'utilisation d’un sous-mécanisme réactionnel complexe dédié.

La validation des modeles présentés est réalisée dans le chapitre cing sur un cas académique simple,
consistant en une flamme de prémélange pauvre stabilisée par un accroche flamme conique. Cette étude
possede deux finalités. Dans un premier temps, elle a pour but de comparer les modeles de combustion
turbulente décrits, & ’aide de calculs RANS paramétriques. Dans un deuxieme temps, différents calculs
LES sont réalisés afin d’évaluer les capacités du modele FPI/PDF présumées a simuler une flamme
turbulente prémélangée instationnaire.

Dans le dernier chapitre, les résultats de simulations LES menées sur un cas plus représentatif des
problématiques industrielles, le brilleur PRECCINSTA, sont présentés. Cette configuration a largement
été étudiée par le passé, expérimentalement et numériquement, et elle autorise la réalisation de calculs
dans un contexte prémélangé (géométrie simplifiée) ou partiellement prémélangé (géométrie réelle).
Dans un premier temps, le modele FPI développé dans le cadre de cette these est appliqué avec
succes sur le cas parfaitement prémélangé. A la suite de ces calculs, les modeles de formation de NO
proposés sont appliqués afin d’évaluer leurs capacités respectives. Cette comparaison est cependant
rendue délicate par le fait que 'on ne dispose pas de données expérimentales pour NO sur cette
chambre. Les premiers résultats obtenus sur la configuration PRECCINSTA compléte (prémélange
partiel) sont finalement introduits. Un seul calcul a été réalisé dans ce cadre en utilisant une table
étendue pour laquelle la fraction de mélange a été ajoutée comme degré de liberté. Ces calculs n’ont
malheureusement pas pu étre traités intégralement, mais les premiers résultats étant particulierement
encourageant, ceux-ci devront étre poursuivis a ’avenir.

Pour clore ce mémoire, un résumé des résultats marquants obtenus est réalisé et les ouvertures
possibles a de futurs travaux sont discutées.
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes

1.1 Structure des flammes laminaires

Le développement de modeles adaptés aux types de combustion usuellement rencontrés en pratique
nécessite de faire la distinction entre flammes prémélangées et flammes non prémélangées. Bien qu’étant
pilotées a petite échelle par des phénomenes identiques (chimie, diffusion moléculaire et thermique),
ces deux types de flammes possedent des structures et des propriétés bien distinctes, ce qui rend délicat
I’élaboration d’un modeéle de combustion "universel”.

Les descriptions faites par la suite correspondent a des flammes mettant en jeu la combustion
d’hydrocarbures légers dans l'air (méthane, propane essentiellement). Certains résultats ne peuvent
donc pas nécessairement étre extrapolés a d’autres combustibles.

1.1.1 Les flammes laminaires de prémélange
Observations :

Dans une flamme de prémélange, les réactifs (oxydant et carburant) sont intimement mélangés au
niveau moléculaire avant de réagir. Comme on peut le voir sur la figure les flammes de prémélange
se caractérisent par l’existence d’un front de flamme mince séparant les gaz frais des gaz brilés. C’est
au sein de ce front qu’ont lieu les réations chimiques permettant la transformation des réactifs en
produits. Cette flamme peut étre caractérisée par son épaisseur notée 5% (lindice L se rapporte au cas
laminaire, et I’exposant 0 au cas d’une flamme non étirée).

Une flamme prémélangée laminaire peut se diviser en trois zones distinctes suivant I’analyse asymp-
totique de Zel’dovitch/Frank-Kamenetskii (Williams [228], Peters et Williams [166]). La figure
présente les distributions spatiales calculées de C'Hy et de température obtenues pour une flamme
méthane/air steechiométrique 1D.

e La premiere zone peut étre caractérisée par une élévation progressive de la température, alors
que les termes de production/disparition chimiques restent nuls. C’est la zone de préchauffage
dans laquelle, en raison de l'existence de forts gradients favorisant la diffusion thermique et
moléculaire, les gaz frais voient leur température s’élever jusqu’a atteindre la température d’in-
flammation du mélange. L’épaisseur caractéristique §; de cette zone est généralement de ’ordre
de 0,389.

e L’oxydant et le carburant réagissent ensuite au sein de la seconde zone : c’est la zone de réaction.
Celle-ci est peu épaisse (son épaisseur 0, est de 'ordre d’un dixieéme de I’épaisseur totale du front
de flamme) et se caractérise par une élévation brutale de la température et de fortes variations
des termes sources chimiques des especes. C’est dans cette région que le carburant est consommé
et que les produits majoritaires de combustion sont formés.

e Dans la troisieme zone, les réactions principales sont a ’état d’équilibre partiel, et la température
n’augmente que tres progressivement. Les produits de combustion sont lentement oxydés, et les
réactions élémentaires mises en jeu évoluent avec des temps caractéristiques relativement grands.
Cette zone est appelée zone d’oxydation, et son épaisseur est notée J,.

Dans le cas d'une combustion pauvre a steechiométrique, on peut s’attendre a ce que le carburant
soit entierement consommé et qu’une certaine proportion d’oxydant résiduel soit retrouvée dans les gaz
brilés. En revanche, en combustion riche, tout le carburant n’a pas réagi ce qui entraine la présence
d’hydrocarbures imbriilés dans les gaz chauds.

Au fur et a mesure que les réactifs sont consommés, le front de lamme progresse, des gaz frais vers
les gaz brulés. On peut donc définir une vitesse de propagation du front, appelée vitesse de flamme,
et notée 52. Cette vitesse est directement reliée a la vitesse de consommation du carburant dans la
zone de réaction. Cette grandeur, de méme que I’épaisseur de la flamme, dépendent de nombreux
parametres de ’écoulement tels que la richesse, la pression, la nature du carburant, les propriétés
physico-chimiques...
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FiG. 1.1 — Représention schématique d’une flamme laminaire de prémélange.

Pour une étude plus approfondie de la structure des flammes de prémélange d’hydrocarbures légers,
le lecteur peut se référer notamment a [166] ou [199] pour les flammes pauvres a stoechiométriques, et
a [197] ou [I98] pour les flammes riches.

CH4

NN

F1a. 1.2 — Structure interne d’une flamme laminaire prémélangée stechiométrique méthane/air.

Equations d’évolution simplifiées et variable d’avancement :

Le probleme représentatif de la combustion prémélangée le plus simple consiste en une flamme
laminaire 1D librement propagative. Les équations régissant I’évolution d’une telle flamme peuvent
étre facilement écrites sous ’hypothese d’écoulement adiabatique et bas Mach (flamme quasi-isobare).
En supposant de plus que les propriétés thermophysiques sont indépendantes de I’especes considérée
(Di = D, ¢pi = cp...), et que tous les nombres de Lewis sont égaux a 1, I’équation de conservation de
la masse se réduit a :

m = pu = p,SY = cte, (1.1)

ou p, est la masse volumique des gaz frais (unburnt).
L’hypothese d’équidiffusivité permet de réécrire les équations de conservation des espéces et de la
température sous une forme unique. On choisit ici de se placer dans un réferentiel lié & la flamme, ou
& représente la coordonnée dans la direction normale au front de flamme, orientée vers les gaz frais :
ov ov 90 <p ov

Por + pua—f T D8§> + pww, (1.2)
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes

ou V¥ représente indifféremment les fractions massiques des especes ou la température et wyg un terme
de production/disparition chimique.

Cette équation met en évidence le fait que la structure interne de la flamme de prémélange peut
étre décrite par un unique parametre, appelé variable d’avancement, que ’on notera par la suite c.
Plusieurs définitions de cette variable peuvent étre proposées [219], [I74], avec toutefois la contrainte
que ¢ doit varier de facon monotone lorsque 'on progresse des gaz frais vers les gaz brilés. On peut
par exemple écrire [174] :

Y-

T-T"
C= —/——mmm =
vE -V

ou €= g (1.3)
ou T est la température et Y la fraction massique du carburant. Les indices u et b représentent
respectivement les grandeurs prises dans les gaz frais (unburnt) et dans les gaz brulés (burnt). La
variable d’avancement peut étre normalisée de telle sorte qu’elle varie entre 0 du coté des gaz frais et
1 du coté des gaz brilés. De nombreux modeles de combustion dédiés aux flammes prémélangées sont
basés sur le transport de cette grandeur.

Vitesses et épaisseurs de flamme :

Lorsque l'on se place dans le contexte de flammes planes librement propagatives, on trouve cou-
ramment deux définitions particulieres de la vitesse de flamme :
e la vitesse de déplacement de la flamme représente la vitesse a laquelle se propage chaque iso-
surface de la variable d’avancement relativement a I’écoulement. C’est donc une grandeur locale
définie par :

_ 1 Dec _ 1
~ |Vee| Dt Ve

pSa [pwe + Ve (pDVec)] (1.4)
ou V¢ représente un gradient suivant la direction normale au front de flamme. Dans le cadre d’'une
description de la flamme avec chimie détaillée et transport complexe, chaque espéce possede sa
propre vitesse de déplacement ;

e la vitesse de consommation est une grandeur globale obtenue par intégration des taux de pro-
duction de c¢ a travers le front de flamme. Elle est donc unique pour chaque flamme considérée
et dépend essentiellement des conditions dans lesquelles se déroule la combustion :

0 1 e
puSL, = _(cb—cu)/ puwedE. (1.5)

—00

Si ¢ est normalisée, on a ¢* =0 et ¢® = 1.

La vitesse S%, couramment utilisée pour caractériser chaque flamme, est une valeur propre du
systeme d’équations décrivant 1’évolution de ces flammes. De nombreux auteurs ont établi des relations
analytiques permettant de la calculer en fonction des données thermophysiques liées a la lamme. On
peut citer notamment les travaux de Zel’dovitch/Frank - Kamenetski (ZFK) ou Echekki et Ferziger
(74, [228]).

De facon analogue, différentes définitions peuvent étre données pour caractériser I'épaisseur du
front de flamme [I74]. Les relations établies ici restent toutefois trés approchées.

En se plagant dans le cadre d’une chimie simplifiée, la relation la plus couramment employée est
la suivante : \

0
o7 pucy ST (1.6)
Ici, (52 peut étre apparentée a une épaisseur de diffusion. Cette relation sous-estime généralement
I’épaisseur réelle de la zone de réaction.
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1.1. Structure des flammes laminaires

Des relations plus précises peuvent étre établies, mais contrairement a (|1.6)), celles-ci nécessitent la
connaissance de I’état apres combustion (notamment de la température des gaz briilés). On trouve par
exemple dans [I74] une expression de I’épaisseur thermique de la flamme calculée a partir du gradient

de température :
Tb _Tu
D e — 1.7
L= max (IVeT]) (L)

Cette relation approche I’épaisseur de la flamme d’un facteur proche de 10.

Etirement et courbure :

L’étirement et la courbure du front de flamme sont des notions particulierement importantes dans
le cadre de la modélisation des flammes prémélangées. Suivant Matalon et Matkowsky [137], ces phé-
nomenes peuvent étre décrits via le taux de variation d’un élément de surface de flamme noté Ag :

1 dAg

CAg dt

Par la suite, une définition plus complete a été donnée par Candel et Poinsot [40] et Matalon [136],

faisant apparaitre explicitement I’étirement a; et la courbure de la flamme a. :
ou on;

KZCLt+aC:(5Z‘j—ninj)aix;+sd8xi,

(1.8)

(1.9)

ol n représente le vecteur unitaire normal au front de flamme.

Plus récemment, Echekki [65] et De Goey et ten Thije Boonkkamp [101], [102], ont développé
une formulation compressible de 1’étirement et de la courbure de la flamme. Ces relations ont permis
d’établir les équations de conservation 1D décrivant I’évolution de flammes laminaire de prémélange
étirées [102].

Généralement, ’étude théorique ou numérique des flammes de prémélange étirées repose sur deux
configurations canoniques que sont la flamme & contre courant prémélange/gaz briilés et la flamme a
contre courant prémélange/prémélange. Dans le premier cas, un jet de prémélange froid est opposé
a un jet de gaz brilés chaud, alors que dans le second cas, deux jets d’'un méme prémélange froid
sont opposés. Ces deux configurations ont été utilisées pour caractériser numériquement l'influence de
I'étirement sur la structure des flammes (Rogg et al. [184], [185], Sung et al. [205]).

La ﬁgure tirée de [184], présente une comparaison des profils du radical H a travers des flammes
prémélangées étirées stoechiométriques, pour les deux expériences identifiées précédemment. Sur la
configuration prémélange/gaz brilés, un seul front de flamme se développe et se stabilise au niveau du
jet de prémélange. Lorsque le taux d’étirement augmente, le pic de fraction massique de H diminue
alors que la valeur de Yy & I’équilibre reste inchangée. Dans la configuration prémélange/prémélange,
deux flammes a contre courant se forment. Lorsque 'on augmente les débits des deux jets, les deux
fronts de flamme se rapprochent I'un de I'autre jusqu’a ce qu’ils interagissent. La concentration de H
dans les gaz brilés devient alors hors équilibre.

De nombreux auteurs se sont attachés a décrire I'influence de I’étirement sur la vitesse de propaga-
tion de la flamme. Une premiere approximation, dans la limite des faibles taux d’étirement, conduit a
une relation linéaire entre les vitesses de flammes étirées et non étirées (Matalon et Matkowsky [137],
Clavin et Williams [46] en utilisant des développements asymptotiques, ou Chung et Law [44] suivant

une analyse intégrale) :
St

S—g =1—- MaKa, (1.10)
ou bien : s
L

S—g =1—-1.MaK. (1.11)
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes
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F1G. 1.3 — Flammes méthane/air steechiométriques étirées correspondant o différents taux d’étirement.
A gauche, configuration prémélange/gaz brilés, a droite, configuration prémélange/prémélange (Rogg

[184))-

Les nombres sans dimension Ma et Ka représentent respectivement le nombre de Markstein et un
0

i ’ fos Ko
nombre de Karlovitz basé sur I'étirement, Ka = SOL
L

flamme. Le nombre Ma dépend de nombreux parametres, notamment du carburant, de la richesse et

. T, est un temps caractéristique chimique de la

des conditions thermophysiques (pression, température...).

Différentes théories mathématiques (Clavin et Joulin [45], Bradley et al. [25]) ont été élaborées
dans le but d’établir les lois de comportement de Ma. D’autres travaux ont également été menés sur
le plan expérimental, notamment par Law et al. [127].

