N
N

N

HAL

open science

Analyse de l’initiation et du développement de
l’auto-inflammation apres compression rapide d’un
mélange turbulent réactif: Application au contexte

CAI/HCCI

Guillaume Lodier

» To cite this version:

Guillaume Lodier. Analyse de l'initiation et du développement de I'auto-inflammation apreés com-
pression rapide d’un mélange turbulent réactif: Application au contexte CAI/HCCI. Autre [cond-

mat.other|. INSA de Rouen, 2013. Francais. NNT: 2013ISAMO000S . tel-00843595

HAL Id: tel-00843595
https://theses.hal.science/tel-00843595
Submitted on 11 Jul 2013

HAL is a multi-disciplinary open access
archive for the deposit and dissemination of sci-
entific research documents, whether they are pub-
lished or not. The documents may come from
teaching and research institutions in France or
abroad, or from public or private research centers.

L’archive ouverte pluridisciplinaire HAL, est
destinée au dépot et a la diffusion de documents
scientifiques de niveau recherche, publiés ou non,
émanant des établissements d’enseignement et de
recherche francais ou étrangers, des laboratoires
publics ou privés.


https://theses.hal.science/tel-00843595
https://hal.archives-ouvertes.fr

Thése
présentée par
Guillaume Lodier

pour 1’obtention du grade de

Docteur de I’Institut National des Sciences Appliquées de Rouen

Discipline : Energétique
Spécialité : Mécanique des Fluides

Formation doctorale : Sciences Physiques, Mathématiques

et de I’Information pour 1’Ingénieur

Laboratoire d’accueil : UMR-CNRS-6614-CORIA

Analyse de Dinitiation et du développement de I’auto-inflammation
apres compression rapide d’un mélange turbulent réactif
Application au contexte CAI/HCCI

Membres du jury :

Rapporteurs :
Bénédicte Cuenot
Dirk Roekaerts

Examinateurs :
Olivier Colin
Philippe Guibert

Membre invité :
Frédéric Ravet

Directeurs de these :
Pascale Domingo
Luc Vervisch

Chercheur Senior, CERFACS, Toulouse
Professeur, Delft University of Technology

Ingénieur de Recherche, CNRS, IFP Energie nouvelles
Professeur, UPMC-CNRS, Institut Jean Le Rond d’Alembert

Ingénieur Expert, Renault Lardy

Directeur de Recherche, CNRS, CORIA
Professeur, INSA de Rouen, CORIA






Remerciements

Tout d’abord, j’adresse mes sinceres remerciements aux membres du jury, Mme Bénédicte Cuénot,
et MM. Dirk Roekaerts, Olivier Colin et Philippe Guibert pour I’intérét qu’ils ont porté a ces travaux.

Je tiens a remercier tout particulierement mes encadrants, Pascale Domingo et Luc Vervisch. Leur
confiance a été pour moi un atout essentiel pour mener a bien les travaux présentés dans ce manuscrit.
Merci également a Frédéric Ravet d’avoir su identifier les problématiques industrielles clés et définir le
sujet de cette étude qui m’a passionnée durant ces trois dernieres années. J espere avoir contribuer, a
mon niveau, a apporter des éléments de compréhension au probleme de I’auto-inflammation en charge
homogene.

Merci a Vincent Moureau, Ghislain Lartigue et Guillaume Ribert pour le temps qu’ils m’ont accordé.
Tous ces échanges ont été réellement enrichissants et ont contribué a mon épanouissement scientifique
durant ces trois années.

Merci a tous les copains, au labo et/ou a I’extérieur ! Pas de liste exhaustive ici, personnes et souve-
nirs étant trop nombreux, je risquerais d’en oublier (n’y voyez pas la une pirouette qui me permettrait de
contourner un exercice difficile, bien sir ...). Franchement, on aura bien rigoler. Ces trois années n’au-
raient pas eu cette saveur sans vous. Amis, trouvez ici I’expression de ma plus profonde gratitude. Bon
vent a vous !

Merci enfin a ma famille, pour sa bienveillance et tout le soutien qu’elle m’a témoigné.

a ma tres chére Julie ...






Résumé

Analyse de Dinitiation et du développement de I’auto-inflammation apres compression rapide
d’un mélange turbulent réactif - Application au contexte CAI/HCCI

La stratégie de combustion par auto-inflammation d’une charge homogene en composition (CAI
quand le combustible est I’essence et HCCI, lorsqu’il s’agit de Diesel) s’integre dans une démarche de
réduction des émissions de particules et de NOx, tout en conservant les rendements thermiques élevés
des moteurs Diesel classiques. Dans ces derniers, 1’auto-allumage est initié au moment de I’injection de
combustible dans le cylindre, alors que dans les moteurs essence, ¢’est une étincelle générée par la bougie
qui initie la combustion. L’auto-inflammation en charge homogene nécessite d’imaginer d’autres leviers
de controle de la combustion dans le temps. Dans cette optique, une compréhension fine des mécanismes
de couplage entre I’aérodynamique et la thermochimie est nécessaire.

Les Machines a Compression Rapide (MCR) sont des dispositifs expérimentaux permettant de repro-
duire une phase de compression dans un moteur CAI/HCCI, en s’extrayant des difficultés inhérentes a
I’environnement moteur. Durant cette thése, des simulations numériques directes (DNS) d’un écoulement
turbulent réactif dans une MCR ont été effectuées, afin d’analyser les mécanismes physiques fondamen-
taux contrdlant I’initiation et le développement de I’auto-inflammation CAI/HCCI. Deux régimes ont
ainsi pu étre définis. Le premier, dit quasi-homogene, est caractérisé par une auto-inflammation en masse
d’un volume important du mélange réactif et s’accompagne de fortes ondes de pression potentielle-
ment dangereuses pour I'intégrité du moteur. Dans le second régime, dit localisé, les noyaux s’initient
de maniere plus sporadique dans I’espace et dans le temps ; leur topologie est telle qu’aucune onde de
pression significative n’est générée lors de 1’auto-allumage. Pour délimiter ces deux comportements, un
diagramme des régimes d’auto-inflammation est finalement proposé.



Abstract

Analysis of the initiation and development of autoignition after a rapid compression of a
turbulent reactive mixture - Application to the context of CAI/HCCI

Combustion by autoignition of a homogeneous charge (called CAI when the fuel is gasoline, or
HCCI, when in the case of diesel) aims at reducing particulate matter as well as NOx emissions, while
maintaining higher thermal efficiency of conventional diesel engines. In the latter, autoignition is initia-
ted at the time when fuel is injected into the cylinder, while in gasoline engines, combustion starts when
a spark is provided. In the case of the CAI/HCCI like combustion, another strategy to control the com-
bustion timing must be imagined, which requires a fine understanding of the mechanisms of coupling
between aerodynamics and thermochemistry.

Rapid Compression Machines (RCM) are experimental devices designed to reproduce a CAI/HCCI
compression stroke, circumventing the difficulties encountered for measurements arising in real engine
environment. In this thesis, Direct Numerical Simulations (DNS) of a turbulent reactive flow have been
performed, in order to analyse the fundamental physical mechanisms controling the initiation and the de-
velopment of autoignition in CAI/HCCI engine. This study led to identification of two regimes. The first,
known as quasi-homogeneous, is characterized by volumetric autoignition of large zones of the reactive
mixture and results in the generation of strong pressure waves, which are potentially dangerous for the
structure of engines. In the second regime, called localized, hot spots are initiated more sporadically in
space and time, and their topology is such that no significant pressure wave is generated. To delineate
these two limiting behaviors, an autoignition diagram is finally proposed.
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Nomenclature

Lettres romaines

Symbole
c

Signification

Déviateur du tenseur des déformations

Variable de progres normalisée

Capacité calorifique massique du mélange a pression constante
Capacité calorifique massique de 1’espece k a pression constante
Capacité calorifique massique du mélange a volume constant
Capacité calorifique massique de 1’espece k a volume constant
Coefficient de diffusion moléculaire associé a ¢

Energie interne massique de I’espece k

Energie sensible massique de mélange

Energie sensible massique de 1’espece k

Energie cinétique massique

Coefficient de convection

Energie cinétique turbulente

Longueur de Kolmogorov

Longueur de Taylor

Longueur intégrale

Nombre de réactions élémentaires dans le schéma cinétique considéré
Nombre d’especes chimiques dans le mélange gazeux

Pression

Constante universelle des gaz parfaits

Vitesse de flamme étiré

Vitesse de flamme laminaire, stationnaire et non-étiré
Température

Temps

Instant du point mort haut

Vecteur des variables primitives

Vecteur des variables conservatives

Vecteur vitesse

Fluctuation moyenne de la vitesse

Composante de la partie moyenne de la vitesse dans la ™ direction
i®™ composante du vecteur vitesse

Composante de la partie fluctuante de la vitesse dans la ™ direction
Vitesse associée a I’échelle de Kolmogorov

Unité

JK "V kg™!
JKVkg™!
JK kg™t
JK kgt

m.s
m.Ss
m.s—
m.s—
m.s
m.s—



12 Nomenclature
Ugp Vitesse de propagation spontanée de 1’onde d’auto-inflammation m.s~!

T Vecteur position m

w Masse molaire moyenne du mélange kg.mol™*
Wi Masse molaire de 1’espece k kg.mol !
X Fraction molaire de I’espece k —

x; i®™ composante du vecteur position m

Y. Variable de progres —

Yy Fraction massique de I’espece k —

Z Fraction de mélange —

Z Scalaire passif

Lettres grecques

Symbole Signification Unité

of Epaisseur caractéristique du front de flamme m

A; Longueur de la maille dans la i®™ direction m

O Epaisseur de la zone de réaction du front de flamme m

Oth Epaisseur de la zone de préchauffage du front de flamme m

€ Dissipation visqueuse de 1’énergie cinétique turbulente m2.s73

~y Rapport des capacités calorifiques massiques —

A Coefficient de conductivité thermique Jm LK™t
" Coefficient de viscosité dynamique kg.m™t.s7!
v Coefficient de viscosité cinématique m?2.s71

P Vecteur des parametres d’entrée dans la table thermochimique

10) Scalaire quelconque

v Vecteur d’état thermochimique tabulé

¥y Vecteur d’état thermodynamique initial et/ou limite

p Masse volumique kg.m~3

Oij Tenseur des contraintes kg.m 1 g2
Tig Délai d’auto-inflammation s

Tij Tenseur des contraintes visqueuses kg.m™1.s72
Tk Temps de Kolmogorov S

Tk Temps intégral S

Wi Taux de réaction de I’espece k 51

wr Dégagement chimique de chaleur Jkg=ts!

Indices et exposants

Symbole
0

a

ad

b

Signification

Relatif a I’état initial

Relatif a I’archétype considéré
Adiabatique

Burnt



Nomenclature 13
eq Equilibre

f Relatif au carburant (fuel)
k Relatif a I’espece k

max Maximum

min Minimum

0 Relatif a I’oxydant

st Steechiométrie

t Turbulent

th Thermique

U Unburnt

Nombres sans dimension

Symbole

Acronymes

Symbole
CAI
CFL

CI
CORIA
DNS
EGR
FGM
FPI

HC
HCCI
IFM
IFP
IJLRA
ILDM

Signification

Nombre de Damkdhler

Nombre de Fourier

Nombre de Karlovitz

Nombre de Knudsen

Nombre de Lewis associé a I’espece k
Nombre de Mach

Nombre de Prandtl

Nombre de Reynolds

Nombre de Reynolds basé sur la micro-échelle de Tayor
Nombre de Reynolds turbulent

Nombre de Schmidt associé a I’espece k

Signification

Controled Auto Ignition

Courant Friedrichs Lewy

Compression Ignition

COmplexe de Recherche Interprofessionnel en Aérothermochimie
Direct Numerical Simulation

Exhaust Gas Recirculation

Flamelet Generated Manifold

Flame Prolongation of ILDM

Hydrocarbure méthanique

Homogeneous Charge Compression Ignition

In situ premixed Flamelets-generated Manifolds
Institut Francais du Pétrole

Institut Jean Le Rond d’ Alembert

Intrinsic Low Dimensional Manifold



14

Nomenclature

INSA
LES
MCR
MM
MPI
NSCBC
PDF
PIV
PLIF
PMB
PMH
PSR
TDC
THI
UPMC
SI
WALE

Institut National des Sciences Appliquées

Large Eddy Simulation

Machine a Compression Rapide
Multidimensional Flamelet-generated Manifolds
Message Passing Interface

Navier—Stokes Characteristic Boundary Conditions
Probability Density Function

Particle Image Velocimetry

Planar Laser Induced Fluorescence

Point Mort Bas

Point Mort Haut

Perfectly Stirred Reactor

Top dead center

Turbulence homogene et isotrope

Université Pierre et Marie Curie

Spark Ignition

Wall-Adapting Local Eddy-viscosity
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1.1 Contexte environnemental

La combustion est I’une des principales sources d’énergie et son utilisation est devenue indispensable
et systématique aussi bien a I’échelle de I’industrie que des particuliers. Cependant, le recours massif a ce
mode de production d’énergie n’est pas sans conséquences sur I’environnement : la combustion génere,
entre autres, des gaz a effet de serre et des polluants, et les connaissances désormais disponibles sur le
fonctionnement de la machine climatique amenent a conclure a la nécessité de réduire 1’émission des
produits de la combustion tels que le COs et les polluants. On réalise alors la nécessité de mieux com-
prendre les mécanismes inhérents a la combustion afin de relever au mieux ce défi environnemental. L’un
des principaux secteurs industriels visé par cette lutte contre la pollution est celui de I’automobile.

En effet, depuis 1993, avec I’entrée en vigueur de la norme EURO I relative aux émissions de pol-
luants par les véhicules particuliers, la 1égislation européenne impose aux constructeurs automobiles des
limites de plus en plus strictes en termes de quantités de polluants générées par la combustion des mo-
teurs, ramenées au kilometre parcouru. En I’espace de 16 ans, cinq normes se sont ainsi succédées. Au
fil des années, I’effort s’est concentré sur la réduction des émissions de monoxyde de carbone (CO),
d’hydrocabures méthaniques (HC), puis sur celles des monoydes d’azote (NO,,) et des hydrocarbures
non méthaniques (HCNM). Les limites imposées sur les différents polluants sont logiquement distinctes
d’une technologie de moteur a I’autre. Leurs évolutions dans les normes associées aux moteurs Diesel et
essence sont présentées respectivement dans les tables 1.1 et 1.2. La norme en vigueur actuellement et
depuis 2009 est la norme EURO V et sera remplacée deés 2015 par la norme EURO VI qui se concentre
plus spécifiquement sur les émissions des NO,,, des HC et des HCNM.

Pour mieux maitriser la combustion et répondre aux contraintes imposées par les normes, de récentes
améliorations technologiques ont été proposées et implantées sur les moteurs. Un descriptif de I’évolution
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Norme EUROI | EUROII | EUROIII | EUROIV | EUROV | EURO VI
Entrée en vigueur en 1993 1997 2001 2006 2011 2015
NO,. - - 500 250 180 80
CO 2720 1000 640 500 500 500
HC+ NO, 970 900 560 300 230 170
Particules 140 100 50 25 5 5

TABLE 1.1 — Normes EURO relatives aux émissions polluantes des moteurs Diesel. Les quantités sont

exprimées en mg/km.

Norme EUROI | EUROII | EUROIII | EUROIV | EUROV | EURO VI
Entrée en vigueur en 1993 1997 2001 2006 2011 2015
NO, - - 150 80 60 60
CO 2720 2200 2200 1000 1000 1000
HC - - 200 100 100 100
Particules - - - - 5 5
HCNM - - - - 68 68

TABLE 1.2 — Normes EURO relatives aux émissions polluantes des moteurs a essence. Les quantités sont
exprimées en mg/km.

des différentes technologies ainsi qu’un exposé des nouveaux axes de recherche sont introduits dans ce
qui suit.

1.2 Généralités sur les moteurs a combustion interne

Le but d’un moteur a combustion interne est de convertir I’énergie chimique contenue dans le com-
bustible, en général de 1’essence ou du diesel, en énergie mécanique nécessaire au déplacement d’un
véhicule. La technologie des moteurs a combustion interne n’a eu de cesse d’évoluer depuis sa premiere
version, imaginée par Beau de Rochas en 1862 et mise en ceuvre par Etienne Lenoir en 1883 pour le
moteur essence et en 1896 pour le moteur Diesel, tous deux caractérisés par un régime de combustion
spécifique.

Dans le moteur a essence, également appelés moteurs a allumage commandé, un mélange stce-
chiométrique quasi-homogene d’air et de carburant est introduit dans le cylindre. La combustion est
initiée par un dépdt local d’énergie sous la forme d’une étincelle générée par une bougie, aux alentours
du point mort haut (PMH). Dans les conditions idéales, une flamme de prémélange consomme alors
les gaz frais par propagation et celle-ci s’éteint au contact des parois froides du cylindre ol les pertes
thermiques dominent le bilan d’énergie. Cependant, 1’essence a une forte propension a s’auto-inflammer,
rendant le contréle de la combustion impossible pour des taux de compression (aussi appelés rapports
volumétrique et notés RV) trop élevés. Ceux-ci sont définis comme le rapport entre le volume au point
mort bas (PMB) Vp,,p et le volume au PMH Vp,,p et dans les moteurs a allumage commandé, leur va-
leur est généralement proche 10 :1, pouvant parfois atteindre 13 :1. Le cycle thermodynamique théorique
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FIGURE 1.1 — Cycle théorique de Beau de Rochas dans le plan (P, V).

approché par le fonctionnement optimal d’un moteur a essence est celui de Beau de Rochas, ou cycle
d’Otto, ou encore cycle a pression constante, dont le principe est rappelé dans le diagramme (P, V')
présenté sur la figure 1.1.

Le rendement thermique théorique 7;;7°“"“ est défini comme le rapport entre, le travail récupéré par
le piston entre 3 et 4, et, I’énergie thermique produite par la combustion entre 2 et 3. La pertinence de

essence

Mth
essence est en grande partie conditionnée par la validité de 1I’hypothese forte de combustion a pression

obtenu a partir du cycle Beau de Rochas comme indicateur du rendement thermique d’un moteur

constante. Cependant, les deux rendements doivent montrer qualitativement les mémes tendances lors-
qu’on fait varier le rapport volumétrique V. Ainsi, en montrant que 7 *“"““ peut s’exprimer en fonction

de +, le rapport des capacités calorifiques, et RV comme

1
TRV

essence — 1

Mh (1.1)

on déduit que, d’un point de vue thermodynamique, une limite du rapport de compression équivaut a une
limite du rendement thermique et c’est 1a que réside la principale faiblesse du moteur a essence.

Trois principaux polluants sont générés par le fonctionnement de ce type de moteur. La formation
du monoxyde de carbone (CO) résulte de la dissociation de dioxyde de carbone a hautes températures et
son oxydation est en outre ralentie par les effets de détente, lorsque le piston redescend. Globalement, le
temps de séjour du gaz dans la chambre ne permet pas a la combustion d’étre complete. Des hydrocar-
bures imbriilés, produit par combustion incomplete, sont induits par piégeage dans les volumes morts de
la segmentation, du joint de culasse ou du filet de bougie, ou encore par adsorption dans le film d’huile.
Enfin, a cause des niveaux de température pouvant excéder les 2500 K atteints dans les gaz brulés, du
monoyde d’azote (NO), dit thermique, est aussi crée.
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FIGURE 1.2 — Cycle théorique de Diesel dans le plan (P, V).

Pour les moteurs Diesel ou moteurs a allumage par compression, seul 1’air est introduit dans le cy-
lindre a I’admission, en début de cycle. Le carburant est injecté peu avant le point mort haut et les condi-
tions thermodynamiques obtenues grace aux forts rapports volumétriques (environ 18 :1) provoquent
I’auto-inflammation du mélange hétérogene dans les zones de richesse favorable, une flamme de diffu-
sion séparant alors les différentes zones du cylindre. On présente sur la figure 1.2 le cycle thermody-
namique théorique de Diesel dans un diagramme (P, V') décrit lors d’un fonctionnement modélisé du
moteur Diesel. Son rendement thermique n%esel est également défini comme le rapport entre le travail
cédé au piston durant la détente isentropique 3,4, et la chaleur de combustion produite durant la phase
2,3 qui est, cette fois-ci, supposée se produire a pression constante. On montre qu’il s’exprime selon la

relation
diesel __ 1 T -1

T T T RV (T~ 1)

(1.2)

ouTll = % est le taux d’injection. Cette relation est donnée a titre indicatif car elle n’est suffisante pour
conclure sur les performances respectives des deux types de moteurs. Cependant, compte-tenu des rap-
ports volumétriques bien supérieurs dans les moteurs Diesel que dans les moteurs a essence, on montre
que pour une quantité égale de combustible briilé, le rendement thermique du moteur Diesel est meilleur
que celui du moteur essence. Ce point constitue 1’avantage majeur des moteurs a allumage par compres-
sion.

Pour un moteur Diesel, méme si la richesse du mélange dans le cylindre est globalement inférieure
a 1, celui-ci peut localement étre riche, ce qui favorise la formation de suies. De surcroit, la contingence
haute température et richesse proche de 0.9, implique la formation de NO,,.

Les architectures actuelles conservent le principe de fonctionnement de ces premiers moteurs, tout
en essayant d’en tirer le meilleur parti. On pense, par exemple, aux stratégies d’hybridation, c’est-a-dire
de couplage entre un moteur thermique utilisé sur ses points de fonctionnement optimaux, par exemple
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lorsque la vitesse est élevée ou qu’on souhaite de 1’accélération, et un moteur électrique qui assure la pro-
pulsion du véhicule lorsque le moteur thermique montre ses faiblesses, notamment dans les régimes de
fonctionnement transitoires. Lorsqu’une tres forte accélération est demandée, les deux moteurs peuvent
fonctionner simultanément et en phase de décélération le moteur électrique est utilisé en tant qu’alter-
nateur. D un point de vue technique, I’un des points clef de cette technologie réside dans la gestion du
fonctionnement des deux moteurs par I’électronique embarquée. En effet, cette derniere doit tenir compte
de I’état de charge de la batterie, de la température du moteur thermique et de celle du catalyseur, des
besoins en chauffage et en climatisation et de la pression sur les pédales d’accélérateur et de frein. Ainsi,
en optimisant 1’utilisation du moteur a combustion interne, 1’hybridation permet de réduire les émissions
de polluants de la combustion, ainsi que la production de gaz a effet de serre. De plus, afin de mieux
maitriser la combustion, des stratégies de contrdle de 1’aérodynamique interne et du mélange introduit
dans le cylindre ont été proposées, comme I’injection directe a tres haute pression (2000 Bar) aussi ap-
pelée Common Rail, en parallele a des systemes de post-traitement des gaz d’échappement (catalyseurs
de NO,, par DeNO,) visant a réduire les émissions de polluants.

Le rendement global des moteurs a combustion interne a également pu &tre amélioré grace a des
stratégies de downsizing, basées sur le principe de réduction de la cylindrée, c’est-a-dire la taille et
la masse du moteur, en conservant la puissance. En effet, plus les pistons sont massifs, plus 1’énergie
nécessaire pour inverser leur sens de déplacement est élevée et de maniere complémentaire, plus les pis-
tons sont 1égers, plus le régime moteur et donc sa puissance peuvent étre élevés. En outre, les frottement
correspondent a des pertes d’énergie et donc a des augmentations de consommation. Ils sont d’autant
plus faibles que les surfaces en contact sont petites et donc, que le moteur est petit. Enfin, plus le volume
est petit, plus le mélange est facile a opérer, ce qui limite la production d’imbriilés. A régime égal, main-
tenir la puissance d’un moteur en réduisant sa cylindrée implique d’augmenter la quantité de mélange
réactif a briiler par unité de volume. C’est le role du turbocompresseur qui, en augmentant la pression de
I’air a entrée du moteur, permet d’augmenter la charge admise dans chaque cylindre.

Les progres apportés par les développements précédents sont tres encourageants, mais pour répondre
aux exigences des normes a venir, le secteur de la Recherche et Développement se doit de maintenir ses
efforts pour imaginer de nouvelles stratégies et concevoir de nouvelles technologies capables de dimi-
nuer les émissions polluantes a la source pour les moteurs Diesel et a réduire la consommation pour les
moteurs essence. Les nouveaux concepts sont basés sur des variantes des moteurs essence ou Diesel au
niveau de la structure de moteur. Cependant, la nature des flammes permettant le développement de la
combustion reste globalement identique a celle exploitée historiquement dans ces deux types de moteurs,
a savoir les flammes de prémélange dans le cas d’un moteur a allumage commandé ou de diffusion pour
I’allumage par compression. Une idée prometteuse réside dans I’exploitation d’un mode de combustion
hybride : I’auto-inflammation dans un milieu homogene en composition.

1.3 Vers ’auto-inflammation homogeéne

La combustion par auto-inflammation en régime homogeéne semble constituer un important levier
d’action dans cette course a I’optimisation et au contrdle de la combustion : en utilisant les particularités
techniques qui font la force des deux types de moteurs présentés précédemment, tout en contournant leurs
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faiblesses respectives, elle doit permettre, en théorie, de générer des niveaux d’émission de polluants si-
milaires aux moteurs essence, avec des rendements semblables a ceux obtenus dans les moteurs Diesel.
Elle s’applique aussi bien dans le cas d’un moteur a base Diesel sous le nom de HCCI (Homogenous
Charge Compression Ignition) que dans le cas d’une base essence sous le nom de CAI (Controlled Auto-
Ignition). En pratique, dans ce type de moteur, la charge théoriquement homogene ou faiblement stratifiée
en composition, est comprimée jusqu’a ce que les conditions thermodynamiques permettent 1’ initiation
spontanée et en masse de la combustion. Si dans le moteur Diesel, le dégagement d’énergie converti en
travail par le piston est généré principalement par des flammes dites de diffusion, ces dernieres sont en
théorie inexistantes grace a I’homogénéité du mélange. L auto-inflammation homogene permet d’obte-
nir des émissions de NO, extrémement faibles, sans traitement post-combustion. Les quantités de suie
produites sont elles aussi fortement diminuées, mais doivent toujours €tre post-traitées afin de respecter
les normes présentées dans les tableaux 1.1 et 1.2. Les niveaux de monoxyde de carbone produits restent
élevés a cause du niveau de température de combustion plus faible.

L’idée d’une combustion homogene existe depuis le 19¢me siecle, mais c’est seulement depuis les
20 dernieres années qu’elle a pu étre étudiée plus en détails, grace aux progres concomitants des tech-
niques expérimentales de diagnostic optique et des capacités de calculs : ces deux outils d’investigation
permettent une analyse complémentaire des processus physico-chimiques a I’ceuvre.

Le potentiel de cette idée a tout d’abord été éprouvé expérimentalement par Onishi ef al. [97] en
1979, sous le nom de Active Thermo-Atmosphere Combustion, sur un moteur deux temps en fonction-
nement a charges partielles. D’apres les auteurs, elle permet d’augmenter la stabilité de la combustion
tout en réduisant la consommation et les émissions polluantes et en limitant le bruit et les vibrations. Peu
de temps apres, des mesures par spectroscopie effectuées par Noguchi [96] ont confirmé ces premicres
observations. Il a été observé que la combustion en régime HCCI est bien répartie dans le temps et que la
consommation du moteur ainsi que les émissions sont bien réduites par ce procédé. Ces deux premicres
études sont consacrées plus spécifiquement aux moteurs deux temps. En 1983, les performances du mode
de combustion HCCI sont testées pour la premiere fois sur un moteur quatre temps par Najt et al. [91].
Les auteurs montrent I’analogie entre les processus chimiques qui menent au cliquetis dans le cas des
moteurs a allumage commandé et 1’auto-inflammation en régime HCCI et concluent que ce mode de
combustion est contrdlé par les distributions des champs de température, de pression et de composition,
montrant ainsi que, loin de se réduire a une analyse cinétique OD, 1’étude de 1’auto-allumage homogene
ouvre un champ d’investigation beaucoup plus vaste qu’il n’y parait a premiere vue.

N

Il reste ainsi de nombreuses contraintes techniques a surmonter avant de pouvoir imaginer une
implantation industrielle de ce mode de combustion dans les moteurs & combustion interne et notam-
ment, en amont de I’industrialisation, une analyse physique fine du comportement hautement instation-
naire de 1’auto-inflammation en homogene doit étre menée. Méme si le mélange est théoriquement par-
fait, des inhomogénéités de température et de composition, aussi faibles soient-elles, subsistent dans
les cylindres peu avant I’auto-allumage et compte tenu de I’extréme sensibilité de la physique de ce
phénomene a aux parametres thermochimiques, I’initiation et le développement de 1’auto-inflammation
sont nécessairement affectés et des régimes de combustion dégradés avec des effets parfois destructeurs
peuvent étre générés.
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1.4 Objectifs de la these et plan du manuscrit

La genese de I’auto-inflammation dans un moteur est un phénomene instationnaire par nature. La
topologie des zones d’initiation de la combustion ou noyaux d’auto-inflammation résulte de 1’interac-
tion non-linéaire entre la turbulence et les champs thermochimique et dépend donc fortement des détails
fins de I’historique de I’écoulement. Cependant, les mécanismes d’interaction menant a la formation de
noyaux plus réactifs sont aujourd’hui encore mal connus et la physique de 1’auto-inflammation contient
encore sa part d’ombre.

De leur coté, les puissances de calcul n’ont eu de cesse d’augmenter, comme 1’atteste la figure 1.3.
Le nombre d’opérations en virgule flottante par seconde a ainsi pu étre multiplié par environ 104 sur les
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FIGURE 1.3 — Evolution des puissances de calcul sur les 19 derniéres années. Orange : 500°™ calcula-
teur ; bleu : 1°" calculateur ; violet : somme des puissances de calcul des 500 plus puissants supercalcu-
lateurs du monde.

19 dernieres années, soit une augmentation annuelle d’environ 27%.

L’objectif de ce travail est donc de tirer parti des développements récents des puissances de calcul
afin d’étudier plus en détail I’auto-allumage et le développement consécutif de la flamme par le biais de
simulations numériques directes (ou DNS). Dans ce manuscrit, les tenants et aboutissants de ces trois
années de theses seront développés en quatre chapitres :

1. dans le chapitre 2, une étude bibliographique permettra de synthétiser les connaissances sur la
physique de I’auto-allumage disponibles a I’heure actuelle d’un point de vue expérimental et
numérique, afin de mieux cerner la problématique de la combustion en mode homogene dans
les moteurs a combustion interne ;

2. le chapitre 3 introduira, en premier lieu, les équations fondamentales de I’aérothermochimie,
ainsi que les grandeurs permettant de caractériser la combustion turbulente. Puis, les différentes
méthodes numériques mises en oeuvre dans le code DNS et LES SiTCom, intégrateur numérique
des équations de I’aérothermochimie, seront présentées ;

3. al’occasion du chapitre 4, on présentera la stratégie de modélisation des phénomenes thermochi-
miques par tabulation ; dans ce contexte, une méthode alternative développée durant cette these
sera décrite. Elle est basée sur la résolution in-sifu de la thermochimie associée aux flammelettes
de prémélange 1D, stationnaires et prend en compte 1’étirement. Son potentiel sera également
éprouvé ;
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4. I’étude numérique de I’écoulement réactif dans la machine a compression rapide étudiée expéri-
mentalement a 1’Institut Jean le Rond d’Alembert (Université Pierre et Marie Curie), sera ex-
posée dans le chapitre 5. Tout d’abord, la stratégie de modélisation, basée principalement sur une
procédure de calibration développée pour la mise en données des simulations numériques directes,
sera décrite en détails. Puis, I’analyse de simulations numériques directes de 1’écoulement dans la
chambre de combustion sera menée. On tentera de répondre aux questions suivantes :

— quelles sont les propriétés de 1I’écoulement qui controlent les régimes d’auto-inflammation ho-
mogene et fragmenté ?

— comment le régime d’auto-inflammation est-il reli€ a la distribution spatiale et temporelle de la
température ?

— quelles sont les conséquences de ces deux régimes d’auto-inflammation sur la propagation de la
combustion dans la chambre ?

Un diagramme des régimes d’auto-allumage dans un écoulement homogene en composition syn-

thétisera cette analyse.

5. Les conclusions et perspectives des travaux présentés cldtureront ce manuscrit.
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2.1 Introduction

Le phénomene d’auto-inflammation est caractérisé par une initiation spontanée (i.e. sans dépdt local
d’énergie) de la combustion lorsque les conditions thermochimiques du milieu réactif sont favorables,
apres un délai plus ou moins long appelé délai d’auto-inflammation qui sera noté 7;, dans la suite de
ce manuscrit. Il correspond a la durée nécessaire pour que les especes radicalaires responsables de la
propagation chimique de la réaction aient été formées en concentration suffisante. Lorsque 1’on sou-
haite exploiter I’auto-inflammation, elle est souvent obtenue par une forte compression volumétrique
responsable d’une augmentation simultanée de la température, de la pression et de la masse volumique.
Cependant, dans les moteurs essence, ce phénomene peut étre généré de facon incontrolée et prend alors
le nom de cliquetis. Dans certaines conditions critiques, des niveaux de pression et de température élevés
peuvent étre atteints dans des zones homogenes de gaz frais : ces régions peuvent alors s’auto-inflammer
en masse, générant un dégagement de chaleur brutal pouvant étre associé a de fortes ondes de pression
ainsi que des points chauds. Dans ce cas, ce phénomene peut mener a la destruction du moteur.

L’auto-inflammation est donc un phénomene treés sensible et ses mécanismes doivent étre compris si
I’on souhaite 1’exploiter. Pour y parvenir, les processus thermochimiques d’une part, les détails fins de
I’écoulement d’autre part, et leurs interactions doivent étre appréhendés. Les premicres bases théoriques
permettant sa description furent jetées des le début des années 1930, dans le contexte plus large de la
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théorie moderne de la combustion et de la détonation, mais ce n’est que récemment que des études
théoriques, expérimentales et numériques se sont focalisées sur 1’auto-inflammation en temps que do-
maine a part entiere de la combustion. Un état des lieux des recherches récentes est présenté dans
la premicre section de ce chapitre. Ces analyses sont ensuite transposées au cas particulier de I’auto-
allumage en homogene et affinées dans le but de mieux comprendre les mécanismes qui lui sont propres.

En plus de présenter un apercu des différents travaux menés sur I’auto-inflammation, 1’objectif de
ce chapitre est d’identifier les différentes zones d’ombres a éclaircir aux niveaux de la physique de ce
phénomene dans les moteurs HCCI/CALI, afin de définir les axes d’études de cette these.

2.2 Revue générale

2.2.1 Les différentes phases de I’auto-inflammation

Pour aborder 1’étude du phénomene de 1I’auto-inflammation et introduire les principales problé-
matiques qui en découlent, Bartenev et Gelfand [3] proposent de le réduire conceptuellement en trois
phases caractéristiques, plus ot moins arbitrairement :

— Initiation : le front d’onde d’auto-inflammation est initi€ dans une zone de 1’écoulement ou les
propriétés thermochimiques favorables rendent ce dernier plus réactif qu’ailleurs. Ce noyau peut
étre vu de maniere équivalente comme une région ou le champ de délai d’auto-inflammation at-
teint sa valeur minimale. Il peut prendre la forme d’un point chaud ou d’une zone de plus forte
concentration en radicaux. Dans ce qui suit, I’initiation désignera également la phase durant la-
quelle les processus chimiques sont tres lents et ou les contributions de phénomenes de mélange,
laminaires (par diffusion moléculaire) ou turbulents (par transport turbulent), pilotent 1’évolution
des grandeurs thermochimiques.

— Propagation : la réaction chimique ayant ét€ amorcée au niveau du centre d’initiation, on peut
définir le mode théorique de propagation indépendamment des processus propres a la dynamique
des gaz. Ce point sera abordé en détails dans la section suivante.

— Transition : le caracteére non-linéaire du couplage entre la dynamique des gaz et la chimie induit
des transitions entre les différents régimes propagatifs.

2.2.2 Analyse théorique

L auto-inflammation a été abordée d’un point de vue théorique par Zel’dovich [133] en 1980. 11
propose un point de vue nouveau selon lequel le développement temporel de certains modes de propa-
gation de la combustion est conditionné uniquement par la distribution spatiale initiale du délai d’auto-
inflammation, celle-ci résultant des inhomogénéités des champs initiaux associés aux grandeurs thermo-
chimiques. Cette étude se focalise tout particulierement sur les régimes de propagation adoptés par la
flamme initiée par auto-allumage. Pour développer son analyse, 1’auteur introduit le concept clef d’onde
de propagation spontanée, basé sur les hypotheéses physiques suivantes :

— L’écoulement, considéré comme unidimensionnel, est initialement au repos ;

— Le champ de température est parfaitement connu juste avant I’auto-inflammation, c’est-a-dire juste

avant le brusque dégagement de chaleur qui la caractérise ;

— Ce champ est suffisamment lisse (gradients faibles) pour que les interactions liées a la diffusion

entre volumes fluides puissent étre négligées et seules d’éventuelles ondes acoustiques peuvent
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permettre la communication entre différents points de I’écoulement. Le fluide est donc considéré
comme une collection de réacteurs adjacents ou I’explosion thermique se produit de maniere
indépendante.
L’ auto-allumage du milieu se produit par I’auto-allumage séquentiel des réacteurs, selon une onde d’auto-
inflammation spontanée dont la vitesse de propagation u, est intégralement déterminée par la distribu-
tion spatiale du délai d’auto-inflammation des réacteurs

VT

= —. 2.1
|V 7;)? 2.1)

Usp

En comparant cette vitesse aux vitesses caractéristiques dans un écoulement réactif compressible, a
savoir les vitesses de détonation D.;, du son a et de flamme laminaire S% dans les mémes conditions
thermodynamiques, il devient possible d’anticiper et de classer le comportement propagatif de I’auto-
inflammation selon trois régimes de propagations différents :

— pour une distribution homogene de température, la vitesse de propagation de 1I’onde d’auto-inflam-
mation spontanée est infinie ; ce cas limite correspond donc a une explosion thermique ou tous les
volumes fluides s’auto-inflamment simultanément ;

— si la vitesse de propagation de I’onde est proche de la vitesse du son (us, =~ a), 'onde de
pression générée par 1’auto-allumage du premier réacteur apporte sa contribution énergétique au
dégagement de chaleur du second et ainsi de suite. Ce mécanisme de couplage constructif entre la
chimie et I’acoustique peut conduire a la formation d’une onde de détonation ;

— sila vitesse de propagation de I’onde d’auto-inflammation spontanée est trés inférieure a la vitesse
du son, mais supérieure a la vitesse de flamme laminaire (5 < uy, < a < D), I’onde d’auto-
inflammation se propage beaucoup moins vite que les ondes acoustiques et la pression a le temps
de s’uniformiser en aval du front de propagation spontanée, sans couplage constructif entre la
chimie et I’acoustique. Les effets de couplage entre les volumes fluides adjacents apparaissent et
le front d’auto-inflammation ne peut plus €tre vu simplement comme résultat de la distribution
initiale du délai d’auto-inflammation. On franchit ici la limite de la validit¢ du modele de front
d’auto-inflammation spontané.

— Enfin, dans le cas ou la vitesse de propagation de I’onde est inférieure a la vitesse de flamme la-
minaire (us, < S7,) dont la propagation est entierement pilotée par les phénomenes de diffusion,
il n’est plus possible d’isoler une onde de propagation d’origine chimique de celle propre a la dy-
namique du fluide.