1.1.2 Structure des flammes non prémélangées
Observations :

Pour une flamme de diffusion, 'oxydant et le carburant sont séparés en des zones parfaitement
distinctes avant de réagir. La figure représente une vue simplifiée d’une flamme non prémélangée
type. Dans ce régime, la combustion est essentiellement pilotée par la diffusion des réactifs 'un dans
I’autre. La flamme va se développer a 'interface entre les deux réactifs, a la stoechiométrie. les produits
de combustion sont ensuite évacués par diffusion moléculaire de part et d’autre de la zone de réaction.
Pour ces raisons, les flammes non prémélangées sont souvent appelées flammes de diffusion.

La flamme de diffusion type, schématisée figures et met en évidence 'existence de trois
zones :

e la premiere zone, localisée au centre de la flamme, est la zone de réaction. Elle se caractérise par
un pic des termes sources chimiques et du dégagement de chaleur : c’est la que se déroulent les
réactions chimiques mettant en jeu les réactifs et les produits de combustion principaux. Dans
cette zone, le carburant et 'oxydant alimentant la flamme sont mélangés a I’échelle moléculaire
avant de réagir;

e la seconde région, entourant la zone de réaction, est la zone de diffusion des especes : la, les
réactifs présents de chaque coté de la flamme sont mélangés aux produits de combustion évacués
par diffusion moléculaire. Dans cette zone, on note une élévation progressive de la température
des gaz, provoquée par la diffusion thermique et la dilution des réactants par les gaz brilés.
Sous ’hypothese d’equidiffusion, la zone de diffusion des especes et celle de la température sont
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1.1. Structure des flammes laminaires
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Fic. 1.4 — Représentation schématique d’une flamme de diffusion laminaire.

Zone de préchauffage Zone de réaction Zone de prechauffage

Fia. 1.5 — Représentation de profils a travers une flamme de diffusion classique.

superposées et symétriques ;

e pour finir, on trouve de part et d’autre des zones de diffusion les deux écoulements de gaz frais

alimentant la flamme en carburant et en oxydant.

Ces observations montrent que les flammes de diffusion résultent de la compétition entre les proces-
sus chimiques et la diffusion moléculaire des especes. La structure de cette flamme est donc controlée
uniquement par le rapport entre les temps caractéristiques de la chimie et de la diffusion.

Contrairement aux flammes de prémélange, le front de la lamme de diffusion ne se propage pas au
sein de I’écoulement mais reste fixé autour de l'iso-surface de mélange stoechiométrique. De plus, ces
flammes ne sont généralement pas auto-entretenues comme peuvent I’étre les flammes de prémélange :
pour entretenir la combustion, il faut que soit assuré 'apport continu en oxydant et en carburant.

Parameétres décrivant la structure de la flamme :

Les flammes de diffusion sont généralement décrites par l'intermédiaire d’un traceur de mélange
noté z. Dans le cas d’une chimie simple, typiquement décrite par une réaction chimique unique et
irréversible, la fraction de mélange peut étre construite simplement comme [228] :

Yo Yp
S(p:Y —?:YF+1+S

(1.12)

L’indice O correspond a l'oxydant, F' au carburant et P aux produits de combustion. s est le rapport

steechiométrique défini par s = 2 0%0. La variable de Schwab-Zel’dovitch, s, est généralement réduite
FiVIE
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes

de maniere & ce que z varie entre 0 et 1 [219] :

Yr _ Yo
o PYro Yo,0 +1

z = , 1.13
1+ ( )
ol ¢ est une richesse globale définie a partir des fractions massiques de 'oxydant et du carburant pris
dans les zones d’alimentation : p = SY?(?

Plus généralement, z peut étre défini comme une combinaison linéaire des fractions massiques des
réactifs et des produits. Dans le cas d’une chimie complexe, on utilise les fractions atomiques des
éléments impliqués, soit, en général, H, O, C' et N (voir par exemple Bilger et al. [14]).

Le scalaire z se révele étre un bon traceur pour localiser la flamme de diffusion sachant que la zone
de réaction se développe a la stoechiométrie, c’est-a-dire autour de I’iso-surface z = z4.

La flamme a contre courant, représentée figure [1.6] permet de mettre en valeur le role joué par
I’étirement dans la détermination de la structure de la flamme de diffusion. Le fait de modifier le
débit des réactifs, et donc la vitesse des jets, permet de controler I’étirement que subit la flamme. La
position de Iiso-surface de fraction de mélange stcechiométrique varie en fonction du taux d’étirement.
La structure globale de la flamme de diffusion est donc étroitement liée & 1’étirement induit par
laérodynamique des écoulements de gaz frais initiaux.

A Flamme

Z=24
\
A\

Carburant
Z=1

Oxydant
Z=0

NI

I\

/
/]

Fi1G. 1.6 — Représentation schématique d’une flamme de diffusion a contre courant.

En général, a la place de I’étirement, on utilise le taux de dissipation scalaire de z, noté y, pour
caractériser la structure de la flamme (on peut montrer que 1’étirement moyen et le taux de dissipation
de z sont reliés via une relation linéaire faisant intervenir une fonction de la fraction de mélange [188]).
x est défini par :

0z |2

—D|Z=
X Ox
Cette grandeur permet de quantifier les flux de diffusion de masse a travers les iso-surfaces de z.

Il résulte de ces observations que la structure d’une flamme de diffusion peut étre caractérisée par

(1.14)

seulement deux grandeurs indépendantes : la fraction de mélange et son taux de dissipation.

Equations des flammes de diffusion laminaires élémentaires :

L’équation de transport monodimensionnelle du traceur de mélange z peut s’écrire :

Opz  Opuz O Oz
ot T or _8w<D8x>'

(1.15)
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1.1. Structure des flammes laminaires

Aucun terme source n’apparait dans cette équation, c’est la raison pour laquelle z est parfois appelé
scalaire passif. Pour obtenir cette relation, on fait I’hypothese que les coefficients de diffusion sont
indépendants de l'espece considérée (D; = D).

Le taux de dissipation de z est par ailleurs couramment évalué suivant une relation algébrique
[164].

Ces deux grandeurs peuvent étre reliées a la structure interne de la flamme de diffusion en réécrivant
les équations de conservation des especes dans un nouveau repere orthonormé (Williams [22§]) définit
par z et z, ; z; est la coordonnée perpendiculaire aux iso-surfaces de z. On obtient alors (voir Peters
[164] ou Williams [228]) :

8Yi+u aYi— 82}Q+8 D% —Di lo %
Par TP, TP T o, \PPoz ) PPz %% as

ay; .
> 5 T (1.16)

On se place maintenant dans le cadre de flammes peu plissées, ce qui revient a supposer que les
iso-surfaces de z restent paralleles. Les gradients dans la direction perpendiculaire aux iso-z deviennent
donc négligeables devant les gradients suivant z, soit :

oy, 0%,
Py — PX 9.2

+ w;. (1.17)
Pour un écoulement stationnaire, la relation précédente se réduit a :

: 0%,
Wi = —PXga- (1.18)

Cette relation est un résultat bien connu des flammes laminaires de diffusion. Elle traduit de fagon
formelle le fait que la structure de la flamme peut étre décrite a partir de seulement deux parametres :
z et x. Le modele de combustion turbulente SLFM (”Steady Laminar Flamelet Model”, [160]) est basé
sur la construction de tables chimiques a partir de la résolution de cette équation, pour différentes
valeurs de z et de x.

Sous les hypotheses introduites classiquement pour une chimie simplifiée, il est possible de carac-
teriser la structure d’une flamme de diffusion a I’aide uniquement de z et de x, en résolvant analy-
tiquement les équations des flammelettes de diffusion. Burke et Schuman proposent par exemple une
solution simple donnant acces a la structure complete de la flamme a partir d’'une distribution de
fraction de mélange imposée [22§]. Ces résultats restent cependant trés approchés, et I'utilisation de
codes dédiés est nécessaire pour une modélisation précise de ces flammes.

1.1.3 Structure des flammes partiellement prémélangées

La structure des flammes laminaires parfaitement prémélangées et non prémélangées est bien
connue. Cependant, il est trés rare que ces régimes interviennent directement et de fagon indépen-
dante dans les configurations industrielles. En général, les réactifs ne sont jamais injectés sous la
forme d’un prémélange parfait. Le mélange s’établit ainsi de fagon progressive et conduit a la présence
d’inhomogénéités au sein de I’écoulement.

11 est donc inapproprié de vouloir reproduire ce type de combustion (qui plus est dans des confi-
gurations industrielles) a l'aide de modeles dédiés au prémélange ou a la diffusion. Des méthodes
spécifiques doivent étre employées, combinant les propriétés requises par ces deux principaux régimes.

La modélisation des flammes partiellement prémélangées reste un enjeu essentiel pour la simulation
de configurations industrielles. Pour cette raison, de nombreux auteurs se sont intéressés ces dernieres
années a la caractérisation de la structure des flammes partiellement prémélangées et au développement
de modeles de combustion dédiés.
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes

Description et définition d’une flamme partiellement prémélangée :

Deux types de flammes partiellement prémélangées peuvent étre rencontrés (Rullaud [188]) :

e les flammes ot les réactifs sont progressivement mélangés aux gaz briilés avant de réagir (flammes

stabilisées par recirculation, flammes riches),

e les flammes ou les réactifs sont mélangés avant de réagir, mais avec des variations locales de

richesse (flammes stratifiées).

Les figures a présentent différentes configurations pour lesquelles des flammes partiellement
prémélangées sont observées. Dans le cas de la flamme de prémélange riche stabilisée sur un brileur, les
d’hydrocarbures imbrilés présents dans les gaz chauds peuvent réagir avec I'air ambiant. Une flamme
de diffusion peut alors étre observée derriére la flamme principale, comme le montre la figure [1.7]

La figure correspond au cas d'une flamme se développant au sein d’une couche de mélange. On
peut identifier ainsi trois zones distinctes : un écoulement homogene riche (au dessus), un écoulement
homogene pauvre (au dessous) et la zone centrale au sein de laquelle le mélange s’effectue. Dans cette
région, une flamme triple est observée, possédant une branche prémélangée pauvre et une branche
prémélangée riche entourant une flamme de diffusion.

Le dernier cas, figure présente I'allumage d’un mélange hydrogene/air hétérogene. Les noyaux
de combustion se développent préférentiellement autour des régions a la stoechiométrie. La qualité du
mélange et la distribution de richesse dans le domaine a donc un impact important sur ’allumage et
sur la propagation des portions de flammes allumées.

0.03 Z 0.08

Fia. 1.8 — Simulation numérique d’une flamme triple for-
mée par une écoulement initial présentant un gradient de
fraction de mélange [155)].

Fi1ac. 1.7 - Flamme laminaire prémélan-
gée riche stabilisée sur un brileur [70].

Les flammes partiellement prémélangées sont généralement décrites a ’aide des mémes outils que
les deux régimes de combustion principaux. Dans ce type de flamme, on note 'existence de variations
locales de richesse, ce qui nous pousse a utiliser une fraction de mélange z comme pour les lammes
de diffusion (dans les flammes parfaitement prémélangées, on peut supposer que z reste constant a
la traversée du front de flamme). On peut définir également, et de fagon analogue aux flammes de
prémélange, une variable notée ¢ permettant de repérer I’état d’avancement des réactions chimiques
dans la flamme. Rullaud [I88] montre que le role de cette variable d’avancement sur la structure du
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Fi1ac. 1.9 — Allumage d’un mélange hydrogene/air hétérogéne (a gauche, distribution de fraction
de mélange au sein du domaine, a droite, iso-contours de fractions massiques de H).

front de flamme est aussi important pour les flammes partiellement prémélangées que pour les lammes
parfaitement prémélangées.

On peut donc conclure que 1'utilisation de deux parametres est nécessaire pour une représentation
appropriée de la structure de ces flammes : une fraction de mélange et une variable d’avancement.

Les flammes triples :

Pour appréhender les phénomeénes impliqués lors de la combustion partiellement prémélangée, il est
courant d’étudier le cas canonique de la flamme triple. Ce type de lamme a déja fait I'objet de nom-
breuses recherches expérimentales (Kioni et al. [I18], Muniz et Mungal [147]) et numériques (Ghosal
et Vervisch [88], Dold [55]). Mis a part leur role dans la compréhension des flammes partiellement pré-
mélangées, les flammes triples tiennent également une place prépondérante dans certains mécanismes
tels que lallumage de mélanges non uniformes (Réveillon et al. [189]) ou la stabilisation de flammes
jets.

Les flammes triples se forment en présence d’un gradient de concentration de carburant. Expéri-
mentalement, ces flammes sont créées a 'intérieur de couches de mélange. La figure [1.10] permet de
visualiser ’allure de flammes triples obtenues expérimentalement pour différents gradients de concen-
tration de carburant par Kim et al. [117].

Le schéma [I.11] représente schématiquement la structure caractéristique & trois branches d’une
flamme triple. Dans la zone pauvre en carburant, z < zg, une flamme de prémélange pauvre se
développe, caractérisée par un exces en comburant. Lorsque z devient inférieur & la limite pauvre
d’inflammabilité, la flamme s’éteint. A I'inverse, dans la zone riche z > zg4, une flamme de prémélange
riche se développe, caractérisée par un exces en carburant et donc par la présence, dans les gaz chauds,
d’imbrilés en quantités importantes. Au deld de la limite riche d’inflammabilité, la flamme s’éteint
également. Pour finir, une flamme de diffusion se développe le long de l'iso-surface stoechiométrique
z = zg. Cette lamme permet la consommation des imbriilés issus de la branche riche et de 'oxydant
issu de la branche pauvre. Le point de concours des trois branches est appelé point triple.

Etant donné que les réactants sont dans un premier temps consommés dans des conditions pré-
mélangées, la flamme triple se propage en direction des gaz frais, comme le ferait une flamme de
prémélange plane. Sachant que la vitesse caractéristique d’une flamme laminaire est maximale au
voisinage de la stcechiométrie, la flamme triple se propage donc préférentiellement le long de 1’iso-
surface z = z4, alors que les deux branches prémélangées se propagent a des vitesses inférieures. Cette
propriété confere a la flamme sa forme caractéristique.

L’élaboration de théories mathématiques permettant notamment de déterminer la vitesse de pro-
pagation de la flamme, est particulierement difficile [88]. En général, ces flammes sont caractérisées par
la vitesse de propagation au niveau du point triple. Différentes études expérimentales ont contribué
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes

Fi1Gc. 1.10 — Visualisation de flammes triples obtenues expérimentalement pour différents gra-
dients de concentration de carburant [117].

Branche prémélangée
riche

Point triple

Flamme de diffusion
Z > Zs(;

Z'::2gt

Ha By Branche prémélangée

pauvre

Fi1G. 1.11 — Représentation schématique de la structure d’une flamme triple 2D.

a relier celle-ci a différents parametres, notamment au gradient de concentration (Muniz et Mungal

[147]).

1.2 Phénoménologie des interactions flamme/turbulence

1.2.1 Flammes turbulentes prémélangées

Le but de la section qui suit est de discuter de l'influence de la turbulence sur la structure des
flammes de prémélange. De nombreux auteurs se sont intéressés au sujet, notamment Borghi [19],
Borghi et Destriau [20] ou Peters [162]. Les travaux les plus récents utilisent la DNS pour étudier en
détail ces interactions (Poinsot et al. [I75], Poinsot et Veynante [174]).

L’influence de la turbulence sur la chimie (et réciproquement) est contrdlée par les temps carac-
téristiques de ces deux phénomenes. Un temps caractéristique chimique est défini généralement en
fonction de la vitesse et de 1’épaisseur de flamme laminaire :

_ 9

= —. 1.19

Te

Un temps turbulent caractéristique peut étre défini comme le rapport entre une échelle de longueur
de la turbulence et la fluctuation de vitesse associée. Cette derniere est souvent reliée a la dissipation
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1.2. Phénoménologie des interactions flamme/turbulence

turbulente € dans la zone inertielle de la cascade de Kolmogorov suivant. Ainsi, pour une échelle r
donnée, on a :

(1.20)

Différents temps caractéristiques de la turbulence peuvent ainsi étre obtenus en fonction de 1’échelle
des tourbillons considérée. Par exemple, suivant 1’échelle de Kolmogorov n représentant la taille des
plus petits tourbillons, il vient :

n
Tty = —- (1.21)
Un
Si ’on considere maintenant les plus grandes structures de 1’écoulements décrites par 1’échelle intégrale

l¢, on trouve :

l
= — 1.22
= (1.22)

-
!

Les rapports entre ces différents temps définissent des nombres sans dimension permettant de
caractériser les différents régimes de combustion turbulente. Le nombre de Damkohler est défini comme
le rapport entre le temps lié a 1’échelle intégrale de la turbulence et le temps chimique, alors que
le nombre de Karlovitz est égal au rapport entre le temps chimique et le temps lié a 1’échelle de
Kolmogorov.

Da = 2 (1.23)
Te

Ka = —<. (1.24)
Tt

Le nombre de Reynolds turbulent Re; = wlt peut alors étre rééerit en fonction de ces deux nombres

- v
adimensionnels :

Re; = Da’Ka®. (1.25)

Suivant les valeurs prises par Da et Ka, il est possible d’identifier différents régimes de combustion.
Ces régimes peuvent ensuite étre classés au sein d’un diagramme en fonction des rapports des échelles
de longueur et de vitesse, ou en fonction des nombres de Damkholer et de Karlovitz (Borghi [19],
Peters [162]). La figure présente par exemple un diagramme de combustion turbulente proposé
par Peters [163]. On retrouve en abscisse le rapport des longueurs l;/ 5%, et en ordonnée le rapport des
vitesses u}/S?.

La figure permet de distinguer quatre principaux régimes pour la combustion prémélangée :

e le premier régime correspond a un nombre de Karlovitz inférieur a 1 et & un nombre de Damkohler

supérieur a 1. C’est le régime des flammelettes ou régime des flammes minces. Les plus petites

structures de la turbulence sont ici trop grandes pour pouvoir pénétrer le front de flamme et

sont donc incapables de modifier sa structure interne. Suivant la valeur du rapport des vitesses

u' /S, deux régions peuvent étre distinguées :

— pour u'/S? < 1, la turbulence n’a d’effet que sur la structure externe de la flamme en la
plissant (c’est le régime des flammelettes plissées),

— pour '/ S% > 1, l'intensité de la turbulence plisse tres fortement le front de flamme, ce qui
peut conduire a la formation de poches (c’est le régime des flammelettes avec poches) ;

e le second régime est défini par un Karlovitz supérieur a 1, et un Damkdhler lui aussi supérieur

a 1 (ou faiblement inférieur & 1). On se situe alors dans le domaine des flammes épaissies. Dans
cette région, les plus petits tourbillons possedent une taille caractéristique inférieure a ’épaisseur
de flamme, ce qui leur permet de pénétrer la zone de préchauffage (mais pas la zone de réaction).
La structure interne de la flamme est modifiée car les petits tourbillons épaississent la flamme
en accroissant la diffusion thermique et moléculaire. A noter que pour des nombres de Karlovitz
supérieurs a 1, des zones d’extinction locales peuvent également étre observées.
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Fi1a. 1.12 — Diagramme de combustion turbulente prémélangée (Peters [163)]).

Peters [163] introduit une limite en Ka = 100, délimitant la région ou les plus petits tourbillons
de ’écoulement deviennent plus petits que I’épaisseur de la zone de réaction (supposée étre 10
fois plus petite que I’épaisseur de flamme). Cette ligne représente la limite supérieure du régime
des flammes épaissies ;

e le dernier régime est caractérisé par un Karlovitz supérieur a 100, et un nombre de Damkohler
tres inférieur a 1. C’est le régime de combustion distribuée. Dans ce cas, les plus petites structures
turbulentes ont une taille inférieure a I’épaisseur de la zone de réaction et sont donc capables
d’altérer profondément celle-ci. La chimie est fortement perturbée par la turbulence, et on ne
peut plus réellement distinguer de front de flamme. Le mélange turbulent est trés rapide comparé
aux mécanismes chimiques, c¢’est pourquoi on parle souvent de réacteur parfaitement mélangé.

La limite correspondant a Ka = 1, appelée critere de Klimov - Williams, définit la transition entre

le régime des flammelettes et le régime des flammes épaissies. Différents travaux ont été proposés dans
le but de caractériser plus précisément la position de cette transition (Poinsot et al. [I75), 140], Abdel-
Gayed et Bradley [5]). Il est apparu en particulier que le régime des flammelettes peut se prolonger
au dela de cette limite. Ceci est principalement dua au fait que le critere de Klimov - Williams suppose
que les tourbillons a 1’échelle de Kolmogorov sont capables d’altérer la flamme turbulente. Or, ceux-ci
ont une durée de vie généralement trop courte pour affecter efficacement la flamme. En fait, I’échelle
caractéristique des plus petits tourbillons pouvant altérer la flamme, 1’échelle de Gibbs, peut étre
évaluée suivant [162] :
0)\3
~ (52) (1.26)

lGN ;
€

ou € représente le taux de dissipation de la turbulence dans la zone inertielle.

Récemment, la DNS s’est révélée étre un outil particulierement efficace pour 1’étude des interactions
flamme/turbulence (pour une revue complete, voir Hilbert et al. [109] ou Poinsot et al. [I72]). Ces
travaux ont notamment permis le développement de diagrammes de combustion avancés. Sur la figure
la ligne en pointillés correspond a la limite d’influence des tourbillons sur la flamme. La limite
de quenching, séparant le régime des flammelettes du régime des flammes épaissies, est beaucoup plus
haute que ce que prédit le critere de Klimov - Williams.

La turbulence, a travers ces différentes interactions avec le front de flamme, modifie I’épaisseur et la
vitesse de propagation de la flamme. L’influence de la turbulence sur ces parameétres est tres complexe
et difficilement représentable analytiquement. Des corrélations existent cependant reliant par exemple
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Fi1c. 1.13 — Diagramme de combustion turbulente prémélangée étendu, construit a partir de
résultats de calculs DNS d’interactions flamme/tourbillon (Poinsot et Veynante [17})]).

la vitesse de flamme turbulente & la vitesse de flamme laminaire (Abdel-Gayed et al. [4]) :

St u’

24—
Sp

1.27

Une grande part d’empirisme subsiste toutefois dans ce type de modele.

1.2.2 Flammes turbulentes non prémélangées

De maniere similaire, pour les flammes de diffusion, il est possible d’identifier différents régimes
de combustion distincts en comparant les échelles caractéristiques des flammes (longueur et temps)
a celles de la turbulence. Lorsque 'on s’intéresse a de telles flammes, la définition formelle de ces
échelles présente certaines difficultés. En effet, contrairement au cas prémélangé, le front de flamme ne
se propage pas ce qui rend impossible la définition d’une vitesse de propagation. De plus, I’épaisseur de
la zone de réaction dépend fortement des conditions de 1’écoulement. Ainsi, les échelles de la flamme
non prémélangée sont souvent liées aux phénomenes diffusifs, notamment via le taux de dissipation
scalaire de z a la steechiométrie. Un temps caractéristique peut, par exemple, étre obtenu suivant :

1
TP= —. 1.28
1= (1.28)

L’indice f fait référence a un temps caractéristique de la lamme. Si cela s’avere nécessaire, un temps
chimique 7, peut étre obtenu dans le cadre d’une chimie globale, & partir de développements asymp-
totiques des taux de réactions [174].

Cuenot et Poinsot [53] se basent sur des résultats de calculs DNS pour tracer un diagramme
représentant les différents régimes de combustion non prémélangée pouvant étre rencontrés en pratique.
Une représentation simplifiée de ce diagramme, tracé en fonction du nombre de Damkohler de la
flamme et du Reynolds turbulent, est schématisée sur la figure On y distingue quatre domaines
séparés par trois courbes correspondant a des Damkohler diffusifs constants : la limite d’extinction est
représentée par la droite Da = Da® et la limite du régime de flammelettes par la droite Da = Da™f4
(LFA pour "Laminar Flamelet Assumption”).
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e Le premier domaine correspond a des valeurs du nombre de Reynolds turbulent inférieures a
1. Dans cette zone, I’écoulement reste laminaire (les flammes possedent donc une structure
laminaire).

e Le second domaine est défini par Re; > 1 et Da > Da’¥4. Dans cette zone, ’hypothese de
flammelettes laminaires est vérifiée. Ainsi, la zone de réaction de la flamme est considérée comme
mince et le temps caractéristique de la chimie est négligeable devant les échelles de temps de
la turbulence. On peut alors considérer la flamme turbulente comme étant constituée d’une
collection de flammelettes, ce qui confere localement & la flamme turbulente les mémes proprietés
qu’une flamme laminaire.

e La troisieme zone est définie pour des nombres de Damkohler compris entre Da™"™ et Da®®t.
Les temps caractéristiques de la chimie ne sont plus négligeables devant les temps de la turbu-
lence. Des effets liés a l'instationnarité de 1’écoulement peuvent alors apparaitre, modifiant le
comportement de la flamme. L’hypothese de flammelettes n’est donc plus valide.

e Dans la derniere région, délimitée par Da < Da®®, des extinctions locales (ou quenching)
peuvent étre observées le long de la flamme. Lorsque le nombre de Damkohler est encore aug-
menté, c’est toute la flamme qui s’éteint. De fortes instabilités de combustion peuvent étre
observées dans ce régime.

Régime des
flamelettes
Da=Da"™
Da=Da"
Effets
Instationnaires

1

Combustion
laminaire

1 Re;

Fi1G. 1.14 — Représentation schématique des différents régimes de combustion turbulente non
prémélangée (Poinsot et Veynantes [17])]).

Ce diagramme permet de se représenter de fagon schématique les différents régimes rencontrés
en combustion turbulente non prémélangée. Cependant, de telles lammes sont tres dépendantes des
conditions de I’écoulement externe (richesse, débit, pression...) et le diagramme présenté ne permet
pas de définir de maniere quantitative les différents régimes rencontrés. En particulier les bornes de
ceux-ci sont susceptibles de varier fortement suivant le point de fonctionnement de la flamme.

1.3 Diagrammes pour la combustion turbulente numérique

Lors du développement d’un nouveau modele de combustion turbulente, il peut étre intéressant
de situer celui-ci par rapport aux modeles existants ainsi que par rapport aux différents régimes de
combustion. Cette classification permet de mettre en évidence les avantages et les inconvénients du
modele, ainsi que sa plage de validité. Différents diagrammes ont ainsi été établis dans ce but, dont
celui de Pitsch et Duchamp de Lageneste [170] (voir figure [1.15).

Ce diagramme est construit dans un repere | Ka = (52 / 77)2 s A/ 5%) ou l'abscisse représente une
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évolution dans le domaine physique et 'ordonnée une évolution dans le domaine numérique. 11 a
été développé spécifiquement pour une identification rapide du domaine de validité d’un modele de
combustion turbulente pour la LES ou la DNS. Les différentes régions sont séparées par des lignes
représentant certaines valeurs particulieres des nombres sans dimension définis ci-dessous :

2 /
, A
Kas = (i) et Repa = N (1.29)

ou 7 est 1’échelle de Kolmogorov, vy représente les fluctuations de vitesse a 1’échelle de la maille A et
o, est I’épaisseur de la zone de réaction.

flammes flammes flammes
plissees- epalssles distribuees
epalssies
flammes
plissees A=1,
10 = Ka =1 Ka, = 1
- -
NS, L
A=m
A=3.
0.1
1 |
0.01 1 100 1000
Ka

Fi1a. 1.15 — Diagramme de combustion de Pitsch et Duchamp de Lageneste [170].

Plus récemment, Dusing et al. [63] ont proposé une généralisation de ce diagramme. Pour cela,
ils ont d’abord défini un diagramme tridimensionnel, puis ils en ont extrait le plan (A/6?) — (Ka)
(voir figure . Le domaine qu’il couvre est plus étendu que celui de Pitsch et Duchamp de La-
geneste puisqu’il englobe également les flammes laminaires ainsi qu'une région RANS. L’abscisse Ka
correspond a la dimension physique, les lignes verticales délimitent donc les régimes de combustion
tels qu’ils ont été définis par Borghi [19]. En ordonnées, on retrouve U'influence de la taille de maille
sur les simulations.

Quatre domaines peuvent étre identifiés :

e le domaine des flammes laminaires : lorsque la flamme est résolue, le taux de réaction turbulent
issu du modele doit tendre vers le taux de réaction laminaire. Lorsque la flamme est sous résolue,
le modele de combustion doit permettre de retrouver la vitesse de propagation correcte du front ;

e le domaine RANS : ici la flamme est completement sous résolue et le modele de combustion
turbulente doit tenir compte du fait que le taux de réaction est moyenné;

e le domaine LES : la flamme peut étre completement sous résolue (dans le régime des flam-
melettes) ou partiellement résolue, suivant la taille du filtre LES. Le modele de combustion
turbulente tient directement compte de 1’échelle de la maille pour déterminer les taux de réac-
tion filtrés. Deux effets doivent alors étre pris en compte : la sous résolution de la flamme et le
plissement de sous maille;

e le domaine DNS : la flamme turbulente est quasiment toujours résolue, il n’y a donc, la plupart
du temps, pas besoin d’'un modele de combustion turbulente pour fermer les termes sources
chimiques.