Les travaux théoriques de Zel’dovich sont repris en 1991 par Makhviladze et Rogatykh [80]. Dans
cette publication, les auteurs s’attachent a déterminer les conditions propices au dévelop-
pement d’une onde de détonation. Ce phénomene destructeur doit en effet étre impérativement com-
pris et évité dans une chambre de combustion et un critere concernant les conditions initiales doit &tre
identifié pour caractériser le domaine de risque. Le probleme modele est le suivant :

— I’écoulement réactif est unidimensionnel ;

— les processus chimiques sont modélisés a I’aide d’une réaction a une étape, impliquant 2 especes ;

— on impose une distribution initiale de température linéaire et décroissante sur la premiere partie du

domaine ; sur la seconde, la température est homogene et minimale. On introduit donc un gradient
caractéristique défini a I’aide d’une dimension x,, correspondant a I’extension spatiale de la zone
d’inhomogénéité, ainsi que d’une amplitude de I’inhomogénéité de température ;

— la pression et les fractions massiques sont homogenes sur tout le domaine ;
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— le fluide est au repos.

Pour ces conditions initiales, les équations de conservation ne font plus apparaitre d’opéra-
teur spatial couplant les différents volumes adjacents entre eux et la solution décrit leur explosion
séquentielle, initiée au niveau du volume fluide de température maximale ; une onde d’auto-inflammation
spontanée est générée selon le mécanisme proposé par Zel’dovich. Les processus chimiques sont décrits
de facon extrémement simple, de telle sorte qu’une solution analytique déterminant la distribution du
délai d’auto-inflammation existe. En conséquence, le champ 1D de ug, peut également €tre déterminé
analytiquement. Sans entrer dans les détails techniques, quatre quantités sans dimension sont utilisées
pour paramétrer les propriétés du systeme : elles sont reliées au gradient de température initial, et aux
propriétés thermodynamiques et cinétiques du mélange réactif. Ces parametres sont utilisés pour classer
les différents régimes d’auto-inflammation. Plus précisément, en traduisant les criteres de Zel’dovich se-
lon ces quatre parametres, les auteurs extraient analytiquement un critere simple, permettant de délimiter
le domaine de réaction détonante. La méme démarche est ensuite transposée au cas d’une inhomogénéité
initiale de composition. Les auteurs montrent que les prédictions obtenues a 1’aide de ces criteres sont
conformes aux résultats numériques et prouvent ainsi la pertinence de leur approche, pour les cas d’in-
homogénéités initiales de température, et de composition.

Dans les deux études présentées précédemment, 1I’écoulement et les processus chimiques sont sim-
plifiés a I’extréme. Les travaux exposés dans ce qui suit se basent sur les analyse théoriques introduites
ci-dessus, mais les cas étudiés numériquement sont complexifiés par couches successives, afin d’abor-
der des configurations plus réalistes, aussi bien du point de vue de I’aérodynamique que de la cinétique
chimique.

2.2.3 Simulations numériques directes
2.2.3.1 Principes

La simulation numérique directe (DNS) est I’approche la plus précise ; en capturant toutes les échelles
spatio-temporelles contribuant a la dynamique de I’écoulement ainsi que celles propres a la chimie, la
physique dont elle rend compte est supposée exacte '. Pour illustrer les difficultés inhérentes a cette ap-
proche directe, on supposera que c’est la description des phénomenes chimiques qui impose les contraintes
les plus fortes du point de vue du maillage. Pour se représenter les dimensions du probléme, on considere
que I’épaisseur thermique du front de flamme est de I’ordre de 100um, et elle diminue significativement
avec la pression. Il est montré dans [103] qu’en prémélangé, un minimum de 10 points est nécessaire
a la discrétisation de cette longueur chimique pour capturer correctement les détails fins de la flamme,
ce qui impose donc une taille de maille de I’ordre de 10um. Ainsi, si la longueur caractéristique de la
configuration étudiée est de I’ordre du c¢m, le nombre de mailles est, en 3D, de 1’ordre de 102, et on ne
prend pas encore en compte les contraintes sur le pas de temps d’intégration numérique imposées par les
especes intermédiaires qui ont un temps caractéristique d’évolution extrémement petit (c.f. § 3.3.1.3). Les
exigences liées a la résolution des échelles chimiques imposent donc une importante limitation sur les di-
mensions du domaine physique que I’on peut aborder par simulation numérique directe. Cette approche
n’est actuellement pas envisageable dans le cadre de configurations 3D complexes au vu des puissances
de calcul disponibles. Cependant, en abordant les problemes sous une forme canonique, elle montre tout

1. C’est pourquoi les calculs DNS servent de référence dans la validation de modéles.
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son potentiel et permet de mettre en avant un certain nombre de mécanismes fondamentaux. Dans cette
optique, de nombreux travaux ont été dédiés a 1’étude de 1’auto-inflammation.

2.2.3.2 A lalumieére de la théorie de Zel’dovich

L analyse théorique de Zel’dovich [133] a pu étre généralisée numériquement a des systemes phy-

siques plus réalistes.

Pour un schéma cinétique simple (Ho/CO/air) mais toutefois plus réaliste que dans le cas précédent,
Bradley [6] et Gu et al. [46] ont étudié numériquement les différents modes de propagation du front de
réaction généré a partir de points chauds en modélisant le probléme de la fagon suivante :

— le champ de température initial 7j est homogene partout en espace sauf au niveau du point chaud ;

— ce dernier est représenté par une boule de rayon initial rg ol la température est une fonction

parabolique de la distance au centre.
— les grandeurs thermochimiques autres que la température sont initialement considérées comme

homogenes.
— I’écoulement est au repos.
En utilisant 2.1 et en remarquant qu’initialement, le délai d’auto-inflammation n’est fonction que de

To(r), les auteurs proposent le changement de variable

87'1' -1 67’1' 8T0 -1
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dont ils déduisent une condition nécessaire au développement d’une onde de détonation,
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FIGURE 2.1 — Valeur du gradient critique de température initiale, pour deux mélanges réactifs, a 5.066
MPa, extrait de [46].

Les valeurs du gradient critique de température initiale (07 /0r),, tracées en fonction de I’inverse de
la température initiale, sont représentées sur la courbe 2.1, pour deux mélanges réactifs. Apres avoir
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introduit le nombre adimensionnel ¢ définit par

o\ (0T ™"
— (=0 (=20 2.4
- (5) (5). o
et comparant le gradient de température initial local avec sa valeur correspondant a la détonation (¢ < 1,

resp. & > 1, valeur du gradient de température initiale plus faible que celui menant a la détonation, resp.
plus grande), les auteurs réécrivent I’équation 2.2 sous la forme

ugp = a& ™t (2.5)

Des lors, il devient possible de caractériser les cinq régimes de propagation du front de réaction mis en
évidence théoriquement par Zel’dovich [133] en termes de £. Le développement de I’onde de détonation
étant attendu sur une gamme de valeurs de &, une limite inférieure &; et une limite supérieure &, sont
introduites. La classification suivante est obtenue :

— & = 0: dans ce cas, il n’existe initialement aucune inhomogénéité et le mélange s’auto-inflamme
en masse. Les parametres clés sont ici le délai d’auto-inflammation 7;, et le délai d’excitation (ou
d’emballement) 7. correspondant a la durée séparant I’instant ou le taux de dégagement de chaleur
atteint 5% de sa valeur maximale et I’instant ou cette valeur maximale est atteinte ;

- 0 < & < & : onde de déflagration supersonique (onde d’auto-inflammation supersonique, pas de
couplage avec 1’onde de pression due au dégagement de chaleur) ;

- & <€ <&, : développement de 1’onde de détonation ;

- & <€E<als ;! : onde de déflagration subsonique (onde d’auto-inflammation subsonique) ;

— ¢ > aS;7! : régime des flammes de prémélange laminaires.

Les auteurs soulignent cependant qu’en définissant un critére £ basé sur les gradients de températures
qui existent initialement, on ne tient pas compte des phénomenes de diffusion de masse et de chaleur qui
peuvent avoir lieu lors de la phase d’induction. Si le temps caractéristique d’induction est comparable au
temps caractéristique du phénomene de diffusion de la chaleur, ce dernier peut modifier significativement
la distribution initiale de température : en toute rigueur, il faudrait supposer ici que (07p/0r), est obtenu
au terme de la phase d’induction, sinon, une correction est nécessaire. Ainsi, £ = 1 ne peut &tre qu’un
indicateur approximatif d’un régime de détonation, et c’est la raison pour laquelle un domaine de risque
[€1, €u), plutdt qu’une valeur unique, est utilisé ici.

Il reste a déterminer un paramétre permettant de rendre compte de la largeur du domaine [&, &,
dans lequel le développement et 1’établissement d’une onde de détonation sont attendus. Pour que le
renforcement mutuel de I’onde d’auto-inflammation et de 1’onde de pression, résultant du dégagement
de chaleur, puisse donner lieu a une onde de détonation suffisamment énergétique pour persister dans
le temps, cette chaleur doit étre libérée a un taux suffisant. En notant rg la dimension caractéristique
de I’extension spatiale de (0T, /0r),, (i.e. (0Tpdr), ~ TF*® — T /rp), on peut comparer le temps
caractéristique de I’onde de pression (r¢/a) a celui du dégagement de chaleur que 1’on identifie au temps
d’excitation 7.. Il vient ainsi le nombre adimensionnel suivant appelé nombre d’excitations, tel que

ro/a
Te

(2.6)

e =

Il est montré qu’en augmentant n., ¢’est-a-dire en diminuant 7. (augmentation du dégagement de
chaleur durant le temps caractéristique de 1’onde de pression), on augmente également le domaine [{;, &,]
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favorable au développement d’un front de détonation (c.f. figure 2.2), ce qui était attendu. n. constitue
un critere supplémentaire pertinent.

15

(rofa)it

FIGURE 2.2 — Evolutions de la limite inférieure (&;) et supérieure (£,) du domaine de détonation, en
fonction du nombre d’excitation ne = (rg/a) /7., extrait de [46].

Ainsi, I'idée de Zel’dovich permet de développer des outils théoriques puissants. Néanmoins, dans
un cas réel, compte-tenu de 1’extréme sensibilité du phénomene d’auto-inflammation, cette approche
simplifiée se montre limitée. En effet, I’hypothese selon laquelle le régime de propagation lors de 1’auto-
inflammation n’est conditionné que par la distribution spatiale initiale du délai d’auto-inflammation n’est
acceptable que dans le cadre d’une configuration simplifiée dans laquelle seule une zone d’inhomogénéité
n’est considérée (pour ne pas avoir a considérer des interactions non-linéaires entre différents modes
propagatifs) et dans laquelle les temps caractéristiques des phénomenes de diffusion de la chaleur ou
des especes réactives sont beaucoup plus grands que les délais d’auto-inflammation comme souligné
dans [46]. Les auteurs introduisent alors 1’idée de criteres effectifs pour tenter de prendre en compte
la perturbation du champs initial du délai d’auto-inflammation engendrée par la diffusion. En outre, les
travaux dans [3] soulignent un autre biais essentiel de ce modele : compte-tenu de la propriété de conti-
nuité des champs thermochimiques impliquant la continuité de la distribution initiale du délai d’auto-
inflammation, il est évident que, dans un écoulement réactif réel, il doit exister simultanément une variété

continue d’interactions.

2.2.3.3 Approches alternatives

La complexité du phénomene d’auto-inflammation dans un milieu réactif réel présentant des inho-
mogénéités sur une large gamme d’échelles spatiotemporelles inhérentes a la turbulence rend la théorie
de Zeldovich difficilement applicable. Il apparait donc nécessaire d’aborder la physique de 1’auto-inflam-
mation sous un autre angle.
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Etude du couplage turbulence/dégagement de chaleur global, schémas cinétiques simples
Domingo et Vervisch [22] proposent en 1996 d’étudier numériquement 1’auto-inflammation d’un
mélange partiel subissant une compression et dont la richesse globale est proche de la stoechiométrie, par
des calculs de type DNS. La chimie est décrite par le biais d’un schéma a une étape. La compression est
modélisée numériquement par 1’ajout d’un terme source homogene dans I’espace dans les équations de
transport ; il est donc supposé que la masse volumique s’homogénéise instantanément dans le domaine,
c’est-a-dire que 1’écoulement est de type bas Mach du point de vue de la compression. L’étude se foca-
lise d’abord sur la caractérisation du mélange laminaire ou turbulent ayant lieu avant 1’auto-allumage.
Durant la phase de compression, c’est-a-dire avant le brusque dégagement de chaleur caractéristique de
I’auto-allumage, la formation de noyaux prémélangés n’est pilotée, dans cette modélisation du probleme,
que par les phénomenes de diffusion dont le taux de dissipation scalaire y z de la fraction de mélange Z
constitue une mesure locale. Ce dernier est défini comme
xz =2D|VZ'|> = 1 . (2.7)

m

ou 7, est le temps caractéristique du mélange par diffusion. Le délai d’auto-inflammation est pris comme
temps caractéristique chimique. On peut déduire que pour 1/xz moyenné sur tout le domaine trés petit
devant le délai d’auto-inflammation moyen, ce qui est équivalent a I’hypothése Da < 1, le milieu est
quasi-homogeéne en composition et I’auto-inflammation a lieu en masse dans le volume qui peut étre
assimilé a un réacteur homogene ou seuls les détails cinétiques comptent. Dans un cas plus réaliste, les
auteurs remarquent qu’il existe localement des zones ou Da est de I’ordre de 1 et ou les inhomogénéités
de composition existent et affectent 1’auto-allumage. Plus particulierement, il est alors montré que le
mode de combustion partiellement prémélangée contribue a la propagation du front de flamme juste
apres 1’auto-inflammation, par les biais des flammes dites triples (c.f. figure 2.3). Leur structure s’ex-
plique comme suit. On suppose qu’il existe une zone de 1I’écoulement séparant 1’oxydant et le com-
bustible avec entre les deux une ligne steechiométrique ot la combustion s’amorce. Se forment alors
deux branches réactives distinctes de part et d’autre de cette ligne ; elles correspondent a deux flammes
de prémélange reliée par le point triple, I'une riche et I’autre pauvre. Les produits de combustion is-
sus de la flamme de prémélange riche sont composés de combustible pur (Z = 1), I’oxydant ayant été
enticrement consommé par la combustion. A I’inverse, les produits de combustion de la branche pauvre
sont composés uniquement d’oxydant (Z = 0). Ainsi, entre ces deux flammes de prémélange (voir sous-
section 4.4.4.1), oxydant pur et combustible pur diffusent-ils I’un vers 1’autre, formant ainsi une flamme
de diffusion (voir sous-section 4.4.4.2).

Le role central des flammes triples dans la propagation du front initié par auto-inflammation en la-
minaire ainsi qu’en turbulent dans un milieu partiellement prémélangé est démontré. Le mécanisme de
propagation est illustré par la figure 2.4. L’intensité du taux de dissipation scalaire de Z varie le long
de la ligne steechiométrique. Si x z est suffisamment faible (xz < X%, x% correspondant a la valeur
d’extinction), la diffusion est modérée et les processus chimiques peuvent se développer. Au niveau de
la zone de I’écoulement ou xz ~ x% se propage un point triple ol s’accroche une flamme triple. Les
auteurs constatent également que le comportement de I’auto-inflammation est qualitativement similaire
dans les écoulements turbulents 2D et 3D. Les flammes triples apparaissent ainsi comme des outils de
modélisations potentiellement puissants.

En 1997, Mastorakos et al. [81] étudient I’ auto-inflammation d’une couche de mélange bi-dimensionnelle,
sans écoulement, paramétrée par son épaisseur initiale J, puis immergée dans une turbulence homogene
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FIGURE 2.3 — Schéma de la structure d’une flamme triple extrait de [122], dm est la largeur de la zone

de mélange.

Oxydant FPLLETIN

" 6‘
;S Xz > X7\

Ligne stoechiométrique

Combustible

Flammes triples

Propagation du noyau

FIGURE 2.4 — Propagation du noyau d’auto-inflammation par I’intermédiaire des flammes triples dans
un milieu partiellement prémélangé (extrait de [22])

et isotrope en décroissance. Des calculs de réacteurs homogenes menés dans une phase préliminaire
servent de référence pour analyser les résultats DNS. Ici encore, les processus chimiques sont modélisés
al’aide d’un schéma a une étape. La turbulence est en décroissance. Elle est traitée comme un phénomene
purement stochastique, ¢’est-a-dire que les champs turbulents initiaux sont obtenus synthétiquement en
imposant initialement un spectre de turbulence homogene et isotrope par la prescription de I’énergie
cinétique turbulente k&, d’une longueur intégrale [; et d’un temps intégral 7;.
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Dans un premiers temps, les auteurs déterminent la fraction de mélange minimisant le délai d’auto-
inflamation T;gef d’un réacteur homogene a différentes températures initiales ; celle-ci est notée Zj/g.
Ces température sont celles que 1I’on obtiendrait en se déplagant a travers une couche de mélange inerte
séparant du combustible a la température T'r,e; (Zy = 10u0.5) et de I'oxydant a la température 75,
(2, = 0),avec T, > Ty. Zpr R est ensuite comparée a celle que 1’on obtient dans la DNS de cette couche
de mélange. II est ainsi montré que plus la différence entre T, et T, est grande, plus Z, g s’éloigne
de Zg, la fraction de mélange a la steechiométrie, en se déplacant du cdté pauvre et donc chaud. Ces
résultats sont cohérents avec les analyses asymptotiques a hautes températures d’activation menées par
Linan et Crespo [70] dans le cas laminaire et sont étendus ici au cas turbulent. Les auteurs remarquent
les mé&mes tendances dans les réponses des réacteurs homogenes, notant cependant une petite différence
dans les valeurs induites par la prise en compte de la diffusion de la chaleur qui augmente légerement

L’impact de la turbulence sur la variabilité du délai d’auto-inflammation est également étudié. Il ap-
parait ainsi que cette variabilité est deux fois plus forte dans le cas ou 7, > 7; que dans le cas inverse, les
phénomenes de transport diffusifs laminaires et turbulents pouvant perturber plus significativement les
processus chimiques. Leur impact est donc trés important. Il est cependant noté que pour des parametres
initiaux de la couche de mélange fixés, 7;, €tait indépendant de 7;. En d’autres termes, la turbulence
n’affecte pas la valeur moyenne du délai d’auto-inflammation, mais a un fort impact sur sa variance. En
outre, il est montré que le délai d’auto-inflammation obtenu dans le cas turbulent est inférieur a celui
obtenu dans le cas laminaire. En effet, le mélange turbulent a pour effet d’amortir plus rapidement les
fluctuations de température ainsi que de composition, qui retardent I’auto-allumage par les phénomenes
diffusifs qu’elles induisent. La turbulence a donc pour effet de créer plus rapidement des poches bien
mélangées favorisant I’initiation de I’auto-inflammation. Cet impact avait déja été souligné en 1992
par Fedotov [32] dans le cas d’un milieu homogene en composition, mais présentant des fluctuations
aléatoires de température, vues dans le contexte de cette études comme des pertes thermiques. Il avait
remarqué que, dans certaines situations ou 1’auto-inflammation se produit effectivement, un modele ne
prenant en compte que la valeur moyenne de ces pertes thermiques pouvait laisser 1’écoulement quasi-
ment inerte.

Finalement, les volumes fluides les plus réactifs de 1I’écoulement vérifient la propriété

Tiy ' = Tig (min(xz(2,1))|Zumr) | (2.8)
MR

ou 7;, " est donc la plus petite valeur du délai d’auto-inflammation que I’on peut attendre dans le do-
maine. Logiquement, les auteurs concluent que la dépendance du délai d’auto-inflammation au taux de
dissipation scalaire conditionné, beaucoup plus qu’a celle du temps intégral 7, doit étre modéliser de
facon précise pour représenter correctement 1’auto-inflammation dans un milieu présentant des inho-
mogénéités de composition et de température. Ils ajoutent que la modélisation des fluctuations est de
toute premiere importance, remettant ainsi en question I’utilisation d’un seul temps de mélange dans les
méthodes de pdf (Correa et Dean [18]) ainsi que 1'utilisation de la moyenne d’ensemble uniquement
pour prendre en compte I’effet du taux de dissipation scalaire dans les modeles de flammelettes (Zhang

et al. [134]).

En vertu des précédentes conclusions, Mastorakos ef al. [83] proposent la méme année un modele
permettant d’inclure I’effet des fluctuations de x z| 2/, dans le formalisme Conditional Moment Clo-
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sure [4, 64]. Deux équations de transport supplémentaires obtenues suite a une décomposition de Rey-
nolds et un développement en série a I’ordre deux de 1’équation de transport de la température en low
Mach sont introduites. L’'une décrit 1’évolution temporelle de la valeur moyenne de I’incrément de la
température par rapport a sa valeur initiale (i.e. sans réaction) et I’autre, la variance de cet incrément. Les
termes de corrélation double et triple apparaissant dans ces équations sont fermés via le post-traitement
des données de nombreuses simulations DNS 2D. Pour éprouver le comportement du modele, une étude
paramétrique basées sur des calculs RANS d’un jet de combustible froid dans de I’air chaud dans
des conditions thermodynamiques typiques d’un moteur Diesel en charge moyenne est effectuée. Il est
montré que le modele reproduit correctement les tendances attendues ou observées expérimentalement
en termes de délai et de localisation de I’auto-inflammation lorsqu’on fait varier les parameétres du jet.
Les auteurs concluent sur la nécessité de développer un modele de fermeture plus précis pour la moyenne
et la variance du taux de dissipation scalaire conditionné. C’est I’objet des travaux de Mastorakos et Bil-
ger en 1998 [82].

Dans [81] et [83], I’attention est portée principalement sur I’impact des fluctuations du taux de dis-
sipation scalaire conditionné sur le délai d’auto-inflammation et plus généralement, sur la phase d’ini-
tiation de I’auto-allumage durant laquelle les températures restent faibles et les temps chimiques grands.
Cependant, la phase de combustion caractérisée par de hautes températures et un nombre de Damkohler
beaucoup plus élevé n’est pas encore considéré. Du point de vue de la modélisation, cette différence
importante dans les échelles de temps amene a des hypotheses différentes impliquant la nécessité d’in-
troduire des sous-modeles qu’il faut coupler de maniere a représenter la transition de maniere pertinente.
C’est un probléme majeur qui est en général abordé€ en introduisant des température seuil ou des nombres
de Damkohler de transition. Cette démarche donne globalement des informations intéressantes d’un point
de vue qualitatif, mais les prédictions quantitatives restent trop approximatives.

Toujours en utilisant un schéma cinétique a une étape, Pires Da Cruz et al. [102] proposent un modele
hybride pour le calcul des termes source moyens incluant les ingrédients suivants :

— une description de I’initiation de 1’auto-inflammation se concentrant sur les phénomenes ayant lieu
a basses températures :
c’est la partie dite PDFA (pour Probability Density Function Autoignition) du modele. Classi-
quement, la pdf la fraction de mélange Z (richesse) est présumée, une fonction /3 étant supposée
décrire cette distribution. La variable d’avancement c est simplement supposée homogene dans la
maille ;

— une description de la combustion établie dédiée aux phénomenes a hautes températures : cette
composante du modele est appelée CHI. Un modele de type flammelettes moyennée [129] est
utilisé pour modéliser les termes sources moyens.

— une fonction de transition permettant de passer continlment d’une description a 1’autre d’une
maniere aussi représentative que possible, assure le couplage. Plusieurs formes sont testées pour
cette fonction.

Le modele est implanté dans un code CFD et testé en 2D dans une configuration de type jet. De bonnes
tendances sont obtenues : I'impact du mélange turbulent sur les termes sources est correctement pris en
compte par le modele. En particulier, la diminution du délai d’auto-inflammation suite a I’augmentation
de I’énergie cinétique turbulente est observé numériquement.
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En 2000 [109] et en 2002 [110], Sreedhara et Lakshmisha étudient I’auto-allumage dans une tur-
bulence homogene et isotrope 3D en décroissance, des poches de combustible étant initialement dis-
tribuées aléatoirement dans un environnement constitué d’air chaud. Le schéma cinétique utilisé dans
cette DNS [89] est constitué de cinq étapes impliquant cing especes et est congu pour décrire la combus-
tion du n-heptane dans 1’air a des pressions de 1’ordre de 40 bars. Les coefficients de ce schéma sont ici
diminués d’un facteur 30 pour assurer que la résolution du maillage est suffisante et que le délai d’auto-
inflammation n’est pas trop élevé. Cependant, compe-tenu des résultats présentés dans ces travaux, la
prise en compte d’un schéma cinétique plus représentatif qu'un schéma a une étape ne semble pas ap-
porter d’informations essentielles. Les observations faites en 2D dans [81] restent valables, le taux de
dissipation scalaire conditionné a la fraction de mélange la plus réactive apparaissant encore comme un
traceur des sites privilégiés de 1’auto-inflammation. Les auteurs montrent I’importance de I’effet cyclo-
strophique sur la dynamique de 1’auto-allumage : a cause de la variation de masse volumique induite par
la dilatation, les gaz s’auto-inflammant se déplacent vers centre de structures turbulentes caractérisé par
critere Q (noté (3p sur la figure 2.5) élevé, comme illustré sur la figure 2.5(a). Dans les simulations a
masse volumique constante, ce comportement particulier n’est naturellement pas observé, comme I’ at-
teste la figure 2.5(b).

La diminution du délai d’auto-inflammation accompagnant 1’augmentation de I’énergie cinétique
turbulente favorisant le mélange est également observée dans ces simulations 3D. En plus de confirmer
les observations faites dans [81], Sreedhara et Lakshmisha montrent que :

— le délai d’auto-inflammation est indépendant de I’intensité turbulente initiale quand 1’échelle spa-
tiale propre au scalaire est petite devant celle propre au champ de vitesse. Dans ces conditions
en effet, du point de vue des poches de combustible, 1I’écoulement est laminaire et seule la diffu-
sion laminaire assure le mélange. En d’autres termes la topologie des poches de combustible est
indépendante de celle du champ de vitesse et de I’énergie cinétique turbulente associée ;

— le délai d’auto-inflammation est plus €élevé dans le cas 2D que dans le cas 3D, puisque I’étirement
3D favorise le mélange nécessaire a la formation de poches ou y z est faible ;

— en 3D, les auteurs observent une diminution du délai d’auto-inflammation avec 1I’augmentation de
I’énergie cinétique turbulente initiale ; la tendance inverse est observée en 3D. Cette différence est
encore expliquée par I’ étirement 3D qui domine sur la dissipation visqueuse dans les tous premiers
instants.

L’observation selon laquelle, en 2D, le délai d’auto-inflammation augmente avec le niveau de tur-
bulence parait contradictoire avec celle faite dans [81], ol les auteurs remarquent qu’un écoulement
réactif turbulent présentant des inhomogénéités de composition s’auto-inflamme plus rapidement qu’un
écoulement laminaire. Cette différence de comportement doit nécessairement étre liée a une différence
d’initialisation du champ scalaire. Dans une configuration de type couche de mélange, la transition spa-
tiale entre 1’air et combustible est contrdlée par la prescription de 1’épaisseur caractéristique initiale ¢ ;
la pdf a deux pics utilisée pour initialiser le champ de Z dans [109] et [110] implique quasiment un saut
entre les poches de combustible et I’environnement composé d’air. Les interactions entre la turbulence
et les interfaces ont donc lieu sur des temps caractéristiques différents dans les deux études.

Plus tard, en concomitance avec 1’augmentation des puissances de calcul, la communauté a pu abor-
der I’interaction entre la turbulence et la structure chimique fine des noyaux d’auto-inflammation.
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FIGURE 2.5 — Scatter plots a différents instants durant 1’auto-allumage extraits de [110]. Dérivée
eulérienne de la température et critere Q (noté (3p) v.s. la température conditionnée a la steechiométrie.

Etude du couplage turbulence/strucure chimique réaliste

En 2003, Echekki et Chen [28] ouvrent la voie des simulations numériques directes avec prise en
compte des détails d’une cinétique chimique complexe. Méme si ces études restent confinées a des cas
2D, elles permettent une compréhension des interactions entre tous les processus physico-chimiques
a I’oeuvre. Les auteurs effectuent des DNS de 1’auto-inflammation d’un mélange Hy/air inhomogene.
Les champs turbulents initiaux sont construits en prescrivant un spectre synthétique. En accord avec
les résultats obtenus en chimie simple par Mastorakos et al. [81], les auteurs remarquent que les sites
privilégiés par I’auto-inflammation montrent des niveaux de taux de dissipation scalaire faibles et une
composition pauvre. Cependant, les auteurs montrent également que 1’évolution des noyaux d’auto-
inflammation est fortement impactée par le couplage entre le mécanisme chimique responsable de la
création des radicaux et les phénomenes de diffusion différentielle. Ils remarquent que les nombres de
Damkohler, basés sur les contributions relatives de la diffusion et de la chimie dans les équations de trans-
port de I’énergie et des especes, évoluent significativement durant le processus d’auto-inflammation. Les
auteurs concluent donc que, sous cette forme, une unique mesure de la compétition entre la chimie et
le transport n’est pas suffisante. Pour décrire globalement la dynamique de I’ auto-inflammation, ils pro-
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posent de suivre I’évolution temporelle du nombre de Damkohler associé a une espece représentative de
I’auto-inflammation d’un mélange Ho/air, le radical H, en plus de celle du nombre de Damkohler associé
aux pertes thermiques. La condition Day > 1 doit étre vérifiée tout le temps pour que I’auto-allumage
ait lieu ; sinon, la diffusion différentielle de H diminue sa concentration locale plus rapidement que la
production par la chimie ne I’augmente, ce qui se traduit par une extinction.

Dans [12], Chen et al. menent des simulations numériques directes 2D de 1’auto-inflam-
mation a volume constant d’un prémélange Ho/air pauvre présentant initialement des inhomogénéités
de températures. Ici encore, les champs turbulents sont obtenus a partir de spectre synthétiques. Le prin-
cipal objectif de cette étude est d’appréhender le plus finement possible les mécanismes a I’oeuvre dans
les moteurs de type CAI/HCCI. Ici, la théorie de Zel’dovich est validée dans le cas d’une chimie com-
plexe et les auteurs proposent d’introduire un parametre adimensionnel rendant compte de la transition
entre les régime d’auto-allumage pilotés par la diffusion, et donc déflagratif, et ceux pilotés par la chimie,
nommés régimes d’auto-inflammation spontanée. En s’inspirant de la classification proposée par Zel’do-
vich dans [133], les auteurs identifient ce parameétre au ratio entre la vitesse de déplacement du point de
vue des gaz frais, et, la vitesse de flamme laminaire. La diffusion a ici pour effet de diminuer la vitesse
de déplacement, donc la valeur de ce parametre adimensionnel et de favoriser ainsi 1’auto-inflammation
en régime déflagratif. D un autre c6té, il est également remarqué que la diffusion dissipe les gradients
initiaux de température, favorisant ainsi le régimes d’auto-inflammation spontané, I’'importance de cet
effet pouvant étre mesurée par un nombre de Damkohler défini classiquement comme le rapport entre un
temps de mélange turbulent sur le délai d’auto-inflammation. Les simulations numériques sont ensuite
analysées a 1’aide de ces deux nombres sans dimension. Les auteurs montrent que pour le cas physique
considéré, le régime d’auto-inflammation est hybride, avec des gaz brlilés produit majoritairement par
propagation spontanée a cause sa vitesse bien supérieure a celle de la propagation déflagrative. Dans
certaines zones de I’écoulement ou la richesse est faible, la vitesse de flamme laminaire est nulle, aucune
propagation pilotée par la diffusion n’étant possible, la combustion est assurée uniquement par propaga-
tion spontanée.

Dans la section suivante, une synthese des travaux dédiés a la compréhension et a la modéli-
sation de I’auto-inflammation dans les moteurs de type CAI/HCCI est présentée.

2.3 DL’auto-inflammation dans un milieu homogene en composition - La
technologie HCCI/CAI

2.3.1 Introduction

Pour les moteurs a essence classiques, le phénomene d’auto-inflammation est critique et on souhaite
particulierement I’éviter. A 1’inverse, dans les futures génération de moteurs, on pourrait bien mettre ce
phénomene a contribution pour tirer profit des avantages qu’il offre au niveau de la combustion. Que le
carburant soit composé d’un mélange d’air et diesel (HCCI) ou d’essence (CAI), I’'idée est la méme :
on cherche a provoquer 1’auto-allumage en masse du mélange réactif pauvre voire stoeechiométrique, qui
est donc théoriquement homogene du point de vue des quantités thermochimiques. En HCCI, I’auto-
inflammation est obtenue uniquement par compression volumétrique responsable de 1’augmentation de
la température et de la pression. En CAI en plus de la compression du mélange par le piston, on ex-
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ploite I’enthalpie contenue dans les gaz briilés retenus dans le cylindre par I’ajustement précis du temps
d’ouverture des soupapes, de maniere a provoquer I’auto-inflammation pour des rapports de compres-
sion proches de ceux utilisés actuellement dans les moteurs a essence (= 13 :1). Dans la pratique, un
prémélange parfait ne peut pas étre obtenus et des inhomogénéités subsistent. La terminologie < com-
bustion homogene > désigne donc plutdt un régime dans lequel on souhaite que le mélange s’initie en
de multiples points du volume comprimé en évitant, dans la mesure du possible, les régimes propagatifs
ou diffusifs responsables de hauts niveaux de température et donc de la formation de NO,.. L’image 2.6
montre la nature de la combustion associée aux différentes technologies de moteur.

Diesed Gasoline CAl

Homogeneous

Multiple
Ignition &
Combustion

FIGURE 2.6 — Topologies des zones de réaction associées aux moteurs a combustion interne.
A gauche, moteur a allumage par compression (CI); au centre, moteur a allumage commandé
(SI); a droite, moteur HCCI ou CAI Source : site de I’Universit¢ de Brunel a Londre,

www.brunel.ac.uk/sed/mecheng/research/ee/capf/cai.

Dans les moteurs conventionnels, la combustion est controlée, soit par I'injection dans le cas du
moteur Diesel, soit par la bougie dans le cas du moteur essence. Aucune de ces deux solutions n’est
envisageables dans les moteurs CAI/HCCI, pour lesquels le controle de la combustion apparait comme
I’enjeu principal.

Pour optimiser le fonctionnement de ce type de moteurs, 1’auto-inflammation doit avoir lieu au voi-
sinage du PMH. Une initiation trop prématurée ou trop tardive de la combustion signifie une dégradation
du rendement thermique et peut étre dangereuse pour I’intégrité du moteur. Pour un fonctionnement
en charge réduite, le rapport volumétrique de I'ordre de 13 :1 permet de satisfaire cette contrainte.
Néanmoins, pour un fonctionnement a des charges plus élevées, une stratégie de contrdle de I’auto-
allumage doit étre mise en oeuvre. La variation du rapport volumétrique apparait comme une solution
envisageable, par la réactivité importante qu’elle permet. Cependant, le réglage dynamique du rapport vo-
lumétrique est difficile. Une autre solution envisagée réside dans le controle du délai d’auto-inflammation
par dilution ; elle permet de ralentir la combustion afin de la synchroniser avec le mouvement des pistons.
Deux types d’additifs peuvent étre utilisés :



38 Physique de I’auto-allumage

— T’ajout d’air permet de diminuer la richesse et donc d’augmenter le délai d’auto-inflammation ? ;
— I’ajout d’un gaz inerte chimiquement, mais actif d’un point de vue thermodynamique, comme le
COg, permet de pomper de 1’énergie thermique au gaz réactif.

Cependant, ces deux solutions aboutissent toutes deux a la formation de CO résultant d’une combus-
tion incomplete ; en toute logique, ces émissions sont d’autant plus fortes que le régime est élevé, et donc,
que le temps de séjour du gaz réactif dans le cylindre, correspondant au temps disponible pour réaliser
la combustion, est faible. Le contrdle de la combustion CAI/HCCI sur toute la plage de régimes présente
donc encore des difficultés. Une stratégie d’ < hybridation > des modes de combustion reste envisageable
et prometteuse mais une compréhension plus fondamentale des mécanismes en jeu dans la combustion
homogene est nécessaire.

Pour étudier 1’auto-inflammation en mode CAI/HCCI, les expérimentateurs doivent faire face a des
configurations de type moteur a combustion interne réels dans lesquels il n’est plus possible, contraire-
ment a la DNS, de dissocier artificiellement tous les phénomenes. Néanmoins, des études de sensibilité
peuvent étre menées afin de dégager les principaux parametres influencant la combustion en régime
CAI/HCCI. Pour affiner ces études, il est possible de contourner certaines difficultés et certains biais
imposés par les mesures sur moteur, en ayant recours aux machines a compression rapide (MCR). Des
résultats de ces études expérimentales seront exposés dans la sous-section suivante. On y présentera
également certaines caractéristiques de la MCR qui a donné lieu aux études numériques présentées dans
le chapitre 5. Enfin, le cofit prohibitif de la simulation numérique directe écartant toute possibilité d’ana-
lyses de sensibilité par son biais, d’autres stratégies incluant des modeles ont donc été imaginées ; on
décrira leurs principes ainsi que les informations qu’elles ont permis d’extraire.

2.3.2 Etude expérimentale
2.3.2.1 Sur moteurs

Comme souligné dans I’introduction générale de ce manuscrit (c.f. chapitre 1), les premicres études
expérimentales dédiées aux moteurs CAI/HCCI remontent a 1979. Onishi et al. [97] montrent notam-
ment que 1’auto-inflammation dans ce type de moteur consomme le gaz frais en masse, sans front
de flamme déflagratif. I’acronyme HCCI est introduit plus tard par Thring [118] qui étudie I’auto-
inflammation de I’essence. Il souligne I’importance toute particuliere de la température d’admission sur
I’auto-inflammation en régime HCCI et conclut sur la nécessité de préchauffer les gaz d’admission a des
températures supérieures a 640K. Il observe également que la combustion homogene par compression
n’est pas exploitable a faible charge et a faible régime. L’idée d’un moteur autorisant alternativement la
combustion par allumage commandé et par compression est alors proposée.

Une comparaison des rendements sur un méme moteur monocylindre quatre temps fonctionnant
soit en allumage commandé, soit en HCCI, est réalisée en 1997 par Christensen et al. [15] pour trois
carburants différents (iso-octane, éthanol et gaz naturel). L’absence de papillon sur la ligne d’admission
en mode HCCI permet de diminuer les pertes par pompage et d’augmenter le rendement. Les quantités
de NOx sont également réduites. Néanmoins, les auteurs montrent que la combustion en mode HCCI est
plus sensible aux phénomenes d’extinction au voisinage de la paroi, ce qui induit des niveaux plus élevés

2. Pour une richesse inférieure a 1, le délai d’auto-inflammation augmente quand la richesse diminue.
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d’émissions de HC imbr(lés. Sur le méme moteur et pour les mémes carburants, Christensen et al. [14]
étudient I’impact du rapport volumétrique, de la pression a I’admission et de la charge, sur le rendement
et le niveau des émissions polluantes :

— le rendement de combustion augmente avec la pression d’admission, méme si le rendement global

du moteur reste inchangé ;

— les émissions de HC diminuent avec 1’augmentation de la pression a 1’admission et de la charge ;

— les émissions de CO sont tres faibles, méme pour un fonctionnement proche de la limite riche.

Des recherches expérimentales ont également été dédiées a la compréhension de la cinéma-
tique de I’auto-inflamation dans les moteurs HCCI. Ainsi, Lavy et al. [68] montrent une visualisation
directe de la combustion dans un moteur monocylindre deux temps HCCI (c.f. image 2.7) par diffu-
sion de Mie. Plusieurs sites d’auto-inflammation peuvent étre identifiés ; ils sont distribués aléatoirement
dans le volume. Au maximum, cinq sites d’auto-inflammation sont visualisés simultanément et la struc-
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FIGURE 2.7 — Visualisation directe des différents sites d’auto-inflammation, Lavy et al. [68]

ture de front de flamme n’apparait pas sur la visualisation. Guibert et al. [49, 111] suggerent I'idée que
la combustion se développe par auto-inflammation séquentielle et en masse de poches de gaz réactifs.
Hultqvist et al. [53] utilisent la technique PLIF (Planar Laser Induced Fluorescence) combinée a de
I’imagerie instantanée par chimiluminescence sur un moteur monocylindre quatre temps. La concentra-
tion du radical OH est alors accessible, ce qui permet aux auteurs de visualiser différents sites d’auto-
inflammation se dilatant en augmentant la température des gaz frais par compression, ce qui a pour effet
d’accélérer I’auto-inflammation de ces poches. Cette observation est consistante avec le mécanisme pro-
posé dans [49, 111]. En outre, a I’instant ol une poche s’auto-inflamme, les auteurs estiment la vitesse
de propagation du front a 82 m/s ; elle est donc tres largement supérieure a la vitesse de déflagration me-
surée dans un moteur a allumage commandé. Les auteurs apportent ainsi une preuve expérimentale que
dans la combustion HCCI, la consommation des gaz frais ne peut pas étre expliquée par la propagation
déflagrative d’un front de flamme de prémélange. Ils observent également que la vitesse de progression
d’une poche auto-inflammée est d’environ 15 m/s, ce qui peut étre la signature d’une propagation pilotée
par diffusion. Hultqvist et al. concluent que des régimes propagatifs de natures différentes pourraient
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contribuer simultanément a la consommation de la charge homogene dans un moteur HCCI.

Pour aller plus loin dans l’analyse de la combustion dans un moteur CAI/HCCI, les dif-
férents phénomenes impliqués lors de la combustion par auto-inflammation en charge homogene doivent
étre dissociés pour faciliter leur compréhension et discerner leurs influences respectives. Les machines
a compression rapide (MCR) apparaissent comme des outils d’investigation particulierement adaptés.
Dans la section suivante, on exposera dans ses grandes lignes le principe des MCR et on présentera plus
particulierement celle congue a I’Université Pierre et Marie Curie (UPMC). En effet, elle sera I’objet,
dans cette these, de simulations numériques directes qui seront présentées dans le chapitre 5.

2.3.2.2 Les machines a compression rapide

De I’utilité des MCR

Les machines a compression rapide sont congues pour porter un mélange a une température et une
pression permettant son auto-inflammation dans une chambre de combustion. Le mélange est com-
primé par un piston qui est arrété rapidement en fin de course et bloqué dans cette position pour éviter
les phénomenes de rebond. Ces machines sont généralement utilisées pour mesurer le délai d’auto-
inflammation d’un mélange. Le temps de compression doit donc étre suffisamment court pour que les
processus chimiques n’aient pas le temps de s’initier avant le point mort haut. En les associant a des
techniques de diagnostic permettant 1’identification d’espeéces chimiques, les MCR peuvent également
contribuer a 1’obtention de données nécessaires a 1’élaboration et a la validation de schémas cinétiques.
Dans ce cas, afin de garantir la reproductibilité des mesures d’'une MCR a I’autre, on doit étre sir que
la contribution des phénomenes de transport est négligeable devant la chimie. En d’autres termes, pour
ces applications, il est nécessaire qu’une partie du volume fluide ne soit pas affectée par les pertes ther-
miques aux parois. Cette zone de I’écoulement doit donc se comporter comme un réacteur homogene
adiabatique et est appelée < coeur adiabatique .

Dans [86], Minetti et al. étudient le comportement d’un mélange n-heptane/air suite a une compres-
sion rapide. Les auteurs montrent notamment qu’en fonction des conditions thermochimiques, 1’auto-
inflammation peut avoir lieu en deux étapes (flamme froide et flamme principale) ou en une étape
(flamme principale) si la température du mélange au point mort haut est supérieure a 800 K. Ils montrent
également que, de maniere contre-intuitive, les délais d’auto-inflammation augmentent entre 700 et
860 K, quelle que soit la pression entre 3 et 40 Bar. Les auteurs peuvent ainsi valider un mécanisme
cinétique qui prédit correctement ces délais. Cependant, ils observent que I’évolutions du n-heptane est
mal représentée avant I’auto-inflammation. Une autre étude sur MCR a également permis a Tanaka et
al. [115] d’étendre a toutes les températures un mécanisme cinétique dédié aux carburants de référence
proposé par Hu et Keck [52] qui n’incluait que la description précise des réactions a basses températures.
He et al. [51] proposent une corrélation permettant de relier le délai d’auto-inflammation de 1’iso-octane
a larichesse, a la pression, a la température et a la proportion molaire du dioxygene, grace a des mesures
effectuées sur MCR.

La MCR de ’'Institut Jean Le Rond d’Alembert de ’'UPMC
Les MCR peuvent également étre vues comme des configurations permettant de simuler une seule
compression d’un moteur a combustion interne. Elles peuvent ainsi étre utilisées pour étudier les mécanis-
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mes a I’oeuvre dans 1’auto-inflammation en régime HCCI dans des conditions se prétant plus facile-
ment aux techniques de diagnostic. Les MCR s’averent étre des outils particulierement adaptés a 1’étude
de sensibilité de la cinétique chimique aux différents parametres influents dans ce mode de combus-
tion. En effet, la maitrise des conditions thermodynamiques est bien plus aisée que dans un moteur réel
grace a des choix de conception qui ne sont pas contraints par des limites d’encombrement. Dans ce
cas, plutdt que d’éviter les phénomenes de transport dans la chambre de combustion, on peut proposer
des moyens de contrdler la turbulence afin d’étudier son impact sur I’initiation et le développement de
I’auto-inflammation en mode CAI/HCCI. C’est la stratégie adoptée par Guibert et al. [47, 48].

Une grille placée a I’entrée de la chambre de combustion permet de contrdler les propriétés statis-
tiques de la turbulence injectée et d’étudier les mécanismes de couplage entre I’aérodynamique et la
thermochimie. Une coupe longitudinale de cette MCR est présentée sur la figure 2.8. Elle est extraite du
manuscrit de these de Keromnes [61].
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FIGURE 2.8 — Coupe longitudinale de la MCR du I’'UPMC, rapport de these de Keromnes [61]

Sans entrer dans les détails, cette MCR est principalement composée d’une chambre de compression
dans laquelle se déplace un piston qui est mis en mouvement par un vérin hydraulique et qui comprime le
mélange, et d’'une chambre de combustion. De nombreuses précautions dans la conception ont été prises
de maniere a assurer la reproductibilité de cette machine pour pouvoir mener des études paramétriques
(c.f. [61]). Trois grilles de 5 mm d’épaisseur sont disponibles et permettent d’étudier la sensibilité du
milieu réactionnel aux parametres turbulents. La grille 1 comporte 69 trous de 3.5 mm de diametre, la
grille 2, 25 trous de 9.5 mm et la 3, 6 trous de 12.5 mm.

Des mesures temporelles de pression sont disponibles. Cependant, I’étude de la combustion CAI/-
HCCI et des détails fins des interactions turbulence/thermochimie ne peut pas étre menée uniquement
par I’intermédiaire d’un simple signal de pression moyennée dans toute la chambre de combustion. Un
acces optique a la chambre de combustion équipe donc la MCR de I’ Université Pierre et Marie Curie et
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permet un champ d’observation de 40x40 mm?. Deux techniques de diagnostic optique peuvent ainsi
étre mise en oeuvre, la PIV (Particle image velocimetry) permettant 1’étude de 1’aérodynamique interne,
et la chimiluminescence permettant une visualisation directe des zones de réaction.

2.3.3 Etudes numériques et modélisation
2.3.3.1 Approches spécifiques : les modeles multi-zones

L’idée principale des modeles multi-zones est d’intégrer numériquement la chimie sur un maillage
de dimension bien inférieure a celui sur lequel 1’écoulement est résolu, pour des raisons évidentes
d’économie de temps de calcul. Chaque maille « chimique > correspond en fait 2 une zone entiere de
I’écoulement dans laquelle les grandeurs thermochimiques sont supposées parfaitement homogenes. La
clef de volte de ce modele réside dans la détermination d’un mapping pertinent entre les deux maillages.
Dans les paragraphes qui suivent, on montrera les possibilités offertes par le modele multi-zones dans la
modélisation de la combustion CAI/HCCI en présentant les principaux résultats de travaux publiés. Le
probléme du mapping ne sera pas abordé dans ses détails. Le lecteur intéressé pourra trouver les informa-
tions techniques dans les publications présentées ci-apres. Simplement pour se représenter le probleme,
la figure 2.9 [66] illustre la décomposition de la chambre de combustion en zones. Chaque zone corres-
pond a une portion continue de la chambre de combustion, I'union de toutes les zones recouvrant tout le
volume d’étude.
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FIGURE 2.9 — Configuration géométrique du modele multi-zone, Komninos et al. [66]

Dans la famille des modeles multi-zones, I’approche la plus simpliste consiste a assimiler I’ensemble
du domaine a une seule et unique zone. Les champs thermochimiques dans le volume de combustion sont
donc considérés comme homogenes, sans prise en compte des phénomenes de transport tridimensionnels.
Seule la dimension temporelle est donc prise en compte dans cette approche dite < OD >. La configura-
tion canonique du réacteur homogene (c.f. § 4.4.4.3) est alors utilisée pour modéliser 1’évolution d’un tel
systeme. L’intérét évident de cette approche réside dans son faible colit numérique : elle peut permettre
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de mener rapidement une premicre étude de sensibilité de la cinétique chimique aux conditions initiales
ou encore au rapport de compression. De plus, en restant dans cette formulation 0D, il est également
possible de modéliser 1’effet d’éventuelles pertes thermiques aux parois en ramenant leur contribution
tridimensionnelle en un point de 1’espace, via des corrélations. Cette stratégie de modélisation permet,
par exemple, a Flowers et al. [38] d’étudier I’impact de la composition d’un gaz naturel sur la combustion
dans un moteur de type CAI/HCCI et d’explorer trois stratégies de contrdle : I’addition de diméthyléther
(C2HgO), la température de 1’air a I’admission et le recyclage des gaz d’échappement chauds ou EGR
(Exhaust Gas Recirculation). L’effet de ’EGR sur la combustion CAI/HCCI dans un moteur alimenté
en méthane est étudié par Chen et Milovanovic [13] qui adoptent également une approche OD. Les au-
teurs ont ainsi pu montrer que 1’enthalpie contenue dans les gaz d’échappement est essentielle a 1’ini-
tiation de 1’auto-inflammation ; ils ont aussi pu observer les effets chimiques des EGR et remarquer
que les especes qui les composent peuvent avoir des contributions opposées sur le délai d’auto-inflam-
mation ainsi que sur le taux de dégagement de chaleur.

Des modeles de transferts thermiques aux parois sont utilisés pour des simulations OD de moteurs
CAI/HCCI. Cependant, a I’'image de la corrélation de Woschni [130], ils sont généralement basés sur des
relations empiriques obtenues par post-traitement de mesures effectuées sur un moteur diesel a injection
directe. En outre, il est évident qu’une approche négligeant la dynamique propre a I’écoulement étudié
ne rendra compte que treés schématiquement des pertes thermiques aux parois. Compte-tenu de 1I’impor-
tance capitale de la distribution de la température sur le développement de I’ auto-inflammation (c.f. sec-
tion 2.2.3.2), les biais ainsi introduits se répercutent sur I’ensemble des propriétés thermochimiques. En
outre, selon I’hypothese d’homogénéité parfaite, I’auto-inflammation est réalisée simultanément partout
dans le volume de la chambre de combustion et les évolutions de température et de pression correspon-
dantes s’écartent donc significativement de la réalité. Ceci compromet toute tentative de prédiction sur
les especes et sur la durée de combustion qui est largement sous-estimée, la combustion étant rendue
artificiellement robuste. Il est néanmoins possible de raffiner cette modélisation en introduisant une for-
mulation plus générale, tout en continuant d’exploiter la configuration du réacteur homogene pour sa
simplicité et le faible colit numérique que sa résolution nécessite.

Une description plus physique de la combustion CAI/HCCI doit intégrer une prise en compte du
transport turbulent. Une approche basée sur un réseau de réacteurs homogenes a été proposée dans sa
version la plus simple par Fiveland et Assanis [36] afin de rendre compte spatialement du transfert ther-
mique aux parois. La chambre de combustion est ici décomposée en deux zones, le coeur adiabatique et
la couche limite thermique, mais la méthodologie est facilement généralisable a /N zones, une zone étant
définie par sa masse, sa température et les concentrations des différentes especes. Le jeu d’hypotheses de
modélisation est le suivant :

le mélange réactif se comporte comme un gaz parfait ;
— I’écoulement est supposé incompressible : I'uniformisation de la pression dans la chambre est
considérée comme instantanée ;

seule la contribution de la convection forcée est prise en compte ;
— le coeur adiabatique est considéré comme un réacteur parfaitement homogene ;

le piégeage du mélange dans les crevices n’est pas pris en compte.

Les auteurs récapitulent les interactions alors possibles entre ces deux zones dans la figure 2.10. Elles
peuvent échanger :
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— de la masse ;

— de la chaleur avec la paroi, dans le cas de la couche limite, ou de la chaleur avec 1’autre zone dans
le cas général, par un mécanisme similaire a celui de la conduction thermique ;

— du travail avec le piston.
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FIGURE 2.10 — Modele d’interaction entre le coeur adiabatique et la couche limite thermique, Fiveland
et Assanis [36]

I1 est montré que ce modele permet de rendre compte du piégeage du mélange réactif dans la couche
limite, phénomene qu’il est nécessaire de capter si I’on veut représenter numériquement les effets de
quenching aux parois. Les résultats obtenus par cette modélisation en deux zones sont également com-
parés a ceux obtenus avec une seule zone, mais utilisant des corrélations pour représenter les transferts
thermiques. Les auteurs mettent ainsi en avant I’importance d’une prise en compte, méme tres simplifiée,
de toute la dynamique spatiale et soulignent I’incapacité d’une unique zone a décrire correctement le
comportement de la combustion dans un moteur CAI/HCCI et a prédire les émissions de HC et de CO.
Depuis cette étude, d’autres développements ont été apportés aux approche multi-zones. Easley et al. [27]
discrétisent le volume de la chambre de combustion en six zones entre lesquelles les transferts de cha-
leur et de masse sont négligés, les distributions initiales de température et de masse étant imposées. De
plus, les auteurs supposent que I’épaisseur de la couche limite thermique est constante. Malgré toutes ces
hypotheses, ils montrent que le phénomene de piégeage de fluide réactif dans les crevices et la couche
limite joue un rdle prédominant dans I’émission de HC et de CO liée a une combustion incomplete. Une
stratégie plus fine est proposée par Aceves et al. [1, 2]. Un solveur CFD (KIVA) est utilisé pour générer
les champs de température et de masse, du point mort bas (PMB) jusqu’a I’auto-inflammation ; en pa-
rallele, une approche multi-zones est utilisée pour résoudre la thermochimie. L.’ architecture de ce solveur
hybride suit les phases suivantes, répétées a chaque étape du calcul :

1. le code CFD (RANS jusqu’a récemment) calcule une distribution de température et de masse
dans le cylindre apres I’admission a partir de champs initialement homogenes. Les phénomenes de
convection, de diffusion de masse et de transfert de chaleur sont donc pris en compte ;
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2. les champs obtenus sont utilisés pour déterminer une répartition judicieuse de masse et de tempéra-
ture dans chaque zone ;

3. le solveur des équation de la cinétique chimique OD est utilisé pour calculer I’évolution des concen-
trations dans chacune des zones en prenant en compte 1’historique de température ;

4. en-dehors de la zone contenant la couche limite thermique, ol une corrélation de transfert ther-
mique est appliquée, les zones sont supposées se comporter comme des coeurs adiabatiques.

Dans [1, 2], la chambre de combustion est décomposée en 10 zones qui n’échangent ni masse, ni chaleur.
Les auteurs constatent dans [1] une sous-prédiction des émissions de HC et de CO alors que dans [2],
les HC sont surestimés et le CO continue d’étre sous-estimé. Pour apporter une explication aux écarts
de prédiction, Flowers et al. [37] mettent cette stratégie hybride en oeuvre, cette fois-ci durant toute la
phase de compression et d’expansion ; la chimie est ici résolue sur 20 zones de calcul qui n’échangent
ni masse, ni chaleur. Ils mettent ainsi en évidence 1’impact de la prise en compte des phénomenes de
mélange, particulierement durant la phase d’expansion, sur la qualité des prédictions du CO et des HC.
Plus récemment, Komninos [66] inclut des modeles de transfert de chaleur et de masse entre les 16 zones
discrétisant la chambre de combustion afin d’étudier I'impact du transfert de masse sur la formation
des HC et du CO, toujours dans le cadre de la combustion dans les moteurs CAI/HCCI. Il montre que
négliger ce phénomene avant le dégagement de chaleur caractérisant I’auto-inflammation entraine une
forte sous-estimation des HC piégés dans les crevices. Cette sous-estimation, méme si elle existe, est
moins importante dans le cas ou les transferts de masse sont négligés pendant la phase de combustion
et d’expansion. Enfin, I’auteur montre 1’importance du mécanisme de formation du CO par oxydation
partielle des HC dans les zones les plus proches des parois froides.

Pour repousser les limites numériques imposées par le colit prohibitif de résolution de la chimie
complexe selon les approches LES et DNS, Jangi et al. [58] proposent et testent une méthode s’inspirant
des principes du modele multi-zones. A I’instar de ce dernier, elle permet de réduire le colit numérique
imputable a I'intégration des équations de transport des nombreuses especes impliquées dans le schéma
cinétique. Une nouvelle méthode de décomposition du domaine physique y est introduite. Au lieu d’as-
socier une zone a un ensemble de points recouvrant un volume continu dans le maillage physique, les
auteurs développent 1’idée de définir une zone comme un volume continu de I’espace des phases (ou
espace des états thermochimiques). Selon ce nouveau mapping, on associe une zone de 1’espace des
phases a un ensemble de points appartenant au maillage physique et dont le nombre est presque direc-
tement relié au volume de la zone. De la mé&me facon que pour la décomposition du domaine physique,
plus une zone est petite, plus le nombre de points du maillage physique qu’elle contient est faible et
plus I’estimation est précise et le colit numérique élevé. Le comportement du modele converge donc vers
celui de la DNS, ce qui n’est pas le cas pour les modeles multi-zones présentés précédemment (c.f. fi-
gure 2.9). Six cas-tests sont calculés pour tester le modele : les simulations sont 2D ou 3D, I’écoulement
est laminaire ou turbulent et différents combustibles associés a différents nombre de Lewis sont étudiés
a différentes richesses du coté pauvre. Les résultats obtenus en couplant ce modele a un solveur DNS
sont systématiquement comparés a ceux obtenus par DNS compleéte. L’accord est remarquablement bon
comme 1’atteste la figure 2.11 ; cette derniere montre une comparaison des expansions d’un noyau de
flamme Hy/air turbulente obtenues selon les deux approches.

Le temps de calcul est diminué d’un facteur allant de trois a cinq sans affecter significativement la
précision des résultats. Le modele apparait donc comme particulierement prometteur.



46 Physique de I’auto-allumage

DNS

A

() (b)

DNS-MZC DNS-MZC

© \)

FIGURE 2.11 — Visualisation du front de réaction par suivi de 1’iso-contour de température 7' = 1100 K,

pour une flamme 3D turbulente Ho/air. (a) et (c) : 0.17 ms apres 1’allumage ; (b) et (d) : 0.35 ms apres
I’allumage. Jangi et al. [58]

2.3.3.2 Limites de ’approche par zones et améliorations

Dans I’approche multi-zones décrite dans la sous-section précédente, la chimie est donc résolue sur
un maillage beaucoup plus grossier que celui de I’écoulement. Il en résulte un colit numériquement tres
bas qui rend possible des études de la sensibilité de la combustion CAI/HCCI aux différents parametres
thermochimiques ou géométriques. Cependant, I’hypothese d’homogénéité de la chimie sur des volumes
aussi grands s’accompagne nécessairement d’une perte d’informations pouvant notablement affecter la
qualité des prédictions.

Hawkes et al. [50] testent a posteriori le comportement du modele multi-zones en I’initialisant a
partir de champs extraits de DNS 2D de I’auto-inflammation d’un milieu présentant des inhomogénéités
de température [12]; la réponse du modele est ensuite comparée aux données DNS. Le but de cette
étude est de déterminer les conditions physiques pour lesquelles la résolution de la chimie par zones est
justifiable. Les auteurs montrent que :

— dans le cas ou I’écoulement est au repos mais qu'un champ de température inhomogene est
initialement prescrit, la qualité des prédictions se dégrade quand I’écart-type des fluctuations de
température augmente. Il s’agit d’une conséquence directe du fait que I’impact des inhomogénéités
des champs thermochimiques est négligé dans une zone : plus les fluctuations sont faibles, plus les
flux diffusifs de chaleur sont négligeables, et plus le comportement du systéme réactionnel tend
vers celui d’un réacteur homogene. Les auteurs concluent logiquement que le modele multi-zones
permet de bonnes prédictions dans les cas ou les échelles spatiales caractéristiques des fluctuations
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sont suffisamment grandes ;

— dans le cas ou I’écoulement est turbulent, toujours en initialisant un champ de tempéra-
ture présentant des fluctuations, les prédictions du modele multi-zones se dégradent. De plus,
I’augmentation de 1’échelle spatiale caractéristique des fluctuations de température ne s’accom-
pagne plus d’une amélioration de la qualité des prédictions. En effet, I’étirement par la turbulence
des iso-contours de température est responsable de la diminution de la longueur des fluctuations
de température, et donc de I’augmentation de la contribution de la diffusion, ce qui rend inopérant
le modele multi-zones.

La validité du modele multi-zones est donc limitée au cas ou la contribution des mécanismes de diffu-
sion moléculaire ou turbulente peut €tre considérée comme négligeable par rapport a la contribution de
la cinétique chimique dans une zone. Le nombre de Damkohler est approprié pour mesurer la pertinence
du modele. Il compare un temps de mélange a un temps chimiques. Si Da > 1, les processus chi-
miques sont beaucoup plus rapides que le mélange turbulent et pilotent donc la combustion ; I'utilisation
du modele multi-zones est alors justifiée. Sinon, les contributions 3D du mélange ne peuvent plus &tre
négligées. Elles impactent alors I’histoire de la thermochimie qui ne peut plus étre modélisée par une
approche purement OD.

Compte-tenu de I’'importance du transport de 1’enthalpie dans le développement de la combustion
CAI/HCCI, Cook et al. [17] proposent un modele fondé sur un systeme d’équation de type flammelette
et basé sur I’enthalpie, dans 1’optique d’apporter une amélioration au modele multi-zones. Ce systeéme
est obtenu en projetant les équations de transport générales de la température et des N especes im-
pliquées dans le schéma cinétique dans un repere attaché aux iso-surfaces d’enthalpie et en négligeant
les termes d’ordre supérieur a 1 en variation spatiale d’enthalpie. Ils montrent, dans un premier temps,
qu’en négligeant les phénomenes diffusifs, ce systeéme est équivalent au systeéme chimique résolu dans
chaque zone par le modele multi-zones. Cependant, tel qu’il est formulé, ce nouveau modele prend en
compte 1’évolution temporelle de la PDF et peut donc rendre compte a la fois des régimes de propaga-
tion spontanée et déflagrative, alors que 1I’approche multi-zones est limitée a la description du régime
spontané uniquement. Afin de comparer la qualité des prédictions des deux approches, les auteurs post-
traitent les DNS présentées dans [12] en utilisant le nouveau formalisme et comparent les résultats a
ceux obtenus par [50] avec le modele multi-zones original. Sans surprise, la nouvelle approche permet
de meilleures prédictions. Cependant, leur qualité se dégrade rapidement dés lors que I’écart-type des
fluctuations de température devient trop important. De plus, dans la démarche de validation de cette
nouvelle approche, la PDF dans chaque zone est calculée a partir de la DNS; on peut anticiper une
dégradation des prédictions dans le cas ou cette PDF n’est pas connue et qu’on doit la transporter, voire
la présumer. Enfin, le taux de dissipation scalaire de I’enthalpie apparait comme un parametre du modele
et la modélisation de cette quantité n’est pas triviale. Il semble donc que la description fine de I’auto-
inflammation HCCI dans un milieu présentant de fortes fluctuations de température nécessite la mise en
oeuvre d’autres approches.

2.3.3.3 Approches plus générales : modélisation de sous-maille RANS et LES

Les modeles multi-zones sont donc développés spécifiquement pour permettre une description de la
combustion CAI/HCCI a moindre cofit et tester la sensibilité de ce mode de combustion aux parameétres
thermochimiques ou géométriques. Cependant, lorsque le transport diffusif (moléculaire ou turbulent) de
la température affecte trop localement les mécanismes de la cinétique chimique, cette approche ne per-
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met plus de prédiction correcte. Des approches plus conventionnelles ol les zones chimiques se réduisent
classiquement aux mailles du calcul CFD sont alors adoptées.

Colin et al. [16] proposent une méthode qui, couplée a un solveur RANS, permet une description
correcte de la combustion a basse température. Deux quantités sont a la base de ce modele : la fraction
massique d’une espece fictive Y; définie de maniere a valoir 1 lorsque le délai de flamme froide est
atteint dans la simulation, et la fraction massique du carburant Y. Alors que Y7 est représentative de la
combustion lente a basse température, Y permet de suivre les phénomenes rapides a haute température.
La stratégie est la suivante :

— indépendamment du calcul RANS 3D, des réponses de réacteurs homogenes a pression constante
sont calculées sur toute une gamme de pression et de température. Les délais de flamme froide sont
stockés dans une base de données ainsi que le taux de dégagement de chaleur de flamme froide et
le terme source d’une variable de progres définie a partir de Y en faisant I’hypotheése de nombre
de Lewis unitaire ;

— durant le calcul RANS 3D, Y; et Yy sont transportées. Pendant la phase de flamme froide, les
terme sources sont estimés par approximations linéaires utilisant pour la premicre le délai de
flamme froide et pour la seconde, un temps caractéristique de consommation du carburant. L’ auto-
inflammation principale est décrite classiquement sur la base de termes sources tabulés en fonction
de la variable de progres (c.f. chapitre 4) .

Le modele est validé par comparaison entre les résultats du modele et des mesures effectuées sur moteur
HCCI. 1l permet de capter les principales caractéristiques du fonctionnement du moteur et semble offrir
un bon compromis en termes de précision et de temps de calcul.

Zhang et al. [135] étudient I’influence des interaction turbulence/chimie sur 1’auto-inflam-
mation HCCI du n-heptane et sur les émissions de CO et des HC imbrilés. Ils utilisent une méthode
de transport, par un solveur de type RANS, des densités de probabilité (PDF) associées a I’enthalpie et
aux 40 especes chimiques impliquées dans le schéma réactionnel. Ces PDF sont modélisées en utilisant
une méthode hybride particule/volume fini. Une étude de sensibilité est menée (richesse, température des
parois, nombre de swirl entre autres) ; les résultats obtenus en transportant les PDF et donc en prenant
en compte les interactions turbulence/chimie, sont comparés a ceux obtenus sans transport de PDF. Cette
comparaison permet de montrer que dans un milieu homogene en composition, la turbulence a un faible
impact sur le délai d’auto-inflammation mais un impact non-négligeable sur les émissions de polluants
qu’elle augmente. En augmentant le nombre de swirl et I’amplitude des inhomogénéités de composi-
tion, le délai d’auto-inflammation est diminué mais les concentrations des polluants émis deviennent
significativement plus fortes.

2.4 Conclusions

La combustion turbulente au sens large et ici, I’auto-inflammation, présentent une tres large gamme
d’échelles spatio-temporelles, a cause des phénomenes de transports moléculaires et turbulents, et de la
dynamique complexe des processus chimiques. La description numérique fine de 1’auto-inflammation
dans toute sa richesse nécessite des moyens de calculs encore trop importants et c’est la raison pour
laquelle ce phénomene a été étudié par I’intermédiaire de problémes physiques modeles, ayant pour
intérét, en plus d’&tre abordables numériquement, de séparer les contributions des différents phénomenes
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physico-chimiques.

Il a ét€ montré dans la premiere section de ce chapitre que I’auto-inflammation dans un milieu in-
homogene en température et en composition avait lieu préférentiellement dans une zone ou le taux de
dissipation scalaire conditionné a une valeur de la fraction de mélange est faible, cette valeur particuliere
de la fraction de mélange étant celle qui minimise le délai d’auto-inflammation. En outre, plus en rap-
port avec la problématique de la combustion dans les moteurs CAI/HCCI ou seules des inhomogénéités
de température existent en théorie, il a ét€ montré que les longueurs caractéristiques des fluctuations de
température sont déterminantes dans la sélection du ou des régime(s) de propagation (déflagratif, i.e.
piloté par la diffusion, ou spontané et pouvant s’accompagner de fortes ondes de pression) adopté(s)
par ’auto-inflammation [133, 6, 12], particulicrement dans instant précédant le brusque dégagement de
chaleur caractérisant le phénomene. Pour qu’il puisse étre prédictif, un modele dédié a la combustion
CAI/HCCI doit donc étre en mesure de rendre compte le plus fidelement possible du transport turbulent
de la température, ou de maniere équivalente, de I’enthalpie.

Si les longueurs caractérisant des fluctuations spatiales de température sont < suffisamment > grandes,
et plus généralement si Da > 1, le modele multi-zones apparait comme un excellent compromis entre
colit numérique et précision. Plus précisément, ces longueurs doivent étre du méme ordre de grandeur ou
supérieures a la dimension caractéristique d’une zone. Sinon, on sort du domaine de validité de ce type de
modele et la qualité des prédictions se dégrade tres rapidement, quelles que soient les améliorations que
I’on apporte a la modélisation de la chimie dans chaque zone. D’autres approches moins spécifiques a la
description de la combustion en mode CAI/HCCI sont alors adoptées. Elles sont basées sur des stratégies
de modélisation de sous-maille par tabulation, ou de transport de PDF.

Cette synthese de 1’état de 1’art permet de mettre en évidence un axe d’étude encore inexploré par
les simulations numériques directes. En effet, toutes ces simulations présentées ont été effectuées en
considérant la turbulence comme homogene et isotrope. Cette approche s’est montrée puissante mais
elle néglige les effets d’histoire qui contribuent nécessairement a I’initiation et donc au développement
de I’auto-inflammation dans des systémes réels comme les moteurs a combustion interne. A la lumiere
de cette observation, on proposera une stratégie de modélisation d’une séquence d’admission réaliste qui
permettra d’étudier I'impact de 1’anisotropie et de I'inhomogénéité statistique d’un écoulement turbulent
3D et instationnaire sur 1’auto-inflammation en mode CAI/HCCI.
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Chapitre 3

Outils de la simulation numérique de la
combustion turbulente
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3.1 Introduction

Les tourbillons dans les fluides sont des objets/phénomenes observés des I’ Antiquité, mais c’est
Léonard de Vinci (1452-1519) qui, le premier, étudia la formation de ces structures a caractere rota-
tionnel dans un fluide et décrivit, par I’observation, la mécanique fine du phénomene. On lui doit le
qualificatif encore usité de nos jours de furbulent dont le sens étymologique est relatif a la foule. A tra-
vers cette image, De Vinci traduit son impression selon laquelle les particules fluides, a la maniere d’une
foule d’humains agités, ont des dynamiques tumultueuses et imprévisibles, sans pour autant étre dénuée
de cohérence. A I’observation de ses croquis, il est évident que 1’harmonie émergeant de cet apparent
embrouillamini n’a pas échappé a I’artiste (c.f. image 3.1).

La turbulence, dynamique dans laquelle coexistent I’<« ordre > et le « désordre >, a fasciné non
seulement les artistes, mais aussi les scientifiques qui y reconnaissent un phénomene d’une complexité
remarquable. Dans le ciel ou I’océan, autour des ailes des oiseaux ou des avions, autour des nageoires
des poissons comme autour de la coque des navire, les écoulements turbulents sont 1égion. La capa-
cité qu’a ’'Homme a prévoir le temps qu’il fera demain ou celle qu’il a de se propulser dans les airs,
dans I’eau ou sur terre en optimisant la quantité d’énergie nécessaire sont conditionnées par le niveau de
compréhension qu’il a de la turbulence.
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FIGURE 3.1 — Croquis des tourbillons dans un écoulement turbulent, par Léonard de Vinci

La problématique principale de la recherche en sciences pour I’ingénieur réside dans la prédiction
du comportement d’un fluide. Ainsi, dans les années 1880, les équations dites de Navier-Stokes (du nom
du physicien et ingénieur frangais Claude-Louis Navier et du physicien et mathématicien anglais George
Stokes (1819-1903)) sont-elles établies. Ces équations aux dérivées partielles non-linéaires sont sup-
posées étre capable de décrire mathématiquement toute la dynamique complexe de la turbulence. Cepen-
dant, aucune solution analytique générale (si elle existe ?..) n’a encore été proposée, faisant du probléme
de la turbulence 1’'un des sept défis mathématiques majeurs posés par le Clay Mathematical Institute en
2000. Pour I’instant, seule I’intégration numérique de ces équations peut permettre une prédiction du
comportement d’un fluide turbulent tel qu’on le rencontre dans les configurations industrielles. Et 1a en-
core, des difficultés apparaissent.

Tout d’abord, les puissances de calculs n’étant pas infinies, un probleme appartenant a la mécanique
des milieux continus doit d’abord étre converti sous forme discrete, la solution numérique étant calculée
en chaque point d’un maillage. On imagine bien que pour représenter I’intégralité des structures turbu-
lentes sur ce maillage selon I’approche DNS ou Direct Numerical Simulation, considérée comme exacte,
la taille caractéristique de la maille doit étre inférieure a la taille du plus petit tourbillon. Cette contrainte
limite les cas accessibles a la simulation directe, le nombre de mailles nécessaires a ce niveau de descrip-
tion devenant trés rapidement inabordable. De plus, bien que déterministe, la dynamique d’un écoulement
turbulent est non-linéaire et toute prédiction a son sujet se trouve limitée par son extréme sensibilité
aux conditions initiales. Pour repousser cette limitation, les codes de calculs dédiés a I’intégrations des
équations de la mécanique des fluides doivent inclure des méthodes numériques précises.

Il est bien évident que pour décrire une flamme turbulente, il faut “ajouter” a la complexité de la
dynamique d’un écoulement turbulent celle propre a la dynamique hautement non-linéaire de la chi-
mie de la combustion ; on franchit ainsi un nouveau cap dans la difficulté de la description. Et il n’est
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pas encore question du probleme de 1’atomisation et des phénoméenes émergeant des interactions tur-
bulence/chimie/gouttes dans un moteur a combustion interne. En ce sens, la description numérique de
I’ensemble des phénomenes physiques impliqués dans la description de la combustion turbulente dans
un moteur a combustion interne constitue encore un véritable défi.

3.2 [Equations générales de la mécanique des fluides et de la thermochimie

Des axiomes et des approximations sont a la base de 1’établissement des équations. Tout d’abord,
la mécanique des fluides trouve son origine et ses fondements théoriques dans la mécanique classique
selon laquelle, par principe physique, la masse, la quantité de mouvement et I’énergie sont des quantités
conservées. L’établissement des équations de Navier-Stokes est basé sur ces principes de conservation.
Ils stipulent que la variation d’une quantité dans un volume de contrdle V est liée aux flux F' de cette
quantité a travers la frontiere de ce volume et aux effets des sources internes volumiques @),,. La forme
intégrale de ce principe pour un vecteur U s’écrit

8/ Udv+7{ F.ndS:/Q,,dv, 3.1
ot Jy 5 v

ou n est le vecteur normal a la surface du volume de contrdle ; par convention, il pointe vers 1’extérieur
du volume. U est le vecteur constitué des grandeurs conservatives moyennées sur une cellule. Dans
I’équation 3.1, le premier terme représente 1’évolution temporelle de U sur le volume de contrdle V. Le
second quantifie les échanges de flux sur les surfaces délimitant la cellule. Il inclue ici les flux diffusifs
et convectifs.

De plus, dans I’approximation classique, un gaz est assimilé a une assemblée de molécules qui se
heurtent entre elles comme des objets pleins. Mais en supposant que les échelles spatiales caractéristiques
de la dynamique du fluide sont beaucoup plus grandes que le libre parcours moyen (i.e. distance moyenne
que parcourt une particule entre deux collisions), le fluide peut étre vu comme un milieu continu et les
propriétés de la mécanique statistique telles que la densité, la pression, la température ou la vitesse
prennent leur sens. La validité de cette approximation peut étre éprouvée via le nombre adimensionnel
de Knudsen, généralement noté K n. Il n’est autre que le rapport du libre parcours moyen des molécules
a la plus dimension de la particule, représentée généralement par son diametre. Lorsque ce nombre n’est
plus négligeable devant 1, on est en présence d’un gaz raréfié et la mécanique des fluides obéit a d’autres
lois que celles présentées dans la suite de ce manuscrit.

Enfin, dans la suite, les fluides étudiés seront considérés comme newtonien, ¢’est-a-dire que le tenseur
des contraintes visqueuses est une fonction linéaire du tenseur des déformations, le facteur de propor-
tionnalité étant la viscosité, qui est donc considérée comme indépendante du taux de cisaillement.

3.2.1 Description de I’état du systeme en combustion turbulente

3.2.1.1 Description de la composition du mélange

Décrire numériquement la combustion turbulente équivaut a connaitre 1’état thermochimique et aéro-
dynamique en chaque maille. Pour caractériser le mélange réactif, c’est-a-dire les proportions dans les-
quelles les especes sont présentes, deux quantités peuvent étre utilisées. Dans un volume donné, pour
chaque espece k, on peut définir la fraction massique notée Y; comme le rapport entre la masse de
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I’espece k présente et la masse totale du mélange. On peut également choisir d’utiliser la fraction mo-
laire X}, rapport entre le nombre de moles de ’espece k et le nombre total de moles. S’agissant de
proportions, si [V, composent le mélange, il vient directement que

Nsp Nsp

ZYk:ZXk:I. (3.2)
k=1 k=1

De plus, on peut passer d’une fraction massique a une fraction molaire a I’aide du rapport entre la
masse molaire de I’espece k notée W), et la masse molaire du mélange W a I’aide de la relation

X, = —Y; 3.3
k W k> (3.3)
avec N
1 Y 1
— =)= (3.4)
= S A1

Ayant défini X, et Y}, on est maintenant en mesure de construire toutes les grandeurs nécessaires a
la caractérisation de 1’état aérothermochimique local d’un écoulement réactif turbulent.