En fonction des caractéristiques décrites ci-dessus, les modeles de combustion turbulente adap-

tés a la LES ou au RANS doivent répondre & des contraintes différentes. Par exemple, les modeles
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Fia. 1.16 — Diagramme de combustion de Dusing et al. [63]. Les zones sont grisées en fonction du
type de simulation considéré. Du plus foncé au plus clair : laminaire, RANS, LES, DNS.

LES doivent explicitement tenir compte de la taille de coupure du filtre pour déterminer le niveau de
résolution de la flamme. Les modeles de combustion RANS et LES doivent donc posséder des caracté-
ristiques qui leurs sont propres, bien que des modeles similaires puissent étre employés pour les deux
approches.
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Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

2.1 Contexte et orientation de 1’étude

Les applications traitées dans ce mémoire concernent uniquement les flammes parfaitement et
partiellement prémélangées se développant au sein de chambre de combustion de type aéronautiques.
Les modeles introduits ici sont donc dédiés uniquement a ce type d’écoulements.

Une modélisation fine de la formation des polluants (COz, CO ou NO) au sein de flammes com-
plexes nécessite en premier lieu I'utilisation d’un mécanisme réactionnel chimique détaillé. En général,
les schémas cinétiques préconisés pour la caractérisation de la formation de tels éléments comportent
plusieurs dizaines voire plusieurs centaines d’especes chimiques. En toute rigueur, 1'utilisation directe
de tels mécanismes au sein de calculs de CFD nécessiterait la résolution d’une équation de transport
par espece, ce qui demeure inaccessible avec les moyens de calcul actuels. Ceci montre la nécessité de
développer des méthodes de réduction de schémas cinétiques.

Les mécanismes globaux, utilisés couramment lors de la simulation d’écoulements turbulents réac-
tifs dans un cadre industriel, ne sont pas adaptés a la modélisation d’especes polluantes minoritaires.
En revanche, les méthodes automatiques de réduction de schémas (comme ILDM), permettent de tenir
compte des processus chimiques entrant en jeu lors de la formation des polluants. Toutefois, certaines
difficultés, notamment a basse température, limitent leur utilisation dans le cadre d’écoulements de
type industriels. Pour surmonter ces obstacles, des modeles de réduction basés sur des calculs de
flammes laminaires élémentaires avec chimie complexe ont été proposés récemment par Gicquel et al.
[90] (FPI, "Flame Prolongation of ILDM”) et Van Oijen et al. [I57] (FGM, "Flame Generated Ma-
nifold”). Ceux-ci conduisent & la construction de tables dans lesquelles les grandeurs chimiques sont
regroupées en fonction d’un nombre réduit de parameétres.

Les potentialités de ce type de modele, notamment en terme de prise en compte de la chimie
complexe, nous ont conduit & nous intéresser plus particulierement a ’approche FPI (le modele FGM
étant tres similaire a FPI). Cette derniere nous est apparue parfaitement adaptée & notre problématique
et a donc été implantée dans le code CEDRE de TONERA.

Dans la suite de ce chapitre, un rappel sur les différentes méthodes de réduction des mécanismes
réactionnels existantes est d’abord proposé. Le modele FPI est ensuite présenté tel qu’il a été utilisé au
cours de cette étude. Les stratégies retenues et la méthode de génération des tables sont en particulier
détaillées. Les difficultés liées a 'implémentation de ce modele au sein du code de CFD utilisé, ainsi que
les solutions proposées pour surmonter ces limitations sont ensuite introduites. Pour finir, le modele
est validé sur le cas simple de lammes de prémélange laminaires se propageant librement.

2.2 Etat de ’art sur les méthodes de réduction des schémas ciné-
tiques

Les schémas cinétiques détaillés pour la combustion de carburants usuels peuvent parfois comporter
plusieurs centaines d’especes et de réactions élémentaires : par exemple, le mécanisme de Konnov dédié
aux hydrocarbures C1 a C3 (c’est a dire ne faisant intervenir que des molécules composées de un a trois
atomes de carbone), comporte actuellement 115 espéces pour 894 réactions [120]. Ces schémas doivent
étre réduits pour pouvoir étre utilisés dans le cadre de la simulation d’écoulements réactifs industriels.
Au cours des deux dernieres décennies, différentes techniques ont été proposées en réponse a cette
problématique. Une présentation non exhaustive des principales méthodes existantes est réalisée dans
ce qui suit.

2.2.1 Réduction systématique des schémas réactionnels

Deux méthodes de réduction systématiques peuvent étre distinguées : une méthode "intuitive” et
une méthode chimique, basée sur des hypotheses physiques.
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2.2. Etat de l’art sur les méthodes de réduction des schémas cinétiques

Approche "intuitive” :

L’approche "intuitive” autorise la création de schémas globaux ou quasi-globaux (comportant un
nombre tres limité de réactions, trés souvent une ou deux), a partir de schémas beaucoup plus détaillés.
On considere par exemple la réaction unique et irréversible cible suivante :

zF 4+ y0O — zP, (2.1)

ou x, y, et z sont les coefficients stoechiométriques associés respectivement au carburant, a ’oxydant
et aux produits. Les taux de réaction des especes présentes dans cette réaction peuvent étre décrits
suivant une relation dérivée de la loi d’Arrhenius :

B N
Wi = V.M;AT® exp (a> HC’«C”, (2.2)
RT ) E
=1
ou A est la constante du facteur préexponentiel, b 'exposant de la température et £, ’énergie d’ac-
tivation. Il est & noter que les coefficients a; du modele global ne sont pas nécessairement identiques
aux coefficients steechiométriques.

Tous ces parametres sont calibrés de maniere a retrouver des caractéristiques comparables a celles
obtenues avec une chimie complexe sur un cas test donné (par exemple le délai d’auto-inflammation
dans un réacteur homogene, ou la vitesse de propagation d’une flamme laminaire de prémélange 1D),
sur une gamme de richesse aussi large que possible. Parmi les mécanimes ainsi obtenus, on peut citer
par exemple les schémas & une ou deux étapes de Westbrook et Dryer [225].

Cette méthode de réduction comporte de nombreuses limitations. Par exemple, les schémas ainsi
obtenus ne décrivent qu’un nombre réduit d’especes et ne donnent donc pas acces aux especes pol-
luantes. En conséquence, ce type de mécanisme tend également a surestimer la température de fin de
combustion.

Un autre désavantage est lié au fait que ces schémas sont calibrés de maniere a représenter au
mieux une caractéristique particuliere de la combustion (généralement la vitesse de flamme), sur une
plage de richesse n’incluant pas I’ensemble du domaine d’inflammabilité. Ces schémas doivent donc
étre utilisés en connaissant parfaitement leurs limites.

Approche chimique :

La seconde méthode est basée sur une approche chimique et nécessite une bonne connaissance des
processus réactionnels mis en jeu. Dans cette approche, deux hypotheses principales sont introduites
dans le but d’obtenir, a partir d’'un schéma réactionnel détaillé, différents schémas réduits plus ou
moins simplifiés. Ces deux hypotheses sont les suivantes (Warnatz et al. [223]) :

e L’hypothése d’état quasi-stationnaire (QSSA) : elle revient a supposer que certaines des
especes intermédiaires possédant des vitesses de réaction et de disparition tres rapides peuvent
étre considérées a 1’équilibre. Si ces radicaux sont produits tres tot dans la flamme et immédia-
tement consommés, on peut supposer que leur concentration n’évolue que tres peu a travers la
flamme. Ces espéces peuvent donc étre retirées du schéma réactionnel.

e L’hypothése d’équilibre partiel (PEA) : elle permet de considérer a I’équilibre certaines
réactions en comparant leurs taux de réaction direct et inverse. Si les taux de production et de
disparition d’une réaction r restent du méme ordre de grandeur, on peut supposer que celle-ci
ne joue qu’un role mineur dans I’évolution du systéme. Ceci conduit a retirer cette réaction du
mécanisme.

Ces deux hypotheses sont généralement utilisées conjointement pour conduire a la construction de

schémas réduits en se basant uniquement sur des considérations chimiques.

Les mécanismes ainsi obtenus se présentent sous la forme de schémas réactionnels ne comportant
qu’'un nombre limité de réactions élémentaires controlant 1’évolution d’un faible nombre d’especes.
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Les concentrations des espéces minoritaires peuvent étre retrouvées par des relations algébriques qui
découlent directement de la réduction du mécanisme d’origine.

L’obtention de ces schémas reste complexe et laborieuse. Peters [161] propose une méthodologie
en cing points pour parvenir a la réduction de schémas cinétiques par cette approche :

e simplification préalable du mécanisme en se basant sur la structure hiérarchique de la combustion
des hydrocarbures, en retirant, par exemple, les chaines carbonées trop longues;

e identification des especes a 1’état quasi-stationnaire par comparaison de leurs temps caractéris-
tiques d’évolution ou par une étude de sensibilité;

e obtention d’un premier schéma réduit a partir des considérations précédentes;

e calcul des vitesses de réaction et identification des réactions en équilibre partiel ;

e nouvelle simplification du schéma précédemment réduit.

Ces cinq étapes peuvent étre répétées autant de fois que nécessaire.

Certaines des hypotheses utilisées ne sont valables que dans des domaines de pression, température
et richesse bien précis. Les schémas obtenus dépendent ainsi des conditions pour lesquelles ils ont été
établis. A noter que suivant Peters et Rogg [165], un mécanisme réduit composé de quatre étapes,
et incluant les especes CO, H et Hs, est suffisant pour reproduire correctement le comportement de
flammes pauvres prémélangées de méthane (vitesse de flamme, température a I’équilibre, etc...).

Parmi les schémas réduits pour la combustion du méthane dans ’air établis suivant cette méthode,
on peut citer notamment les mécanismes de Sanchez et al. [191], Mallampalli et al. [133], Hewson et
Bollig [107], ou Li et al. [128] (ces mécanismes pouvant par ailleurs contenir une étape tenant compte
de la formation de NO).

2.2.2 Algorithmes génétiques

Une méthode plus récente, permettant d’automatiser la réduction des schémas réactionnels,
consiste a utiliser des algorithmes d’optimisation génétiques (Polifke et al. [176], Martin [I35]). En
se fixant un mécanisme global ou quasi-global cible, il est possible, via 'utilisation de tels algorithmes,
de déterminer les constantes de la loi d’Arrhénius permettant de représenter au mieux I’évolution d’un
parametre particulier (en général la vitesse de flamme) en fonction de la richesse. Pour atteindre 1’ob-
jectif recherché, les algorithmes génétiques procedent par optimisation des parametres du mécanisme
cible en proposant & l'origine une population importante de solutions possibles, puis en modifiant
celles-ci & chaque itération (mutations, croisements) et en éliminant a chaque fois les moins bonnes.
On tend ainsi vers un mécanisme optimal répondant aux criteres fixés. Un mécanisme réduit & deux
étapes pour le méthane, obtenu suivant une telle procédure, a, par exemple, été utilisé par Roux et
al.a[187].

2.2.3 Meéthode de réduction CSP

La méthode CSP ("Computational Singular Perturbation”) a été a 'origine proposée par Lam et
Goussis [122], [123]. Cette méthode est basée sur I’étude des valeurs propres de la matrice jacobienne
des termes sources chimiques. La méthode CSP permet dans un premier temps d’isoler les taux de
réaction associés a chacune des réactions élémentaires du schéma complexe, puis de les décomposer
dans une nouvelle base permettant de mettre en évidence les temps caractéristiques liés a 1’évolution
de chaque réaction. Les réactions rapides peuvent alors étre considérées a 1’état d’équilibre partiel
et négligées au profit des réactions plus lentes. Les algorithmes de calcul se basant sur la méthode
CSP permettent donc une automatisation de ’approche systématique chimique pour la réduction des
mécanismes réactionnels détaillés.
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2.2.4 Méthode de réduction de type ILDM
Principes :

Les méthodes automatiques de réduction des schémas cinétiques détaillés sont souvent basées sur
la comparaison des temps caractéristiques de la chimie. Les différences entre les techniques proposées
résident dans la fagon d’identifier ces temps caractéristiques. La méthode ILDM ("Intrinsic Low Di-
mensional Manifold”) & laquelle nous nous intéressons ici (Maas et Pope [131], [132]), propose une
procédure automatique pour tester et trier les temps caractéristiques des especes. Ceci conduit a sup-
poser que le systeme chimique relaxe rapidement vers un sous-espace attracteur de dimensions réduites.
La détermination de ce sous-espace peut se faire suivant un mécanisme réactionnel détaillé et conduit
a I’élaboration de tables regroupant I’évolution de I’ensemble des grandeurs thermochimiques décrites
en fonction d’un nombre réduit de parameétres.

Comme le montre Gicquel [89], le principe de la méthode est aisément compréhensible. En réalisant
plusieurs calculs de réacteurs homogenes avec une chimie détaillée, partant de différents états initiaux
conduisant au méme état d’équilibre, on peut voir que le systeme relaxe vers un sous-espace attracteur.
La figure présente les trajectoires dans ’espace des phases (Yco,, Yi,0) tracées pour différents
réacteurs chimiques (mélange CO/Hs/air).

Representation complete Representation apres 50 micro-secondes
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~— 0.065 : —~ 0.065 -
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> >
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F1G. 2.1 — Représentation intuitive du principe général de la méthode ILDM (Gicquel [89)).

La premiere figure représente les trajectoires dans ’espace des phases de systémes chimiques évo-
luant entre différents mélanges de gaz frais initiaux et 1’état d’équilibre. Dans un second temps, on
ne trace ces mémes trajectoires qu’a partir d’'un temps d’évolution t; = 50 ps. On remarque alors
clairement l'existence d’une variété (manifold) attractrice de dimension 1 se réduisant a un simple
segment de droite aboutissant a 1’état d’équilibre. Ensuite, on laisse le systeme évoluer pendant un
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temps beaucoup plus long, soit 50 ms, avant de tracer les trajectoires considérées. Dans ce cas, la
variété se réduit a un point unique dans ’espace des phases correspondant a 1’état d’équilibre. Au
bout du temps to, tous les systemes considérés ont donc atteint 1’équilibre chimique.

Construction de variétés ILDM :

Ce résultat peut s’expliquer par 1’étude du systéme chimique le plus simple (un réacteur homogene)
défini par un jeu d’équations écrit sous la forme vectorielle condensée suivante :

4T
—- = F(¥), (2.3)

ou W représente le vecteur des N, + 2 quantités conservées contenant I’enthalpie, la pression, et les N,
fractions massiques des especes. Le vecteur F' représente les termes sources chimiques de ¥ (F' est nul
pour Uenthalpie et la pression). La méthode ILDM requiere 'identification des temps caractéristiques
du systeme réactif. Pour cela, on linéarise F' (¥) autour d’un état de référence noté 0. On trouve :

F(¥)=F(¥°) +J (¥ - %%, (2.4)

ou J est la matrice jacobienne du systeme, définie par :

_ R,

Jij = 8\113"

(2.5)

On peut alors faire apparaitre N, 4+ 2 temps caractéristiques, correspondant aux valeurs propres de
la matrice jacobienne, ainsi que N, + 2 directions privilégiées, représentées par les vecteurs propres a
droite. Toute perturbation d’un des éléments du vecteur ¥ entraine une variation du systéeme dans ’es-
pace des phases dans la direction donnée par le vecteur propre a droite et avec un temps caractéristique
donné par la valeur propre associée.

Quatre groupes de valeurs propres peuvent étre distingués en comparant les parties réelles de
celles-ci :

e les valeurs propres largement positives faisant diverger le systeme,

e les valeurs propres nulles correspondant aux invariants du systemes,

e les valeurs propres largement négatives correspondant aux grandeurs variant rapidement,

e les valeurs propres faiblement négatives ou faiblement positives correspondant aux temps carac-

téristiques les plus grands.

Les Ny especes associées aux valeurs propres les plus rapides peuvent étre supposées a I'état quasi
stationnaire, et seules les IN. especes variant le plus lentement sont conservées. On aboutit ainsi a la
création d’une variété, possédant un nombre de degrés de liberté N., représentant la dynamique lente
du systeme chimique.

En pratique, la matrice jacobienne du systeme en un point donné est décomposée de la fagon
suivante :

J =V,AVy, (2.6)

ol A est la matrice diagonale regroupant les valeurs propres de J, et Vg = qu_l est la matrice des
vecteurs propres a droite (matrice de changement de base). Cette décomposition permet de mettre en
évidence les temps caractéristiques chimiques associés a chaque espece.

La variété ILDM est ensuite déterminée par la résolution du systeme d’équations suivant :

p=p’
h=h°

V=Y avec j = 1,..., N, (atomes) (2.7)
ci = c avec i = 1, ..., N (degrés de liberté de la variété ILDM)

W.F (¥)=0 Ny équations associées aux A; les plus faibles en partie réelle.
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La derniere condition traduit le fait que la variété ILDM doit rester tangente aux Ny vecteurs propres
associés aux valeurs propres de J dont la partie réelle est la plus grande en valeur absolue (correspon-
dant aux especes variant les plus rapidement). W est un tenseur de dimension Nz Ny formé par ces
vecteurs propres; p, h et V) (les fractions atomiques) sont les grandeurs conservées. Du fait qu’elles
soient invariantes, celles-ci permettent de fixer 2 + N, degrés de libertés. Les c¢; sont les fractions
massiques des especes définissant les variables d’avancement du probleme.

Blasenbrey et al. [16] ont proposé un algorithme robuste permettant de surmonter les difficultés
numériques rencontrées lors de la résolution de ce systeme.

Sur la figure une variété ILDM est représentée pour la combustion d’un mélange CO/Hj/air
(Maas et Pope [I31]). Les lignes noires non fléchées correspondent & la variété ILDM (courbe su-
périeure) et & ce que donnerait un mécanisme réduit usuel (courbe inférieure). Les lignes fléchées
représentent différentes trajectoires dans 'espace (COsq; H20).
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FiG. 2.2 — Représentation d’une variété ILDM et de différentes trajectoires chimiques dans l’espace
(H20,CO3) pour une combustion CO/Hsy/air [131)].

Limitations de la méthode ILDM :

Les tables ILDM sont généralement mal adaptées au domaine des basses températures (typique-
ment pour 7' < 1200 K). Dans cette zone, il est en effet difficile de faire la distinction entre les temps
caractéristiques chimiques lents et rapides, tous les processus chimiques intervenant a des temps ca-
ractéristiques comparables. Maas et Pope [I3I] ont montré que 1'étendue de cette zone de basses
températures dépendait du nombre de dimensions de la variété ILDM (plus le nombre de dimensions
est élevé, plus cette zone est réduite).

Cette difficulté est généralement résolue en prolongeant linéairement les tables ILDM dans le
domaine des basses températures (voir Maas et Pope [I31] ou Bykov et Maas [37]). Par la suite, Bykov
et Maas [36] ont proposé une méthode d’extrapolation non linéaire en considérant la décomposition
de la matrice des flux de diffusion dans sa base propre.

Le fait qu'ILDM ne considére qu’un systeme réactif simplifié, uniquement piloté par la chimie
(réacteur homogene), limite son utilisation dans un cadre industriel. En pratique, les flammes résultent
de la compétition entre la chimie et d’autres phénomenes physiques. Ainsi, lorsque les phénomenes de
diffusion par exemple et les réactions chimiques interviennent a des temps caractéristiques comparables,
la méthode ILDM est difficilement applicable.
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De nombreux travaux ont donc eu pour but d’étendre ILDM aux problemes de réaction/diffusion.
Pour plus de précision, le lecteur peut se reporter aux travaux de Maas et Pope [132] ou Eggels et De
Goey [67]. De la méme maniere, certaines incertitudes subsistent quant au bon comportement de la
méthode ILDM en régime turbulent. Dans ce but, différentes études ont été réalisées sur le calcul de
flammes élémentaires turbulentes avec ILDM, en général couplées a des approches a PDF (Nau et al.
[152] ou Xiao et al. [229]).

Toutes ces limitations rendent finalement 'utilisation de ILDM dans un contexte industriel tres
difficile, voire impossible.

2.2.5 Meéthode ISAT

D’autres techniques similaires a ILDM ont été développées, comme par exemple la méthode ISAT
(pour "In Situ Adaptive Tabulation”) proposée par Pope [I8I]. Dans cette approche, directement
dérivée d’'ILDM, la variété attractrice construite par comparaison des différents temps caractéristiques
du systeme est déterminée parallelement au calcul de CFD. La table étant générée en temps réel,
seuls les points qui ne sont pas déja présents dans celle-ci sont recalculés. Elle ne contient donc que
les points nécessaires au calcul, ce qui réduit 'occupation mémoire ainsi que les délais d’interpolation.
Cette technique de construction de tables peut étre appliquée a d’autres méthodes de calcul de la
chimie.

2.2.6 Modeles FPI et FGM

Les méthodes de tabulation basées sur des calculs de flammes laminaires de prémélange (type FPI
[90], [89] ou FGM [157], [I55]) ont été développées pour répondre aux difficultés rencontrées par ILDM
dans la région des basses températures. Dans cette optique, Gicquel et al. [90] ont proposé d’étendre
les bases de données ILDM au domaine de la chimie lente en les complétant par des calculs de lammes
laminaires de prémélange librement propagatives. A l'origine, les tables FPI ne devaient donc étre
utilisées qu’en dehors du domaine de définition d’ILDM.

Par la suite, les auteurs ont montré que, dans le domaine de la chimie rapide, les tables ILDM
initiales recouvraient parfaitement les trajectoires de flammes laminaires de prémélange (figure .
Des lors, il est apparu qu’une tabulation de la chimie, uniquement basée sur des calculs de flammes la-
minaires, était pertinente et permettait de représenter 1’évolution de flammes prémélangées complexes.
La figure montre par exemple que les données tabulées suivant la méthode FPI correspondent aux
états atteints au sein d'une flamme de prémélange turbulente a richesse équivalente (DNS).

Ces caractéristiques remarquables nous ont conduit a retenir I’approche FPI pour caractériser la
chimie complexe dans le cadre de ce travail de these. L’utilisation de cette méthode s’avere d’autant
plus pertinente que les régimes de combustion rencontrés au sein des applications visées recoupent son
domaine de validité. A noter que la méthode FGM développée par Van Oijen et al. [I57], [I58] est tres
similaire a FPI.

Le modele FPI d’origine :

Tout comme ILDM, FPI est fondé sur la construction de tables contenant ’ensemble des états
thermochimiques accessibles lors de I’évolution d’un systeme réactif élémentaire. Dans le cadre du
modele FPI d’origine, on calcul une série de flammes de prémélange 1D a différentes richesses a 1’aide
de mécanismes réactionnels détaillés, puis on tabule leur réponse chimique en fonction d’une variable
d’avancement ¢ et d’une fraction de mélange z. Le modele FPI de Gicquel [89] est donc dédié a la
modélisation de la combustion partiellement prémélangée. Les grandeurs tabulées prennent alors la
forme suivante :

Vi (c,2) @l (c,z) T (c,z). (2.8)

(2
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F1a. 2.3 — Trajectoire dans l'espace des phases d’une flamme laminaire CO/Hsy/Air (cercles noirs).
La varieté ILDM correspondante est représentée par les carrés blancs et est prolongée linéairement
dans la zone froide (tirets). Les points noirs correspondent aux états atteints au sein d’une flamme de
prémélange turbulente (calculs DNS). (Gicquel et al. [89)]).

L’indice supérieur tab indique qu’il s’agit de grandeurs tabulées.

La variable ¢ permet de caractériser I’état d’avancement de la combustion a travers la flamme. Il
faut que chaque valeur de ¢ corresponde & un unique état thermochimique de la table : ¢ doit donc
varier de fagon continue et strictement monotone a travers la flamme, et peut étre normalisée. Suivant
ces criteres, différentes expressions peuvent étre proposées, comme par exemple [75] :

Yco, Yu,0
= ou c¢= . (2.9)
Y5o, Yiro

L’indice supérieur eq caractérise ici des grandeurs prises a 1’équilibre.

Par définition, z caractérise la richesse du mélange réactif et peut étre normalisée. Cette grandeur
doit donc rester constante a travers chaque flamme simulée. Toutefois, la diffusion différentielle peut
entrainer des fluctuations plus ou moins importantes de z a la traversée du front de flamme. Une
définition possible de z a été donnée dans le chapitre 1 de ce mémoire (relation (1.12)).

Extensions possibles du modele :

Le modele FPI, tel que proposé par Gicquel [89], ne peut étre utilisé que dans le cadre de flammes
adiabatiques, sous des conditions de pression et de température des gaz brilés fixées. Son extension a
la modélisation des flammes non-adiabatiques et non-isobares est cependant possible, mais nécessite
I'introduction de nouvelles dimensions.

Fiorina et al. [74, [75] ont étendu le modele FPT aux flammes non adiabatiques via ’addition d’un
parametre correspondant a l’enthalpie totale du mélange. Dans leurs travaux, les auteurs utilisent des
calculs de flammes laminaires stabilisées sur un bruleur comme élément de référence pour la construc-
tion des tables. En modifiant le débit des gaz frais en entrée, il est en effet possible de controler les
pertes thermiques au nez du brileur et donc ’enthalpie initiale du prémélange. Des tables multidimen-
sionnelles peuvent ainsi étre construites en collectant 1’évolution des grandeurs recherchées a travers
les flammes calculées en fonction de ¢ et de I’enthalpie.

Embouazza et al. [69] ont proposé une extension de la méthode permettant de tenir compte des
variations de pression au sein des flammes. Pour cela, la pression p du mélange doit étre rajoutée en tant
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que parametre dimensionnant des tables. Celles-ci sont construites a partir de calculs de nombreuses
flammes de prémélange librement propagatives possédant chacune une pression différente.

Dans le cas du modele ILDM, 'augmentation du nombre de variables d’avancement améliore la
description des phénomeénes chimiques mis en jeu [I31], ce qui peut, par extension, s’appliquer aux
modeles FPI et FGM (Van Oijen et al. [I57, 156]). On peut ainsi construire des tables FPI pour
lesquelles le nombre de variables d’avancement évoluant a travers le front de flamme est augmenté,
indépendamment des autres degrés de liberté (par exemple z ou 'enthalpie).

Ces tables peuvent étre construites en réalisant des calculs successifs de flammes pour lesquelles la
composition initiale des gaz frais est modifiée en transformant une partie des réactifs en produits de
réaction. En procédant ainsi, il faut s’assurer que la composition atomique du mélange est conservée de
sorte que I’état d’équilibre atteint reste toujours le méme. La figure [2.4] présente un exemple de table
2D obtenue de cette maniere avec FGM. Ces tables peuvent par exemple étre utilisées pour modéliser
des flammes de prémélange étirées [I57], dans la limite des faibles taux d’étirement.

Yco x 10

0 1 | | 1 1
0 02 04 06 08 1 1.2 14
Yoo, x 10

F1a. 2.4 — Exemple de table multidimensionnelle indexée par Yoo, et Yoo donné par Van Oijen [155].
En gras, la trajectoire correspondant a une flamme stechiométrique.

2.3 Génération de tables FPI

Dans cette section sont exposés les choix et les adaptations qui ont été nécessaires pour implémenter
et utiliser le modele FPI au sein de la plate-forme logicielle CEDRE de 'ONERA.

2.3.1 Choix des variables du probléeme
La variable d’avancement :

Différentes définitions de ¢ peuvent étre données, fondées sur des combinaisons linéaires des frac-
tions massiques des especes présentes dans I’écoulement (par exemple Oq [I57], CO4 [89] ou bien H2O
[75]). En s’appuyant sur les travaux de Fiorina et al. [74] et Rullaud [I8§], il ressort qu’une définition
adaptée a la combustion du méthane dans 'air est la suivante :

_ Yoo, +Yco

=T CO (2.10)
Yoo, +Yeo

En faisant intervenir Yco, et Yoo, on tient compte de la dissociation CO/COq a richesse élevée, de
sorte que la variable d’avancement reste strictement monotone sur une vaste gamme de points de
fonctionnement.
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Suivant les applications, d’autres définitions de ¢ peuvent s’avérer également pertinentes. Ainsi,
les travaux récents de Domingo et al. [57] montrent que I'introduction de la fraction massique de HyO
a la définition de ¢ donnée précédemment peut se révéler utile lorsque les gaz brulés sont mélangés
progressivement aux gaz frais. De la méme maniere, Godel et al. [I00] font intervenir les fractions
massiques des especes NO et Ny pour tenir compte de la dissociation de cette derniere lors de la
formation de NOz.

On peut montrer que ¢ est également solution d’une équation de transport, déduite des équations
de conservation sur les especes :

dpc .

Bt + V. (puc) = V.(pD.Vc¢) — pw. =0, (2.11)
ou D, représente le coefficient de diffusion de la variable d’avancement et w. le taux de production
chimique de c. Le coefficient D, est tres délicat a calculer. On choisit ainsi souvent de 1’évaluer en
attribuant & ¢ un nombre de Schmidt constant, préalablement déterminé (généralement de I'ordre de
0,7).

En combustion parfaitement prémélangée, étant donné qu’il n’y a pas d’inhomogénéités de ri-
chesse dans I’écoulement, I’évaluation de la seule variable d’avancement est nécessaire (possibilité de
s’affranchir de la variable z).