3.2.1.2 Description des phénoménes thermochimiques

Outre la connaissance de la composition du mélange, 1’état d’un systéme en combustion turbulente
dans un volume de controle est déterminé par la donnée de :
— p : la masse volumique s’exprimant en kg.m 3. Il s’agit de la masse ramenée 2 une unité de
volume ;

- u4,¢ =1,..,3 : les composantes dans les trois direction du vecteur vitesse w. Elles s’expriment en
m.s 1 )

— une quantité représentative indifféremment de I’énergie massique présente dans le volume considéré
(en J.kg™1), de I’enthalpie massique (en Jkgt également), de la température 7" (en K) ou en-
core de la pression p (en Pa)'. Dans les travaux présentés dans ce manuscrit, on a choisit d’utili-
ser 1’énergie totale non chimique E définie comme la somme de 1’énergie sensible et de 1’énergie
cinétique ; son expression sera donnée dans la suite.

Toutes ces grandeurs déterminent intégralement 1’état du systeéme que 1’on veut décrire et constituent

les composantes du vecteur des variables dites primitives noté .

U= (p,U1,U/2,U3,E,Y1,Y2,...,YNSP)T. (35)

Un autre choix équivalent de description est possible grace au vecteur des variables conservatives U,

T
U= (PapulaPU%PUSaPapEvPYl»PYZ» "'7pYNsp) : (3.0)

Il sera supposé dans la suite que le gaz réactif est parfait, c’est-a-dire que sa pression, sa masse
volumique et sa température sont reliées par la loi des gaz parfaits

P=p—T, (3.7)

1. Ces quantités sont équivalentes du point de vue de la description; on passe aisément des unes aux autres par ’in-
termédiaire de lois et de tables thermochimiques.
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ol R = 8.3145 J.mol~'. K~ est la constante des gaz parfaits. Par définition, I’énergie sensible d’une
espece k s’écrit

T
RT,.
€t :/ con(T)dT' — =1 (3.8)
Tyes Wi,

ol ¢,y est la capacité calorifique massique a volume constant de 1’espece k, fonction uniquement de la
température, et T;.. r la température de référence. Plus précisément, c,, = (aek / 5T) v ol ey, est I’énergie
interne massique de I’espece k. Pour un gaz parfait, ¢, peut tre relié a la capacité calorifique massique
a pression constante ¢,y selon I’égalité

R

Cpk — Cok = Wk . 3.9)

Pour calculer ces quantités pour le mélange, on introduit les définitions suivantes :

Nsp
o = > Yk (3.10)
k=1
Nsp
et cy = chkYk. (3.11)
k=1

le rapport de ces capacités calorifiques massiques du mélange étant noté -,

— (3.12)

Cy
De la méme fagon, 1’énergie sensible du mélange s’écrit comme

Nsyp
es = eV, (3.13)
k=1

qui devient, en utilisant 3.8,

Nsp T
RTey
0, — / cvk(T’)dT’—>Yk
;( Tpes Wi
r RTref
- / co(T)dT — =22t (3.14)
T’ref W

Finalement, on détermine 1’énergie totale non-chimique £ comme la somme de 1’énergie sensible e,
et de I’énergie cinétique e,

E = es+e.
T
RT, 1
. / co(TAT' — =28 4 ;. (3.15)
Tref w 2

Comme expliqué précédemment, déterminer entierement 1’état aérothermochimique d’un volume de
contrdle revient a déterminer les différentes composantes du vecteur des variables primitives ou conser-
vatives : il reste donc a établir leur équation de transport. Mais avant, on décrit, dans ses grandes lignes,
la stratégie la plus précise de modélisation de la cinétique chimique.
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3.2.1.3 Outils théoriques de description de la cinétique chimique

La description par une équation steechiométrique globale d’une réaction chimique telle que la com-
bustion du méthane ne peut permettre d’en appréhender que les états initiaux et finaux. Ainsi, dans le cas
général, la transformation globale chimique de combustion peut-elle s’écrire

CpHy + (0 + %)02 — nCOs + %HQO . (3.16)
Elle se traduit dans le cas du méthane CH4 sous la forme
CHy + 209 — CO9 + 2H50 . (3.17)

Cependant, pour représenter le plus fidelement possible la cinétique chimique fine de la flamme, on
doit étre capable de décrire I’enchainement des étapes élémentaires ainsi que déterminer la vitesse as-
sociée a ces réactions. Si la réaction de combustion implique V), especes dans N, réactions €lémentaires,
ces dernicres peuvent s’écrire de facon compacte comme

Nsp Nsp
v > vhE . r=1,..N,, (3.18)
k=1 k=1

o &, représente la k™ espece, v/, et v/, sont les coefficients stoechiométriques de cette espece dans
la réaction élémentaire r. Le taux d’avancement de la réaction r, noté €2,., s’écrit

Nsp NSP
O = kg [[IXR)7 = K [T 1XR)7 (3.19)
k=1 k=1

[X;] étant la concentration molaire de I’espece k. k¢, et kp, sont respectivement les constantes de taux

de réaction direct et indirect de la ™ réaction. Le taux de réaction de chaque espece w;, exprimé en

kg.m™3.s71, est défini comme la somme des taux de production , de chaque réaction élémentaire
impliquant I’espece k, i.e.
N, N,
Wp =Y ke = Wi > (Vg — Vi) (3.20)
r=1 r=1

et on obtient finalement le taux de réaction de 1’espece k, noté wy, exprimé en s~ ! et utilisé dans les
équations de transport des fractions massiques et de I’énergie totale non-chimique présentées dans la
suite de ce manuscrit,
L
W = —% . (3.21)
p

Un schéma cinétique est une base de données regroupant toutes les constantes présentées ci-dessus
et nécessaires au calcul des wy. Ses entrées sont la température, la pression et les fractions massiques
Y}, et peuvent aisément étre obtenues a partir des vecteurs des variables conservatives ou primitives qu’il
reste a déterminer : dans la section suivante, on exposera les EDP décrivant la dynamique complexe d’un
écoulement turbulent réactif [104].

3.2.2 Les équations générales de la mécanique des fluides réactifs

3.2.2.1 Conservation de la masse ou équation de continuité

Sauf dans des cas extrémes faisant intervenir des réactions nucléaires, la masse est une quantité
physique conservée. Un bilan du flux de masse sur la frontiere d’un volume fluide infinitésimal (c.f.
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équation 3.1) donne
@ Opu;j

ot Ox;j

ou x; la composante dans la i-eme direction du vecteur position X.

=0, (3.22)

3.2.2.2 Conservation de la quantité de mouvement

L’équation de conservation de la quantité de mouvement, également appelée équation de Navier-
Stokes est obtenue en intégrant les flux de quantité de mouvement sur la frontiere d’un volume de controle
infinitésimal, en négligeant la contribution de forces de volume, on obtient I’équation suivante,

8pu2- 4 apuiuj aO'ij
ot Oz 7 oz 7

=0, i=1,2,3 (3.23)

oll 0; = T;j — Poij 2 est le tenseur des contraintes qui tient compte des contraintes visqueuses 7;; et de la
pression p. Le 1¢" terme correspond au terme de production/destruction temporelle nette de la quantité
de mouvement dans un volume de contrdle fixe ; le 2°™ est le terme de convection de la quantité de
mouvement par le champ de vitesse et le 3°™ décrit la dissipation de la quantité de mouvement par
cisaillement visqueux . L’hypothese de fluide newtonien permet d’exprimer 7;; proportionnellement en
fonction du déviateur du tenseur des déformations 3 noté A;; comme

Tij = 2L A5 , (3.24)

ol u est le coefficient viscosité dynamique du fluide, a partir duquel on peut également définir le coeffi-
cient de viscosité cinématique v = p/p.
Le tenseur A;; est défini comme

(0w O\ 1
(au, +a“”> 1 Ouk s (3.25)

Aij =< — 6.
J 2 8xj 8301 38$k J

3.2.2.3 Conservation de I’énergie totale non chimique

L’énergie totale non chimique E est est définie comme la somme de 1’énergie sensible et de I’énergie
cinétique (c.f. équation 3.15). L’impact des réaction chimiques sur cette quantité doit donc apparaitre
explicitement dans son équation de conservation,

OpE n opu; B B 0u;oj; n %

3t 3xj 895]- aCL‘j - pS ' (326)

A Tinstar de I’équation de conservation de la quantité de mouvement, les deux premiers termes
correspondent respectivement a production/destruction temporelle nette d’énergie dans un volume de
contrdle fixe et 2 sa convection par le champ de vitesse. Le 3°™ terme représente la production d’énergie
par dissipation visqueuse et le 4™, sa diffusion. S est un terme de production/consommation d’énergie.
Il peut décrire mathématiquement, par exemple, I’impact des transferts radiatifs (que 1’on ne prendra pas
en compte dans la suite) ou des réactions chimiques si I’écoulement est réactif. S dans ce dernier cas
sera noté wr ; il est appelé terme de dégagement chimique de chaleur. L’équation 3.26 s’écrit alors

8pE n 8pqu _ Guiaij 6(]]'

_— = . . .2
ot f)a:j 8a;j +al‘j pwT (3 7)

2. d;5 est le tenseur de Kronecker
3. les composantes du tenseur des déformations V X w sont les quantités du; /0
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En négligeant la diffusion différentielle des especes, le flux d’énergie ¢; est réduit a la seule contribution
de la diffusion de la chaleur, modélisée comme suit par la loi de Fourier,

oT
G = —A—. (3.28)

8.%'2'
Le terme de dégagement chimique de chaleur wy intervenant dans 1’équation (3.27) est calculé en fonc-
tion des enthalpies de formation des especes Ah(} i, €t des taux de réaction des Ny, especes wy, (c.f 3.21)

de la maniére suivante,
Nsp

wp=—Y ARG, . (3.29)
k=1

3.2.2.4 Conservation des scalaires passifs/réactifs

Pour inclure la description fine de la chimie de la flamme, la composition locale exacte du fluide
doit étre connue et toutes les Ny, especes impliquées dans le schéma réactionnel doivent étre trans-
portées dans le solveur. Les fractions massiques Y3 ou molaires X}, des especes sont affectées par les
réactions chimiques de production/destruction, prises en compte de maniere effective par le biais du taux
de réaction wg. En termes de fractions massiques, on obtient

0pYr  Opu;Yy n opJF
ot ox; ox;

= puy . (3.30)

JF est la composante dans la °™ direction du vecteur de flux diffusif de Y. En sommant Eq.3.30 sur
toutes les especes, comme Z]kvfl Yy, = 1, il vient de I’équation de continuité 3.22 que

Nsp

D o =0. (3.31)
k=1

De plus, il peut étre intéressant de suivre 1’évolution du mélange par le champ de vitesse turbu-
lent, ce qui nécessite de définir la notion de scalaire passif ou traceur (not¢ Z dans la suite) et de
résoudre son équation de transport. Un scalaire passif est une quantité qui, par définition, est trans-
porté par 1’écoulement mais ne 1’affecte pas. Son évolution est donc décrite par une EDP semblable a
I’équation 3.30, a la seule différence que son terme source est nul,

opZ  Opu;Z  OpJ¥ B
ot " Tom T om

0. (3.32)

Les effets Soret, décrivant la diffusion de masse due aux gradients de température, et Dufour, décrivant
I’effet inverse, sont ici négligés. Enfin, les flux diffusifs Jf et JiZ sont modélisés par une loi de Fick,
équivalente a la loi de Fourier 3.28 dans le cas du transport des especes,

JP =Dy gf‘ :

Remarque : les EDP présentées dans cette section (3.22, 3.23, 3.27 et 3.30) sont établies a partir de bilans
basés sur la conservation de quantités physiques : les composantes du vecteur des variables conserva-

(3.33)

tives sont donc naturellement directement accessibles par I’intégration de ces équations. Il est cependant
possible, si on le souhaite, de basculer vers une description en variables primitives grace a la matrice
jacobienne P = QU /OU. Des détails techniques seront donnés dans la section dédiée au formalisme
NSCBC pour les conditions limites d’entrée.
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3.2.3 Grandeurs caractéristiques de la combustion turbulente
3.2.3.1 La turbulence homogene et isotrope

Chassaing [11] écrit : < 1’écoulement turbulent est un mode naturel de mouvement de fluides vis-
queux ol des mécanismes internes d’échanges énergétiques assurent, au sein méme de 1’écoulement,
la création et le maintien de toute une hiérarchie de mouvements chaotiques répartis continuement sur
une large gamme d’échelles macroscopiques ». On comprend alors que la caractérisation simple d’un
écoulement turbulent entier ne pourra étre possible que dans des cas limites tres simplifiés. Ainsi, si la
turbulence est homogene et isotrope (THI), c’est-a-dire indépendante statistiquement a la position ol on
I’observe dans I’espace et a la direction, I’hypotheése d’équivalence entre les statistiques d’ensemble et
les statistiques spatiales est parfaitement justifiable. A partir de ces statistiques spatiales et d’arguments
dimensionnels, on dispose d’un cadre théorique simple dans lequel toute la dynamique de 1’écoulement
peut étre caractérisée par un nombre réduit de quantités physiques reliées entre elles par des nombres
adimensionnels qui mesurent une caractéristique physique statistique de 1’écoulement. Dans ce cadre
idéalisé, la description de la dynamique de la turbulence dans I’espace spectrale prend tout son sens. Elle
permet de proposer une explication phénoménologique certes schématique mais au moins intelligible des
mécanismes a 1’oeuvre.

Spectre de I’énergie cinétique turbulente, de dissipation et cascade de Richardson

Pour étudier les écoulements turbulents, il peut étre utile d’avoir recours a une décomposition des
champs de pression et de vitesse en une partie moyenne et une partie fluctuante. Elle est nommée
décomposition de Reynolds et pour la vitesse, elle s’écrit

g = U; + (3.34)

ol ; et u sont respectivement les composantes dans la i“™ direction des vecteurs vitesse moyenne et
vitesse fluctuante. On appelle énergie cinétique turbulente k 1’énergie cinétique liée aux fluctuations du
champ de vitesse. Elle est définie comme

11—
k= Qu;u; . (3.35)

En utilisant I’isotropie, on peut représenter la contribution de chaque nombre d’onde K a I’énergie
cinétique turbulente %, indépendamment de la direction du vecteur d’onde (K = ||K||) en définissant
une densité spectrale F/(K ) appelée spectre de 1’énergie cinétique turbulente. k s’écrit donc en fonction
de E(K) comme

k= /OO E(K)dK . (3.36)
0

Dans I’équation de transport pour k, qui n’est pas présentée ici, on fait apparait un terme de dissipa-
tion visqueuse de I’énergie cinétique turbulente, noté €, qui s’écrit

/ !
ou;; Ou

Gzrj a%'j

(3.37)

€E=Vr

on montre que cette quantité peut étre liée a la densité spectrale de 1’énergie cinétique turbulente par la
relation

e=v / 2K’E(K)dK , (3.38)
0
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FIGURE 3.2 — Représentation du spectre de I’énergie cinétique turbulente

et ainsi, qu’on peut écrire la densité spectrale D(K) de € en fonction de celle de k£ comme
D(K) = 2vK*E(K) . (3.39)

De par la proportionnalité en K2, 1’égalité 3.39 montre que le nombre d’onde contenant le plus
d’énergie cinétique turbulente est plus petit que celui correspondant au maximum de la dissipation vis-
queuse. En d’autres termes, 1’énergie est contenue dans des structures plus grandes que celles qui la
dissipent. En outre, en réécrivant le membre de gauche de 1’équation 3.23 en faisant apparaitre la dérivée
particulaire de la quantité de mouvement, le terme non-linéaire de convection devient v - Vu. Si I’on
observe, dans le domaine spectral, son effet sur une fluctuation 1D composée d’un seul mode K, on
constate qu’il produit une fluctuation de nombre d’onde 2K, c’est-a-dire que I’énergie cinétique tur-
bulente est redistribuée des grandes structures, correspondant a de petits nombres d’ondes, aux petites
structures, correspondant aux grands nombres d’ondes. Ces deux observations permettent a Kolmogo-
rov de proposer en 1941 une modélisation de la dynamique de la THI selon le mécanisme de cascade
énergétique, dont les fondements avaient été introduits par Richardson, deés 1922. Ce mécanisme est
représenté dans la figure 3.2.

Dans la région du spectre séparant les petits nombres d’ondes des plus grands, le bilan d’énergie
cinétique turbulente est supposé dominé par la contribution de la redistribution énergétique par les effets
non-linéaire du terme d’« inertie » w - Vu de facon a vérifier la relation 3.38; c’est la raison pour la-
quelle cette zone est dite < inertielle >. Elle n’existe que si la gamme des échelles composant le spectre de
I’énergie est suffisamment grande et on montre alors, par analyse dimensionnelle, que dans cette zone,
E(K) est proportionnelle 2 K ~°/3. Ce comportement dans la zone inertielle a été largement vérifié
expérimentalement. De plus, trois échelles sont caractéristiques du spectre de 1’énergie cinétique turbu-
lente :

— I’échelle spatiale de Kolmogorov [, est définie comme I’échelle de 1’écoulement a laquelle les

forces inertielles et les forces visqueuses se compensent. Ainsi, a cette échelle, toute la quantité
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de mouvement est dissipée en chaleur par les effets visqueux : les dimensions caractéristiques
spatiales et temporelles associées a la dynamique de cette échelle sont donc statistiquement les
plus petites que I’on peut rencontrer dans 1’écoulement. Si la séparation entre les grandes et les
plus petites échelles est suffisante, le mouvement des petites échelles dépend uniquement du taux
de dissipation et de la viscosité cinématique. Toujours par des arguments dimensionnels, on montre

alors que
U3 1/4
g ~ () . (3.40)
€
On notera 7, le temps caractéristique associé a I’échelle de Kolmogorov,
1/2
T~ <”) , (3.41)
€

La vitesse associée a 1’échelle de Kolmogorov sera notée uy, ;

— I’échelle spatiale intégrale est la longueur /; correspondant mathématiquement a la distance au-
dela de laquelle deux volumes fluides dans I’écoulement sont considérés comme statistiquement
décorrélés. Dans le spectre de 1’énergie cinétique turbulente, elle délimite grossierement I’entrée
dans la zone inertielle et ne dépend donc pas de la viscosité. On montre, par analyse dimension-
nelle, que I’on peut I’estimer via la relation

3/2
L~ (3.42)
€

On notera 7y le temps caractéristique associé a I’échelle intégrale. Plus ou moins par abus, 1’échelle
intégrale est également assimilée a I’échelle a laquelle 1’énergie cinétique turbulente est injectée
dans 1’écoulement, ce qui permet de I’assimiler a une longueur propre a la géométrie de la confi-
guration ;

— entre les deux, la micro-échelle de Taylor /) est la plus grande échelle spatiale dont la dynamique
est affectée significativement par la dissipation visqueuse,

Iy ~ vk (3.43)

€

Dans le spectre de 1’énergie cinétique turbulente, elle marque donc la sortie de la zone inertielle et
I’entrée dans la zone dissipative.

Nombres adimensionnels caractérisant un écoulement turbulent

Le nombre de Reynolds Re
C’est un nombre adimensionnel permettant d’estimer le rapport entre la contribution des forces iner-
tielles, représentées par le 2°™ terme dans 3.23, qui ont pour effet de déstabiliser I’écoulement et de
générer de nouvelles échelles turbulentes, sur les forces de dissipation visqueuse de la quantité de mou-
vement représentées par le 3™ terme dans 3.23), dont Ieffet est de laminariser I’écoulement, ¢’est-a-dire
de dissiper les fluctuations de vitesse. Pour ce nombre, on doit se donner des grandeurs de références ca-
ractérisant I’écoulement : une vitesse U,..f, une longueur L, et un coefficient de viscosité cinématique
Vrefs,
Ure I Lre f

Vref

Re = (3.44)
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Le nombre de Reynolds est donc caractéristique d’un écoulement laminaire s’il est petit et d’'un écoulement
turbulent s’il est grand. La donnée de U, s et L,y n’est pas toujours triviale ; celle de v, I’est beaucoup
plus, particulierement pour un écoulement isotherme ou la viscosité cinématique est constante sur tout le
domaine. De plus, par définition, le nombre de Reynolds basé sur 1’échelle de Kolmogorov est de 1’ordre
de ’unité.

Dans le cas de la THI, il est possible de définir un nombre de Reynolds turbulent Rey, si I’on connait
la fluctuation typique u’ (prise comme la racine carrée de 1’énergie cinétique turbulente k) et I’échelle
intégrale [y,

/
l

Re; = 22 (3.45)
14

et de la méme facon, on définit un nombre de Reynolds basé sur la micro-échelle de Taylor

/
l

Rey =22 (3.46)
14

On peut montrer que Re) évolue comme (l A/ lk) 3/4 ; il donne donc un renseignement sur I’étendue de la
zone dissipative. Il est censé rendre compte d’une certaine universalité de la turbulence a petites échelles,
permettant ainsi de comparer les écoulements de nature différente (grille, jet, couche limite). L’ étendue
de la gamme des échelles spatiales contribuant a la dynamique de 1’écoulement turbulent est renseignée
par Re; qui évolue comme (lt/lk) 3/4.

Le nombre de Mach M
Il exprime le rapport entre la vitesse locale d’un écoulement et la vitesse du son a = /7l dans ce
méme fluide,

:M.

M (3.47)

a
On peut négliger I'effet des phénomenes de compressibilité, c’est-a-dire des phénomenes acoustiques,
pour des nombres de Mach inférieurs a 0.3 environ : dans ce cas, I’écoulement sera dit incompressible.

3.2.3.2 Nombres sans dimension caractérisant les propriétés de transport moléculaire

Le nombre de Prandtl Pr
Ce nombre adimensionnel permet de comparer la vitesse de la dissipation visqueuse i.e. < diffu-
sion > de la quantité de mouvement par rapport a celle de la diffusion de la chaleur. Il est donc natu-
rellement défini comme le rapport entre le coefficient de viscosité cinématique v sur le coefficient de
diffusion de la chaleur Dy, = A/ pcy,
v HCp

Pr=_—_ =8/ 3.48
T Do, 3 (3.48)

Le nombre de Lewis associé a une espece k Le;,

Ley, compare la vitesse de diffusion de la chaleur et la vitesse de diffusion de I’espece k; il est le
rapport entre le coefficient de diffusion de la chaleur et le coefficient de diffusion de I’espece considéré
Dy,

Ley = =2 — . (3.49)
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Le nombre de Schmidt associé a une espece k Scy,
Il compare la vitesse de la dissipation visqueuse et la vitesse de diffusion de I’espece k,

v
Sey, = Dy (3.50)

3.2.3.3 Quantités caractérisant les interaction combustion/turbulence dans un milieu
prémélangé

Il est utile de classifier les différents régimes de combustion en fonction des intensités du mélange
moléculaire par diffusion et du mélange turbulent par convection, notamment pour valider certaines
hypotheses de modélisation de la combustion turbulente en prémélangé.

Le nombre de Damkholer Da
Il permet de comparer le temps de mélange turbulent assimilé au temps caractéristique de I’échelle
intégrale 7; a celui de la chimie 7, et est défini comme

Tt

Da = (3.51)

Te
Si Da >> 1, la dynamique de la chimie prédomine sur celle du mélange turbulent a grande échelle et
la structure de front de flamme est peu affectée par la turbulence. Dans le cas contraire, si Da << 1,
le mélange turbulent a eu le temps d’homogénéiser les champs thermochimiques et le comportement de
la chimie tend vers celui que 1’on observerait dans une configuration de type réacteur parfaitement agité
(c.f§4.44.3).

Le nombre de Karlovitz Ka
On peut comparer le temps caractéristique chimique 7. et le temps de Kolmogorov 7, par I'in-
termédiaire du nombre de Karlovitz qui s’écrit donc comme

Te

Ka= (3.52)

Tk

Si Ka << 1, ladynamique des échelles de Kolmogorov est lente par rapport a celle de la chimie qui peut
étre vue comme indépendante des petites échelles de 1’écoulement. Ce nombre joue le réle de pendant
aux petites échelles du nombre de Damkholer : il est donc logique que I’on puisse relier les deux a
I’amplitude de la gamme d’échelles présentes dans le spectre de I’énergie cinétique turbulente. En effet,
en remarquant que 7;/7; évolue comme +/Re¢, on peut établir un lien entre Ka, Da et Re; 2 partir la
relation 3.52,

Re; = Da’Ka* . (3.53)

Cette relation montre que deux de ces trois nombres adimensionnels sont nécessaires a la caractérisation
du régime de combustion dans un milieu prémélangé.

Description de la dynamique de la combustion

En prémélangé, pour estimer les nombres de Damkoler et de Karlovitz, un temps chimique 7. est
nécessaire. Lorsque la combustion n’est pas établie et que les phénomenes transitoires sont de premicre
importance, comme c’est le cas pour I’auto-allumage, 7. peut étre assimilé a un temps caractérisant la
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dynamique globale de la thermochimie. Le délai d’auto-inflammation 7;, est alors tout indiqué. Sinon,
lorsque le régime propagatif établi domine la combustion, on peut construire 7, a partir des propriétés
cinématiques de la flamme que I’on est en mesure d’estimer : d 7, son épaisseur caractéristique et Sz, sa
vitesse de propagation par rapport aux gaz frais*. On a alors
Ji

Te = 5 (3.54)
En général, J est identifiée a I’épaisseur thermique dy, du front de flamme, elle-méme définie comme la
somme des épaisseurs de la zone de réaction J, et de la zone de préchauffage d,,.

3.3 Description du code SiTCom

Les équations de conservation de I’aérothermochimie ont été présentées dans la section 3.2. Elles
font intervenir des dérivées partielles spatiales de premier et second ordre et temporelles de premier
ordre. Parce que les capacités de calcul ne sont pas infinies, la résolution numérique de ces équations
nécessite, d’une part, leur discrétisation dans I’espace et dans le temps et d’autre part, que le nombre de
mailles soit limité, ce qui impose une contrainte sur la taille des volumes physiques que 1’on peut étudier.
Ainsi, si I’on souhaite effectuer une simulation numérique qui permette de capturer tous les détails de
I’écoulement, méme inerte, on peut montrer que le nombre de maille nécessaire /N varie comme

N x R/ . (3.55)

Le nombre de maille augmente donc trés rapidement avec les dimensions caractéristiques de la configu-
ration que I’on aborde numériquement. Cependant, si I’on voulait rester parfaitement fidele a la physique,
il faudrait étre en mesure de décrire I’écoulement en amont et en aval du volume d’étude, celui-ci im-
pactant nécessairement I’écoulement a I’intérieur de ce volume. Bien entendu, la limite de puissance
de calcul rend cette approche inapplicable. Ainsi, I’écoulement dans le domaine de calcul est-il généré
par la prescription des conditions aux limites, qui sont donc d’une importance primordiale pour assurer
la qualité de la description. Elles sont également nécessaires d’un point de vue mathématique a la fer-
meture aux frontieres du systeme d’équations différentielles sous forme discréte. En compressible, les
conditions aux limites jouent alors le role de garde-fou ; elles permettent de limiter I’impact de certains
artefacts numériques qui peuvent mener a des instabilités perturbant la physique dont on souhaite rendre
compte, voire a la divergence des calculs.

Cette section est consacrée a la méthodologie de discrétisation et d’intégration temporelle des équa-
tions de Navier-Stokes adoptée dans le solveur SiTCom dans sa version enticrement parallélisée, développé
en FORTRAN 77 au sein du Complexe de Recherche Interprofessionnel en Aérothermochimie (CORI A).
Le traitement numérique des conditions aux limites sera également abordé dans ses grandes lignes.

3.3.1 Meéthodes numériques mises en oeuvre dans SiTCom

3.3.1.1 Formulation de type volume fini

Contrairement a la méthode des différences finies par laquelle on approxime les dérivées, la méthode
des volumes finis exploite des approximations d’intégrales® sur des volumes et se préte donc parti-

4. On peut également utiliser S, 1a vitesse de propagation du front de flamme laminaire, stationnaire et non-étiré qui est
du méme ordre de grandeur que Sy, et qui présente 1’avantage de pouvoir étre obtenue par un calcul 1D.
5. il en est de méme pour la méthode des éléments finis
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culicrement bien a I'intégration numérique des lois de conservation par une utilisation judicieuse du
théoreme de flux-divergence. SiTCom adopte cette discrétisation dans une approche de type cell-centered,
ou les inconnues correspondant aux valeurs moyennes sur les mailles sont ramenées au centre des
cellules et sont alors dites co-localisées (collocated arrangement). A I'inverse, dans 1’approche dite
vertex-centered ou < centrées sommets >, les inconnues sont situées au niveau des noeuds du maillage, ce
type d’approche nécessitant I’interpolation des vecteurs vitesses aux interfaces des cellules afin d’évaluer
les différents flux.

3.3.1.2 Discrétisation spatiale et intégration temporelle

Les flux eulériens sont déterminés a partir du schéma centré de quatrieme ordre de Ducros et al. [26].
Cette formulation quatrieme ordre est dégradée au voisinage des frontieres du domaine pour obtenir
un schéma du deuxieme ordre. Ces schémas numériques sont dispersifs et les modes de Fourier sont
transportés a des vitesses qui sont des fonctions du nombre d’onde, ce qui a pour effet de générer des
oscillations purement numériques dont I’'impact sur la physique décrite peut devenir non-négligeable,
particulierement au voisinage de discontinuités. Des termes de dissipation numérique sont donc ajouté
pour compenser artificiellement cette dispersion. Le solveur SiTCom inclut deux opérateurs de viscosité
artificielle complémentaire selon la méthode proposée par Jameson et al. [57] :

— la viscosité de deuxieme ordre agit comme une viscosité moléculaire. Elle ajoute de la dissipation
pour lisser les gradients trop raides (par exemple, pour les discontinuités de contact), afin de limiter
le mécanisme purement numérique de génération d’oscillations. Son action est controlée par un
senseur qui déclenche son ajout dés qu’un seuil est franchi ;

— la viscosité de quatrieme ordre tend a stabiliser les zones ou ’on rencontre des instabilités
numériques de longueurs d’ondes courtes, également appelées <« wiggles .

Les flux visqueux sont, quant a eux, approximés a I’aide d’un schéma centré du quatrieme ordre
classique, dégradé en un schéma décentré du troisieme ordre au niveau des frontieres.

La solution est avancée en temps avec le schéma Runge-Kutta TVD (Total Variation Diminishing)
du troisieme ordre proposé par Gottlieb et Shu [45]. Ce schéma explicite présente 1’avantage d’un faible
co(it en termes de stockage. Les détails sur ces méthodes peuvent étre trouvés dans le mémoire de these
de Lodato [71].

3.3.1.3 Criteres de stabilité numérique

En simulation numérique de la combustion turbulente, certaines précautions doivent &tre prises pour
assurer la convergence du schéma numérique ainsi que la représentativité de la solution discrete. Elles
reviennent toutes a imposer une limitation du pas de temps d’intégration temporel, le critere finalement
retenu étant évidemment le plus restrictif. Ces critéres sont basés sur des contraintes imposées, d’une
part, par la propagation des informations inhérentes aux phénomenes de convection (critere C'F'L) et de
diffusion (critere de Fourier F') et d’autre part, par I’intégration temporelle des fonctions raides que sont
les termes source chimiques et le respect des principes physiques.

Convection et critere CF'L
Pour les solveurs explicites en temps, le critere Courant Friedrichs Lewy (C'F'L) est une condition
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nécessaire de stabilité numérique qui impose une borne supérieure a I’amplitude du pas d’avancement
temporel Jt. Simplement, cette condition traduit le fait que la distance parcourue par une une informa-
tion se déplacant a une vitesse donnée durant un pas de temps numérique doit étre inférieure a la distance
séparant deux mailles ayant une face en commun. En d’autres termes, 1’information ne doit pas « sau-
ter > de maille sur une itération. L’information de la convection est portée par une onde dont la vitesse
de propagation est |u| + a et |u| — a ot a = /77T est la vitesse du son. On obtient finalement

(3.56)

StCeFL <C’FL><min< A A2 A3 >

lur| +a’ Jug| + a’ Jus| + a

La valeur du C'F'L est dépendante des schémas numériques de discrétisation spatiale utilisés, tant
que ’avancement en temps est explicite. Dans SiTCom, avec des dérivées spatiales approximées au 4°™°
ordre et pour un intégrateur temporel de Runge-Kutta a 1’ordre 3, 1a valeur théorique du C'F'L est de 1.

Pour assurer une certaine marge de sécurité, elle a été fixée a 0.9 dans les calculs présentés par la suite.

Diffusion et critere de Fourier
Le nombre de Fourier F' est le pendant du nombre C'F'L pour la diffusion, son calcul reposant globa-

lement sur les mémes idées,

min (A%, Az, Ag)

ot < F
< F x 5 ,

(3.57)

ou D est le coefficient du phénomene diffusif/dissipatif considéré (diffusion de la température, des
especes ou dissipation de la quantité de mouvement).

Contraintes numériques liées a la description de la chimie
Une condition supplémentaire portant sur la limitation du pas d’intégration temporelle doit également
&tre imposée au niveau des réactions chimiques. En effet, les termes source dans les équations de trans-
port des especes induisent de nouvelles contraintes qui ne sont plus liées a la convergence numérique
mais au respect de principes physiques fondamentaux, comme la conservation de la masse. Ces termes
sources peuvent €tre des fonctions tres raides du temps a cause de leur caractere exponentiel et leur
intégration peut poser des problemes si le pas de temps est trop grand. Concretement, cela peut se tra-
duire par une production/destruction d’especes trop importante et non-physique pouvant aboutir a des
cas aberrants ou Y < 0 ou encore Y, > 1. On imagine bien les problemes qui peuvent découler au ni-
veau de la conservation de la masse ou de I’énergie. Ceci montre la nécessité d’imposer le critere suivant,
donné ici pour I’espece k,
oty < Lyk ) (3.58)
| peog|
le pas de temps chimique global étant naturellement défini comme le minimum du pas de temps des
especes. Dans SiTCom, la dynamique des processus chimiques est représentée par celle d’une variable
d’avancement notée Y.. La limite du pas de temps imposée par la chimie est donc traduite par 1’inégalité

Y.

ott < )
pWe

(3.59)

Dans la pratique, on choisit généralement de prendre §t¢ = 0.01pY,./poe.
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3.3.2 Conditions aux limites
3.3.2.1 Formalisme NSCBC

En compressible, la prescription de conditions aux limites rigides (i.e. pour lesquelles on impose
directement la valeur d’une quantité physique) génere des réflexions d’ondes acoustiques non-physiques
qui peuvent modifier I’écoulement et donc la représentativité des calculs. La méthode des conditions
limites caractéristiques a été proposée par Thomson [117] pour des systemes d’équations différentielles
hyperboliques (équations sans les termes diffusifs ou dissipatifs en mécanique des fluides) et étendue aux
équations de conservation générales de la mécanique des fluides par Poinsot et Lele [105]) sous le nom de
Navier—Stokes Characteristic Boundary Conditions (N.SC BC). Elle est basée sur une transformation des
équations générales de la mécanique des fluides réactifs (c.f. section 3.2.2) en équations caractéristiques
décrivant la propagation d’ondes porteuse de I’information physique. Les ondes sortant du domaine
peuvent étre déterminées a partir des points a I’intérieur du domaine et leur traitement numérique ne
pose donc pas de probléme. Cependant, les ondes entrantes arrivant de I’extérieur du domaine ne sont
pas connues. Elles ne peuvent pas étre calculées directement a partir de I’information contenue dans le
domaine et doivent donc étre modélisées. La procédure proposée est la suivante :

— Pour des raisons évidentes de praticité, les conditions aux limites sont généralement prescrites sur
les variables primitives. Les équations de conservation de I’aérothermochimie sont donc traduites
en vectoriel sous formes primitives dans une premiere étape, en introduisant la matrice jacobienne
P=0U/oU;

— en diagonalisant P, on aboutit a la formulation en ondes caractéristiques, les valeurs propres cor-
respondant aux vitesses de propagations des ondes caractéristiques. On fait également apparaitre
les variations temporelles des amplitudes des ondes caractéristiques ;

— les conditions aux limites physiques, qui relient les variables primitives a I’amplitude des ondes
caractéristiques, sont obtenues a partir de condition de relaxation des quantités primitives vers leur
valeur cible, les coefficients de relaxation étant fixées par Iutilisateur © ;

— les conditions sur les variables primitives sont finalement transposées aux variables conservatives.

A D’origine, les auteurs supposaient que ces ondes étaient monodimensionnelles et qu’elles se dépla-
caient uniquement dans la direction perpendiculaire au(x) plan(s) d’entrée ou de sortie. Cette approche
est donc efficace pour un écoulement orthogonal a la fronti¢re. Cependant, lorsqu’il présente des fluctua-
tions tridimensionnelles, des distorsions des grandeurs physiques peuvent apparaitre. Lodato et al. [72]
proposent de prendre en compte ces contributions transverses et généralisent ainsi I’approche NSCBC
en 3D. C’est la stratégie mise en oeuvre dans SiTCom.

3.3.2.2 Génération d’un bruit turbulent corrélé en entrée : la méthode de Klein

Les conditions aux limites idéales doivent dépendre de la solution a I’extérieur du domaine sur le-
quel porte 1’étude numérique. En toute logique, cette solution n’est pas connue. Dans la mesure ou,
généralement, ce sont les conditions aux limites qui mettent en mouvement le fluide dans le domaine
physique, elles conditionnent la qualité de la représentation numérique. De plus, dans la majorité des ap-

6. Faire tendre la valeur de ces coefficients vers 1'infini revient a imposer des conditions aux limites rigides, avec toutes
les réflexions acoustiques que cela entend. En diminuant la valeur de ces coefficients, on limite les phénomenes acoustiques
purement numérique mais on augmente le temps de la relaxation vers la valeur cible et on autorise la dérive des conditions aux
limites par rapport aux valeurs cibles. En ce sens, le formalisme NSC BC permet de choisir le compromis le plus judicieux
possible ; ce choix dépend des configurations abordées numériquement.



68 Outils de simulation

plications, 1’écoulement entrant dans le domaine simulé est déja turbulent et ses propriétés dynamiques
doivent étre représentées, au moins statistiquement.

Pour une quantité turbulente entrant dans le domaine, une méthode simple consisterait a superposer a
un champ moyen obtenu expérimentalement des fluctuations aléatoires obtenues a partir d’un générateur
de bruit blanc. Cependant, Klein er al. [63] montrent que cette approche est inopérante. En effet, le
spectre que 1’on obtient avec un bruit blanc est plat et k est repartie uniformément sur tous les nombres
d’onde. Toute I’énergie contenue dans les petites structures est rapidement dissipée et k devient vite
nulle : I’écoulement injecté se relaminarise donc trés vite. Les auteurs proposent donc une méthode
basée sur I'utilisation d’un filtre digital qui, une fois appliqué a un champ 3D de nombres aléatoires,
permet de retrouver certaines propriétés statistiques en deux points en plus de k.

Dans ce chapitre, on a présenté les outils théoriques et numériques utilisés dans un solveur des
équations de I’aérothermochimie. Les développements apportés aux cours de cette these afin de répondre
aux questions qu’elle souléve seront exposés dans les chapitres suivants.
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Modélisation de la thermochimie des
flammes turbulentes par les méthodes de
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4.1 Introduction

Dans une flamme turbulente, les échelles spatio-temporelles les plus petites sont associées aux pro-
cessus chimiques, plus particulierement aux especes réactives intermédiaires, dont la dynamique peut
étre extrémement rapide. Leur description numérique est complexe techniquement et encore beaucoup
trop coliteuse pour pouvoir étre intégrée dans le calcul de la combustion turbulente, dans une configura-
tion industrielle et méme de laboratoire. Des solutions doivent étre proposées ; elles doivent permettre de
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fournir les informations jugées essentielles dans un probleéme donné, pour un colit numérique raisonnable.