La fraction de mélange :

La maniere la plus précise de définir z pour limiter les effets de la diffusion différentielle s’appuie
sur les fractions atomiques des éléments présents dans le mélange (Bilger et al. [14], Pitsch et Peters
[171]). Pour cela, on écrit la relation suivante représentant I’équilibre des différents éléments a travers
la lamme :

woC + ppH + poO — P. (2.12)

En considérant que les carburants étudiés ne comportent que les éléments C et H, on ne base la
définition de z que sur ces deux atomes. En suivant Pitsch et Peters [I71], la grandeur suivante est
conservée a travers chaque flamme prémélangée :

Ve n Vu
pcMc  ppMpy

= cte = (3. (213)

Ainsi, en utilisant la grandeur § comme traceur du mélange et en la renormalisant de telle sorte que
la variable z ainsi construite varie entre 0 dans un écoulement constitué d’oxydant pur et 1 dans le

carburant pur, on peut définir :
s25) , (e-32)
y = My ucMc ) (214)
My weMe

Les exposants O et F indiquent des grandeurs calculées respectivement dans l'oxydant pur et dans le
carburant pur. y; représente le nombre d’atomes [ contenu dans les réactifs. ); est la fraction massique
de I’élément [ et peut étre calculée a partir des fractions massiques des especes de la fagon suivante :

e @M,
V=) AR (2.15)
i=1 v

ou M; est la masse molaire de ’espece i et M; la masse atomique molaire de 'atome I.

La figure montre ’évolution de la fraction de mélange définie par la relation a travers
des flammes méthane/air pour trois richesses différentes (conditions atmosphériques). Une variation
de z due a la diffusion différentielle est toujours observée (de 'ordre de 4% au maximum), mais celle-ci
reste suffisamment faible pour pouvoir considérer z constant a la traversée de la flamme.
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F1Gc. 2.5 — Evolution de z (en pourcentage) a travers une flamme méthane/air pour trois richesses
différentes.

De méme que pour ¢, une équation de transport pour z peut étre établie :

Opz

% + V. (puz) — V. (pD,Vz) = 0, (2.16)
ou D, est le coefficient de diffusion du scalaire z. Ce coefficient de diffusion reste toujours compliqué
a évaluer de facon précise étant donné que z résulte de la combinaison linéaire de plusieurs espéces
(suivant la relation (2.14])). Dans ce contexte, on choisit souvent de calculer ce coefficient a partir d’un

nombre de Schmidt constant préalablement fixé.

2.3.2 Code de calcul pour flammes laminaires prémélangées libres

Les bases de données FPI sont construites par tabulation de la réponse chimique de flammes
laminaires de prémélange librement propagatives. Un logiciel dédié a la résolution de ce type de
probleme, capable de prendre en compte une chimie détaillée, doit étre utilisé. Dans le cadre de ce
travail, c’est le solveur PREMIX (Kee et al. [116]) de la bibliotheque CHEMKIN qui a été choisi.

Equations résolues :

Les équations résolues par le code sont celles des flammes laminaires de prémélange stationnaires
planes 1D. Ces flammes sont considérées comme adiabatiques et quasi-isobares. On peut ainsi établir
les équations suivantes :

pu = cte, (2.17)

N, N,

dl'  dQ . dT X
Cppudl‘+dx+;_1pnvicp’id:c+pi_§1wihi = 0, (2.18)
dy;, d )
— (pYiVi) —pwi = 0, 2.19
pu——+ o (pYiVi) — p (2.19)
pM

= —. 2.2
p T (2:20)

ol R représente la constante des gaz parfaits, égale & 8,314 J.mol ' K~!, M la masse molaire du
mélange, ¢, la capacité calorifique & pression constante du mélange (ces grandeurs indicées ¢ sont
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2.3. Génération de tables FPI

évaluées par espece), h; l'enthalpie massique de l'espece i, @ le flux de diffusion thermique, V; la
vitesse de diffusion moléculaire de 7, et w; le taux de production massique de 4.
Propriétés physiques :

Le flux de diffusion moléculaire peut s’exprimer suivant : J; = —Y;V;. Ces flux, ainsi que le flux de
diffusion thermique, peuvent s’écrire (en 1D) (Giovangigli [93]) :

e OlogT
. = =S Dyd; — pY;0, 2= 2.21
J Z jdj = pYiOi—° (2:21)
= —_————
Soret
N,
aT <
- A 0:d;, 9.2
Q 9 Zl (2:22)
Nl
Dufour

ou D;; représente les coefficients de diffusion complexes multiespeces, ©; les coefficients de diffusion
thermiques et A la conductivité thermique partielle du mélange. Le vecteur d; inclut les effets liés aux
gradients des variables d’état ainsi qu’aux forces extérieures.

En pratique, dans CHEMKIN, la vitesse de diffusion moléculaire est décomposée en trois termes :

Vi=VeA+ Wi+ Ve (2.23)

Le premier terme est lié aux gradients de fractions molaires, le second est 1ié aux gradients de tempé-
rature (effet Soret), le dernier est une vitesse correctrice qui assure la conservation de la masse.
Dans CHEMKIN, V¢ est approchée par la relation de Hirschfelder et Curtiss [I11] :

1-Y;, 0X;
VA = — e 5 . (2.24)
. =7
XiDjri 7 OF
Dans cette relation, les Z;; représentent les coefficients de diffusion binaires. Pour construire cette
expression, on suppose que seule 'espece 7 diffuse. Le terme 1_7)/3(] correspond donc & un coefficient
it Dy

de diffusion global, quantifiant la diffusion de I’espéce ¢ dans le mélljange.

Les coefficients de diffusion binaires peuvent étre évalués selon le formalisme de Lennard-Jones
(pour les molécules non polaires) en fonction de polynémes dépendant notamment des intégrales de
collisions et de la température [47]. Les données nécessaires au calcul des coefficients de diffusion sont
regroupées au sein de tables.

La vitesse de diffusion due aux gradients thermiques, W;, peut étre ajoutée si besoin. Ce phénomene
est non négligeable lorsque 1'on s’intéresse a des especes légeres comme H et Ho, ou dans le cadre de
flammes d’hydrogene. Il possede cependant un effet limité sur les especes majoritaires présentes lors
de la combustion d’hydrocarbures. Il s’exprime dans PREMIX suivant 1’expression :

1dT

i = pYiOim——, 2.2
Wi=p @de (2.25)

ol O; est également évalué a partir de tables de propriétés de transport.
Pour finir, la vitesse de correction V. est déterminée pour assurer la conservation totale de la masse.
Elle doit permettre de vérifier la relation suivante :

i Y; (Vf‘ +W; + VC) =0. (2.26)
=1
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Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

Cette vitesse de correction, introduite par Hirschfelder et Curtiss [47] correspond exactement au pre-
mier terme d’une série convergente de Stefan-Maxwell [93]. Ce terme peut donc étre déterminé a 'issue
d’un développement mathématique rigoureux et possede un véritable sens physique. Cette relation tra-
duit le fait qu’il est important que la vitesse de correction des flux de diffusion soit indépendante de
I’espece considérée.

Le flux de diffusion thermique se réduit a la loi de Fourier ou seul le terme lié aux gradients de
température est conservé :

Q=2 (2.27)

La conductivité thermique moyenne approchée est obtenue a partir des conductivités thermiques d’es-
peces en appliquant une moyenne mixte (définie & partir d’'une moyenne arithmétique et harmonique)
pondérée par les fractions molaires des especes. Les conductivités thermiques par espece sont détermi-
nées a partir de données de transport tabulées.

Les propriétés thermodynamiques sont calculées a partir de deux polyndémes de degré 5 définis
sur deux plages de température distinctes (tables NASA-Lewis [I38]). Le domaine total de définition
s’étend généralement entre 100 K et 3000 K et la température intermédiaire délimitant les deux plages
est d’environ 1000 K.

Chimie :

Le taux de réaction chimique est évalué a partir de la loi d’action de masse. Si on considere que le
processus chimique fait intervenir N, espéces différentes pouvant étre reliées entre elles via N, réactions
élémentaires, chacune de ces réactions peut s’écrire sous la forme suivante :

N Ne
' R; < "R, (2.28)
v R v R, .
i=1 i=1

ou ng et I/l/; représentent respectivement les coefficients stoechiométriques directs et inverses liés a
I’espece R; dans ’équation j.
La théorie cinétique des gaz permet de déterminer la forme prise par le terme source chimique

massique lié a R; :
Ny Ne / Ne 1"
. Vij Vij
poi = M; Y (v —viy) (’%‘Hq Tk [] G J) : (2:29)
j=1 i=1 =1

ou C} est la concentration molaire de ’espece i.
Les vitesses de réaction directes ky; sont évaluées suivant la loi d’Arrhenius en fonction de la
température :
kyj = AT et (2.30)

Les parametres de cette loi sont généralement donnés. Les vitesses inverses, ky;, doivent ensuite étre
recalculées a partir des constantes d’équilibre :

“ S Ne (v v AS?  AHY
kg = ki /ly = (L) e J)exp< A i (2.31)

RT R RT

ou p, = 101 325 Pa. AS]Q et AH ]Q sont les variations d’entropie et d’enthalpie dues & la réaction j.
Pour tenir compte de 'influence d’un éventuel troisiéme corps, il convient en général de multiplier
le taux d’avancement de la réaction impliquée par une concentration de mélange définie par :

Ne
CM = ZO&Z‘CZ', (2.32)
i=1
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ou «; représente 'efficacité de 1'espece i.

A basse pression, la concentration de troisieme corps est généralement prise en compte suivant la
loi de "fall-off” de Lindemann. Cette corrélation permet de tenir compte de la dépendance en pression
des taux de réaction. Dans ce cas, les vitesses de réaction directes ky s’ecrivent :

koC
L ( T >F (2.33)
f = Roo koCur ) .
koo

ou ko représente la vitesse de la réaction calculée a partir des parametres d’Arrhenius. La grandeur
kg est calculée a partir des parametres de "fall-off” et prend également la forme d’une loi d’Arrhenius :

ko = AgThe™ 7F. (2.34)

Dans la relation (2.33)), F' est généralement fixé a 1. Cependant, des lois plus complexes peuvent étre
employées comme par exemple celle de Troe.

2.3.3 Interfacage de PREMIX et génération d’une table

Pour la construction de tables dédiées a la combustion partiellement prémélangée, nous avons choisi
d’effectuer en série les Ny calculs de flammes élémentaires nécessaires. Sachant que la convergence de
la méthode de Newton utilisée pour la résolution du systeme dépend fortement de la solution initiale
imposée, celle-ci doit étre adaptée avant chaque simulation : on réintroduit donc comme condition
initiale le résultat obtenu au calcul précédent.

Cette méthode, tres simple a mettre en ceuvre, peut cependant conduire a des temps de restitution
tres longs. Dans ce cas, il est également possible d’utiliser une méthode basée sur des calculs de
continuation (Giovangigli et Smooke [94], [95]), qui permettent, & I’aide d’un changement de variable
adequat, d’obtenir rapidement la réponse d’une flamme & la variation d’un parameétre particulier (ici
la richesse). Cette méthode, plus rapide mais plus complexe, n’a pas été utilisée au cours de ce travail
de these.

Les données brutes issues des calculs PREMIX préliminaires sont pré-traitées avant de constituer
les tables FPI définitives. Ces données sont notamment projetées sur un nouveau maillage en ¢ et en
z afin de redistribuer de fagon pertinente les points dans I’espace des phases.
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Fi1G. 2.6 — Profils de fractions massiques de COo et C'Hs en fonction de x au sein d’une flamme
méthane/air stechiométrique. A gauche résultats bruts donnés par CHEMKIN, a droite, projection
sur un maillage de 150 points.
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Le nouveau maillage est composé d’'un nombre de points donnés, et est raffiné dans la zone de
production des radicaux intermédiaires, localisée par le pic de Ypog. C’est en effet au voisinage de
cette région que ’on rencontre les gradients les plus forts, susceptibles de rendre les interpolations peu
précises. La figure [2.6] présente un exemple de redistribution des points issus d’un calcul de flamme
steechiométrique. Durant le calcul PREMIX, 300 points ont été nécessaires. Les résultats ont ensuite
été projetés sur un maillage comportant 150 points.

Une procédure de projection similaire peut étre employée suivant z. Le nouveau maillage défini
dans ce cas peut par exemple étre raffiné autour de la fraction de mélange moyenne rencontrée au
cours du calcul.

Les figures montrent un exemple de table créée pour la combustion du méthane dans I’air dans
les conditions atmosphériques. Le schéma cinétique utilisé est le mécanisme GRI-Mech 2.11 [23]. Les
bornes du calcul sont ¢ = 0,45 en régime pauvre et ¢ = 2,4 en régime riche.

Comme cela a été mentionné dans la premiere section de ce chapitre, FPI peut facilement étre
étendu aux flammes non adiabatiques. L’approche proposée par Van Oijen [I55] dans ce contexte a
ainsi été testée dans le cadre de notre travail. De plus amples détails sont donnés en annexes sur la
procédure suivie pour la construction des tables et sur la validation de ’approche sur un cas simple.
La méthode employée a également été résumée dans [194].

2.4 Couplage des tables avec le code CEDRE

2.4.1 Présentation du code CEDRE

On introduit ici les équations de conservation de Navier-Stokes sous leur forme de base, ni filtrées,
ni moyennées. Ces équations sont ici fermées en utilisant les modeles pour les propriétés physiques du
fluide employées dans CEDRE.

Equations de conservation :

Equation de conservation des espeéces :

DY;  9pY;
PDr T ot

+ V. (puY;) = =V.J; + pw;. (2.35)

Equation de conservation de la quantité de mouvement (ou 7 est le tenseur des contraintes vis-

queuses) :
Du  OJpu
—=—+4+V. =V.(r—pld). 2.36
P = EE V. (puew) = V. (r — pld) (2:30)
Equation de conservation de ’énergie totale (e; = e+ %u.u, avec e, I’énergie interne du mélange) :

De;  Opey

Dt T ot

Dans le cadre du modele FPI, il est intéressant également de transporter une équation de transport
pour un scalaire passif z :

+ V.(pesu) = V. [(T — pId) u] — V.J¢. (2.37)

Dz  0pz

Dans CEDRE, ce jeu d’équation est completé par la loi d’état des gaz parfaits :

(2.39)

-1
ou M est évaluée suivant : M = (ZlNzel Yl/Mz) :

-46-



2.4. Couplage des tables avec le code CEDRE
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Le tenseur des contraintes visqueuses 7T est fermé en considérant que le mélange se comporte comme
un fluide newtonien :

Propriétés physiques :

T=p|Vu+ (Vu)T] +nV. (u)Id.
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F1G. 2.7 — Ezemple de table FPI pour la combustion du méthane dans l’air. En haut a gauche, Yco,,
en haut a droite, You,, au centre a gauche, Yom, au centre a droite, Y, en bas a gauche, wco,, en
bas a droite, woo.
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Le second coefficient de viscosité, 7, est évalué suivant I’hypothese de Stokes : n = —%u. Cette ap-
proximation n’est a priori valable que pour les gaz polyatomiques, et pour certains écoulements a
faible nombre de Mach. Dans les situations contraires, 'hypothese de Stokes peut se révéler tres fausse
(Billet et al. [15]).