Dans ce chapitre, on présentera plus en détails ce probleme de la complexité de la description
numérique de la chimie. Les stratégies de réduction des schémas cinétiques ou de réduction de la com-
plexité des systemes dynamiques non-linéaires décrivant 1’évolution de la thermochimie, permettant de
répondre a cette problématique seront ensuite décrites dans les grandes lignes et on montrera comment
les limitations qu’elles imposent ont mené a 1’idée de la tabulation de la thermochimie. Puis, le cadre
théorique dans lequel les techniques de tabulation s’inscrivent sera présenté. La théorie des flamme-
lettes et le diagramme de Borghi seront ainsi introduits. Dans ce contexte théorique, le cas de I’auto-
inflammation apparait comme particulier et sera également discuté. L’exposé s’orientera ensuite plus
spécifiquement vers les aspects techniques de la tabulation permettant a cette stratégie de s’imposer
comme une solution intéressante dans la démarche de réduction chimique. Le concept d’espace des
phases réduit sera développé, en parallele a celui d’archétype de combustion. Enfin, apres avoir souligné
les limites de 1’approche par tabulation, on présentera et testera une méthode s’en inspirant, mais per-
mettant de s’extraire du probleme du stockage des tables ; elle est basée sur une résolution in situ du
systeme d’équations modélisant la thermochimie des flammes de prémélange stationnaires 1D étirées et
son applicabilité a la simulation de la combustion turbulente réelle sera discutée.

4.2 Probleme de la complexité chimique

4.2.1 Présentation du probleme

Dans la section 3.2.1.2, on a montré que pour caractériser entierement I’état aérothermo-
chimique local d’un fluide, les composantes du vecteur des variables primitives, ou de maniere équivalente,
des variables conservatives, doivent étre connues :

— les 3 composantes du vecteur vitesse pour déterminer I’état aérodynamique ;

— les fractions massiques ou molaires associées aux Ngp, impliquées dans les sous-réactions de la

combustion, pour déterminer 1’état chimique ;

— 2 variables thermodynamiques (parmi p, P et T' ou équivalent), la troisieme étant déduite de la loi

de gaz parfait, connaissant la composition, pour déterminer 1’état thermodynamique.

On se concentre, dans cette section, sur les méthodes permettant de diminuer le nombre N, + 2
de variables nécessaires pour décrire 1’état thermochimique. L’évolution spatiale et/ou temporelle d’un
tel état peut etre décrite par une trajectoire dans 1’espace des phases ou espace des états. L’ objectif des
approches exposées par la suite est donc de diminuer le nombre de dimensions de cet espace descriptif,
le seul levier résidant dans la réduction de N,.

Les mécanismes chimiques permettant la description de la dynamique fine de la flamme mettent
en jeu un grand nombre d’especes impliquées dans de nombreuses réactions élémentaires. On pourra
prendre I’exemple du schéma cinétique du GRI-Mech 3.0 [108] développé pour décrire les mécanismes
de la combustion méthane/air : 53 especes chimiques sont impliquées dans 325 réactions élémentaires.
Pour des combustibles plus lourds tels que le kérosene, cette complexité est encore accrue et 225 especes
évoluent selon 3493 réactions élémentaires [124]. En CFD, afin de tirer profit de la richesse des infor-
mations contenue dans un schéma cinétique, I'intégralité des N, especes qu’il implique doit étre trans-
portée et I’équation 3.30 doit étre résolue autant de fois. De plus, plus le schéma est riche, plus la gamme
des échelles chimiques spatio-temporelle qu’il décrit est vaste et plus les équations de la forme 3.30
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sont raides dans I’espace, impliquant des maillages extrémement fins, et dans le temps, limitant le pas
d’intégration numérique a des valeurs excessivement petites (c.f- § 3.3.1.3). Les capacités de calculs dis-
ponibles deviennent trés rapidement un facteur limitant I’ utilisation des mécanismes cinétiques détaillés
dans un code CFD. A I’heure actuelle, en 3D, seule la combustion Hos/air a pu étre étudiée dans ses détails
les plus fins [87, 76], grace au nombre limité d’especes et de réactions que sa description nécessite.

Différentes approches dédiées a I’intégration numérique des systeme chimiques raides ont été pro-
posées [90, 65, 107, 75], mais elles ne permettent pas de contourner le probleme inhérent au cofit prohi-
bitif. La réduction des mécanisme apparait donc comme une étape nécessaire a leur prise en compte
dans la simulation numérique de la combustion. La stratégie consiste alors a identifier les especes
et les réactions élémentaires qui n’apportent pas d’informations jugées essentielles. De plus, pour un
schéma cinétique donné, des approches mathématiques, consistant en une analyse du comportement
des équations différentielles de la chimie, ou physiques, basée sur une extension du comportement chi-
mique des flammes laminaires au comportement local des flammes turbulentes, permettent a leur tour
d’éliminer une autre couche de la complexité liée a la prise en compte de la chimie. Elles proposent
toutes un éclairage particulier sur les processus cinétiques. La section 4.3 est dédiée enticrement aux
méthode de réduction de la complexité de la thermochimie fondées sur des hypotheses physiques. Dans
les deux prochaines sections, on présente les stratégies de réduction des schémas cinétiques détaillés et
une approche visant a simplifier la description du comportement de tels systémes.

4.2.2 Réduction des schéma cinétiques

L’ objectif des méthodes de réduction des schémas cinétiques est de diminuer le nombre d’especes et
de sous-réactions, tout en conservant leur représentativité dans un domaine de richesse, de température
et de pression plus réduit, mais correspondant aux conditions thermochimiques rencontrées dans une
configuration donnée. Ils permettent d’aborder numériquement la description des écoulements turbu-
lents réactifs avec une prise en compte des effets de la cinétique chimique, dans des configurations qui,
méme si elles ne sont pas encore de complexité industrielles, s’éloignent petit a petit des configurations
académiques et des problemes canoniques. Toute la pertinence des méthodes de réduction de la chimie
réside dans le choix des informations que 1’on souhaite conserver ou de celles que 1’on peut négliger et
la validité d’un schéma réduit est soumise a la vérification de criteres choisis a priori. En fonctions du
nombre de réactions et d’especes que I’on choisit de conserver, différents degrés de précision peuvent
étre obtenus ; principalement deux types de mécanismes sont ainsi construits :

— les mécanismes squelettiques, qui contiennent en général une centaines de réactions impliquant
plusieurs dizaines d’especes, sont obtenus a partir de schémas cinétiques détaillés, en introdui-
sant différentes approximations. L’approximation des états quasi-stationnaires [5] (AEQS) permet
d’exclure certaines especes du schéma détaillé en supposant que leur taux de création et de des-
truction s’annulent. Leur concentration et taux de production peuvent alors étre déduits de simples
relations algébriques. L’approximation des équilibres partiels (AEP) permet la simplification des
expressions algébriques issues de I’application de I’AEQS. La méthode de calcul de perturbation
singuliere [67] (CSP pour Computational Singular Perturbation) permet d’identifier automati-
quement toutes les especes en état d’équilibre et donc calculables algébriquement. Ce type de
mécanisme a notamment été utilisé dans des simulations numériques directes 2D [28] ;

— les mécanismes globaux, qui décrivent les évolutions de quelques espéces majoritaires dans moins
de dix réactions. Les coefficients paramétrant ces réactions sont en général calculés de maniere a
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retrouver des parametres globaux comme la vitesse de la flamme S9, pour une combustion de
type propagatif en prémélangé, ou le délai d’auto-inflammation 7;,. L’utilisation de ce type de
mécanisme dans des DNS est beaucoup plus fréquente, compte-tenu du faible nombre d’especes
impliquées [23, 81, 121, 109, 110].

4.2.3 Réduction de la complexité des systemes dynamiques thermochimiques : I’approche
ILDM

4.2.3.1 Principes

La principale limite de I’approche par réduction des schémas cinétiques réside dans le fait que les hy-
potheses d’équilibre partiel ou d’état stationnaire sont, ensuite, inévitablement appliquées a des gammes
de compositions, de températures et de pression ou elles ne sont plus valides.

Pour s’affranchir de ces inconvénients, Maas et Pope [77] ont développé une méthode de réduction
mathématique qui permet de déterminer les réactions proches de 1’équilibre partiel et les especes proches
de I’état stationnaire quelque soit les conditions thermochimiques considérées. La méthode ILDM (In-
trinsic Low-Dimensional Manifolds) est basée sur une analyse des valeurs propres de la matrice ja-
cobienne du systeme réactionnel c’est-a-dire sur une analyse des échelles de temps caractéristiques as-
sociées a chaque réaction. Il a été montré qu’il est possible de déterminer, dans I’espace des compositions
(dont chacune des N, direction est une concentration associée a une espece), un sous-espace attracteur
de dimension Nyqp; tres inférieure (Npani < Nsp), dans lequel toutes les trajectoires chimiques pos-
sibles convergent apres un certain temps, appelé temps de coupure 7.. La signification est la suivante : si
le systeme chimique est dans un état appartenant a cet attracteur, alors 1’évolution du systéme en partant
de ce point est nécessairement contenue dans 1’ attracteur, les mouvements sur des trajectoires en dehors
correspondant a des réactions chimiques rapides que 1’on ne considere pas, leur temps caractéristiques
étant inférieurs a 7.. Ce parametre 7, est fixé de fagon a trouver un compromis entre complexité de
calcul et importance des information a en extraire. En effet, plus 7. est grand, plus les dimensions du
probleme sont réduites, la précision des informations que 1’on pourra extraire diminuant conjointement.
Une base de données peut étre construite a partir des coordonnées réduites (c’est-a-dire les vecteurs de
bases du sous-espace) pour lesquelles on résout les équations de transport. Toutes les grandeurs thermo-
chimiques associées sont tabulées, ce qui permet un gain de temps de calcul considérable, la chimie étant
résolue a priori. La méthode ILDM appliquée a la simulation de flammes planes de H2/0O2 laminaires
de prémélange [78] montre des résultats en concordance avec ceux donnés par une chimie détaillée. Le
sous-espace attracteur utilisé est de dimension 3 (2 dimensions pour la variable d’avancement et 1 pour
I’enthalpie). Selon les auteurs, I’implémentation de la méthode ILDM permet de réduire les temps de
calcul d’un facteur 10 avec des erreurs sur les vitesses de flammes de moins de 3% ; sa pertinence est
donc indiscutable. De surcroit, Maas et Thévenin [79] ont montré que malgré le fait que les processus
turbulents perturbent la chimie, le nombre de variables nécessaires pour décrire 1’état du systeéme via la
méthode ILDM peut étre réduit d’un facteur supérieur a 2 dans le cas de la combustion turbulente de
I’hydrogene dans I’air (9 especes et 37 réactions élémentaires).

La diffusion différentielle des especes peut faire évoluer le systeéme réactionnel a I’extérieur de cet
attracteur. Afin de garantir le fait que la variété contienne les trajectoires chimiques méme perturbées
par la diffusion, Bykov et Maas [8] ont proposé récemment une correction des termes de diffusion de
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maniere cohérente avec les hypotheses de 1’approche ILDM, c’est-a-dire que I’on néglige, dans I’espace
des réduit, les composantes du vecteur de diffusion selon les directions associées aux processus rapides.
La méthode est renommée REDIM (Reaction—diffusion manifolds) et nécessite le stockage d’une ma-
trice de projection en chaque point de la variété en plus du stockage de la matrice jacobienne du systeme.

4.2.3.2 Validité et perspectives

Cependant, la projection de 1’espace des composition vers 1’espace attracteur s’accompagne inexo-
rablement d’une perte d’informations qui ne peuvent étre négligées pour certaines applications. Gicquel
et al. [41, 40] en montrent trois limites :

— la méthode ILDM ne représente correctement que les phénomenes plus < lents > que 1’échelle
de temps de coupure utilisée pour construire le sous-espace attracteur. Cependant, les échelles de
temps caractéristiques de la turbulence peuvent étre tres petites et limiter la validité de I’ association
DNS/ILDM ;

— la tabulation correspond a des valeurs constantes des fractions massiques atomiques des éléments
présents dans le systeme chimique, c’est-a-dire a un rapport d’équivalence constant sur tout le
domaine. Cependant, si1’on considere des coefficients de diffusion différents pour chaque élément,
cette propriété n’est plus vérifiée et les variations spatiales du rapport d’équivalence sont a prendre
en compte ;

— les zones de basses températures de la flamme sont mal décrites. Les réactions chimiques y ont,
pour la plupart, des cinétiques trés raides et ne peuvent étre décrites avec un nombre de parametres
aussi faible que dans les zones de hautes températures. En effet, la qualité de la réduction par
cette approche est préservée lorsqu’on peut légitimement négliger certains processus chimiques
par rapport a d’autres en comparant leurs échelles de temps caractéristiques respectives. Pour de
faibles températures, la gamme des échelles de ces temps est bien moins étendue et il devient
difficile de discerner les phénomenes lents des phénomenes rapides : ’hypothese de découplage
devient difficile a justifier. De plus, dans le cas général, contourner ce probleme en proposant une
prolongation linéaire des fractions massiques pour les basses températures dans I’espace des com-
positions aboutit a de trées mauvaises prédictions des vitesses de flamme.

Pour combler ces lacunes, Gicquel et al. [40] et van Oijen et al. [119], ont proposé une formula-
tion alternative qu’ils ont nommée Flame Prolongation of ILDM (FPI) ou Flamelet Generated Manifold
(FGM), dédiée initialement a la simulation de la combustion prémélangée. Son principe, exposé dans la
section suivante, a ouvert un champ de recherche porteur dans la simulation numérique de la combus-
tion turbulente. I1 est basé sur la théorie des flammelettes, dont on présentera brievement les tenants et
aboutissants, et s’appuie sur une technique de tabulation qui sera elle aussi introduite.

4.3 De la théorie des flammelettes a la tabulation de la chimie

4.3.1 Théorie des flammelettes et diagramme de la combustion établie en prémé-
langé

Proposé au milieu des années 70 par Bray [7] et Williams [128], le principe de base est d’abord
appliqué aux flammes laminaires puis étendu aux flammes turbulentes. L’ idée fondamentale est assez in-



74 La tabulation de la thermochimie

tuitive : il s’agit d’assimiler le front de flamme réel (laminaire ou turbulent) a une collection de flammes
élémentaires, appelées flammelettes, supposées laminaires et indépendantes. Le comportement de ces
flammelettes est assimilé a celui d’'une flamme modele, a déterminer a priori. L'un des objectifs es-
sentiels de cette formulation est donc de découpler les calculs de la thermochimie locale de celui la
turbulence.

Bien entendu, la validité de I’hypothese par flammelettes est sujette a des restrictions et son utilisation
doit étre, en théorie, justifiée par la vérification des certaines contraintes physiques. Elles correspondent
a des criteres imposés conjointement aux dimensions caractéristiques de la mécanique des fluides et de
la thermochimie que 1’on a introduites dans la sous-section 3.2.3.3. Le diagramme de Borghi présenté
sur la figure 4.1 permet, en premiere approche purement cinématique, de déterminer dans que mesure la
turbulence affecte la structure d’un front de flamme prémélangé. Le rapport sans dimension de 1’échelle
intégrale [; sur I’épaisseur thermique de la flamme d;, figure en abscisse sur ce diagramme. I, /d;, > 1
correspond 2 la limite ou I’échelle caractéristique du mélange est treés grande devant I’épaisseur de la
flamme et ou I’écoulement courbe géométriquement le front de flamme, sans en modifier la structure.
Lorsque ce rapport diminue, les tourbillons commencent a perturber la zone de préchauffage, puis la
zone de réaction. En ordonnées, le rapport sans dimension /Sy, compare la vitesse caractéristique des
échelles du mélange, représentée par 1’écart-type des fluctuations de vitesse, avec la vitesse de propaga-
tion du front de flamme de prémélange. v’/ Sy, >> 1 représente une limite ot le mouvement de la flamme
est gelé du point de vue de I’écoulement.

Veynante et al.

Thin wrinkled flames
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FIGURE 4.1 — Diagramme de Borghi, Destriau et Peters, extrait de [122] ; abscisse : log I} /0y, ; ordonnée :
logu'/Sy,

Pour évaluer la validité de I’hypothese des flammelettes, on doit caractériser I’impact de la turbulence
sur le front de flamme de prémélange. Cette hypothese est valide, si et seulement si la dynamique des
plus petites échelles de I’écoulement, les échelles de Kolmogorov, ne perturbe pas celles du front de



La tabulation de la thermochimie 75

flamme. Le nombre de Karlovitz est défini de fagcon a comparer ces deux dynamiques,

Te  Oth Ug
Ko=—=—— 4.1
“ Tk I Sp’ “.D
que I’on peut réécrire, en utilisant la relation 3.53, comme
! Ka 1
=z ¢ 4.2)

St - vRet@'

K a apparait des lors comme un nombre clef pour délimiter le domaine de validité de I’hypothese des
flammelettes dans le diagramme de Borghi :
— Si Ka < 1, la dynamique des structures de Kolmogorov n’impacte pas celle du front de flamme
de prémélange et I’hypothese des flammelettes est justifiée ;
— Sinon, la turbulence modifie la structure du front de flamme qui ne peut plus étre assimilé loca-
lement a une flammelette indépendante de I’écoulement et I’hypothese des flammelettes ne tient
plus.

4.3.2 L’hypothese des réacteurs homogenes et diagramme des régimes d’auto-inflammation
en homogene

Parmi les approches présentées dans le chapitre 2, les modélisations de la thermochimie de 1’auto-
inflammation CAI/HCCI par le modele multi-zones et par la méthode de tabulation des réponses de
réacteurs homogenes sont basées sur la méme hypothése : I’'impact de la diffusion de la température (ou
de I’enthalpie) dans une zone pour le premier cas, ou de la diffusion de la variable d’avancement dans
une maille pour le second, est négligeable sur 1’évolution de la thermochimie. En formulant autrement,
on suppose que les champs associés aux quantités thermochimiques sont homogenes dans la zone ou
dans la maille considérée.

Le nombre de Damkohler est défini comme le rapport d’un temps caractéristique du mélan-
ge, identifié au temps intégral, sur un temps chimique, qui peut &tre assimilé au délai d’auto-inflammation
Tig €n premiere approche,

Da=1m_-T (4.3)

Te Tig

Si Da > 1, les mécanismes de la cinétiques chimiques sont beaucoup plus lents que les processus de
mélange. La dynamique de la combustion est alors pilotée par la chimie. Cette condition est nécessaire a
la validation de I’hypothéese des réacteurs homogenes.

L’auto-inflammation n’entre pas dans le paradigme du diagramme de Borghi. Les processus ther-
mochimiques qui la définissent étant instationnaires par nature, elle n’entre pas dans la catégorie de la
combustion établie : durant toute la phase d’initiation, il n’existe pas de front de flamme. Et comme
on I’a montré dans le chapitre 2, méme lorsqu’un front de propagation se développe, il n’existe pas
de longueur ou de vitesse caractéristiques uniques permettant de décrire simplement la cinématique
du phénomene. Une approche différente doit donc étre imaginée afin de délimiter les régimes d’auto-
inflammation CAI/HCCI dans un diagramme. La construction d’un tel diagramme sera discutée dans le
chapitre 5.
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4.4 La tabulation de la thermochimie

4.4.1 Présentation du probleme de la tabulation

Le but de la tabulation, comme celui des stratégies présentées dans la section précédente, est donc
de réduire la complexité de la thermochimie, afin de pouvoir simuler le comportement de la combustion
dans des systemes réels. Concretement, la tabulation de la chimie doit permettre :

1. de réduire le nombre d’especes transportées, nécessaires a la description de la thermochimie de la
combustion turbulente, en introduisant des quantités effectives. A cette occasion, des hypotheses
de modélisation seront introduites ;

2. de modéliser les termes sources chimiques associés aux nouvelles quantités effectives transportées
selon une équation de type 3.30, ainsi que de dégagement de chaleur chimique dans I’équation 3.27 ;

3. de fournir, durant le calcul de combustion turbulente dans une configuration donnée, toutes les
informations thermochimiques jugées nécessaires par I’utilisateur, ingénieur ou chercheur.

A la base des méthodes de tabulation réside une hypothese portant sur les interactions thermo-
chimie/turbulence ; en effet, leur utilisation présuppose, dans le cas d’une combustion établie que le
régime des flammelettes (K'a < 1) est représentatif du comportement de la flamme, ou dans le cas de
I’auto-allumage, que le comportement de la combustion entre dans le régime des réacteurs homogenes
(Da > 1). Il reste alors a postuler un comportement modele pour ces briques élémentaires de combus-
tion, flammelettes ou réacteur. Le choix est guidé par les propriétés du mélange dans le systeme étudié :

— si le combustible et le comburant sont prémélangés et que la combustion est établie, on a recours
au modele de flamme de prémélange stationnaire 1D ;

— si le combustible et le comburant sont injectés séparément, le mélange présente des hété-
rogénéités de composition et on utilise alors le modele des flammes de diffusion stationnaires
1D, ou instationnaires 1D si I’on souhaite décrire des effets de variation temporelle d’enthalpie,
ou la contribution du phénomene d’auto-inflammation ;

— dans le cas ou I’on souhaite modéliser 1’ auto-allumage en milieu homogene, on emploie le modele
du réacteur parfaitement prémélangé ou Perfectly Stirred Reactor (PSR) 0D ;

— d’autres modeles hybrides permettent d’approcher des dynamiques de combustion intermédiaires.
Dans ces configurations archétypiques, 1I’évolution du vecteur d’état thermochimique, noté W et possédant
Ngp+2 composantes, est décrite par des formes simplifiées des équations générales de la mécanique des
fluides réactifs (c.f. section 3.2.2), et sont obtenues en traduisant en termes mathématiques les hypotheses
de laminarité et/ou d’homogénéité qui définissent le modele.

Les interactions entre 1I’aérodynamique et la thermochimie sont donc grandement simplifiées ; leur
contribution est prise en compte par I'intermédiaire de parametres (par exemple des taux de dissipa-
tion scalaire) apparaissant explicitement dans les équations d’évolution. A cette étape, si I’on a forte-
ment simplifié I’aérodynamique du probléme, la description du systeme thermochimique demeure com-
plexe. D’une part, la dimension de ’espace des phases est toujours aussi importante, et d’autre part,
certaines especes impliquées dans le schéma cinétique ont des temps d’évolution tres courts, ce qui rend
I’intégration numérique de leur équation de transport délicate et excessivement cofiteuse durant la simu-
lation de la combustion turbulente.



La tabulation de la thermochimie 77

En remarquant que les équations d’évolutions de ces configurations modeles peuvent étre résolues
indépendamment, il devient possible de stocker dans des tables les informations dont on a besoin pour
modéliser dans chaque maille le comportement 3D réel de la combustion turbulente. Pour entrer dans ces
tables et utiliser les informations qu’elles contiennent (i.e. les composantes de W) par interpolations en
cours de calcul 3D, leurs parametres d’entrée doivent étre déterminés. Pour ceux dont on peut écrire les
équations de transport, les champs 3D sont obtenus par intégration numérique, en parallele a celles des
équations de la mécaniques des fluides. Les autres sont reconstruits a partir des quantités transportées.
Tous ces parametres d’entrée forment les composantes du vecteur d’état thermochimique réduit, que I’on
notera ®. La technique de tabulation est donc d’autant plus efficace que le nombre de composantes de P,
le vecteur d’état réduit, est faible devant les N,,+2 composantes de W, le vecteur d’état thermochimique
de I’archétype. Le principe de la tabulation est récapitulé dans la figure 4.2.

Choix d'un schéma Choix d'un archétype
cinétique de combustion

I |
v

Résolution a priori du
systeme d’équations
associé a
I'archétype

y

Table des réponses en fonction
des parameétres d’entrée

Grandeurs thermochimiques Paramétres d'entrée

Solveur des équations de la
combustion turbulente

FIGURE 4.2 — Principe de la résolution de la chimie par une technique de tabulation

Naturellement, pour que la tabulation ait un sens, I’espace des phases réduit doit étre injectif avec
I’espace des états thermochimiques associés a 1’archétype choisi pour modéliser la dynamique de la
combustion : a un point de I’espace réduit doit correspondre un, et un seul, état thermochimique. La
construction de 1’espace des phases réduit apparait donc comme la clef de voite de la méthode de tabu-
lation.

4.4.2 Espace des phases réduit

Dans cette section, apres avoir présenté une définition de I’espace des phases réduit décou-
lant directement des propriétés mathématiques des équations d’évolutions associées aux arché-
types de combustion, et montré les limites que son utilisation numérique implique, les différents pa-
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rametres utilisés dans le cas général pour construire I’espace des phases réduit, et constituant donc les
entrées dans les tables, seront introduits. Puis, a I’occasion d’un exposé des différentes configurations
archétypiques utilisées pour modéliser le comportement réel de la combustion, d’autres parametres plus
spécifiques seront présentés. Dans la suite, les grandeurs associées aux archétypes seront annotées a.

4.4.2.1 Introduction : construction naive

Les archétypes introduits précédemment sont des systemes dynamiques qui, pour des conditions
initiales et/ou limites données, n’admettent qu’un, et un seul, état thermochimique. On pourrait donc
naivement choisir d’identifier les composantes de ® au temps et/ou a I’espace dans lequel (lesquels)
la thermochimie associée a ces archétypes évolue, ainsi qu’aux conditions initiales ¥, —q et/ou limites
,ou? =1,..., N est I'indice associé a une des N limites du probleéme,

ot
La=Tlimite

® = (xota, U] i vl )" (4.4)
Cependant, en procédant de la sorte, la mise en oeuvre de la technique de tabulation rencontre une dif-
ficulté technique de taille. En effet, en vertu du principe de tabulation, il faudrait étre en mesure de
déterminer les équations de transport des coordonnées d’espace et/ou de temps attachées a 1’archétype
(X4, ta), dans le systeme de coordonnées spatio-temporelle (x, t) dans lequel le solveur dédié¢ a la mécani-
que des fluides réactifs integre les équations. En 1’abordant sous cet angle, la tabulation se montre diffi-
cile a mettre en oeuvre dans un calcul 3D turbulent. Cette limitation peut, néanmoins, &tre contournée en
exploitant la structure temporelle et/ou spatiale simple des archétypes ; elle permet des changements de
variable judicieux.

Afin de rendre la technique de tabulation applicable, on peut en effet étudier de manieére équivalente
la thermochimie des archétypes dans un espace homéomorphe a I’espace physique qui leur est attaché,
et donc, par transitivité, a I’espace des états thermochimiques. L’ étude de la combustion dans les espaces
associés a la variable d’avancement c ainsi qu’a la fraction de mélange Z a été adoptée dans cette op-
tique. c et Z ont initialement été définies en rapport avec des cas limites de mélange ; ces deux grandeurs
sont introduites dans la suite. En particulier, on montrera comment 1’introduction de la variable d’avan-
cement permet d’apporter une solution a I’intégration numérique délicate et coliteuse des équations de la
thermochimie.

4.4.2.2 Fraction de mélange

Dans le cas ou le combustible et le comburant sont initialement séparés, 1’'un diffusant dans 1’autre au
niveau de leur interface, la fraction de mélange Z est utilisée pour mesurer 1’état du mélange, généralement
entre deux compositions, la premiere étant associée au combustible et la seconde, au carburant. Elle est
définie a partir de scalaires conservés, les éléments atomiques, de facon a ce que son transport ne fasse
intervenir aucun terme de production ou destruction chimique. Si les effets de diffusion différentiels sont
négligés, c’est-a-dire si I’hypothese de nombres de Lewis tous unitaires est faite, c’est un scalaire pas-
sif dont le transport est décrit par I’équation 3.32. Peters [99] ou encore Williams [129] proposent la

définition suivante,
rYr —Yo + Yo,

rYro+ Yo,
ou r est le coefficient steechiométrique massique, Yro (resp. Yp o) est la fraction massique de com-

zZ =

, (4.5)

bustible dans I’écoulement de combustible (resp. de comburant dans I’écoulement de comburant) et Yz
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et Yo, les fractions massiques locales de combustible et de comburant. Par définition, Z vaut donc 0
dans I’écoulement d’oxydant et 1 dans I’écoulement de combustible. Dans le cas ou les effets de diffu-
sion différentiels sont décrits, Z n’est plus un scalaire passif et un terme source rendant compte de ce
phénomene doit étre ajouté a 1’équation 3.32 !

4.4.2.3 Variable d’avancement

Dans le cas ou le milieu est parfaitement prémélangé avant tout processus de combustion station-
naire ou instationnaire, la variable d’avancement ou de progreés est définie de facon a mesurer 1’état
d’avancement de la réaction de combustion. Son utilisation peut étre étendue a d’autres régimes de com-
bustion, comme on le verra par la suite. Lorsqu’elle est normalisée de facon a étre nulle dans les gaz
frais et a valoir 1 dans les gaz briilés, on la note c¢; sinon, elle est notée Y.. Son transport est décrit
par une équation aux dérivées partielles de type convection/diffusion/réaction (c.f. équation 3.30). Y,
est généralement définie a partir de scalaires réactifs, comme la température ou les fractions massiques,
ou molaires, d’especes chimiques intervenant dans les réactions de la combustion. Plusieurs définitions
ont jusqu’a maintenant été proposées pour Y, pour des applications a la combustion des hydrocarbures.
Elle est définie comme une combinaison linéaire des fractions massiques des especes impliquées dans le
schéma réactionnel,

Le choix des coefficients oy, est motivé par plusieurs contraintes :

— I’espace des phases réduit doit étre homoéomorphe a I’espace des états thermochimiques associés
a I’archétype. Cette contrainte se traduit par une condition de bijectivité entre Y, et I’espace et/ou
le temps attaché a I’archétype ;

— la réaction de combustion fait intervenir des especes dont les échelles spatiales et/ou temporelles
d’évolution peuvent &étre extrémement petites, ce qui implique des pas de temps d’intégration
numérique tres petits et donc, un colit de calcul trés important. Ce probleme est résolu si 1’on
arrive a exprimer 1’avancement global de la réaction de combustion en fonction d’une variable
d’avancement dont les échelles caractéristiques sont plus grandes. C’est la raison pour laquelle
cette variable d’avancement est, en général, définie comme une combinaison linéaire des fractions
massiques d’especes lentes : de cette facon, I’intégration numérique de son équation de transport
n’impose pas de limitation trop importante du pas de temps, ni de maille trop petites ;

— pour limiter la sensibilité des tables aux parametres d’entrée, les trajectoires des états thermo-
chimiques dans 1’espace des phases réduit doivent étre « suffisamment réguliere >. On verra que
ce critere dépend des phénomenes dont on souhaite rendre compte a travers la modélisation par
tabulation et que 1’on souhaite donc suivre par I’intermédiaire de Y.

4.4.2.4 Conditions initiales et/ou limites

Quelque soit I’archétype de combustion utilisé, son évolution est nécessairement associée aux condi-

tions thermochimiques initiales et/ou limites :
— les conditions aux limites sont définies, d’une part par les conditions thermochimiques des gaz
frais, c’est-a-dire, pour une composition fixée par Z, a I’état thermodynamique et chimique du

1. Une technique basée sur une correction du terme de diffusion de Z tabulée dans le cas de flammes de prémélange
stationnaires est proposée par Suresh Nambully dans son rapport de these [92]
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systtme a Y. = 0 (ou ¢ = 0), et d’autre part, par ces mémes conditions dans les gaz briilés, a
I’équilibre, 2 Y, = Y% (ouc = 1);

— les conditions initiales sont les conditions thermochimiques des gaz frais (i.e. a Y. = 0 ou ¢ = 0).
Leur détermination nécessite 1’ utilisation d’une propriété de conservation vérifiée par les archétypes.
En effet, dans ces configurations modeles, la combustion est supposée se produire soit a pression
constante, soit a volume constant. De plus, pour un systeme fermé et adiabatique, on montre que :
— si la pression est constante, alors I’enthalpie est conservée ;

— si le volume est constant, alors 1’énergie interne est conservée.
En utilisant cette caractéristique, on montrera, dans la section 5.4.4, qu’il est possible de remonter
aux conditions initiales de 1’archétype, en utilisant uniquement les quantités transportées.

Dans la suite, le vecteur des conditions thermodynamiques initiales et/ou limites sera noté, de manicre
générique, Wo (Po = (P, T)7 ou définitions équivalentes) et les quantités associées aux gaz frais (resp.
aux gaz brilés) auront la mention u (resp. b).

4.4.3 Différentes approches pour définir la variable d’avancement

La variable d’avancement, on I’a vu, est généralement définie comme une combinaison linéaire des
fractions massiques des especes lentes. Pour assurer I’équivalence entre la description dans 1’espace et/ou
dans le temps et la description selon ¢ (ou Y.), la bijection entre ces deux espaces doit étre vérifiée. En-
fin, il est important que la sensibilité des tables aux parametres d’entrée soit faible, de facon a limiter
la propagation d’erreurs numériques liées a I’utilisation d’une thermochimie tabulée. Concrétement, les
pentes des quantités thermochimiques tabulées dans 1’espace des phases réduit doivent étre bornées et
contrdlées. En conséquence, on verra dans ce qui suit que la définition de la variable d’avancement est
orientée par les phénomenes dont on veut rendre compte. En effet, les phénomenes ayant lieu dans le
front de flamme ne peuvent pas étre suivi de la méme facon que les phénomenes ayant lieu au voisinage
de I’équilibre, dans les gaz brilés.

Pour décrire la thermochimie d’une flamme de prémélange stationnaire (c.f. § 4.4.4.1) dans le do-
maine ou le dégagement de chaleur est vif, au coeur du front de la flamme, Fiorina et al.[34, 35]
définissent Y, comme

Yo =Yco + Yco,. 4.7)

Le probleme de cette définition vient du fait que les phénomenes ayant lieu postérieurement au dégagement
de chaleur principal ne peuvent étre représentés. Par exemple, les mécanismes de formation des oxydes
d’azote thermiques s’activent a de hauts niveaux de température, dans un domaine proche de 1’équilibre
dans lequel Y, défini par la relation 4.7 n’évolue plus du tout, violant la condition de bijectivité que doit
vérifier Y, sur I’espace (ou le temps). Pour contourner cette limitation sur le suivi des NO,, toujours pour
une chimie supposée stationnaire, Godel et al.[43] proposent la définition suivante

Y. =Yco + Yoo, + (Ym0 — Yi,0) + Yno + YNno, + YN0 + AYN,. (4.8)

L’extension de ces définitions a des états arbitraires du mélange n’est pas toujours directe, comme
souligné par Talley dans [114]. La complexité de ce probleme peut étre abordée de maniere systématique
par le biais de méthodes d’optimisation : pour ce faire, les contraintes que doit vérifier Y, doivent étre
traduites sous forme mathématique.
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Par exemple, dans [56], les auteurs soulignent le fait que les directions de I’espace des phases doivent
étre indépendantes afin de permettre des simplifications dans la modélisation des pdf de sous-maille en
remarquant dans [55] que si deux variables aléatoires A et B sont indépendantes, alors la probabilité
d’avoir A connaissant B s’écrit simplement

P(A|B) = P(A)P(B). (4.9)

11 suffit alors de traduire ces contrainte en termes mathématiques pour exploiter la puissance des méthodes
d’optimisation. Aussi, pour assurer I’indépendance entre Y, et Z, propriété supposée vérifiée dans une
modélisation des contributions de sous-maille de type PCM [120], les auteurs proposent d’introduire un
parametre de flamme noté A dans une étape intermédiaire, tel que

Yo = f(Z,0). (4.10)

Pour pouvoir éliminer A et exprimer toutes les grandeurs thermochimiques uniquement a partir de Y, et
Z, il faut assurer ’existence de f~!, c’est-a-dire la bijection entre Y, et A qui peut se traduire sous la
forme de I’inéquation 0Y,./OA > e > 0. Les auteurs ramenent alors le probléme a une minimisation de
la fonction de cofit C définie comme

- f [

par une méthode d’optimisation classique. {2 est une fonction de pondération : elle permet de sélectionner

oY,
aA)dZdA, 4.11)

le(s) domaine(s) ou la minimisation de fonction de cofit revét une importance particuliere pour I’applica-
tion considérée. Le potentiel de cette méthode est ensuite éprouvé dans le cas canonique de la combustion
stationnaire non-prémélangée, dont la dynamique est décrite par I’équation dite des flammelettes de dif-
fusion stationnaires [100] (c.f. § 4.4.4.2). Dans ce test, le combustible est un mélange de n-heptane et de
dihydrogene, leur proportion variant, et le comburant est constitué d’air ; une définition unique de la va-
riable d’avancement est utilisée pour toutes les compositions du combustible. Les auteurs montrent que
la fonction de cofit, que 1’on peut relier a I’erreur commise en utilisant une seule variable d’avancement,
est drastiquement réduite par 1’utilisation de I’optimisation mathématique. Cette approche prometteuse
apparait donc comme puissante et ses applications sont potentiellement nombreuses.

Niu et al. soulignent dans [95] que pour qu’une variable d’avancement puisse étre pleinement utili-
sable numériquement, la sensibilité des grandeurs thermochimiques W, a Y, doit pouvoir étre limitée, ce
qui revient a imposer la condition suivante,

ovy,

4.12

ol ¢ est une majoration fixée par 'utilisateur et correspond a la pente maximum imposée a la courbe
U = f(Y,). Cette contrainte est donc plus forte que la simple contrainte de bijection. Les auteurs
démontrent, ici encore, la puissance de I’optimisation qui rend possible d’automatiser la détermination
d’une seule et unique variable d’avancement vérifiant la contrainte 4.12 quelque soit la gamme de ri-
chesse considérée, dans le cas canonique des flammes de prémélange stationnaires (c.f: § 4.4.4.1) pour
la combustion méthane/air et kéroseéne/air ainsi des réacteurs homogenes a pression constante pour la
combustion du n-heptane/air incluant des effets de flamme froide.



82 La tabulation de la thermochimie

La construction de I’espace des phases réduit apparait donc comme une étape préliminaire au calcul
CFD de la combustion turbulente. Pour la tabulation, les définitions de Z et de Y, sont toujours ad-hoc;
elles présupposent, en effet, d’associer a priori le comportement du systeme réactionnel a un archétype
de combustion. Dans la section qui suit, on présentera, plus en détails, les différents archétypes utilisés
pour modéliser le comportement de la combustion turbulente réelle.

4.4.4 Archétypes de la combustion laminaire et espace des phases
4.4.4.1 Les flammes de prémélange plane, stationnaires et non-étirées

Ici, un front de flamme (ou zone de réaction chimique intense) plan se propageant librement sépare
deux zones dont les compositions sont homogenes : d’un coté, un prémélange de gaz frais est constitué
de carburant et de comburant dans une proportion reliée a un parametre appelé fraction de mélange et
noté Z ; de I’autre coté se trouvent les produits de combustion (ou gaz a 1’équilibre) dont la composition
ne dépend que de Z. C’est principalement grace aux gradients de température et plus marginalement aux
gradients de concentration des especes existants entre les gaz frais et les gaz a I’équilibre (i.e. grace aux
flux thermiques et de masse) que le front de flamme peut se propager de proche en proche en consommant
les gaz frais a une vitesse notée Sy, dite vitesse de flamme laminaire non-étirée :

Preheat )
zone 5p llﬁlctmn zone O,
_l [1]

Fresh gas b Burned gas
— | i
Si=ni/p, i Sem/p,

—

O

FIGURE 4.3 — Structure du front de flamme de prémélange laminaire

Dans cet archétype de combustion, les hypotheéses physiques suivantes sont faites :

stationnarité de la combustion dans ce référentiel qui implique que les compositions et conditions
thermodynamiques des gaz frais et des gaz briilés sont fixées (i.e. conditions aux limites fixées) ;
M <0.3;

flamme plane, i.e. 1D;

flamme se propageant librement ;
— contributions négligeables des phénomenes visqueux ;

combustion isobare.