Le coefficient de viscosité dynamique, pu, est calculé suivant la loi de Sutherland :

7O+ 1! / T\'P
() = L <TO> , (2.41)
1 1

avec Tio, TZ-1 et N? les coefficients de la loi, sachant que pg représente la viscosité de l'espece ¢ a la
température Tio. La viscosité de mélange est ensuite obtenue suivant :

Ne
1=1

Le flux de diffusion moléculaire est donné par la loi de Fick :
Ji = —pDiVY;‘. (2.43)

Le flux de diffusion thermique total, noté Jg, est égal a :
Ne
Je=Q+ > hidi. (2.44)
=1

Le flux de chaleur Q est donné par la loi de Fourier :
Q= -\VT. (2.45)

La conductivité thermique de mélange A est évaluée en fonction de la conductivité thermique de
chaque espece via une moyenne arithmétique, pondérée par la viscosité :

Ne \,
A=p) #—Y (2.46)
i=1""

Les conductivités thermiques des espece, );, sont évaluées a partir de nombres de Prandtl constants,
et les coefficients de diffusion moléculaires a I'aide de nombres de Schmidt constants, soit :

HiCp i v
AN=—/= et D;=—. 2.47
‘ Pr; " Se ( )
La procédure permettant d’évaluer ces nombres adimensionnels par espece est décrite section 2.4.3.
Lorsque 'on considere ’équation de conservation du scalaire passif z (équation (2.38))), le flux de
diffusion est approché par la relation suivante :

J,=—-pD.,Vz. (2.48)

Le coefficient de diffusion D, est particulierement délicat a évaluer du fait que z dépend généralement
des fractions massiques des especes présentes dans le mélange de facon non-linéaire (par exemple
suivant la relation ) Dans ce contexte, on approche généralement ce coefficient en utilisant la
relation , et en imposant un nombre de Schmidt de I'ordre de 0,9.

Le principe de conservation de la masse impose une contrainte supplémentaire sur les flux de
diffusion moléculaire :

> Ji=o0. (2.49)
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Sachant que cette condition n’est généralement pas respectée en raison des lois de diffusion tres appro-
chées, uniquement N, — 1 équations sur les especes sont résolues. La masse totale est ensuite conservée
en fixant la masse de la derniére espece (souvent Ny) suivant :

Ne—1
Yy, =1- ) Y. (2.50)
=1

A noter que cette relation permet effectivement d’assurer la conservation de la masse, mais ne permet
pas de vérifier le principe de conservation des atomes.

La capacité calorifique a pression constante de chaque espece est évaluée a partir de polynémes de
degré 7, ce qui est différent de la méthode employée par CHEMKIN (polynémes de degré 5) :

7 T k
Cpi = Zaiyk (1000> . (251)

Le terme source chimique apparaissant dans ’équation de conservation des espéces est exprimé
suivant la loi d’action de masse présentée précédemment (équation (2.29). Les vitesses de réaction
directes et inverses sont données par les lois d’Arrhenius.

Méthodes numériques :

Les calculs présentés dans ce mémoire ont été réalisés a 1’aide d’une méthode d’intégration tempo-
relle explicite. Dans le cas présent, c’est un schéma de Runge-Kutta a deux étapes qui a été retenu.
Ce schéma est précis a 'ordre 2 en temps.

La limite de stabilité des schémas explicites est fixée par le critere CFL :

_|u+al|At
- Az

ou a est la vitesse du son locale, u la vitesse de I’écoulement, Ax la taille de la maille traversée et At

CFL (2.52)

le pas de temps. Dans le cas du schéma Runge-Kutta 2, le nombre de CFL doit rester inférieur a 0,5
pour assurer la stabilité numérique des calculs.

Dans le cadre des simulations présentées par la suite, les pas de temps que nous avons di utiliser
étaient toujours contraints par le critere CFL et non par la chimie. En effet, comme nous le verrons
par la suite, la méthode FPI adaptée au code CEDRE permet de ne transporter que les especes majo-
ritaires en masse dans I’écoulement. Or, ces especes possedent généralement des temps caractéristiques
chimiques relativement grands comparés aux especes radicalaires produites et détruites dans le front
de flamme. Ainsi, pour les conditions de calcul étudiées au cours de cette theése, les temps chimiques
des especes transportées par CEDRE se sont toujours révélés étre supérieurs aux temps limités par le
critere CFL.

En pratique, il est possible, sous certaines conditions et pour quelques especes, que les temps
chimiques des especes considérées soient inférieurs au temps défini par le nombre de CFL. Dans ces
conditions, le pas de temps choisi pour la résolution temporelle du systéme doit étre inférieur au temps
chimique le plus faible. On estime ainsi en général que toutes les échelles de temps chimiques doivent
étre résolues pour assurer la stabilité de la méthode numérique, soit :

1
At << ——, (2.53)
R (A1)]
o |R (Aq)] représente la partie réelle de la valeur propre la plus grande en valeur absolue de la matrice
jacobienne :
0w;
Jij = . 2.54
v aY'] ( )

-49-



Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

L’inverse de ce terme représente donc le temps caractéristique chimique le plus faible rencontré au sein
du mélange, indépendamment de I’espece concernée.

Dans le code CEDRE, l'intégration temporelle des équations peut également étre réalisée a 1’aide
de schémas implicites [I1]. L’intérét de ces méthodes est qu’elles restent stables jusqu’a des nombres
de CFL tres élevés. Elles nécessitent la linéarisation des équations conservées, et donc ’évaluation de
matrices jacobiennes. Dans CEDRE, le systéeme implicite est résolu a I'aide de la méthode GMRES
(gradients conjugués).

Lors des simulations FPI présentées, on a été obligé, dans certains cas, d’employer des pas de
temps extrémement faibles (de 'ordre de 10~® s). L’utilisation de méthodes implicites permettrait
d’augmenter significativement ces pas de temps. Cette procédure nécessiterait cependant ’évaluation
des matrices jacobiennes des termes sources relatifs a chaque espece, ce qui peut se révéler relativement
fastidieux.

Toutefois, il faut garder a ’esprit ici qu’une implicitation par linéarisation comme proposé pré-
cédemment permettrait effectivement de s’affranchir du critere e CFL mais pas du critéere chimique.
Ainsi, dans certains cas, I'utilisation d’une méthode d’intégration implicite peut ne pas étre pertinente
si la limitation liée au temps chimique reste trop contraignante. Ceci est par exemple le cas lors des si-
mulations de la configuration PRECCINSTA introduite dans le chapitre (ﬂ L’implicitation des termes
sources chimiques FPI n’est pas abordée au cours de ce mémoire mais pourrait s’avérer nécessaire a
I’avenir.

CEDRE utilise une méthode de discrétisation spatiale volumes finis, oll les quantités conservées
sont évaluées au centre des cellules. Les méthodes employées permettent la résolution des équations
transportées sur des maillages non structurés généraux formés de polyedres quelconques. Des inter-
polations de type MUSCL d’ordre 2 sont réalisées en espace, associées a un schéma décentré de type
Roe.

Plus spécifiquement, les flux numériques sont calculés par la méthode ODFI et les interpolations
ont été réalisées par la méthode de Green 4 [I]. De plus, la majorité des calculs présentés, mis a
part le calcul PRECCINSTA partiellement prémélangé, ont été menés sans limitation des gradients
de mailles.

2.4.2 Stratégie de couplage

Le couplage entre le code de CFD et les tables FPI peut se faire de deux fagons distinctes (ces
deux approches ont été identifiées par Poinsot et Veynante [I74] pour les modeles a flammelettes de
diffusion stationnaires et discutées par Galpin et al. [I00] dans le cadre du modele FPI) :

e la premiere méthode consiste en un couplage “direct”, ou couplage fort, via les grandeurs primi-
tives. Dans le code de CFD, la quantité de mouvement, ’énergie, la masse volumique, la variable
d’avancement et un éventuel scalaire passif sont transportés. Les fractions massiques Y; ainsi
que, dans certains cas, la température, sont directement interpolées dans la table;

e la seconde méthode consiste en un couplage “indirect”, ou couplage faible, via les termes sources.
Dans le code, la quantité de mouvement, 1’énergie, les fractions massiques et un éventuel scalaire
passif sont transportés. Les taux de réaction chimiques des especes sont interpolés dans la table
et introduits dans les équations de transport correspondantes.

La figure montre une représentation schématique des deux modes de couplages possibles entre

les tables FPI et un code de CFD.

Jusqu’a présent, FPI n’a principalement été utilisé que dans le cadre de codes de laboratoire
(Domingo et al. [56l 57]). La facilité d’implémentation de la méthode de couplage “directe” ainsi que
I’architecture des codes utilisés dans ces travaux ont permis '’emploi de cette derniere.

1 utilisation de méthodes implicites peut cependant se révéler intéressante lors de la simulation de PRECCINSTA
en prémélange partiel.
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Fi1G. 2.8 — Représentation des modes de couplage "direct” et “indirect” possibles entre les tables FPI et
un code CFD.

En ce qui concerne le travail présenté ici, le code utilisé nous a conduit a privilégier I'implémentation
de la méthode de couplage "indirecte”. En effet, CEDRE est un code dédié aux écoulements de type
industriels, et, de ce fait, il utilise des méthodes et des modeles spécifiques a ce type d’applications. En
particulier, afin de traiter une vaste gamme de problémes rencontrés dans 'industrie, CEDRE possede
des solveurs dédiés a la caractérisation de certains phénomenes physiques tels que le rayonnement ou
le transport de particules liquides.

Dans ces deux cas, il est souvent nécessaire de résoudre des équations de transport pour les especes.
Par exemple, lorsque ’on considére la combustion d’un carburant liquide tel que le kérosene, les termes
sources liés a I’évaporation des gouttes doivent étre introduits dans les équations de transport du
carburant.

Tres récemment, FPI a été utilisé dans un cadre tres similaire avec le code AVBP (Galpin [83],
[100]), ce qui a également nécessité ’emploi d’'une méthode de couplage “indirecte”.

Une des principales caractéristiques du couplage faible est qu’il ne requiére pas nécessairement la
résolution d’une équation de transport pour la variable d’avancement. En effet, lorsque les especes
intervenant dans la définition de ¢ sont transportées, cette-derniere peut étre directement recalculée
algébriquement. En revanche, I’équation de transport sur le scalaire z doit impérativement étre résolue
lorsque celui-ci est nécessaire. Les raisons nous imposant ce choix sont explicitées dans la section 2.4.4.

Malgré son intérét notable, le mode de couplage faible n’est pas sans difficultés :

e en premier lieu ’évaluation dans les deux codes des propriétés thermodynamiques et de transport
doivent étre vérifiées de maniere a assurer la cohérence entre ceux-ci;

e pour des raisons de cout de calcul, le nombre d’espeéces transportées par CEDRE doit étre limité,
ce qui nous contraint a déterminer un jeu d’especes réduit a transporter ;

e la stratégie de couplage retenue peut étre responsable de dérives a travers le front de flamme
pouvant conduire a une composition des gaz brulés erronée a I’équilibre. Ceci nous a poussé a
développer un modele de correction des termes sources interpolés améliorant la consistance du
couplage.
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2.4.3 Thermodynamique et coefficients de transport

Les propriétés thermodynamiques des especes sont calculées & partir de polynémes de degrés 7
dans CEDRE et 5 dans PREMIX [116]. Il est donc nécessaire de vérifier que les flux calculés par les
lois de CHEMKIN (tables NASA-Lewis [I3§]) et ceux obtenus par CEDRE restent consistants (voir

figure [2.9).
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©  H20CEDRE I
100 = CHa CHEMKIN
©  CH4 CEDRE o
r €O CHEMKIN
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F1G. 2.9 — Comparaison de l’évolution du c, en fonction de la température, calculé a partir des
données CHEMKIN et des polynomes approchés de CEDRE.

Les coefficients de viscosité dynamique des especes sont généralement délicats a modéliser (plus
que les coefficients de diffusion de masse et d’énergie). Dans le cadre de ce travail, ceux-ci sont évalués
par la loi de Sutherland dont les parametres ont été déterminés par régression sur les tables utilisées
par CHEMKIN. Ceci nous assure que les viscosités employées par CEDRE et CHEMKIN restent
strictement identiques quelle que soit la température.

Pour que les calculs PREMIX et CEDRE restent compatibles, il faut également vérifier la cohérence
des propriétés de transport utilisées par CEDRE et CHEMKIN (sachant que les modeles utilisés par
les deux codes sont différents). Pour cela, une procédure est mise en place de sorte que les nombres de
Schmidt et de Prandtl utilisés par CEDRE soient déterminés & partir de données CHEMKIN.

Les coefficients de transport relevés au sein des gaz brilés issus d’un calcul PREMIX prélimi-
naire sont ainsi utilisés pour évaluer les valeurs recherchées de S¢; et Pr;. Le tableau récapitule
les nombres de Lewis (Le; = Se¢;/Pr;) obtenus pour certaines especes dans le cas d’une flamme mé-
thane/air stoechiométrique.

ESpéCGS CH4 02 N2 HQO 002 CcO

Lewis 0,934 | 1,06 | 1,034 | 0,755 | 1,3 | 1,056
Prandtl || 0,725 | 0,705 | 0,703 | 0,722 | 0,724 | 0,71
Schmidt || 0,677 | 0,739 | 0,727 | 0,545 | 0,946 | 0,75

TAB. 2.1 — Nombres de Lewis, Prandtl et Schmidt déterminés pour un prémélange méthane/air stee-
chiométrique.

La figure [2.10] compare les coefficients de diffusion par espece et le coefficient de conductivité
thermique moyens obtenus a travers une flamme méthane/air stcechiométrique a I’aide des modeles de
PREMIX et de CEDRE (ces calculs ont été effectués a I’aide de PREMIX). Les coefficients de diffusion
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F1G. 2.10 — Evolutions de coefficients de diffusion moyens (a gauche) et du coefficient de diffusion
thermique moyen (a droite) calculés avec PREMIX et les modéles de flur de CHEMKIN et de
CEDRE.

de masse obtenus par les deux méthodes sont tres proches, alors que les conductivités thermiques
présentent des écarts plus importants, mais toujours inférieurs a 5%. Ces observations nous permettent
de conclure que les modeles employés dans CEDRE bien que tres approchés, fournissent une tres bonne
approximation des données utilisées par CHEMKIN.