Ces hypotheses permettent de définir une grandeur caractérisant la dynamique stationnaire du front
de flamme, sa vitesse de propagation laminaire et sans étirement, notée Sg . Elle est définie comme la
vitesse des gaz frais devant le front de flamme 1D. La conservation de la masse dans ces conditions
implique que
pu = p,SY. (4.13)
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Les équations de transport sont obtenues a partir des équations présentées dans la section 3.2.2, en
leur appliquant le jeu d’hypothése du modele et en utilisant 1’égalité 4.13. On obtient un systeme de
Ngp+2 équations 1D qui seront utilisées dans la section 4.5. Les équations décrivent le transport des
fractions massiques Y}, des [Ny, especes et de la température ; elles sont les suivantes [60] :

dY d
puSl o+ (P + VoY) = i, (4.14)
dr 1d dT 1
odt _ 1d/fdl)y 1
puSL dx cp do ( > Cp Zh wi
k=1
dT
- —chpk (Vi+Ve)- o (4.15)
k=

La vitesse de diffusion s’écrit :

1 dXg
V. = -Dp— —=. 4.16
k FX, o (4.16)
Les flux diffusifs de masse s’expriment comme :
Wi, d X, dY, Y, dW
Y. = —pD = —oD 4.1
PV = =Pry g k(d TWar @17

V. estune vitesse de correction assurant que la masse globale est conservée (i.e. % (pu) = 0) en sommant
I’équation 4.14 sur toutes les especes :

N N
dYy Y, dW
= Ve=> D[ —= 4.1
NG NAC S @)

La fraction de mélange Z caractérise la composition des gaz frais ,,. Elle apparait comme un pa-
rametre du probleme modele et constitue une composant de vecteur d’état réduit. x,, la direction spatiale
du modele peut également étre assimilée a une composante de ce vecteur. Cependant, comme signalé
plus haut, le lien entre la direction spatiale attachée a cet archétype et I’espace physique 3D de la simula-
tion de la combustion turbulente ne peut pas étre établi sous cette forme, vu qu’il est impossible d’écrire
I’équation de transport de x,. On ne peut donc pas 'utiliser pour la tabulation. C’est ici que la variable
de progres Y, trouve tout son intérét :

— définie comme une combinaison linéaire des fractions massiques des Ny, especes, on obtient
facilement I’équation de transport de Y, par la méme combinaison linéaire appliquée aux N,
équations de transport associées ;

— Y, est particulierement bien adaptée a la description des réponse thermochimiques étant définie
pour suivre ’avancement générale de la réaction de combustion. La projection de I’espace 1D
dans I’espace de la variable d’avancement permet une représentation moins raide de 1’évolution
des especes entre les gaz frais (i.e. Y., = Y.(x, = 0)) et les gaz brilés (i.e. Y., = Ye(xq — 00)).
Elle se préte donc bien a la tabulation.

Le vecteur position dans I’espace des phases réduit, ou vecteur d’entrée dans les tables des flammes
de prémélange stationnaires 1D, est donc défini comme.

o= — (v, z wo T, (4.19)
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Ce modele, nommé dans la littérature Flame Prolongation of ILDM (FPI), a été mis en oeuvre avec
succes dans [35, 43, 88] pour aborder diverses problématiques inhérentes a la combustion turbulente dans
un milieu prémélangé, ou partiellement prémélangé.

4.4.4.2 Les flammes de diffusion stationnaires/instationnaires

Pour comprendre la structure d’une flamme de diffusion laminaire, il est pratique de se ramener a la
configuration typique d’une flamme de diffusion a contre-courant (c.f. figure 4.4).

Temperature
Fuel mass fraction YF Yo=Yo?

!

-y0
YF=YF Oxidizer mass fraction YQ
T=TQ0
T=Tg0
" ——Heat release -
Abscissa
>
Diffusion zone Reaction zone Diffusion zone

A

rd+—r<+—>

FIGURE 4.4 — Structure de la flamme de diffusion

Dans cette configuration, carburant et oxydant sont injectés a contre courant et c’est au niveau de
la couche de diffusion, zone de mélange intime autour du point de stagnation, que la réaction chimique
exothermique de la combustion peut avoir lieu, accrochée autour de la ligne steechiométrique. Ici, c’est
donc la diffusion des especes chimiques qui alimente la combustion et sa vitesse contrdle le taux de
réaction et I’épaisseur du front. Cette vitesse de diffusion étant dépendante des contraintes imposées par
I’écoulement au niveau de I'interface entre oxydant et combustible, I’épaisseur du front de flamme est
une grandeur variable qui dépend des propriétés locales de I’écoulement, contrairement a I’épaisseur du
front de flamme de prémélange se propageant librement.

Les hypotheses utilisées pour dériver les équations de transport des flammelettes de diffusion sont
les suivantes [99] :

- M <0.3;

— combustion isobare, 1’enthalpie est donc globalement conservée ;

— Lep = 1 : les effets de diffusion différentielle sont négligés (i.e. pDy, = pD = \/c¢,) . Cette

hypothese permet de définir la fraction de mélange Z comme un scalaire passif’;

— contributions négligeables des phénomeénes visqueux ;

— les phénomenes dans la direction tangentielle a 1’iso-surface steechiométrique sont négligés : la

structure du front de flamme est donc unidimensionnelle.

Les équations de transport de cet archétype, dit flammelette de diffusion, sont obtenues en suivant la
méthodologie suivante :

— on introduit un systeme de coordonnées attaché a 1’iso-surface de Z a la stoechiométrie. On iden-

tifie la coordonnée spatiale perpendiculaire a cette surface a Z. Les deux autres seront associées a
Zoet Z3;
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— on projette les équations 3.30 et 3.27 dans ce nouveau repere, en utilisant les hypotheses présentées
si dessus ;

— en introduisant une coordonnée étirée, on peut montrer que les termes impliquant des dérivées par
rapport a Z9 et Z3 sont quadratiques en perturbation dans la zone de réaction. On les suppose alors
négligeables, ce qui revient a supposer que les effets de courbure des iso-Z sont négligeables,
les phénomenes de diffusion étant prépondérant dans la direction perpendiculaire a la surface
Z = Zg4.

On obtient alors le systeme d’équation des flammelettes de diffusion instationnaires :

Y] 0%y, .

87: - %8Z§ + Wk k=1, Ngp, (4.20)
N,

or PT 1 X .

o = oz g 2 A 20

P k=1

11 fait apparaitre le taux de dissipation scalaire Yz = D|dZ/dx|? qui s’exprime en s~ ; il caractérise
une fréquence liée a la diffusion moléculaire : il mesure donc I’intensité de la diffusion de 1’espece k.

Sous cette forme instationnaire, 1’équation des flammelettes permet de décrire les phéno-
menes physico-chimiques suivant :

— le mélange moléculaire inerte ;

— la combustion stationnaire en régime de diffusion ;

— les phénomenes transitoires de 1’auto-inflammation ;

— les phénomenes transitoires d’extinction et réallumage.

Cependant, de la méme fagon que pour la direction spatiale dans les flammes de prémélange station-
naires 1D, la direction temporelle ne se préte pas a la tabulation. Le probleme est généra-
lement résolu en négligeant tout simplement les phénomenes temporels 2 (i.e. les deux derniers points de
la liste précédente). On obtient alors le systeme d’équation des flammelettes de diffusion stationnaire :

xz 0%Y, .
T%@Z2 +(4L)k == 0, kzl,...,Nsp, (422)
N,
T 1 <X .
2oz " o > ARG o = 0. (4.23)
k=1

L’équation de transport de Z s’écrit simplement et peut étre intégrée numériquement en parallele aux
équations de transport de la mécanique des fluides réactifs. x z peut étre reconstruit a partir de Z. Le
vecteur position dans I’espace des phases réduit, ou vecteur d’entrée dans les tables, associé aux flam-
melettes de diffusion stationnaires est donc défini comme

=PE — (2 xz, %)L, (4.24)

Cependant, ces tables ne peuvent pas rendre compte des instationnarités de la combustion et dans
le cas ou les phénomenes transitoires pilotent le comportement global de la combustion, on préférera

2. il est traité de facon originale par I’approche MFM (c.f. sous-section 4.4.4.4)
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utiliser les archétypes présentés dans la suite.

Ce approche a été utilisée pour décrire le comportement de flamme de diffusion turbulente dans [69,
55, 85].

4.4.4.3 Les réacteurs homogenes parfaitement agités

La configuration archétype du PSR est obtenue par dégénérescence spatiale complete d’un écoulement
3D en OD. Dans un réacteur homogene parfaitement agité, toutes les quantités thermochimiques évoluent
de maniere homogeéne dans I’espace qui peut alors &tre ramené a un point. On se trouve donc dans la li-
mite de Da > 1, ot I’évolution de la combustion est uniquement pilotée par les processus chimiques.

Une seule hypothese de taille est donc faite ici : toutes les dépendances spatiales sont négligées dans
les équations de transport générales. La convection et la diffusion ne sont pas prises en compte par ce
modele. On montre alors facilement que les équations générales de la mécaniques des fluides réactifs 3.30
et 3.27 dégénerent en

dYy )
ﬁ = Wk, k= 17---7Nsp7 (425)
N
T Pdp X .
— = s — s . 4.26
“a p? dt kzzl Co (4.26)

En général, dans les approches de thermochimie tabulée, une condition supplémentaire doit étre
adoptée pour limiter la taille des tables. La combustion est ainsi supposée se produire, soit a volume
constant, soit a pression constante.

— apression constante, 1’équation 4.26 s’écrit

N,
dT = .
gy = > et (4.27)
k=1
— a volume constant, I’équation 4.26 devient
N,
dT <.
Co = kzl kL. (4.28)

Ici encore, pour la tabulation, la dimension temporelle est remplacée par une variable d’avancement
Y. La composition initiale du mélange (i.e. composition des gaz frais) peut étre suivie a I’aide de la frac-
tion de mélange Z ; I’état thermodynamique des gaz frais W peut &tre déterminé, a partir des quantités
connues (p, P, E, Z), en utilisant :

— a P = cste, la conservation de 1’enthalpie ;

— aV = cst, la conservation de I’énergie interne.
On décrira dans le chapitre A la méthodologie permettant d’obtenir Wq. Dans 1’espace des phases réduit
du PSR a pression ou volume constant, le vecteur position s’écrit encore :

=R — (v, z w,")T. (4.29)

La modélisation par tabulation de réponse de PSR pour I’étude de 1’auto-inflammation en milieu
turbulent a été utilisée dans [16, 39, 98, 59].
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4.4.4.4 Un modele mixte : Multidimensional flamelet-generated manifolds

Pour récapituler, dans une flamme de prémélange, les réactants sont initialement parfaitement mélangés,
alors que dans une flamme de diffusion, comburant et combustible sont initialement séparés, le mélange
étant supposé se produire durant la combustion. En pratique cependant, les configurations ol la combus-
tion se développe en régime partiellement prémélangé sont nombreuses. On pensera, par exemple, au
développement de la flamme a travers un spray de combustible dans un moteur diesel ; c’est également
en utilisant les propriétés de la combustion en prémélange partiel que les flammes de diffusion turbu-
lente liftées se stabilisent selon le mécanisme des flammes triples. Dans ce genre d’applications ou des
états de mélange intermédiaires sont considérés, les flammes de prémélange et de diffusion apparaissent
comme deux cas limites d’un continuum de comportements que constitue la combustion réelle. L’ ap-
proche MFM proposée par Nguyen et al. [93] s’inscrit dans ce contexte ; ce modele a pour objectif de
proposer les améliorations suivantes :

— application aux régimes de combustion partiellement prémélangés afin d’améliorer la fiabilité des

méthodes de tabulations et d’élargir leur champ d’investigation ;

— conservation des propriétés propres aux flammes de diffusion et aux flammes de prémélange et

prise en compte de leurs couplages en vertu du premier point ;

— inclusion des effets d’étirement dans le comportement prémélangé.

Z
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Mixing / Burning Burnt -

MFM
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Iso-equivalence ratio X Z B XYC K >
< >
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FIGURE 4.5 — Structure de la flammelette Y, — Z, extraite de [93]
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Dans ce papier, les auteurs proposent d’abord une formulation générale du systeme d’équa-
tions MFM dans un espace des phases possédant un nombre de dimensions quelconque, chaque di-
mension étant définie comme une combinaison linéaire particuliere des fractions massiques des especes,
a I’'image de Y. et de Z. Puis, les auteurs montrent que ce systeme général peut dégénérer de plusieurs
manieres :

— en 0D, uniquement selon une variable temporelle, en un systeme décrivant I’évolution d’un réacteur

homogene (c.f. § 4.4.4.3) parfaitement agité (PSR) ;

— en 1D, selon la variable d’avancement et une variable temporelle, en un systeme décrivant 1’évo-

lution d’une flamme de prémélange instationnaire, soumise a un étirement ;

— en 2D, selon la variable d’avancement, la fraction de mélange et une variable temporelle, en un

systeéme décrivant I’évolution d’une flamme dont les comportements limites sont le PSR et la
flamme de prémélange étirée et la flamme de diffusion.
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Les flammelettes Y. — Z correspondent a la formulation 2D stationnaire du systtme MFM. On se
concentre ici sur leur structure, schématisée sur la figure 4.5. Pour une valeur fixée de Z, une flamme
de prémélange 1D se développe ; son comportement peut étre perturbé dans la direction Z, par les flux
diffusifs qui peuvent exister si le milieu présente des inhomogénéités de composition.

Plus précisément, le systeme d’équation décrivant I’évolution d’une flammelette dans I’espace Y. — Z
s’écrit comme

agf’“ +wcg§2 = ;?:2 + %22“ +olet a;cygz Fdg, k=1, Ny (4.30)
%pTT + wcg}z/; - Clp(pwcg}z,; + pxnz??) <§C£ + % %%)

~ clp<p><z gg + pXY..2 g;) (acp Z ZI;Z (?;)

= Py gi,j; + pxz gQZTQ +2pXy..2 aY 57 "o 2 Z g (4.31)

XY.> Xz €t Xy,,z sont respectivement les taux de dissipation scalaire de Y., Z et le taux de dissipation
scalaire croisé de Y. et de Z. Le passage d’un comportement de la combustion a un autre s’effectue de
maniere continue dans le systtme MEM-2D par I'intermédiaires de termes d’interactions entre régimes,
pondérés par des taux de dissipation scalaire, croisés ou non. Par exemple, si I’écoulement réactif se
comporte localement dans la réalit€ comme un PSR, on a alors xy, — 0, xz — Oet xy, z — Oetle
systtme MFM-2D dégénere naturellement en un systeme d’équation de PSR.

Le vecteur position associé a un état thermochimique dans 1’espace des phases réduit pour les flam-
melettes Y. — Z, ¢’est-a-dire le vecteur d’entrée dans les tables, est donc

@ =MEMD — (Y. Z vy, Xz Xve2, Pol )T (4.32)

4.4.4.5 Remarques sur les espaces des phases réduits

On a présenté, dans les sous-sections précédentes, les différents archétypes de combustion, ainsi que
leur espace des phases réduit. Il apparait que la variable d’avancement, Y., et la fraction de mélange, Z,
sont systématiquement identifiées a des coordonnées du vecteur position dans cet espace. Cependant, les
trajectoires y sont bien différentes d’un archétype a I’autre, pour plusieurs raisons :

— les conditions thermodynamiques sont différentes d’une configuration a I’autre. Ainsi, dans le cas
des réacteurs homogenes, maintenir une pression constante ou un volume constant dans le temps
aboutit nécessairement a des chemins réactionnels différents, et donc a des trajectoires différentes
dans I’espace des phases, la contribution des effets de dilatation étant de premiere importance a
pression constante, particulicrement durant la phase d’initiation de I’auto-inflammation ;

— les phénomenes de diffusion ont un impact particulierement important sur le phénomene de propa-
gation d’une flamme de prémélange, ils sont au centre de la dynamique des flammes de diffusion
et sont tout simplement négligés dans les réacteurs homogenes 0D ;

— pour les flammelettes de diffusion instationnaires ou stationnaires, ainsi que dans I’approche MFM,
Z est une variable indépendante du probléme, alors que dans les autres cas, elle est un parametre.
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L’ établissement d’une correspondance rigoureuse entre des tables de différentes natures n’est donc
pas trivial, voire impossible. Cependant, il est possible de coupler différentes tables, afin de rendre
compte de différents comportement de la combustion. Ainsi, dans [24], les auteurs utilisent des tables de
flammes de prémélange stationnaires, en parallele a des tables de PSR a pression constante. Les quantités
thermochimiques modélisées correspondent a une pondération, basée sur des arguments physiques, des
réponses extraites des deux tables.

4.4.4.6 Vers une résolution in situ des équations des flammelettes

Il est théoriquement possible d’augmenter arbitrairement le nombre de dimension de 1’espace des
phases réduit, autrement dit, le nombre de parametres d’entrée dans les tables, de fagcon a pouvoir rendre
compte d’une phénoménologie de plus en plus riche de la combustion. En pratique cependant, ajouter
des parametres d’entrée implique une augmentation de la taille des tables. Durant le calcul parallele de
la combustion turbulente, celles-ci doivent étre chargées sur chaque processeur. Or, la mémoire de ces
processeurs étant limitée, la taille des tables que 1’on peut stocker 1’est aussi, ce qui impose une impor-
tante restriction sur la quantité d’informations qu’elles contiennent. La description de la chimie par une
technique de tabulation s’en trouve rigidifiée.

Une résolution in situ, de la méme facon que dans le modele multi-zones, pourrait apporter une
solution a ce probleme, le colit numérique induit demeurant, bien entendu, la principale contrainte. Ce-
pendant, en tirant profit des avantages présentés par la représentation dans 1’espace des phases réduit, il
peut étre possible de trouver un compromis intéressant entre flexibilité et colt. Dans la section suivante,
on présente une méthode, développée au cours de cette these, permettant d’explorer cet axe de recherche
et de proposer des solutions a la résolution in situ des équations des flammelettes de prémélange station-
naire. Celles-ci sont projetées et résolue en Y, et permettent de prendre en compte I’effet de 1’étirement
du front par la turbulence [74]. Le texte de cet article (Lodier ef al., [Combustion and Flame, 158(10) :
2009-2016, 2011]) est donné in extenso dans la section suivante.

4.5 In situ Flamelet generated manifold approach

4.5.1 Introduction

Numerous techniques have been discussed in the literature to reduce and parameterize the complexity
of combustion detailed chemistry, the main objective is to facilitate the introduction of this latter in nume-
rical simulations [100, 106, 40, 24, 119, 21, 8, 67]. Some of these approaches make use of pre-tabulated
flame responses obtained from canonical combustion problems, as premixed or diffusion flamelets. To
build tabulations, the physical-space flame solution is projected in an appropriate reduced phase space of
lower dimension ; burning rate and species are then read from their reduced phase space trajectories, af-
ter transporting with the flow only their controlling parameters (i.e. the reduced phase space coordinates
values).

The species and temperature equations were solved directly in reduced phase space instead of physical-
space, the solution was validated for unity Lewis number premixed flames and explored for partially-
premixed flames, as triple-flame, in a two-dimensional reduced phase space (mixture fraction and pro-
gress of reaction). In the latter, both fluxes of mass and heat occurring across equivalence ratio surfaces
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and across the main reaction zones were coupled in a natural manner, to reproduce partially-premixed
combustion properties. The solution procedure was time dependent, accordingly the computational effort
to reach a steady-state solution was non-negligible ; moreover, only the unity Lewis test case was valida-
ted and the differential diffusion drift-terms between reduced phase space and species were neglected, as
usually done in flamelet reduced phase space solution. The first objective here is to investigate the exact
contribution of these additional terms, to propose a methodology to introduce them in the reduced phase
space solution, and finally to derive a fast solution procedure for premixed flamelets.

The reduced phase space projection is very convenient for building canonical flame solutions, mainly
for two reasons. First, the reduced phase space is a frame attached to the flame acting as a zoom inside
the diffusive and reactive layers, so that less mesh points are needed compared to physical-space solu-
tions. Second, asymptotic solutions exist in reduced phase space in the limit of large mixing rate, even for
intermediate radicals. These asymptotic solutions are very helpful to initialize flame solving and reduce
convergence time versus physical-space solutions, where the unavoidable departure between the first
guess of intermediate species profiles and their converged distribution, may lead to quite time consuming
runs. However, some important issues still need to be discussed concerning such chemistry tabulation
directly obtained from reduced phase space premixed flame solution. The determination of the proper
reduced phase space coordinates for complex hydrocarbon fuels may not be trivial, this point is not ad-
dressed in this study, only methane vitiated-air combustion is considered for which proper coordinates
have been previously derived [24]. Differential diffusion is another major point, it is an essential ingre-
dient to reproduce the proper flame propagation speed and the exact intermediate species profiles.

Differential diffusion appears in reduced phase space in two terms. The first is a relative diffu-
sion term between the reduced phase space coordinates and the chemical species that is solved. This
differential-diffusion drift is usually neglected and it is discussed thereafter how to include it, along with
a diffusive velocity correction, to ensure mass conservation with diffusion coefficients obtained with
Curtiss and Hirschfelder’s law [20]. The other differential-diffusion contribution is usually cast as a cor-
rection to the scalar dissipation rate of the reduced phase space coordinate, expressed via a Lewis number.
It is shown that this is not enough to avoid an additional drift between the reference physical-space so-
lution and the reduced phase space one. An alternative formalism is proposed where the reduced phase
space solution perfectly matches the physical-space distribution. In the light of this result, a specific nu-
merical treatment is discussed that allows for fast building of chemical solutions for premixed flamelets
in reduced phase space directly. Another major drawback of canonical-flame based chemistry tabulations
is the need to highly reduce the complexity of the reference diffusive-reactive problem, specifically to fix
the boundary conditions. Fresh and burnt gases conditions are usually chosen once for all, and an in situ
flame solution, with boundary conditions evolving according to the local flow properties, as already done
in some advanced simulations [29], would tremendously improve the chemical modeling ; in principle
allowing for dilution by burnt products, heat loss due to wall or radiative transfer coupled with soot, and
pressure variations, to be included with precision. This point is also addressed with the description of a
modeled, or canonical, flame solution fast procedure for an in situ flamelet-generated manifolds (IFM).

The wording ‘modeled’ is here essential ; indeed the physical-space gradient of the reduced phase
space coordinate is needed as an input in this approach and reduced phase space solutions cannot fully
supplement standalone physical-space solutions with detailed chemistry, but are rather a modeling tool
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for getting fast approximate solutions. It is also important to note that this solution is only valid for the
flame mode retained (here premixed) and cannot be considered as fully generic.

4.5.2 Reduced phase space canonical-flame solution with differential diffusion
4.5.2.1 Budget equations

In what follows, the diffusion coefficients Dy, are computed with the Hirschfelder and Curtiss ap-
proximation [20]. The species and temperature equations (Eq. (4.14) and Eq. (4.15)) are projected into a
frame attached to the flame. This projection is applied in this study to a one-dimensional reduced phase
space Y., which may be a reactive coordinate. The physical-space derivative may be written :

d  dY, de

o —
dx dx dY.

(4.33)

Denoting %Yc = G.(Y.), one may introduce A; and B; so that the diffusive flux becomes —pV;Y; =
pG:A;, then

dY;
A; = Di—+ B, 4.34
v + (4.34)
dIn(W)
B, = DY, 4.3
v, (4.35)
The equation for Y, takes a form similar to Eq. (4.14) and may be organized in :
dY, dY, d d
a) T = We— ' 05/0 Yci a 4.

Using Eq. (4.33) in Eq. (4.14), the term p (u + V,,) - dYe appears in Eq. (4.14) and is replaced by the

dz
RHS of Eq. (4.36). The same is done in the equation for 7" in which pu- ddic is made explicit with

Eq. (4.33), to be expressed from Eq. (4.36). After some additional manipulations making also use of
Eq. (4.33), the governing equations become :

We — }/chi (ch i\f: Ak) + Gci (ch (Dc —D; + Bc) ) %
(i) dYe dy, dy,
d%y; d d al
D2 il ) (Y gy —
pDzGc d}/c2 Ge v, (chBz) +YGe. ay., (chkzlAk) ((;)Zz) 0 (4.37)

(iv) ()



92 La tabulation de la thermochimie
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In equations (4.37) and (4.38), the term (%) represents the evolution of the reduced phase space co-
ordinate due to chemistry. The term (ii) appears from the diffusion correction velocity (Eq. (4.18)). The
third term (7i7) is representative of the differential diffusion between the Y.- and Y;- or T-iso surfaces.

In Eq. (4.37), (iv) is the molecular diffusion expressed in reduced phase space, (v) also comes from
the diffusion correction velocity and (vi) is the chemical source of the ith species. In Eq. (4.38), (iv)
and (v) are from the diffusion of temperature due to species molecular diffusion, (vi) is the temperature
diffusion by conduction and (vii) the production of heat by combustion.

The terms (i7) and (v) of Eq. (4.37) and (i7) of Eq. (4.38), linked to the diffusion correction velocity,
appear because pV. is not a divergence free vector. Divergence free velocity convection has been reor-
ganized as a material derivative acting similarly on Y; and Y, in above equations and are thus not present
in the Y, moving frame. It is worthwhile to note that more advanced description of molecular transport
providing V; [42] would avoid those terms ; however, most of the flame solvers are today grounded on
the Fick’s law associated with more or less detailed Curtiss and Hirschfelder’s type expressions.

In a first approach, the diffusion coefficient of the reduced phase space variable could be taken as the
thermal diffusivity, D. = (A/pC,). The term pD;G? would then be cast in :

CdY2 - Le; dY2 (4.39)

after introducing the scalar dissipation rate xy, = (A\/pC))|dY,/dz is sometimes adop-
ted for tracking diffusion flamelets with a passive scalar [100]. It could also be tempting to neglect the
differential diffusion terms (i), (i) and (v) of Eq. (4.37), and, (4¢) and (i77) of Eq. (4.38). However, to
estimate the impact of these terms in the general case of a reactive coordinate used in premixed flamelets,

simulations are first performed with and without including them.

The boundary conditions are those of a premixed flame (fresh gases and burnt products at chemical
equilibrium) and results compared with a corresponding reference physical-space solution, projected in
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Y.-space. This can be done only once D, has been defined ; formally if

N
Y, = Z Y (4.40)
k=1

with ay used to linearly combine the species for forming the Y, coordinate, D, must verify (see Eq. (6)
in [93]) :

d d (Y
o (VoY) = — <; akpkak> (4.41)
leading to :
dln(W)\ ' &
D, = (1 + chYc> ; oA, (4.42)

The diffusion coefficient of the reduced phase space component is then determined.

4.5.2.2 Numerics, solution procedure and boundary conditions

As usually done for chemical system subjected to species fluxes [60], the above equations are solved
with a damped Newton Raphson method, after writing the system in a vectorial form,

F(Y)=0 (4.43)

with Y = (Y1, ..., Y, T). Iterations are organized as :

Y=Y = Ry F(Y") (4.44)
where the Jacobian reads N

This Jacobian is approximated using the method proposed by Curtis [19] and & is a relaxation coefficient
to optimize convergence. J]Z_,’%Yn) is not computed at every Newton iteration, but it is kept the same till

Y 2 - Y <1070 [yt - Y|

The first and second order derivatives (d - /dY. and d? - /dY,?) are approximated with centered diffe-
rences and the Y.-mesh is refined toward fresh gases. At the domain boundaries, species mass fractions
(fresh and chemical equilibrium) and G = 0 are imposed. Because the species defining Y, evolve while
iterating, a moving mesh procedure is employed [93]. This point is essential, the Y. coordinate is not
fixed a priori, but is recomputed according to the Y;-solution so that Y, satisfies Eq. (4.40).3

A basic property of the species and temperature balance equations in reduced phase space is used
to ensure rapid convergence. In the limit of large G(Y.) values in terms (iv) of Eq. (4.37) and (vi) of
Eq. (4.38), the equations reduce to d?Y; /dY,? ~ 0 and d*T/dY? ~ 0, whose solution is a linear response
versus Y., between fresh gases and chemical equilibrium. The solution procedure is then organized as
followed :

3. The same would be true for Y. taken as a passive scalar. To account for the differential-diffusion drift between the passive
(or mixture fraction) coordinate and the vector of species solved in diffusion flamelets, it would be necessary to continuously
rescale the mixture fraction coordinate according to its definition from species local values ; to authors knowledge, this is not
usually done in diffusion flamelet reduced phase space solvers.
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1. Starting from the two points given by a fresh gases mixture (Y, Y;*,T") and its corresponding
equilibrium composition (ch, Y;b, T"?), an initial linear solution versus Y, is imposed for all species
mass fraction and temperature.

2. The equations are solved forcing G, to a high value G in diffusive terms (iv) of Eq. (4.37) and
(vi) of Eq. (4.38), containing d?Y;/dY.? and d*T/dY?, respectively. The part of the term (4ii) of
Eq. (4.37) containing D.d?Y; / ach2 (via Eq. (4.42)) is also concerned, to ensure a perfect match
between Y, and the sum of transported species defining Y. Typically, G} should be an order of
magnitude larger than the target GG, value, for which the flame solution is sought. Convergence is
obtained after a single iteration, because the guessed solution is very close to the exact solution.

3. From these Y;(Y,) and T'(Y.) distributions, more iterations are conducted untill convergence with
G* = B*Q.,, decreasing 8 down to unity :

2

BF =14 (8°-1) <Nﬁ_k) (4.46)
Ng

To reach 8 = 1, starting from 3, ~ 10 as an initial value, Ng ~ 8 substeps are needed. The square

law refines the 5 evolution close to unity, where the stiff chemical terms dominate in species and

temperature solved equations. Notice that this GG, relaxation is applied to terms listed in item 2

only, for the other terms the target G.(Y;) value is taken from start.

Convergence is obtained after about 15 Newton iterations, whatever the boundary conditions. Compa-
red to the physical-space formalism, the knowledge of an asymptotic solution for large G. values in the
diffusion terms thus constitute a great added value. Also, the amount of cpu effort required is much less
than with time evolving solutions of similar systems.

A standalone reduced phase space solution is relevant only if the reduced phase space coordinate
is solved separately in physical-space, to get an exact or approximate G.(Y,) distribution. In laminar
flames, the full resolution of Y, is much less demanding in physical-space than the resolution of inter-
mediate radical species, thus strongly reducing computing efforts. In turbulent flames, assuming thin

1/2 is related to the scalar

reaction zones with a dominant direction for the gradient, G. = (xv./D.)
dissipation rate, xy,, which is representative of small scale diffusion and that was shown to be, directly
or indirectly, at the core of any turbulent flame modeling [122]. Therefore information on G, is available

in most turbulent combustion models.

Thereafter, this methodology is validated against physical-space solutions obtained with the PRE-
MIX software [60]. To accurately perform the comparisons, the distribution G. = G.(Y) is taken from
freely-propagating laminar premixed flamelets. However, any (. distribution, as a one influenced by
turbulent eddies and micro-mixing, can in principle be imposed to solve the reduced phase space balance
equations.

The mixture conditions are those of the Cabra et al. burner [9]. A CHy—air fuel mixture at equiva-
lence ratio 4 and at room temperature is mixed with an HyO air vitiated stream at 1350 K, composed of
equilibrium burnt gases originated from hydrogen/air lean premixed combustion at equivalence ratio 0.4.
The stoichiometric mixture fraction of this two-inlet problem is 0.1769. Equations (4.37) and (4.38) are
solved for fresh gases within flammability limits obtained mixing the two streams of partially-premixed
fuel and vitiated air.
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The chemical sources are expressed with the 15-step reduced chemical kinetic ARM2 [113], which
has been previously validated under the considered fuel-air mixture conditions [9]. Nineteen species, Ho,
H, 02, OH, HQO, HOQ, HQOQ, CH3, CH4, CO, COQ, CHQO, C2H2, C2H4, C2H6, NH3, NO, HCN, and
Ny are involved in the flame solution, their diffusion coefficient is computed from a mixture-averaged
approximation [20]. The Y.-evolution must be monotonic in physical-space across all the premixed fla-
melets and for the present conditions, Y. = Yoo + Yo, constitutes a fair compromise [24].

4.5.3 Reduced phase space solution for in situ premixed flamelets-generated manifolds
(IFM)

4.5.3.1 Analysis of differential-diffusion terms

The temperature, CH4, CO2, CO, HoO and OH mass fractions, versus Y, for three equivalence ratios,
lean (¢ = 0.60), stoichiometric (¢ = 1) and rich (¢ = 1.40), are displayed in figures 4.6-4.11. The
Y.-space solution is plotted, with and without the differential-diffusion terms — (i), (i7i) and (v) of
Eq. (4.37), and, (i7) and (i77) of Eq. (4.38) — against the reference PREMIX physical-space solution.

2000

Temperature

1500

| |
1000
0 0.05 0.1

FIGURE 4.6 — Temperature (K) vs Y., Square : Lean (Z = 0.1049, ¢ = 0.6). Circle : Stoichiometry
(Zs = 0.1769, ¢ = 1.0). Triangle : Rich (Z = 0.2532, ¢ = 1.4). Line : Solution of Egs. (4.37)
and (4.38) (IFM). Dash-line : Solution neglecting differential diffusion terms. Symbol : physical-space
reference solution (PREMIX, not all points are shown).

The response of the full set of reduced phase space equation agrees well with the reference solution,
which was obtained with different formalism and numerics. Equations (4.37) and (4.38) are thus an in-
teresting model to compute premixed flamelets.
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FIGURE 4.7 — CH4 mass fraction vs Y.. Square : Lean (Z = 0.1049, ¢ = 0.6). Circle : Stoichiometry
(Zs = 0.1769, ¢ = 1.0). Triangle : Rich (Z = 0.2532, ¢ = 1.4). Line : Solution of Eqgs. (4.37)
and (4.38) (IFM). Dash-line : Solution neglecting differential diffusion terms. Symbol : physical-space
reference solution.

The temperature is well reproduced on the lean side, with and without the differential-diffusion
contribution. This is not the case for stoichiometric or rich mixtures (Fig. 4.6) ; if the full solution agrees
well with the reference one for all mixtures, a significant deviation is observed without the additional
diffusion terms. For the fuel, the departure from the physical-space solution appears also at lean and
stoichiometric equivalence ratios (Fig. 4.7), with still a good reproduction of the reference solution with
all terms. The same is reported for COy (Fig. 4.8) and CO (Fig. 4.9). However, HoO (Fig. 4.10) and
OH (Fig. 4.11) mostly behave as the temperature does, with a solution that stays acceptable with the
reduced form of the reduced phase space equations for the lean flame. Those species are nevertheless not
captured for stoichiometric and rich flames with that reduced form. Meaning that the scalar dissipation
rate diffusion term, even with a variable Lewis number, DiGg = Xxv./Le;, which was included to get
this solution (terms (iv) in Eq. (4.37) and (vi) in Eq. (4.38)), is not sufficient to account for differential
diffusion effects with accuracy.

For all quantities, the error introduced in the reduced phase space solution because of the absence
of differential diffusion terms, is larger for fuel-rich mixtures and decreases with equivalence ratio. This
is explained by the larger concentration of fast diffusing radical species containing H-atoms in fuel-rich
mixture. At this stage it is not possible to discriminate between the role of the two kind of differential-
diffusion terms, correction velocity and diffusion drift between reduced phase space and species. The
analysis may be refined by plotting the amplitude of the various terms of Eqs. (4.37) and (4.38), this
is done in Figs. 4.12 and 4.13. The terms are plotted including their dY;/dY. and dT'/dY, factors. (To
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FIGURE 4.8 — CO5 mass fraction vs Y., Square : Lean (Z = 0.1049, ¢ = 0.6). Circle : Stoichiometry
(Zs = 0.1769, ¢ = 1.0). Triangle : Rich (Z = 0.2532, ¢ = 1.4). Line : Solution of Egs. (4.37)
and (4.38) (IFM). Dash-line : Solution neglecting differential diffusion terms. Symbol : physical-space
reference solution.

check convergence, the budget of all terms is shown in Fig. 4.12-d.)

For both equations, it is seen that the chemical sources, and the diffusion contributions ((iv) in
Eq. (4.37) and (vi) in Eq. (4.38)) dominate. The correction velocity contribution stays small, but not the
differential-drift (7i7), which acts mainly in the preheating zone ; this term cannot be neglected.

Integrating through the one-dimensional premixed flamelet, the flame speed may be written :

+o00
1
S, = . / e, (€)de (4.47)
pu(YCb'H4 - YCH4)_ !
Yy}
1 /wC'H4(}/c*) *
_ <)y, (4.48)
PV, —Yen) ) Ge(Ye)

(&

It is shown in figure 4.14 that S7, obtained from the reduced phase space solution with Eq. (4.48),
using 16 points in Y_.-space, reproduces the reference flame-speed solution, computed with Eq. (4.47).
Neglecting differential diffusion terms strongly affects Sy, (Fig. 4.14).
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FIGURE 4.9 — CO mass fraction vs Y,, Square : Lean (Z = 0.1049, ¢ = 0.6). Circle : Stoichiometry
(Zs = 0.1769, ¢ = 1.0). Triangle : Rich (Z = 0.2532, ¢ = 1.4). Line : Solution of Eqgs. (4.37)
and (4.38) (IFM). Dash-line : Solution neglecting differential diffusion terms. Symbol : physical-space
reference solution.

4.5.3.2 In situ flamelet-generated manifolds (IFM)

One of the major shortcoming of reduced phase space tabulated chemistry lies in the need to store the
information in a file whose size grows dramatically with the number of control parameters. A look-up
table based on a single progress of reaction and including variable equivalence ratio, gradient of equiva-
lence ratio (or scalar dissipation rate or strain rate), pressure, enthalpy and a given degree of dilution by
recirculating burnt gases would require six entries. This look-up table becomes a large file, which may
not be loaded easily on every processor in the case of massively parallel computing. Once filtered or
averaged for Large Eddy Simulation (LES) or Reynolds Average Navier Stokes (RANS) coupling, some
tables exhibit self-similar properties [125], but much work can be needed to find these proper self-similar
laws with accuracy. Hence, a rapid on-the-fly solution of Eqs. (4.37) and (4.38) would be very conve-
nient, if it can be conducted for hydrocarbon fuels. Also, keeping fixed the definition of the flame control
parameters, their very local value could be used in the solving, obviously leading to a much more precise
description of the flame response.

To optimize the cpu time devoted to the calculation of local flame solutions, the minimum number of
grid points necessary in Y,-space is first determined. The evolution of the error &; versus n., the number
of flame reduced phase space mesh points, is shown in figure 4.15 :
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FIGURE 4.10 — H20 mass fraction vs Y., Square : Lean (Z = 0.1049, ¢ = 0.6). Circle : Stoichiometry
(Zs = 0.1769, ¢ = 1.0). Triangle : Rich (Z = 0.2532, ¢ = 1.4). Line : Solution of Egs. (4.37)
and (4.38) (IFM). Dash-line : Solution neglecting differential diffusion terms. Symbol : physical-space
reference solution.

S Y7 (V) = vi(vd)
Si(nc) = (4.49)

e v (v

where Yiref denotes a reference solution obtained with n. = 80 and that perfectly matches the
PREMIX [60] solution, unfortunately, it is not possible to further reduce the number of points in the
physical-space solution, due to lack of convergence. For capturing the major species of the ARM2 [113]
chemical scheme and temperature with less than 5% of error, it is seen that around 10 points in reduced
phase space are sufficient. Only the H radical is found to need more than 25 points to reach error levels
below 5%. The CPU time reduction gained when limiting the number of reduced phase space points,
compared to the 80 points reference flame solution, is shown in figure 4.16. The reduction evolves al-
most linearly with the number of points to reach 95% at n. = 10, there it takes about 1 second to get the
flame converged from the initial condition on a 2.4 GHz processor. This CPU time can still be drastically
reduced by starting from a previously converged flame, having control parameters close to the desired

one. 4

The relatively low number of points and iterations needed in the frame of this reduced phase space so-

4. This conclusion was reached using the ARM2 skeleton kinetics, fully detailed chemistry may need more points to capture
CH radical and other intermediates, however, because of the reduction in CPU time shown in Fig. 4.16, the reduced phase space
approach should still be of interest for fully detailed schemes.
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FIGURE 4.11 — OH mass fraction vs Y,, Square : Lean (Z = 0.1049, ¢ = 0.6). Circle : Stoichiometry
(Zs = 0.1769, ¢ = 1.0). Triangle : Rich (Z = 0.2532, ¢ = 1.4). Line : Solution of Eqgs. (4.37)
and (4.38) (IFM). Dash-line : Solution neglecting differential diffusion terms. Symbol : physical-space
reference solution.

lution procedure allows for proposing an in situ flamelet-generated tabulation. The
reduced phase space solution is then computed during the simulation for every flow point concerned
by chemical reactions (YC ey yp D , which represents only a small fraction of the total number of the
LES mesh points.

Today two types of combustion DNS are emerging [88], both fully resolving the flow scale but dif-
ferently addressing chemistry. In the first type, synthetic problems featuring low Reynolds numbers are
simulated with detailed chemistry. In the second, Reynolds numbers representative of those found in
laboratory flames are considered with billion cells, the smallest flow scales are resolved, but chemistry
is then tabulated to avoid solving the thinnest radical layers. The accuracy of such tabulation could be
improved using the approach that was discussed in this study.

Depending on the desired level of complexity, various coupling procedures with flow solvers can also
be envisioned. For instance in Direct Numerical Simulation (DNS), the G.(Y.) function can be computed
from Y., the computing effort to fully resolve Y. being much less than the one needed to capture radical
species, allowing for soon targeting flow DNS of realistic burners [88] ; whereas existing modeled ex-
pressions derived from scalar dissipation rate closures [24, 93] may be used in Large Eddy Simulation
(LES), i.e. when the Y, signal is not fully resolved. There, additional modeling is required because of un-
resolved scalar fluctuations ; once the flame response relative to local flow properties has been obtained
following aforementioned procedure, it takes the form of usual flamelets look-up table and can thus be
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filtered with presumed probability density functions or any other methods.

With this in situ flamelet-generated manifolds, parameters as flame boundary conditions can easily
evolve according to the local flow composition (for instance based on the atomic concentration) and/or
enthalpy (for accounting for heat loss) and pressure, in the case of rapid compression. Considering that
differential diffusion mainly acts on hydrogen within reaction zones, and assuming that the local car-
bon/oxygen ratio is known, the corresponding fresh gas mixture is obtained for the same equivalence
ratio. Then, the laminar flames are computed for a fixed enthalpy. A method to select this enthalpy and
the fresh conditions, when dilution by non-adiabatic burnt gases occurs, is detailed in [125] for fixed
flamelet-tabulation, and the same procedure can be used in the context of the in situ laminar-flame condi-
tion discussed in this study.
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solution.

4.6 Conclusions

Avec les simplifications dans la représentation de la physique de la combustion turbulente que permet
I’hypothese des flammelettes ou des réacteurs homogenes, on est donc en mesure de découpler le calcul
de la thermochimie de I’intégration des équations de la mécanique des fluides. Cette dernicre permet de
déterminer les parametres d’entrée dans les tables thermochimiques et ainsi d’en extraire les information
au cours du calcul de la combustion turbulente. Cette approche implique une diminution drastique de
I’effort numérique nécessaire a la description des flammes complexes en proposant une solution a chaque
probléme soulevé par la prise en compte de la chimie complexe dans la description numérique de la

combustion turbulente :

1. les calculs des propriétés thermochimiques sont effectués dans une phase préliminaire au calcul de
la combustion turbulente. Les efforts numériques sont donc découplés et seules des interpolations
sont a la charge du solveur des équations de la mécanique des fluides réactifs, pour le calcul de ces
propriétés ;

2. le nombre d’especes chimiques a transporter pour décrire la thermochimie du systeme physique
est réduit de maniere drastique ;

3. la variable d’avancement a une évolution temporelle beaucoup plus lente que les especes in-
termédiaires. Le probleme de pas de temps d’intégration numérique beaucoup trop faibles a cause
de la chimie est donc résolu.
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Cependant, la limite de la mémoire des processeurs impose des restrictions sur la quantités d’infor-
mations contenues dans les tables, et donc sur la richesse de la description qu’elles peuvent permettre.
Pour contourner ce probleme, une procédure permettant de calculer rapidement les solutions des flam-
melettes de prémélange stationnaires et étirées dans I’espace des phases réduit est proposée et testée dans
le cadre de cette these. Dans cet espace, les solutions sont naturellement moins raides que dans I’espace
physique, et la description numérique de ces solutions nécessite beaucoup moins de points. Moyennant
encore des efforts, d’une part, pour réduire les temps de calculs, et, d’autre part, pour que le vecteur d’ini-
tialisation permette systématiquement la convergence de la méthode de Newton, cette technique apparait
comme une solution potentielle a la résolution in situ de la chimie complexe avec prise en compte des
effets de diffusion différentielle dans une configuration 3D ou une flamme turbulente et instationnaire se
développe. Cette approche apparait comme plus flexible que la stratégie de tabulation, rendant possible,
par exemple, la prise en compte des variations spatio-temporelles de pression, de composition ou d’en-
thalpie des gaz frais.
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Chapitre 5

Description et analyse de I’écoulement
dans une Machine a Compression Rapide
(MCR)
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5.1 Introduction

En conclusion du chapitre 2, on avait souligné 1’absence, dans la littérature, de travaux étudiant I’'im-
pact des inhomogénéités statistiques des propriétés de la turbulence dans des conditions réalistes, par la
simulation numérique directe. La prescription de spectres turbulents homogenes et isotropes en condi-
tions initiales permet une analyse de la sensibilité de 1’auto-allumage aux quantités caractéristiques de
ce spectre, comme I’intensité turbulente ou encore 1’échelle intégrale [22, 81, 109, 6, 110, 28, 12, 50].
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Ces études ont permis d’extraire des informations capitales sur le comportement de I’auto-inflammation,
mais négligent I’impact d’un écoulement réaliste, tel que celui généré par la mise en mouvement du pis-
ton dans le cylindre d’un moteur a combustion interne, ou encore, dans la chambre de combustion d’une
MCR.

D’autres angles d’attaque complémentaires ont été adoptés afin d’étudier numériquement les inter-
actions entre 1I’écoulement généré dans une MCR et la chimie de I’auto-inflammation. A I’'image de 1’ap-
proche multi-zones présentée dans la sous-section 2.3.3.1, la description fine de la cinétique chimique y
est, en général, privilégiée a celle de I’écoulement, dont on ne représente que les caractéristiques jugées
essentielles.

Ainsi, dans [131], Wiirmel et Simmie proposent une stratégie numérique permettant d’étu-
dier I’écoulement généré dans une MCR a pistons opposés. L’ objectif principal est d’analyser 1’im-
pact de la géométrie des crevices des tétes des pistons sur 1’évolution du champ de température pen-
dant la compression. Les auteurs déterminent ainsi la géométrie optimale pour laquelle aucun tourbillon
de coin n’est formé et, en conséquence, pour laquelle le mélange turbulent entre le fluide froid pro-
venant des parois et le fluide chaud au coeur de la chambre de combustion, est minimisé. Un schéma
cinétique complexe décrivant la combustion du n-heptane est utilisé en parallele a un solveur de type
RANS 2D. Des conditions aux limites périodiques reproduisent artificiellement la topologie cylindrique
de la chambre de combustion. Plus récemment, Ihme [54] étudie les différentes sources de turbulence
possibles dans une MCR. La chimie est prise en compte, soit par calculs de chimie complexe, soit par
tabulation. L’écoulement est supposé bidimensionnel. L’accroissement de 1’énergie cinétique turbulente
durant la phase de compression est modélisé en utilisant la théorie de < distortion rapide > (Rapid dis-
tortion theory). Elle suppose que le forcage de la turbulence n’est assuré que par I’écoulement réactif
moyen et que les termes convectifs non-linéaires des équations de conservation associées aux quantités
fluctuantes sont négligeables. L’auto-allumage est décrit par un modele de micro-mélange impliquant
des particules, dégénérant en un réacteur homogene en 1’absence de perturbation des champs initiaux de
vitesse, de composition et de température. La mise en oeuvre numérique de ces modeles nécessite peu
de ressources de calcul. IIs se prétent donc particulierement bien a 1’étude de sensibilité en prenant en
compte la dynamique du mélange aux échelles non-résolues.

Il est maintenant bien reconnu que les détails cinétiques sont fondamentaux dans la description fine
des mécanismes de 1’auto-inflammation en mode CAI/HCCI, mais il convient de s’interroger sur la per-
tinence de I'utilisation d’un schéma cinétique complexe si les interactions turbulence/dégagement de
chaleur ne sont pas parfaitement prises en compte dans la description. Dans ce chapitre, les interactions
turbulence/combustion dans la chambre de combustion de la machine a compression rapide de I’'UPMC,
développée et étudiée expérimentalement par Guibert et al. [47, 48] (c.f. § 2.3.2.2), sont abordées par
la simulation numérique directe. Cette configuration expérimentale est congue plus spécifiquement pour
I’étude de I'impact de la turbulence résiduelle résultant de la compression sur ’initiation et le dévelop-
pement de 1’auto-inflammation en mode CAI/HCCI. En effet, méme dans le cas idéal ou la charge
comprimée est parfaitement homogene en composition, des fluctuations spatiales de température sont
générées par le transport turbulent du fluide refroidi par les parois. Elles sont dépendantes des propriétés
locales de I’écoulement et se superposent a I’augmentation globale de température induite par la com-
pression volumétrique. Ainsi, dans cette MCR, en plus de la mise en mouvement du mélange par la
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piston, la turbulence est générée par une grille placée sur le plan d’admission. Dans I’expérience, la
diametre des trous de la grille permet de paramétrer cette étude. Numériquement, il serait trés coliteux
d’aborder I’analyse fine des plus petits détails de 1’écoulement généré par ces trois grilles ; ¢’est pour-
quoi on n’étudie, dans la suite, que la configuration utilisant la grille de 69 mailles circulaires de 3 mm de
diametre. Compte-tenu des moyens de calcul disponibles actuellement, une simulation numérique directe
intégrant un schéma cinétique complexe n’est pas non plus envisageable dans ce type de configuration ;
I’utilisation de cette approche, la plus réaliste, mais aussi la plus cofiteuse, est limitée pour le moment a
la description de cas 2D ou/et de géométries canoniques, dans lesquelles la dynamique de 1’écoulement
est synthétique. D’un autre c6té, une approche plus macroscopique, comme celles présentées dans le pa-
ragraphe précédent, ou méme comme la LES ne permettrait pas de pousser I’analyse a des échelles suf-
fisamment fines pour identifier les détails du processus d’auto-allumage. Dans cette étude, une stratégie
intermédiaire en deux étapes est adoptée :

— I’écoulement inerte dans la chambre de combustion la MCR de 'UPMC est simulé numé-
riquement par une LES, afin de calibrer une procédure d’admission 3D représentative de celle
observée expérimentalement dans cette configuration [48]. En d’autres termes, il s’agit ici de
déterminer des conditions aux limites réalistes au niveau du plan d’entrée, muni d’une grille, de la
chambre de combustion cylindrique. Pour étre représentatives des conditions expérimentales, elles
devront bien entendu étre fonctions du temps. Cette procédure de calibration pourra étre validée
d’un point de vue global par comparaison avec des données expérimentales fournies par le Profes-
seur Guibert et son équipe. L' écoulement généré par la prescription de ces conditions aux limites,
et la topologie du champ de température résultant, ne seront donc pas arbitraires ou synthétiques ;

— en conservant cette séquence d’admission, on réduit les dimensions de la chambre de combustion
d’un facteur 4 par direction (i.e. le volume total est réduit 64 fois), de maniere a ce que sa descrip-
tion numérique directe soit abordable. La résolution spatiale qui sera alors atteinte est d’environ
20 pm. De plus, pour les mémes raisons de contrainte de résolution et de colit numérique, une
chimie globale sera mise en oeuvre dans ce calcul. Seules les interactions entre un dégagement
de chaleur modele et la turbulence seront ainsi abordées ; les phénomenes impliquant de multiples
échelles spatio-temporelles chimiques ne sont donc pas considérés dans cette étude !.

Les hypotheses de modélisation utilisées dans cette étude seront présentées dans la section suivante.
Puis, la procédure de calibration des conditions limites d’admission sera présentée et validée par une
série de simulations aux grandes échelles. En outre, les analyses de DNS 3D étayées par des calculs 2D
complémentaires seront effectuées. Ces résultats ont donné lieu a une publication [73] (Lodier et al.,
Combustion and Flame, 2012) et ont été réorganisés, ici, de maniere a s’intégrer dans le contexte plus
large de ce chapitre. Enfin, une approche originale de post-traitement des données des DNS, utilisant
a posteriori des tables thermochimiques de réacteurs homogenes, est également proposée. Elle permet
d’aborder le phénomene d’auto-inflammation d’un point de vue complémentaire.

5.2 Calibration des conditions aux limites d’entrée par LES

Les simulations aux grandes échelles présentées dans cette section sont effectuées sur un maillage
composé d’environ 4 millions de point, pour une résolution spatiale de 0.24 mm. Le transport de quantité

1. Aux pressions considérées, tout mécanisme chimique impliquant des especes intermédiaires nécessiterait un maillage de
résolution bien inférieure a 20 pm
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FIGURE 5.1 — Schéma modele de la MCR simulée [48]. La nature des conditions aux limites utilisées
est indiquée. L., Dcc, Ve : longueur, diametre et volume de la chambre de combustion. V* : volume
mort. D, : diametre du piston. x,(t) : position du piston. V,,(¢) : volume restant a balayer par le piston.
x* = x,(t = trpc) : position du piston au PMH.

de mouvement ou de masse par les fluctuations non-résolues est modélisé par la fermeture Wall Adapting
Local Eddy-viscosity (WALE) [94], développée pour reproduire les bonnes lois de scaling au niveau des
parois. La résolution spatiale des champs PIV, auxquels les résultats des calculs LES sont comparés afin
de valider la procédure de calibration, est de 0.5 mm.

5.2.1 Modélisation du probléeme

Pour simplifier la mise en données du calcul, les organes principaux de la configuration expérimentale,
présentée sur la figure 2.8 dans le chapitre 2, sont schématisés sur la figure 5.1. Dans I’expérience, le rap-
port volumétrique de la MCR est fixé a 15.6 :1. La chambre de pré-compression a une longueur de
200 mm ; son diametre, correspondant a celui du piston D, est de 91.5 mm. Le diametre D,. de la
chambre de combustion cylindrique est de 40 mm, et sa longueur D, est de 44 mm. Le volume mort
V* représente le volume du convergent assurant la jonction entre la chambre de pré-compression et la
chambre de combustion. La course du piston est stoppée a I’entrée du convergent, c’est-a-dire en x = z*
dans la représentation modele proposé ici. Une interpolation de 1’évolution de la vitesse du piston au
cours du temps est présentée sur la figure 5.2. Le point mort haut (PMH) est atteint & trpc = 0.029 ms.

La pression et la température sont initialement de 27000 Pa et 343 K. Le gaz inerte comprimé est
composé, en pourcentages molaires, de 64% de C'O5 et de 36% de N, sa masse molaire étant ainsi de
38.32 g.mol ™.

Dans les études numériques présentées dans la suite de ce chapitre, des hypotheses simplificatrices
ont été faites. Tout d’abord, la résolution spatiale nécessaire a une étude de type DNS rend impossible la
simulation de tout le volume fluide comprimé par le piston. Seule la description numérique de la chambre
de combustion est abordée (domaine en bleu sur la figure 5.1). On suppose donc que 1’écoulement généré
par le piston dans la chambre de pré-compression, dont le volume est V,,(t) + V*, est décorrélé de celui
qui se développe dans la chambre de combustion. La présence de la grille de turbulence caractérisée par
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FIGURE 5.2 — Interpolation a partir des données expérimentales de 1’évolution de la vitesse du piston au
cours du temps.

des mailles de 3 mm corrobore cette hypothése, méme s’il est impossible d’éprouver rigoureusement sa
validité.

La nature des conditions aux limites utilisées dans les simulations numériques est également présentée

sur la figure 5.1 :

— les parois sont prises en compte par des conditions aux limites de type mur non-glissant ;

— sur le plan d’admission muni de la grille, les conditions limites sont de type entrée NSCBC-
3D [72]. La méthode a été adaptée au cas d’une compression isentropique (c.f. sous-section 5.2.2).
L’effet du mouvement du piston dans la chambre de pré-compression sur 1I’écoulement dans la
chambre de combustion devra donc étre modélisé en prescrivant un profil de vitesse d’entrée
adéquate.

Des hypotheses et modeles sont également adoptés pour décrire le transport moléculaire et les pro-

priétés thermiques de I’écoulement :

— les capacités thermiques ¢, et ¢, sont constantes. v, le rapport des deux, est calculé pour les
conditions thermodynamiques initiales et vaut 1.24 ;

— les nombres de Lewis sont unitaires ;

— le coefficient de viscosité dynamique est calculé par une loi de Sutherland ;

— le flux thermique normal aux parois est proportionnel a la différence entre la température moyennée
sur le domaine < T' > et la température ambiante 7, a I’extérieur de la MCR. Par continuité du
flux thermique, on obtient que

Q = _h(Tout_ <T >)Scc = ljlffgz; cc -
Sce correspond a la surface délimitant le volume de la chambre de combustion. A est le coefficient
de convection; il est difficile d’estimer ce coefficient expérimentalement et ne disposant pas de
valeur numérique, on I’a fixé, plus ou moins arbitrairement, a 40 W.m 2K !, ¢’est-a-dire a deux

(5.1)

fois sa valeur dans le cas de la convection naturelle. Bien que cette axe d’étude n’ait pas été abordé



112 Description et analyse de I’écoulement dans une MCR

durant cette these, il pourrait étre intéressant de tester la sensibilité des mécanismes observés dans
la suite de ce chapitre a ce parametre. Les flux de chaleur sont pris en compte numériquement par
I’intermédiaire d’une condition limite de type Neumann. Ainsi, au niveau des mailles du domaine
fluide adjacentes aux parois, a partir de 1’égalité 5.2, on peut écrire que

or _ hPr
on e

(Tout— < T >) . (5.2)

Une fois que le PMH est atteint, les conditions limites d’admission basculent en condition de type
mur ; la chambre de combustion est alors completement fermée. Avant le point mort haut, elles doivent
mimer I’effet de la compression volumétrique, supposée isentropique. La stratégie de modélisation des
conditions aux limites d’admission est décrite dans ce qui suit.

5.2.2 Conditions aux limites NSCBC de type compression isentropique

Dans [132] et dans le cadre de ’approche NSCBC, les auteurs décrivent une méthode permettant
d’amortir, en entrée, les ondes caractéristiques associées aux scalaires, tels que la température ou les
concentration des especes. Ce formalisme a été adapté par Guido Lodato (private communication) pour
obtenir I’expression de I’onde entropique Lo dans des conditions isentropiques. Plutdt que de relaxer la
température vers sa valeur cible, le probleme revient ici a relaxer 1’entropie vers sa valeur initiale

0
S0 = ¢y log (7> + Spef - (5.3)
Po

Pour obtenir ce type de condition limite, la procédure est similaire a celle proposée dans [132]. En

partant de I’équation de 1’énergie a coefficient constant

o (P o (P
i Rl i— | — ) =0 54
ot (fﬂ) o (m) ’ o4
on obtient la condition limite pour la pression et 1’entropie perturbées,
o (P
= | = s=0. 5.5
BT (pAY) + P28 (5.5)

La perturbation d’entropie s est écrite comme

VAR

— exp(—z[t — g(a)]). (5.6)

Par conservation de I’entropie, I’équation 5.3 peut s’écrire sous la forme

E = exp (§—sref> . (5.7)

En dérivant la relation 5.7, il vient que

O (P _ 0 (5—sur 5 Sref
ot \ p7 ot Cy P Cy

P 103
= oo (5.8)
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Puis, en injectant 5.6 dans 5.8, on obtient

a(P) _ _POo-yw

ot \ p7 T R
(=0T
i (5.9)

De la méme maniere que dans [132], z est supposé proportionnel a I’inverse du temps acoustique a/¢,,
ou 4, est la longueur du domaine de calcul dans la direction perpendiculaire au plan d’entrée (dans le cas
de la MCR, ¢, = L,.). La condition limite pour I’entropie perturbée 5.5 devient

(v—-1DT .
[RCEA R s
=) (v-UTa
= B2 = WZ = _WWE’ (n2 <0). (5.11)

Lo peut étre obtenue a partir de sa définition et de 1’équation 5.11 comme

o (P (v=1T a (y=1)PaW
— Y — 7 —_ — _
Lr=p"5, </ﬂ> =P e (5 = s0) =m——p7——(s = 50). (5.12)

En utilisant la définition 5.3 et la conservation de I’entropie, on obtient I’identité

P11+, T,

S — 80 = Cy log[(Fo) (?O) i| N (513)
qui, une fois injectée dans I’équation 5.12, donne I’expression finale de I’amplitude £2 de 1’onde entro-
pique

Pa P\'"7 /1Y
Lo =n2—1 — — 5.14
2=~ log <P0> (To) (5.14)

5.2.3 Détermination du profil de vitesse d’admission

Sur le plan d’admission, le profil de vitesse est imposé suivant la méthode NSCBC-3D durant les 29
ms de la phase de compression. Des hypotheses sont nécessaires pour parvenir a modéliser 1I’évolution
dans la composante normale au plan d’entrée de la vitesse, qui sera donc, dans les termes employés dans
le contexte NSCBC, la vitesse cible, identifiée par I’exposant *, vers laquelle la condition limite effective
sera relaxée.

Tout d’abord, on décompose ce champ en une partie moyenne < U > et une partie fluctuante u, en
coordonnées cylindriques,
U*(r,0,t) =< U > (r,0,t) +u(r,0,t) . (5.15)

u(r,0,t) est obtenue par la génération d’un bruit turbulent corrélé vérifiant des propriétés statistiques
paramétrées par I'utilisateur [63]. Ici, les parametres ont été ajustés de fagon a reproduire I’effet de la
grille de 69 trous de 3 mm de diamétre. L’échelle intégrale est estimée comme [; = D../10 = 4 mm,
et I’écart-type de fluctuations de vitesse est fixée a v’ = U,(t)/10. Le nombre de Reynolds turbulent est
alors de I’ordre 1200 et I’échelle de Kolmogorov peut étre estimée a 20 pm. De plus, on suppose que la
partie moyenne < U > est axisymétrique et auto-similaire en temps. Elle peut alors étre écrite comme
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le produit d’une fonction de forme normalisée F'™ uniquement dépendante du rayon r et d’une fonction
d’amplitude U,, que I’on identifie ici a la vitesse débitante, dépendante uniquement du temps,

<U>(r,0,t)=U,()Ft(r). (5.16)

Si U,(t) est la vitesse débitante, F'* doit donc étre normalisée de fagon a ce que son intégrale sur le plan

d’entrée soit unitaire : F(r) F( )
n _F(r) T
F(r)= o D2 . (5.17)
2r [ F(r)rdr
0

A cette étape, modéliser < U > revient donc a déterminer U, (t) et F'* ().

U,(t), la vitesse débitante, est responsable des modifications des propriétés thermodynamiques glo-
bales dans la chambre de combustion ; en effet, imposer un débit dans un volume fermé revient a aug-
menter la pression et la température moyenne de ce volume. C’est donc par I'intermédiaire de cette
quantité que la compression volumétrique du mélange par le piston est introduite dans la description et
donc, on doit avoir U,(t) = f(&,(t)) avec &,(t) la vitesse du piston au cours du temps, mesurée par les
expérimentateurs. Si I’on suppose que la compression est isentropique et que le volume comprimé est
un réacteur homogene, on montre facilement a partir de I’équation de continuité 3.22 que la variation
relative de la masse volumique notée K (t) peut s’écrire

K(t) = 92 (5.18)

p(t) dt
Sous cette hypotheése d’homogénéité, pour tout volume de controle dans le systéme, la conservation de
la masse se traduit par

KV (t) = —/U-ndS, (5.19)
oV

ot OV est la surface délimitant le volume V'(¢). Si1’on applique la relation 5.19 au volume V,,(t) + V*
et au V,., on obtient que

1 1

Kt) = —————=(—1,(t)Sp + Up(t)Sec) = —U,(%)S, 5.20
() %(t)‘i‘v*( xp()p_‘_ 0()05) ‘/CC 0()607 ( )
ou S, = 7TD12) /4 et S, = mD?./4 sont respectivement les sections du piston et de la chambre de
combustion. En notant x, () la position du piston a I’instant ¢ (i.e. x,(t) = ftt:() &p(t") dt’), le premier
volume de controle peut s’écrire V,(t) + V* = Sp(z* — x,(t)) + V*, ot V* = |2*|.S,, correspond au

volume mort. Il vient finalement que

R, (D,\?.
U,(t) = TR <Dp> ip(t) (5.21)

avec Ry = Vio/[(RD2/4) (2" — () /4 + V],

F(r), 1a fonction de forme, est beaucoup plus difficile a déterminer. Elle est en grande partie respon-
sable de la topologie de I’aérodynamique générée dans la chambre de combustion. On Iui imposera un
une loi de type

F(r) = max [0.5(tanh(f; (f2 — 7/Dec)) + 1) — f3,0] , (5.22)
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et on fera varier les valeurs numériques des parametres fq, fa et f3 afin d’obtenir numériquement les
champs de vitesse les plus représentatifs possibles de ceux observés expérimentalement, dans les me-
sures PIV du fluide inerte. Les différents profils d’admission testés et leurs parametres sont regroupés sur
la figure 5.3.

50

F@ )

. . .
0 0,005 0,01 0,015 0,02
rayon (m)

FIGURE 5.3 — Les différents profils I’ testés. Ligne continue : profil 1 (f; = 20.0, f3 = 0.300 et f3 =
0.0045) ; points : profil 2 (f; = 50.0, f5 = 0.380 et f3 = 0.0045) ; tirets : profil 3 (f; = 8.0, f5 = 0.300 et f3
= 0.1000) ; points+tirets : profil 4 (f; = 9.0, f2 = 0.355 et f3 = 0.1900).

Dans ce qui suit, on confronte les résultats obtenus expérimentalement par PIV, a ceux obtenus
numériquement par la LES 3D pour chacun des quatre profils F'(r) testés.

5.2.4 Validation du modéele : LES de I’écoulement inerte
5.2.4.1 Du point de vue de la thermodynamique globale

Comme signalé plus haut, la qualité de la description numérique des conditions thermodynamiques
globales au cours du temps dans la chambre de combustion est conditionnée par celle de la modélisation
de la vitesse débitante sur la section d’admission, U,(t), et donc, par la validité des hypothéses utilisées
pour obtenir ce modele. La fonction de forme £’ n’a pas d’impact sur la thermodynamique globale.

Avant tout, il convient de noter que malgré une relaxation rapide vers la valeur cible U*, une dérive
de la condition limite effective, inhérente a 1’approche NSCBC, est observée ; les valeurs au cours du
temps, de la vitesse débitante sur le plan d’entrée sont en effet sous-estimées, ce qui résulte en une sous-
estimation du rapport de compression. Pour contourner ce biais, un coefficient de correction de 1.4 est
affecté a U™ dans le calcul (U}, = 1.4U™).

L’évolution au cours du temps de la pression dans la chambre de combustion est mesurée par les
expérimentateurs et peut étre comparée a la pression moyennée sur le volume de la chambre de combus-
tion obtenue numériquement (c.f. figure 5.4). L’accord entre les deux comportements est tres satisfaisant.
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FIGURE 5.4 — Evolution, au cours du temps, jusqu’a I’instant du point mort haut, de la pression moyenne
dans la chambre de combustion. e : expérience ; x : LES

Pour un état thermodynamique initial Py = 27000 Pa et Ty = 343 K, on compare les conditions
au PMH obtenues numériquement a celles obtenues expérimentalement, dans le tableau 5.1. Ici encore,
I’accord obtenu est quasiment parfait. Les quantités thermodynamiques globales sont bien reproduites
au cours du temps et la modélisation de U, () est donc validée.

’ ‘ Expérience ‘ LES ‘
Prpc (kPa) 815 810
Trpc (K) 665 663

TABLE 5.1 — Comparaison des états thermodynamiques au point mort haut.

5.2.4.2 Du point de vue de I’aérodynamique

L’hypothese d’auto-similarité du profil de vitesse en entrée de la chambre de combustion est forte
et conditionne nécessairement le développement de I’écoulement durant les 29 ms de compression. Le
but ici n’est donc pas de reproduire exactement 1’écoulement observé expérimentalement, mais plutot
de décrire numériquement certaines de ses propriétés, de facon a obtenir une séquence d’admission
représentative de la réalité et permettant d’inclure des effets d’histoire dans 1’analyse physique. Les
criteres de validation du profil ' sont donc globaux.

Sur la figure 5.5, on compare les niveaux de la norme de la vitesse instantanée, obtenus par PIV ,
a ceux calculés par LES et résultant des quatre fonctions de formes proposées (c.f. figure 5.3). La PIV
permet une mesure des composantes de la vitesse dans le plan défini par la nappe laser et de maniere
cohérente, seules les composantes de la vitesse dans le plan longitudinal représenté sur la figure 5.5
sont utilisées pour calculer la norme de la vitesse dans la LES 3D. Les comparaison sont menées a quatre
instants successifs a partirdu PMH : t = typc ms, t = typc+5ms, t = trpc+10msett = trpc+17 ms.
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Sauf pour la fonction de forme 2, les caractéristiques principales de 1’écoulement étudié expérimen-
talement sont capturées par les LES : les conditions limites d’admission génerent un écoulement le long
de I’axe de la chambre de combustion ; celui-ci impacte la paroi supérieure de la chambre de combus-
tion, les petites structures turbulentes ainsi créées remplissant peu a peu tout le volume de la chambre de
combustion et favorisant la dissipation visqueuse de 1’énergie cinétique turbulente. En outre, les niveaux
de vitesses sont globalement mieux représentés en prescrivant les fonctions de forme 1 et 4. La fonction
de forme 2 implique des niveaux beaucoup trop faibles, alors que la 3 en génere de trop importants,
particulierement pour les instants proches du PMH.
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De plus, 10 tirs PIV ont été effectués pour chacun des quatre instants, ce qui permet d’évaluer
I’énergie cinétique turbulente moyenne dans la chambre de combustion. Pour des raisons évidentes de
colit numérique, il n’est pas envisageable de répéter 10 fois le calcul pour calculer des quantités sta-
tistiques. Cependant, il est possible de tirer profit de I’axisymétrie de la configuration et d’effectuer les
statistiques sur des anneaux dont I’axe est confondu avec celui de la chambre de combustion. L’hypothese
d’équivalence des statistiques obtenues expérimentalement et numériquement est également forte, d’au-
tant plus que les résolutions spatiales atteintes par ces deux approches sont différentes (ALY = 0.5 mm
et ALPS = (.24 mm). La comparaison des quantités turbulentes globales caractérisant I’écoulement dans
la chambre de combustion ne pourra donc porter que sur les tendances. Sur la figure 5.6, on présente,
pour la PIV et les quatre LES, I’évolution de I’énergie cinétique turbulente moyennée sur tout le volume
de la chambre de combustion, < k > 2,

<k>=05(<u’>-<u>?).

20—

15

<k> (m2/s2)
S

temps (s)

FIGURE 5.6 — Evolution, au cours du temps, a partir de I’instant du point mort haut, de I’énergie cinétique
moyenne dans la chambre de combustion. PIV - e. LES - Ligne continue : profil 1; points : profil 2;
tirets : profil 3 ; points+tirets : profil 4.

Mis a part le cas du profil 2, les niveaux d’énergie cinétique turbulente obtenus numériquement sont
du mé&me ordre et montrent les mémes tendances. Ils sont plus forts que ceux observés expérimentalement
au PMH et deviennent inférieurs environ 7 ms apres. Cette comparaison ne permet cependant pas d’arréter
le choix sur un profil particulier parmi les cas 1 et 4.

Finalement, un argument phénoménologique permet d’orienter le choix entre le profil 1 et le profil
4. En effet, les expérimentateurs reportent qu’aucun tourbillon toroidal de coin n’est observé dans le cas
ou le plan d’admission de la chambre de combustion est muni de la grille de 69 trous. Le critere dit < de
Rayleigh > précisé par le théoreme de Fjortoft énonce que pour un profil de vitesse

1. monotone (c’est le cas des 4 profils par rapport a r),

2. Ici encore, seule les composantes de la vitesse appartenant au plan sont prises en compte.
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2. présentant un point d’inflection (th. Rayleigh) qui correspond a un maximum de vorticité (th. de
Fjortoft),

une instabilité peut se développer>. Pour un profil axisymétrique, cette instabilité se manifeste par
la génération d’un tore de Kelvin-Helmholtz (i.e. d’un tourbillon de coin ici). Pour s’assurer que ce
phénomene aérodynamique n’apparaisse pas, il est donc nécessaire que F'* ne présente pas de point
d’inflexion ; c’est le cas du profil 4 uniquement (c.f. figure 5.3). Sur la figure 5.7, par I’intermédiaire d’un
scalaire passif valant 1 (noir) lorsque le gaz entre dans la chambre de combustion et O (bleu ciel) s’il y
était initialement présent, on montre qu’une structure toroidale de Kelvin-helmholtz se développe pour
le profil 1 et pas pour le 4, qui est donc retenu dans la suite de I’étude numérique.

(a) Fonction de forme 1

(b) Fonction de forme 4

FIGURE 5.7 — Champ de scalaire passif présenté sur une coupe longitudinale de la chambre de combus-
tion. En bleu ciel, le mélange est initialement présent dans la chambre de combustion ; en noir, il a injecté
durant la phase d’admission.

5.3 Parametres de la DNS de I’écoulement réactif

A cette étape de I’étude, le volume de la configuration est réduit 64 fois, afin de rendre les cal-
culs DNS abordables au vu des capacités de calculs disponibles. En effet, les pas de temps numériques
imposés en DNS par la taille des mailles, et par les phénomenes acoustiques durant la phase de com-
pression, puis par la chimie au moment de I’auto-inflammation, sont trop faibles pour pouvoir envisager
I’intégration numériques des équations de I’aérothermochimie sur un temps physique de 1’ordre de 30 ms
dans les 55 cm? initiaux de la chambre de combustion. Il convient de mentionner que le principal intérét
de cette étude réside dans la possibilité de rendre compte du couplage entre le champ aérodynamique
généré par compression volumétrique et la chimie de 1’auto-allumage, dans des conditions aussi proches
que possible de celles de I’expérience. Ici, on ne cherche donc pas une reproduction numérique exacte
de I’expérience, la représentativité d’une telle approche étant, de toute facon, limitée par la variabilité
inhérente a la turbulence.

3. cette condition est nécessaire, mais pas toujours suffisante
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Les simulations numériques directes menées dans la suite sont effectuées sur un maillage de 70 136
136 de points (resp. 272 420) en 3D (resp. 2D), permettant d’atteindre une résolution spatiale de I’ordre
de 20 um. 4096 (resp. 512) processeurs d’une machine IBM Blue Gene/P ont été utilisés pour ces calculs.

5.3.1 Modélisation de la chimie

Concernant les phénomeénes de transport moléculaire, les hypotheses faites dans le cas inerte sont
maintenues ici. Une chimie globale est utilisée. Trois especes, I’oxydant, le combustible et les produits
de réactions sont impliquées dans la réaction de combustion, les fractions massiques associées étant
notées respectivement Y, Y et Y),. Le terme source des produits de réaction s’€crit

wy, = K1YpY, exp(=Tie/T) (5.23)

ol K est la constante pré-exponentielle (en s~1) et T}, la température d’activation (en K). La somme
des fractions massiques des especes impliquées valant 1, on a

Yo=1-Y;-Y, (5.24)

et donc
VY, =Yi(1 =Yy —Y,) =Yy — Y7 = Y}Y),. (5.25)

En supposant que la combustion a lieu en régime tres pauvre, il vient

Y, < Y, (5.26)

On peut alors négliger tous les termes quadratiques en Yy et Y), et on obtient
YiY, =Y. (5.27)

En définissant une variable d’avancement normalisée ¢ comme

Y
c=1--1 (5.28)
Y.,
on montre facilement que
wy, = KlYfeq(l —c)exp(—Ty/T)
= Ksy(1—c)exp(=Tac/T), (5.29)

ou K> est la nouvelle constante pré-exponentielle. Le terme source de la variable d’avancement étant
proportionnel a celui de Y en vertu de I’égalité 5.28, on obtient finalement que

e = K(1 = ¢)exp(—Ta/T) , (5.30)

avec K la constante pré-exponentielle paramétrant le terme source de la variable d’avancement. Dans
cette description simplifiée de la chimie, le terme source cr est proportionnel a w,. et 3 AhY, I’enthalpie
de formation de ¢ qu’on exprime comme

(6%
efl_av

ALY = &I'T, (5.31)
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ou o = Ty, — T, /Ty est le facteur de dégagement de chaleur. On obtient 1’expression suivante pour le
terme source d’énergie :
W = AR, . (5.32)

Cette description trés simple des processus chimiques permet donc de décrire toute la combustion, uni-
quement en transportant la variable d’avancement normalisée c et 1’énergie totale non-chimique. Les
propriétés globales de 1’auto-allumage généré par une compression rapide sont reproduites et les inter-
actions entre la turbulence et le dégagement de chaleur peuvent étre étudiées simplement. Cependant, il
convient de garder a I’esprit qu’une seule échelle de temps ne saurait décrire les mécanismes chimiques
réels. Les effets de flamme froide, qui peuvent étre observés pour les hydrocarbures lourds, ne sont donc
pas considérés dans la description numérique. Les conclusions des analyses des DNS n’auront donc de
sens que d’un point de vue qualitatif.

5.3.2 Equations de transport utilisées pour le post-traitement des DNS

En tenant compte de toute les hypotheses énoncées précédemment, 1I’équation générale de conserva-
tion de I’énergie 3.27 peut se réécrire plus simplement de la fagon suivante

DT 1 1 1 DP 1 .
— = —V- (\VT —u — 4+ —S5 5.33
Dt pcp ( )+ cpr * pcp Dt + pep (5-33)

ou sous forme équivalente,

IDYA 1 1 w .