Des calculs de flammes laminaires méthane/air a richesse variant de 0,8 a 1,75 ont été réalisés
a laide de PREMIX (mécanisme réactionnel de Smooke et Giovangigli [203]) en utilisant les deux
méthodes d’évaluation des flux de diffusion. Les profils de Yp,, Yoo, et Yoo issus de ces calculs
sont présentés sur la figure La structure interne des flammes n’est que trés peu modifiée par
I'utilisation des lois approchées de CEDRE. Les différences majeures apparaissent au niveau du pic
de CO qui peut se trouver légerement surestimé et décalé lorsque le modele de diffusion de CEDRE
est appliqué. On remarque par ailleurs que 1’état d’équilibre n’est pas modifié par le choix du modele
de diffusion, hormis dans le cas de Oy a ¢ = 0,8. Le choix du mode de calcul des flux de diffusion
thermique et de masse n’a donc que peu d’influence sur la structure des flammes simulées.

Ces résultats recoupent les conclusions obtenues par le passé notamment par Coffee et Heimerl [47],
[48], et Ern et Giovangigli [71], sur des flammes méthane/air et hydrogene/air. Pour ces derniéres, le
probleme est toutefois 1égerement différent compte tenu du fait que les effets Dufour et Soret apportent
une contribution particulierement importante.

2.4.4 Choix des especes transportées

Comme nous l'avons vu précédemment, le code CEDRE nécessite la résolution d’équations de
transport portant sur les especes du mélange. De ce fait, le role principal des tables FPI est de fournir
au code les termes sources chimiques relatifs aux especes transportées ainsi que les fractions massiques
des especes minoritaires. Toutefois, pour des raisons de colit de calculs et d’occupation mémoire, la
résolution numérique des équations de CEDRE ne doit porter que sur un nombre limité d’especes. Ces
dernieres doivent alors étre choisies de maniere pertinente.

Dans 'adaptation du modele FPI & CEDRE, il faudra par la suite faire la distinction entre le jeu
d’especes complet vu par PREMIX et le jeu d’especes réduit transporté par CEDRE.

Le fait de ne transporter qu’un jeu réduit d’espece ne permet pas de vérifier la conservation de la
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Fi1G. 2.11 — Profils des fractions massiques de Oz, CO2 et CO obtenus avec PREMIX en utilisant les
lois de diffusion de CHEMKIN et de CEDRE. En haut a gauche, p = 0,8, en haut a droite, ¢ = 1,
en bas a gauche, ¢ = 1,25, en bas a droite, ¢ = 1,75.

masse, ce qui peut se traduire en terme de production chimique par :

Ne
> a0
=1

De maniéere a limiter au maximum les erreurs réalisées, il est nécessaire que le jeu d’especes transporté

(2.55)

représente la majorité de la masse totale du systéme chimique complet (la masse que représente les
especes non transportées doit étre faible). Dans un premier temps, le choix le plus pertinent consiste
donc a ne retenir que les espéces majoritaires en masse, soit, dans le cas d’une combustion méthane/air :
CHy, Oy, COs9, CO, H50 et Ns.

En pratique, pour déterminer de maniere automatique le jeu d’especes optimal & transporter,
on peut suivre la méthodologie initialement proposée par Galpin [83], exposée en annexe C. Cette
méthode se fonde sur deux critéres concrets pour déterminer si le systéme transporté retenu est suffisant
et cohérent avec les principes de conservation de la masse et de I’énergie. Suivant cette méthode,
I’adjonction d’une ou de plusieurs especes au jeu d’especes supplémentaires déterminé ci-dessus, peut
s’avérer nécessaire.

Sous certaines conditions, la masse résiduelle que représente les especes non transportées par le
code de CFD peut étre assez élevée et entrainer certaines difficultés lors de 'utilisation du modele FPI
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du fait de . Dans ce contexte, une procédure spécifique, décrite en annexe C, doit étre employée
afin d’assurer une répartition cohérente de la masse résiduelle sur les especes transportées (suivant
le principe de conservation des atomes). Apres différents tests, nous avons toutefois conclu que, pour
les applications visées dans ce mémoire, ['utilisation de cette procédure ne se justifiait pas et que le
transport des seules especes majoritaires énoncées précédemment était suffisant.

Suivant la définition retenue dans ce mémoire, le traceur de mélange z dépend directement des
fractions atomiques de C et de H. Dans ce contexte, si la conservation des atomes n’est pas assurée
par le modele (ce qui est le cas suivant 'approche retenue), z ne peut pas étre évalué directement de
fagon consistante. La résolution d’'une équation de transport pour z permet donc de s’affranchir de
cette difficulté et s’avere nécessaire dans le contexte du modele introduit.

2.4.5 Cohérence des taux de réaction tabulés
Problématique :

Du fait du couplage faible imposé entre les tables FPI et le solveur CFD, des inconsistances entre
les termes sources chimiques interpolés et les équations de transport résolues peuvent apparaitre. Ces
incohérences sont liées au fait que la variable d’avancement et les especes transportées se propagent en
réalité avec des vitesses différentes. Cette propriété remet ainsi en question I’hypothese suivant laquelle
toutes les grandeurs thermochimiques tabulées, et en particulier les taux de production chimiques,
peuvent étre reliées uniquement a la variable c.

A partir du moment ou les especes sont transportées, on introduit implicitement leurs vitesses de
propagation dépendant a la fois de la diffusion moléculaire et des réactions chimiques. Dans FPI, les
taux de production de ces especes sont évalués suivant une variable d’avancement unique se propageant
avec une vitesse qui lui est propre. Ceci revient a supposer que toutes les especes se propagent suivant
cette méme vitesse. Il s’ensuit une inconsistance de la méthode dans le cadre du couplage faible retenu.

On se propose dans la suite de mettre en évidence 'erreur réalisée par cette hypotheése en se basant
sur les équations résolues.

Cas parfaitement prémélangé :

La manipulation des équations de conservation des especes, pour lesquelles les termes sources
chimiques sont tirés de tables en fonction de la seule variable d’avancement, permet de mettre en
évidence l'origine des écarts observés. Pour la démonstration, on se place dans le contexte de flammes
de prémélange planes monodimensionnelles.

Les équations de conservation de ¢ et des fractions massiques de chacune des especes transportées
peuvent s’écrire :

dpc 0 0 Oc . _
m*@JW@‘%<MhJ‘W”@—“ (250)
opY; O ) dY; Lo
ot *ax@“”‘ax(ﬂ%h>‘ﬂ%“3—a (257)

ou on a supposé 1’égalité des coefficients de diffusion : D, = D; = D.
11 est possible de réécrire I’équation d’évolution des Y; dans I’espace des phases (ayant pour unique
dimension ¢) en procédant aux changements de variables suivants [57] :

aY;  dY; dc
ot~ 9c ot (2.58)
aY;  oY; dc
or  Odc Oz’ (2.59)

-55-



Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

B, oY; oc\? 8%y, 9Y; 0 Oc
oz <”D ax> =rD <ax> 5 "o ox (f’Dag)’ (2.60)

N 2 .. . .
ou x. =D (%) est le taux de dissipation scalaire de c.

Ces expressions sont ensuite introduites dans I’équation ([2.57)), en utilisant la relation de continuité :

dp Opu

2.61
o o O (2.61)

soit :

. 2V .
Ve ovioc [ MﬁW(pDaC)}—pwi(@ =0,

Pacat P acor  |PXac2 T ac 0x \P" o
aY; [opc O ) dc . oY,
> {875 + 5. (puc) = = (pDaxﬂ —pwi(e) = pXegy = O (2.62)
On trouve finalement :
opc 0 0 Oc 1 ) 0%Y; B
ﬁ—kaf( c)_8x<pD8x>_(’W( ()+PXc82> = 0. (2.63)

:Pd}c

Par identification avec I’équation de conservation de ¢, on peut établir que le taux de formation de
la variable d’avancement apparaissant dans ([2.56)), est équivalent a :

. 1 . 0%Y;
We (C) = m <wi (C) + X6802> ) (264)

soit :
aY; 0%Y;

9 o
Le taux de production lié a ’espece ¢ dans I’espace des phases dépend d’un terme source chimique,
We, et d'un terme de diffusion, représenté par le taux de dissipation scalaire de c¢. Ce dernier terme

w; (¢) = we () (2.65)

permet de tenir compte de la diffusion de Y; a travers les iso-surfaces de c. Cette expression correspond
en fait a la valeur exacte des w; a réintroduire dans les équations de conservation des especes.

On cherche maintenant a quantifier I'information perdue lorsque les taux de réaction des espéces
transportées sont interpolés dans la table FPI. Pour cela, on évalue la différence w; (x,t) — wgab (c, 1),
en supposant qu’a 'instant initial, en chaque point, on a :

Y (z) = Y (c,t). (2.66)

En suivant la définition de la vitesse locale de déplacement des iso-surfaces liées & chaque espece (notée
Si) et a ¢ (S5), donnée par exemple par Echekki et Chen [66], et en se servant de plus de la relation

(2.63)), on trouve :

aY; . .
[ @)~ @] = [ (@.0) + V. (2DVY)] ~ O [pig (1) + V. (pDV)]
pwi (x,t) + V (pDVY;) GY pwe (¢, t) + V (pDVe)
= VY, Ve
[ D e Ve
avec : ' DY
gi = PR POV (2.68)

p| VY|
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Sachant que l'on a :

Ve Ve VY. VY;
Ve| = t  |VY;| = —=——, 2.69
et en introduisant le changement de variable VY; = %&2 Ve dans 'expression ll on obtient :
. VY, Ve
b (2, 1) — &I (c,t) = ( S)me — S5 VY. 2.70
G o) = 607 (o) = (S~ Sirg ) -V (2.70)
En introduisant la normale aux iso-surfaces d'une grandeur ¢, ng, définie par :
Vo
Ng = ——, 2.71
@ V4| ( )
on trouve pour finir :
Wi (2,t) — Wl (e, t) = (Sini — Sine) .VY; = Q;. (2.72)

Dans le cadre d’un couplage faible entre les tables FPI et le code de CFD, les iso-surfaces de chaque
espece se déplacent a la méme vitesse que ¢, soit S = Scil. Toutefois, cette proposition n’est pas
vérifiée en pratique du fait des temps chimiques caractéristiques parfois tres différents et de la diffusion
différentielle. Dans ces conditions, le terme Q; est non nul.

A noter que Q; a également été introduit par De Goey et al. [I01] sans en donner I’expression exacte.
Le développement proposé ici introduit donc de fagon formelle ce terme et en donne une démonstra-
tion. Van Oijen [I55] retrouve différemment ce résultat en comparant les équations cinématiques de
propagation des iso-surfaces de Y; et de c.

Dans l'expression de Q; donnée par Van Oijen, un terme permettant de prendre en compte la
diffusion non orthogonale des espeéces a travers les iso-surfaces de ¢ apparait (voir figure . Ce
terme permet de prendre en compte des effets multidimensionnels sur la propagation des iso-surfaces
de Y;. Il peut étre retrouvé en omettant ’hypothese de flamme 1D réalisée au début de cette section.

Sa
Sa

p(S4 - 89) VY, V(DY)

F1G. 2.12 — Effets des différentes contributions du terme Q; sur les iso-surfaces de ¢ (en noir) et des
Y; (en gris) a travers une flamme de prémélange laminaire [155).

Cas partiellement prémélangé :

La démonstration exposée précédemment est étendue aux flammes partiellement prémélangées, ce
qui constitue une originalité par rapport aux travaux de De Goey et al. [101] et Van Oijen [155].

Dans le contexte de la combustion partiellement prémélangée, la structure des flammes est décrite
par deux parametres : z et c. L’introduction de la fraction de mélange peut accentuer les décalages

-57-



Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

observés au niveau de la réponse chimique des flammes simulées avec FPI. De maniere & quantifier
I’effet de ’adjonction de z, on réécrit ’équation d’évolution de Y; dans ’espace des phases en posant
[57] (sous 'hypothese d’equidiffusivité) :

oY;  09Y;0z 0Y;0c

o~ oot e ot (273)
aY;  0Y; 0z 9Y; dc
or 0z Ox + dc O’ (2.74)

d aY; 92\ ? 0%; oc\? 9%, aY; 0 Oz
— (pD =pD (= D= — (pp=
Ox (p 81‘) P (8:0) 022 te (8;8) c? + 0z Ox <p 8:0)

. 2y.
e (pDac> +2pD <8z ac> OYi  (915)

dc Ox Ox 0z 0z ) 020¢’
ou les termes D (%)2, D (%)2 et D (%%) représentent respectivement les taux de dissipation sca-
laires de ¢ (x.), de z (xz), et le taux de dissipation scalaire croisé entre c et z (xz,). Bray et al. [32] ont
montré que la dépendance des Y; en z et ¢, entraine I’apparition de nouveaux termes dans 1’équation
de conservation de ¢, généralement négligés.
En procédant au changement de variable au sein de I’équation de transport des Y; et en utilisant
I’équation de conservation du scalaire z, on trouve :

OYi |9pe | Opuc 0 ( Hoc)\|  OYi|Opz  Opuz O ([ 0z
Jc | Ot * Ox Ox <pD6:U)] 0z [at + Ox ox pD@x
0%Y; 0%Y; Y, :
- [PXcacg + PXz g2 + 2PXz,caZac] — pw; = 0. (2.76)

Finalement, par identification entre cette derniere équation et I’équation de conservation de ¢, il vient :

: : 9Y; Y, Y, O°Y;
pwi (2, ¢) = pwe (2, c) e PXCW - PXzﬁ - 2,0Xz,c%- (2.77)

De la méme facon que dans le cas parfaitement prémélangé, les erreurs intervenant lors de I'inter-
polation directe des termes sources dans la table peuvent étre quantifiées par :

19Y; 0%Y; 0%Y;

wi (z,t) — Wi (2,¢) = (Sini — Sine) .VY; — 0 V (pDVz) + Xa gy + 2XZ’CW80 =Q;, (2.78)

ou la vitesse de déplacement de ¢ est exprimée comme dans [32], et contient des termes additionnels
introduits par la dépendance de c en z :

. 1 , 1 0%Y; 0%Y;
S, pwe+V (pDVe) + <sz 52 + 2sz,cazac>:| :

= v A (2.79)

En comparant I'expression (2.78) a (2.72)), différents termes apparaissent pour tenir compte des gra-
dients de Y; a travers les iso-surfaces de z.

Influence de P’étirement :

Si la flamme simulée est courbée et étirée par les contraintes aérodynamiques qu