—_— = V- (AVT —wr—(y=1)TV- — S, . 5.34

Dt ey ( )+CUWT (’Y ) u_'_pR v ( )
ou SU = 7;;(0u;/0x;) est la dissipation visqueuse, avec 7;;, le tenseur des contraintes visqueuses.

De /Dt =0e /0t + u-Ve est la dérivée particulaire (ou lagrangienne). L’ équation de transport de la
variable d’avancement normalisée c s’écrit, conformément a I’hypothese de nombres de Lewis unitaires
De 1

A :
DL ;V- (;Vc) + We - (5.35)

Ces équations seront utilisées pour effectuer le post-traitement des DNS.

5.3.3 Différents cas étudiés

Dans les DNS présentées ci-dessous, on a fixé K = 2.9- 10° /trpc. Deux températures d’activation
ont été considérées : dans le cas (1), T; a(cl)/ Ty = 48, alors que dans le cas (2), T; a(f ) /To = 52, avec
Ty = 343 K. L’auto-inflammation se produit a Tig) = 0.0283 s = 0.976 t1pc, dans le cas (1) et a

Ti(gz) = 0.0329 s = 1.134 t1pc, dans le cas (2). L'intensité turbulente a I’admission est de 10% dans les
deux cas 3D (c.f. table 5.2). Dans le terme source de I’énergie wr, o = 0.7, ce qui correspond a un

dégagement de chaleur modéré, en cohérence avec I’hypothese de combustion en pauvre.

Ces parametres ont été choisis de facon a obtenir I’auto-inflammation autour du PMH. Un site dans
I’écoulement est considéré comme allumé quand la variable de progres atteint la valeur 0.05 ; apres ce
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’ ‘ Tac/To ‘ Tig/tTDC ‘ u' JU,(t) ‘ 3D/2D ‘ Localisation de I’auto-allumage | Régime

Cas (1) 48 0.98 10% 3D Dans une structure cohérente | Homogene
Cas (2) 52 1.13 10% 3D A T’extérieur des structures Localisé
Cas (3) 52 1.19 10% 2D Dans une structure cohérente | Homogene
Cas (4) 48 0.98 30% 2D A T’extérieur des structures Localisé

TABLE 5.2 — Cas simulés. T; : température d’activation, Ty = 343 K. 7 : délai d’auto-inflammation.
trpc = 29 ms. u’ /U, (t) : intensité turbulente a I’admission (U, (t) calculé via I’équation 5.21).

seuil, en effet, la chimie domine le bilan et la combustion se développe systématiquement dans les simu-
lations.

Dans ce qui suit, on définit un temps adimensionné par I’instant du point mort haut ¢* = ¢ /trpc.

5.4 Analyse des scénarios d’auto-allumage dans un milieu présentant des
inhomogénéités de température

5.4.1 Description phénoménologique de I’écoulement et du champ de température a I’ad-
mission

La genese de 1’auto-inflammation dans une MCR est fortement dépendante de I’historique du champ
de température. Il résulte des interactions entre la compression adiabatique, les phénomenes de transport
moléculaires ou convectifs et les pertes thermiques aux parois. Une partie de 1’analyse des simulations
sera donc conduite par I'intermédiaire des équations de transport de la température 5.33 et 5.34. La
contribution du terme non-isentropique S, est au moins trois ordres de grandeur plus faible que celles

des autres termes des équations 5.33 et 5.34 ; elle est négligée ici*.

Pendant la compression et avant 1’auto-allumage, I’évolution lagrangienne de la température (D7'/ Dt)
est induite, d’une part, par la compression volumétrique, et d’autre part, par les pertes thermiques aux pa-
rois et les inhomogénéités locales de I’écoulement. Ces mécanismes trouvent leur traduction mathématique
dans I’équation 5.34 :

1. le premier terme du membre de droite mesure la contribution de la diffusion moléculaire ;

2. le second terme correspond a la production chimique de chaleur. Avant I’auto-inflammation et
donc, avant le brusque dégagement de chaleur qui caractérise ce phénomene, ce terme est négligeable.
Cependant, dans un prémélange parfait subissant une compression volumétrique, une tres petite
augmentation de température peut étre suffisante pour générer I’emballement de la combustion ;

3. le troisieme terme rend compte de la compression volumétrique globale et d’éventuels effets locaux
de dilatation ou de compression. Ce terme agit comme une source d’énergie quand V - u < 0.

La localisation des zones privilégiées d’auto-inflammation dépend donc du comportement du terme
de diffusion et des fluctuations locales de la divergence du champ de vitesse. Ainsi, on s’attend a ce que

4. Bien entendu, dans les simulations numériques présentées dans ce chapitre, I’équation de 1’énergie est résolue sous sa
forme complete 3.27, les équations simplifiées 5.33 et 5.34 ne sont introduites qu’a des fins de post-traitement.
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FIGURE 5.8 — Iso-contour du critere Q (Q = 15-10° s72) coloré par la température, cas (2). Le plan

d’admission est a gauche.
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FIGURE 5.9 — Coupes longitudinales de la pression et de la température. Cas (2), t* = 0.94.
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le développement de 1’auto-inflammation soit dépendant des échelles caractéristiques de la turbulence et
des fluctuations de température.

La figure 5.8 montre les structures turbulentes colorées par la température dans le cas (2)°. Elles
sont visualisées par I’intermédiaire du critere Q, out @ = 0.5(€2;;€2; — S;;5i;), avec Q;; et S;; cor-
respondant respectivement aux composantes antisymétrique et symétrique du tenseur des déformations
Ou;/ 0z [25]. Au voisinage du PMH, la topologie de I’écoulement subit des modifications significatives.
En effet, des structures toroidales de Kelvin-Helmholtz sont présentes a t* = 0.94 (c.f. figure. 5.8-a) ; ces
structures se déstabilisent ensuite lorsque le cylindre atteint le PMH et donc lorsqu’elles ne sont plus en-
tretenues par I’admission de fluide ; pour finir, toute I’énergie cinétique turbulente qu’elles concentraient,
cascade et est spatialement redistribuée de facon quasi-homogene dans tout le volume de la chambre de
combustion a t* =1.07 (cf figure 5.8-c).

Les gros tourbillons de Kelvin-Helmholtz sont visibles a travers leur impact sur le champ de pres-
sion, représenté sur la figure 5.9. Leur localisation coincide avec une baisse de pression qui maintient
leur cohérence. A I’instant t* = 0.94, avant I’auto-allumage, au centre de la chambre de combustion, des
fluctuations de pression liées aux petites structures turbulentes se déplacent de la paroi supérieure vers le
plan d’admission et ces structures mélangent des zones froides avec des zones chaudes, comme on 1’ob-
serve sur la figure 5.9-b. A cet instant, un coeur adiabatique est encore préservé du transport turbulent de
la température : celui-ci ne subit que I’effet de la compression adiabatique globale. A cet instant, wy est
plus de deux ordres de grandeurs inférieurs aux autres termes des membres de droite des équations 5.33
et 5.34.

Globalement, la contribution du terme de diffusion domine le long des iso-surfaces de température
tres plissées (c.f. figure 5.10-a), avec, plus marginalement, des effets locaux de compression ou dilata-
tion induits par les mouvements turbulents a petite échelle (c.f. figure 5.10-b). Dans certaines régions,
les termes de diffusion et de compression/dilatation sont du méme ordre de grandeur, I’évolution lagran-
gienne de la température résultant alors de la compétition entre ces deux termes. Toujours a cet instant
particulier, la région proche de I’axe de la chambre de combustion et située dans la portion de la chambre
adjacente au plan d’admission, correspondant au coeur adiabatique, n’est pas affectée par les flux diffu-
sifs de chaleur, ni par les fluctuations locales de la divergence de la vitesse. On constate également que
le coeur des structures turbulentes est lui aussi préservé des flux diffusifs de chaleur.

La corrélation entre les fluctuations de la divergence de la vitesse et la position par rapport aux struc-
tures turbulentes caractérisées par des niveaux élevés de Q, est mise évidence sur le scatter plot 5.11,
extrait peu avant 1’auto-inflammation. On y voit que les faibles amplitudes de V - u sont indépendantes
de la position dans 1’écoulement, et sont donc observées sur toute la gamme de valeur du critere Q, alors
que les grandes amplitudes de V - u correspondent aux faibles valeurs de critere Q et sont donc situées a
I’extérieur des structures.

A cette étape préliminaire de I’analyse, les observations suggerent que les sites privilégiés de 1’auto-
inflammation sont localisés, soit au centre d’une structure cohérente de Kelvin-Helmholtz qui isole ther-

5. Comme la mé&me intensité turbulente paramétrise la séquence d’admission dans les deux cas, les mémes comportements
sont observés dans le cas (1) avant tout dégagement de chaleur significatif.
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(b) Terme de compression/dilatation de 1’équation (5.34)

FIGURE 5.10 — Coupe longitudinale de I’intensité des termes de diffusion et de compression/dilatation
de I’équation (5.34). Cas (2), t* = 0.94.

miquement la portion de fluide qu’elle piege du reste de 1I’écoulement, soit a I’extérieur de ces structures,
dans des zones de compression locales ou V - u < 0. Ainsi, si I’on souhaite que 1’auto-allumage se pro-
duise au coeur d’un tore de Kelvin-Helmholtz, celui-ci doit avoir un temps de vie suffisamment long,
typiquement plus grand que 7;4, pour qu’il maintienne son effet d’isolation thermique jusqu’a I’instant
de I’auto-allumage. Un comportement similaire est reporté par Thevenin et Candel [116] dans le cas d’un
mélange présentant des inhomogénéités de composition.
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FIGURE 5.11 — Critére Q (en s~2) vs divergence de la vitesse (en s~ 1). Cas (2), t* = 0.94.

5.4.2 Auto-allumage en régime homogene ou fragmenté

Sur la figure 5.12, on montre le champ de température dans un plan transverse, a la position longitu-
dinale ol I’auto-inflammation s’emballe en tout premier lieu, pour les cas (1), a gauche, et (2), a droite.
Dans le cas (1), I’auto-inflammation se produit dans la seconde moitié de la chambre de combustion
(z = 0.95 cm), dans une région proche de la paroi supérieure, alors que dans le cas (2), la combustion
s’initie dans la premiere moitié de la chambre, au voisinage du plan d’admission (z = 0.15 cm).

Dans le premier cas (c.f: figure 5.12-a), pour lequel le délai d’auto-inflammation est le plus court,
I’augmentation subite de température (environ 100 K au dessus de la température de compression adia-
batique) est principalement visible sur la zone homogene inférieure-droite de la coupe, dans une zone de
I’écoulement encore marquée par la présence d’une structure de Kelvin-Helmholtz. De fortes fluctuations
de température existent a cet instant, comme on peut 1’observer dans les zones encore en cours d’initia-
tion. Dans ce cas, la compression volumétrique résulte en un auto-allumage quasi-homogene au sein
d’une structure toroidale de Kelvin-Helmholtz. Ce comportement est encore illustré sur la figure 5.13
(ligne pleine), ot I’on observe de multiples maxima locaux de température, correspondant a de petits vo-
lumes, ainsi que des plateaux a hauts niveaux de température, correspondant a des volumes d’extension
spatiale conséquente. Les gradients de température sont particulierement marqués dans ce cas.

Dans le second cas, compte-tenu d’un délai d’auto-inflammation plus long, un temps plus impor-
tant s’est écoulé avant que le brusque dégagement de chaleur de 1’auto-inflammation ne débute. Ici, les
fluctuations de température sont bien réduites et les gradients moins raides, comme [’atteste la courbe
pointillée sur la figure 5.13. On remarque, sur la figure 5.12-b, que 1’auto-inflammation se produit d’une
maniere bien différente du premier cas. La brusque augmentation de température caractéristique du
phénomene a lieu au sein d’un petit volume. Des petites augmentations tres localisées de la température
du fluide, éventuellement induites par des fluctuations de la divergence de la vitesse, jouent, dans ce cas,
un rdle décisif dans I’auto-inflammation.
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FIGURE 5.12 — Coupes transversales du champ de température au niveau des premiers sites d’auto-

inflammation. (a) : x = 0.95 cm. (b) : x = 0.15 cm
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FIGURE 5.13 — Profils de température passant par les centres des sections de coupe présentées sur la
figure 5.12 (position en cm). Ligne pleine : cas (1), coupe horizontale. Ligne pointillée : cas (2) coupe
verticale.

Il est également important de noter que I’auto-allumage dans le cas (1) génere une onde de pression
dont I’amplitude est élevée (AP ~10%* Pa) alors que celle observée dans le cas (2) est d’amplitude beau-
coup plus modérée (AP ~ 200 Pa), comme le montre la figure 5.14.
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FIGURE 5.14 — Coupe longitudinale de la chambre de combustion. Champs de pression pendant 1’ auto-
allumage dans les deux cas 3D.

Dans la suite, les mécanismes responsables d’augmentations locales de la température sont analysés
dans des simulations numériques directes 2D, qui sont particulierement utiles pour isoler I’impact sur le
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champ de température des structures turbulentes. En effet, leur cohérence est artificiellement renforcée
par le fait que I’ étirement tourbillonnaire, dont 1’effet est déstabilisateur, n’existe pas dans un écoulement
bidimensionnel. Les mécanismes induits par les tourbillons 2D pourront étre généralisés en 3D pour les
structures axisymétriques de Kelvin-Helmholtz.

5.4.3 Analyse des mécanismes d’initiation et de propagation de I’auto-allumage dans un
écoulement 2D

5.4.3.1 Lescas2D

En 2D, les mémes mécanismes d’auto-allumage que ceux observés en 3D sont également impliqués
dans I'initiation et le développement de 1’auto-inflammation, mais pour des parametres aérodynamiques
(i.e. intensité turbulente a I’admission) et chimiques différents.

Dans cette étude 2D, il a été décidé de préserver les délais d’auto-inflammation des cas 1 et 2

(Table 5.2). Les conditions de chimie et de turbulence du cas (2) 3D sont transposées au cas (3) 2D. Dans
ce calcul, I’auto-inflammation est alors obtenu a Ti(;) = 1.187 ttpc ; cependant, elle s’initie au centre

d’une structure turbulente, alors que le contraire est observé en 3D. De plus, en 2D, 1’auto-allumage est
favorisé au centre des structures qui sont artificiellement stables. Pour obtenir en 2D un auto-allumage en
dehors des structures, il a été nécessaire d’augmenter I’intensité turbulente d’admission a 30%, comme
pour le cas (4), dans lequel I’auto-allumage se produit lieu a Ti(;)
ment le caractere générique de simulations numériques directes 2D utilisant une chimie détaillée. Les

= 0.970 ttpc. Ceci limite certaine-

scénarios 2D d’initiation et de développement de 1’auto-inflammation sont présentés dans la suite.

5.4.3.2 Scénarios d’initiation et de développement de I’auto-inflammation

Les figures 5.15-a et -b montrent que le terme source chimique est maximal au centre des structures
tourbillonnaires dans le cas (3), I’inverse étant observé dans le cas (4). Avant I’auto-inflammation dans
le cas (3) (c.f. images de gauche sur la figure 5.15), le dégagement de chaleur est maximal dans une
zone ot la pression est localement minimale (c.f. figure 5.15-c ), correspondant au coeur d’un tourbillon
cohérent, comme le confirme 1’iso-contour de critere Q (c.f. figure 5.15-¢ et -f). Le taux de dissipa-
tion scalaire de la température pxr = (A/C,)|VT|* est maximal dans les zones bordant les structures,
ou le mélange est intense, et ou le dégagement de chaleur est plus faible a cause de la contribution
négative des flux diffusifs induits par les pertes thermiques aux parois. Ainsi, dans le cas (3), le coeur
des tourbillons apparait comme isolé thermiquement du reste de I’écoulement et 1’auto-inflammation
s’initie préférentiellement a cet endroit. Dans le cas (4), les fluctuations de la turbulence sont beau-
coup plus marquées et un mécanisme de compression localisé, induit par des inhomogénéités du champ
de vitesse, est responsable de 1’augmentation de température menant finalement a 1’auto-inflammation.
Ce mécanisme est illustré par la figure 5.16, extraite de la simulation numérique directe du cas (4) a
I’instant et a I’endroit ot la chimie de 1’auto-inflammation s’emballe. Le mélange est entrainé par deux
structures cohérentes contrarotatives ; entre elles, il est accéléré a cause de la constriction des lignes de
courant. Le confinement de la configuration ainsi que la compressibilité du fluide empéchent le débit
volumique d’étre parfaitement conservé, comme on I’observerait dans un écoulement incompressible et
en conséquence, la vitesse débitante entre ces deux tourbillons est inférieure a celle que 1’on observerait
en incompressible. On a alors V - u < 0, ce qui se traduit par une augmentation locale de la température,
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FIGURE 5.15 — Champs issus des simulations 2D. (a) - (b) : terme source chimique dans I’équation (5.34),
lignes : is0-Q. (c¢) - (d) : pression en niveaux de gris, ligne : is0-Q ((c) Q =6-1025"2,(d):Q =
2-10% s72). (e) - () : intensité de px7 en niveaux de gris, intensité du critére Q en couleurs. Gauche :
cas (3) at* = 1.187. Droite : cas (4) a t* = 0.9705.

par I'intermédiaire du troisiéme terme du membre de droite de I’équation 5.34 qui agit comme un terme
source (—(y — 1)V -u > 0).

Comme Zel’dovich I’a montré [133] (c.f. section 2.2.2), dans un milieu homogene en composition, la
topologie du champ de température juste avant I’auto-allumage joue un rdle déterminant dans la sélection
du régime de propagation de I’auto-inflammation. Il a notamment montré que, sous certaines conditions,
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FIGURE 5.16 — Illustration du mécanisme de compression local extrait du cas (4). Couleurs : vorticité
seuillée, deux tourbillons contrarotatifs. Lignes : lignes de courant . Niveau de gris : intensité du termes
de compression/dilatation dans 1’équation (5.34) (elle augmente du noir vers le blanc).

un couplage constructif entre la chimie de 1’auto-inflammation et 1’acoustique pouvait se produire et
aboutir a la génération d’une forte onde de pression, voire d’une onde de détonation, si I’extension spa-
tiale sur laquelle ce phénomene résonnant se développe est suffisamment grande. Sur la figure 5.17, on
illustre I’impact de 1’auto-allumage des cas (3) et (4) sur le champ de pression. Alors que dans le cas
(3), ’onde de pression générée est tres étalée et de faible amplitude (AP = 200 Pa, c.f. figure 5.17, a
gauche), elle est, dans le cas (4), beaucoup plus raide et d’amplitude beaucoup plus importante (AP ~
10* Pa, c.f. figure 5.17, a droite). En outre, dans le cas (4), ’augmentation de pression générée par le
passage cette onde est suffisamment forte pour que son passage provoque 1’allumage par compression
d’autres sites éloignés du premier.

La distribution spatiale du délai d’auto-inflammation 73 au sens de Zel’dovich est difficile a suivre di-
rectement : elle dépend implicitement des historiques croisés de toutes les grandeurs aérothermochimiques
dans la chambre de combustion de la MCR ©. Cependant, il est possible d’assimiler la vitesse de propa-
gation du front d’auto-inflammation a la vitesse de déplacement des iso-surfaces d’un scalaire subissant
la réaction, de la maniere proposée par Chen et al. [12]. Ici, on considere que I’onde d’auto-inflammation
se propage a la vitesse de déplacement relative S; des iso-surfaces de température. Celle-ci est reliée a

la vitesse de déplacement absolue u,; et a la vitesse de I’écoulement par I’égalité
Uyps = U+ Syn. (5.36)

S4 peut étre calculée en utilisant sa définition basée sur 1’équation de champ [62, 104]

1 DT

= — . 5.37
VT Dt (5-37)

d

L’équation 5.37 confirme que plus les gradients de température sont faibles, plus la vitesse de déplacement
relative, identifiée dans cette étude a la vitesse de propagation spontanée de Zel’dovich ug), est élevée.

6. Un modele de reconstruction basée sur I’hypothese des réacteurs homogenes sera développée dans la section 5.4.3.3.



134 Description et analyse de I’écoulement dans une MCR

P (Pa) P (Pa)
1972320 900e+06
~1972000
F 18966406
1971000 18920406
~1,888e+06
1970000 18850406

(a) t* =1.1895 (b) t* =0.9780

P (Pa)

935e+06
t 1.932e+06

1.928e+06

- 1.924e+06

~1.920e+06

51,9166+06
1,9156+06

(c) t* =1.1896 (d) t* =0.9820

P (Pa) P (Pa)
1975000 944e+06
| B
£ 1.940e+06
1974000
. 8- 1.936e+06
1973000 1,932e+06
1.928e+06
1972100 1.926e+06

(e) t* =1.1897 (f) t* = 0.9830

FIGURE 5.17 — Champs de pression des cas 2D. Gauche : cas (3). Droite : cas (4).

On retrouve, par ailleurs, le cas limite de I’auto-allumage en volume quand |V7T'| — 0, correspondant a
Sq — +oo (i.e. usp — +00). Sur la figure 5.18 est présenté un scatter plot Sg vs a, la vitesse du son.
Seuls les points de 1’écoulement ou la variable d’avancement est supérieure a 0.01 sont représentés ici.
Les données sont extraites des cas 2D (3) et (4), a I'instant de leur auto-allumage respectif (t3 = 1.1895
etty = 0.9710). A I’analyse de ce scatter plot, deux remarques s’imposent :

1. les niveaux de S; observés dans le cas (4) sont plus élevés que dans le cas (3);

2. les niveaux de Sy sont proches de la vitesse du son dans le cas (4).



Description et analyse de I’écoulement dans une MCR 135

"
u
2500} i :
g | "
2
2 4001 - . 8
= u (]
s |
g N "
3 300 . -
=
= |
£
A 200 i
100 B
¢ o -
LRI AN N6 @106) @) 10 )50 6(9) @D

57: 600 625 650
Speed of sound

FIGURE 5.18 — Vitesse de déplacement relatif (c.f. équation 5.37) vs vitesse du son (m/s). Cercles : cas
(3) at t* = 1.1895. Carrés : cas (4) at t* = 0.9710. Ligne : bissectrice du plan.

Ces deux points expliquent le comportement du champ de pression reporté sur la figure 5.17, si on
les met en perspective avec 1’analyse de Zel’dovich. Dans le cas (3), le front de réaction chimique se
propage beaucoup plus lentement que les ondes des pressions a cause de la contribution négative de la
diffusion. En effet, I’auto-allumage ayant lieu tardivement apres le PMH, la diffusion moléculaire a eu le
temps d’affecter tout le volume de la chambre de combustion, méme les zones de I’écoulement piégées
au centre des structures cohérentes ou elle a été ralentie. En effet :

— par comparaison avec le reste de 1I’écoulement, les structures cohérentes sont moins affectées par

les pertes thermiques, ce qui explique qu’elles demeurent des sites privilégiés par I’auto-allumage ;

— cependant, 1’auto-allumage ayant lieu tardivement, la diffusion moléculaire de la chaleur affecte

tout de méme le fluide piégées par ces structures. Ainsi, en méme temps qu’elle lisse les gradients
de température, elle réduit I’extension spatiale des zones homogenes, jusqu’a ce que ces dernieres
n’existent plus. Ce mécanisme est schématisé sur la figure 5.19. En conséquence, dans le cas (3),
les zones ol la température est maximale ne présentent plus de plateau. Ce comportement est
également observable en 3D sur la figure 5.13 (ligne pointillée), présentée précédemment. Dans
les zones ou la température est maximale, il a pour effet d’augmenter |V7'| et la contribution
négative de la diffusion, et ainsi, de diminuer .S;. L’auto-allumage se produit alors tres localement
(c.f. figure 5.12-b).

Dans le cas (4) cependant, 1’auto-inflammation a lieu plus t6t. La diffusion moléculaire de la chaleur
n’a pas eu le temps d’affecter les zones homogénes, qui sont donc caractérisées par | V7| tres faible. Ce
comportement est également observé en 3D, dans le cas (1) qui montre un délai d’auto-inflammation tres
similaire au cas (4), comme 1’atteste la figure 5.13 (ligne pleine) Ainsi, on observe sur la DNS du cas
(4) que la vitesse du front d’auto-inflammation est proche de celle du son, ce qui entraine un couplage
résonnant entre acoustique et chimie, selon le mécanisme mis en évidence par Zel’dovich. De fortes
ondes de pression sont alors générées par I’auto-allumage dans le cas (4) en 2D, ou le cas (1) en 3D, les
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FIGURE 5.19 — Schéma de I'impact de la diffusion de la chaleur sur les zones homogenes de température,
résultant en un auto-allumage localisé.

délais d’auto-inflammation dans ces deux cas étant tres proches.

Cependant, une propriété essentielle de 1’auto-allumage les différencie : en 2D (cas (4)), ’auto-
inflammation a lieu a I'extérieur des structures cohérentes, dans une zone également homogeéne en
température, alors qu’en 3D (cas(1)), elle s’initie au coeur de I’'une d’entre elles. Cette différence s’ex-
plique par les intensités turbulentes différentes a I’admission. Dans le cas (4), celle-ci est tres élevée (30%
contre 10% dans le cas (1)), ce qui génere de hauts niveaux de vorticité, accompagnés de diminutions
non-négligeables de pression au centre des structures. Ces baisses locales de pression sont suffisantes
pour diminuer significativement la température, par 1’intermédiaire de la loi des gaz parfaits, et donc
I’amplitude du terme de dégagement de chaleur chimique (c.f. figure 5.15-b). Ainsi, dans le cas (4), le
mécanisme d’isolation thermique ne favorise pas I’auto-inflammation ici, dans la mesure ou les zones
piégées par les tourbillons sont froides. La contribution de la compression locale entre les structures,
dont le mécanisme est présenté sur la figure 5.16, est ici décisive pour I’auto-inflammation. De maniére
consistante avec cette observation, en effectuant le calcul du cas (4) avec une intensité turbulente di-
minuée a 10%, 1’auto-allumage se produit au centre d’une structure. Bien entendu, des fortes ondes de
pression sont également générées ; elles caractérisent 1’auto-inflammation dans un milieu spatialement
homogene d’un point de vue thermodynamique.

On synthétise ici les principales observations ressortant de I’analyse des quatre simulations numériques
directes présentées dans ce qui précede.

Trois mécanismes essentiels participent a I’augmentation, locale ou globale, de I’énergie interne dans

un mélange homogeéne en composition et subissant une compression rapide et une interaction avec des
parois froides :

1. la compression volumétrique du gaz par le piston augmente en masse la température de tous les
volumes fluides de la chambre de combustion ;

2. la diffusion moléculaire refroidit localement les zones les plus réactives. Sa contribution est donc
systématiquement négative dans la sélection des sites d’auto-allumage. On a pu constater qu’elle
était plus faible au coeur des structures cohérentes, ce qui peut donc favoriser 1’auto-allumage a
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cet endroit ;

3. des phénomenes de compression locale induits par les détails fins de I’écoulement turbulent, et
se manifestant par des fluctuations négatives de la divergence de la vitesse, peuvent jouer un role
décisif dans la sélection du noyau d’auto-inflammation. Ils se développent entre les structures tur-
bulentes et favorisent donc 1’auto-allumage en dehors de leur coeur.

Deux régimes d’auto-allumage ont été identifiés :

1. si 7y << Ty, I'auto-inflammation se produit en régime homogene, dans des régions mainte-
nues isolées thermiquement du reste de I’écoulement, telles le coeur des structures turbulentes
cohérentes (tores de Kelvin-Helmholtz dans le cas (1) 3D ou tourbillons 2D dans le cas (4) avec
10% d’intensité turbulente en admission), ou plus généralement, dans des zones ou les champs
thermochimiques sont peu affectés par la diffusion moléculaire et turbulente de la température. Le
terme < homogene > signifie ici que I’extension spatiale sur laquelle 1’auto-allumage se produit
est grande. Ainsi, sur la base de I’analyse de Zel’dovich, durant I’auto-allumage homogene, il est
tres probable que de fortes ondes de pression soient générées ;

2. 8i Tjg >> Ty, 'auto-inflammation se produit en régime localis€ et revét un caractere beaucoup
plus stochastique ; tous les petits détails de 1’écoulement turbulent participent a la sélection du site
d’auto-inflammation. Dans ce cas, la diffusion moléculaire a détruit toutes les éventuelles zones
homogenes ou la température était maximale ; 1’auto-allumage résultant a lieu sur des zones de
volumes tres réduits, sans génération d’onde de pression significative.

Plus tard dans ce chapitre, on utilisera ces observations afin de construire un diagramme des régimes
d’auto-inflammation.

5.4.3.3 Ecarts au comportement des réacteurs homogenes

Pour un réacteur homogene (i.e. pas de phénomene de diffusion), a pression constante (DP/Dt = 0
dans I’équation 5.33), I’équation 5.33 se réduit donc a
DT 1

— = —u 5.38
Dt prT> ( )

et a volume constant (V - u = 0 dans 1’équation 5.34), I’équation 5.34 devient

DT
O (5.39)
Dt Cp
On reviendra en détails sur les équations d’évolution de la thermochimie des réacteurs homogenes dans
la sous-section 5.4.4.1.

Afin de tester ’hypothese selon laquelle chaque volume fluide de 1’écoulement se comporte comme
un réacteur homogene, on peut étudier la dynamique de la combustion dans un scatter plot ou la valeur
des termes du membre de droite des équations 5.34 sont représentés en fonction du terme du membre
de gauche DT'/Dt. Dans le cas ot I’hypothese de réacteur homogene s’avérerait parfaitement juste, on
obtiendrait, a pression constante ou a volume constant, les comportements linéaires suivant :

— le terme de diffusion étant nul dans les deux cas, il est représenté par la droite y = 0 ;
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FIGURE 5.20 — Pour un réacteur homogene a pression constant, réponses des termes du membre de
droite de 1’équation 5.34 en fonction de DT'/Dt, leur somme (i.e. le terme du membre de gauche).
Droite pointillée verte : bissectrice du plan.

— apression constante, on montre que —(y — 1)7'V -u = —(y — 1) DT/ Dt et donc que le terme de
compression/dilatation (rendant compte ici uniquement de la dilatation par expansion thermique
du volume du réacteur) de 1’équation 5.34 se comporte linéairement par rapport a DT/ Dt, avec
une pente négative —(y — 1). A volume constant, V-u = 0 et ce terme coincide donc avec la
droitey =0

— apression constante, le terme source est proportionnel a D7'/Dt, avec une pente 1/c,. A volume
constant, un comportement linéaire est obtenu, avec un coefficient directeur de 1/c¢,.

Si un écart par rapport au comportement du réacteur homogene a pression constante est observé, il se
traduira par une dispersion des points autour des comportements linéaires présentés ci-dessus. La méme
dispersion sera obtenue a volume constant, seule les pentes du terme source et du terme de compres-
sion/dilatation seront différents du cas a pression constante. Ainsi, pour éviter la redondance des ob-
servations, on comparera, dans la suite, le comportement de I’auto-inflammation extrait des simulations
directes, aux réponses du réacteur homogene a pression constante uniquement.

Le scatter plot idéal, donné par la réponse d’un réacteur homogene a pression constante, est présenté
sur la figure 5.20. Cette représentation de la dynamique de 1’auto-inflammation permet d’observer les
écarts a la dynamique du réacteur homogene. Ceux-ci se traduisent par des dispersions plus ou moins
importantes autour des comportements linéaires présentés juste avant. L’analyse qui suit n’a qu’une
portée qualitative. Elle permet d’identifier les origines des biais introduits par I’hypothese de réacteur
homogene et de mettre en exergue les défis qu’une éventuelle tabulation de la chimie doit étre capable
de relever.

Sur les figures 5.21 et 5.22, on présente ainsi ces scatter plots pour les cas (3) et (4). Dans le cas
(3), ot I'auto-inflammation a lieu plus tardivement, le transport turbulent de la température a favorisé
la diffusion moléculaire de la chaleur dans tout le volume de la chambre de combustion, avant I’ auto-
allumage, qui se produit en conséquence tres localement. La contribution du terme de diffusion est donc
plus importante que dans le cas (4), comme I’atteste la dispersion plus importante, tout au long de 1’auto-
inflammation. En outre, on constate que le terme de dilatation ne montre par de dispersion significative
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dans le cas (3), a la différence du cas (4), ou d’importants écarts au comportement linéaire sont observés
au moment de 1’auto-inflammation. On peut attribuer cette importante dispersion aux fortes ondes des
pressions générées par 1’auto-allumage homogene du premier site, et qui induisent a leur passage au
travers des volumes fluides une variation temporelle de la pression, et donc une perturbation autour du
comportement a pression constante.

En mettant toutes ces observations en perspective avec la tabulation de la chimie, 1’historique des
composantes du vecteur d’entrée, et plus particulierement celui des conditions thermodynamiques ini-
tiales, doit prendre en compte ces dispersions autour du comportement du réacteur homogene a pression
ou a volume constant. Pour illustrer cette problématique, on montre sur la figure 5.23 I’évolution lagran-
gienne de la variable de progres c(x(t)) dans le premier noyau d’auto-inflammation du cas (4), le long
de la trajectoire suivie par le maximum de température. Sur le méme graphique, on trace les solutions
obtenues en intégrant les équations du réacteur homogene a pression constante initialisées par différentes
conditions (c(x(t)), T (x(t))) prises le long de cette méme trajectoire. On remarque que, pour des états
initiaux choisis avant que la contribution du terme source chimique ne prédomine dans le bilan, des per-
turbations dans la DNS, induites notamment par le terme de compression/dilatation, provoquent un écart
entre la trajectoire réelle et celle du PSR. Cependant, pour des états initiaux sélectionnés a un instant tres
proche de I’auto-allumage, une correspondance parfaite est observée, soulignant I’importance de la prise
en compte de I’historique de I’écoulement dans la modélisation.

Dans la section suivante, on étaye et complete les analyses menées jusqu’ici, en proposant une
représentation alternative de 1’écoulement, rendue possible par I’hypothese des réacteurs homogenes.
5.4.4 Tests et exploitation a posteriori de la tabulation des réponses de PSR
5.4.4.1 Equations d’évolution de I’état thermochimique d’un réacteur homogene

Formes générales
Dans ce type de configuration, toutes les quantités physiques sont parfaitement homogenes dans 1’es-
pace, les équations de conservation 5.33, 5.34 et 5.35 devenant respectivement

dr . Pdp
= =P 5.40
“a T 2 (5.40)
dr 1dP
Rl 41
Cp gy = @I odt (5.41)
et .
C
— = We. 5.42
a (542)

A T’instar des flammes de prémélange stationnaires, il est possible de tabuler les réponses associées a
cet archétype de combustion, a condition d’imposer une hypothese supplémentaire de pression constante
ou de volume constant sur le comportement du réacteur. Dans ce cas en effet, en effectuant le changement
de variable

de = dede = ch , (5.43)
dt dedt dc
on montre que 1’état du réacteur est alors entierement déterminé par la donnée de son avancement c et
de sa température initiale 7Ty, que I’on appellera par la suite température des gaz frais. Les grandeurs
thermochimiques d’un réacteur a pression ou a volume constant peuvent donc étre tabulées en fonction

du vecteur d’entrée (c,1p).



140 Description et analyse de I’écoulement dans une MCR

Terms

(a) t* = 1.1876

6 . i
A ,f//’/
4 o e 4
)
£ VS Lol
& 2| sk .
4 488577

Soc W WK X e Bk x
& b e 3 T < 4
Ty R :é* Bx® x *

- —— .-

2
DT/Dt

(b) t* = 1.1934

Terms

8

(c) t* =1.1999

FIGURE 5.21 — Données extraites du cas (3). Croix : terme de diffusion dans 1’équation 5.34. Triangle :
terme source d’énergie. Carrés : terme de compression/dilatation. Axes normalisés par 1073 (ttpc/Tp).
Ligne pointillée : somme des termes (= DT/ Dt).
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FIGURE 5.22 — Données extraites du cas (4). Croix : terme de diffusion dans 1’équation 5.34. Triangle :
terme source d’énergie. Carrés : terme de compression/dilatation. Axes normalisés par 10~3(¢ttpc/Tp).
Ligne pointillée : somme des termes (= DT/ Dt).
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FIGURE 5.23 — Evolution temporelle de la variable d’avancement le long de la trajectoire du maximum
de température. Cercles : DNS du cas (4). Points : PSR initialisé a ¢t* = 0.9762. Tirets : a t* = 0.9773.
Ligne pleine : a t* = 0.9776.

A volume constant
L’évolution temporelle de la variable d’avancement c est décrite par

de .
E = UJ};(C, TO) s (5.44)
avec -
Wy (e, Ty) = Kp(1 — c)e T7(To), (5.45)
L’équation de conservation de 1’énergie sous la forme 5.40 devient quand a elle
d7T(c, T
cv((ft’o) = &%(c, Tp) - (5.46)

Pour déterminer la température des gaz frais 7, on utilise le changement de variable 5.43 dans
I’équation 5.46 et on obtient avec la relation 5.32 que

T (¢, Tp)
/ co(TYdT' — ARSc =0 .. (5.47)
To

Ainsi, connaissant ¢ qui est transportée, déterminer la température initiale 7 d’un réacteur a volume
constant revient a déterminer la solution de 1’équation 5.47.

A pression constante
L’évolution temporelle de la variable d’avancement c est décrite par

de .
a = wf(c, TO) ) (5.48)
avec .
WP (e, Tp) = Kp(1 — c)e TP(eTo) . (5.49)
L’équation de conservation de I’énergie sous la forme 5.41 se simplifie dans ce cas en
dTp(C7 T())

Y = wh(ce, Ty) , (5.50)
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qui devient a son tour, apres le changement de variable 5.43

TP (¢, To)
/ cp(TdT" — AhYc = 0. (5.51)
To

Pour déterminer 7j d’un réacteur a pression constante, connaissant son avancement, il faut donc résoudre
I’équation 5.51.

Cas ot ¢, et ¢, sont constants
Enfin, dans le cas ou ¢, et ¢, sont constants, on montre facilement que les termes sources w,. et donc
wr sont les mémes a pression ou a volume constant.

Les égalités 5.47 et 5.51 permettent de relier la température locale de la DNS a la température locale
des gaz frais Tp, en fonction du c¢ local. L’équation 5.47, obtenue a volume constant, devient

To =T —T}ey c (5.52)
1l—«
et son pendant a pression constant 5.51 se simplifie en
o
To=T—Tef——c. (5.53)
11—«

Les termes sources de la variable d’avancement a pression constante et a volume constant sont égaux
quelque soit ¢ si T"(c, Tp) = T%(c, Tp). En d’autres termes, a ¢, et ¢, constants, les tables a pression ou
a volume constant sont équivalentes a un changement de variable pres :

(0}

wp <c, To + Trey . c) = W, <c, To +VTrey 1 a c) . (5.54)
-«

5.4.4.2 Validité du modele des réacteurs homogenes

Pour mener une étude a posteriori sur le comportement de 1’auto-allumage par I’intermédiaire de la
réponse de réacteurs, la validité du modele de réacteurs homogenes doit étre montrée. L’hypothese de
base de ce modele consiste a assimiler chaque maille du domaine de calcul a un réacteur homogene dont
I’état est enticrement déterminé par la connaissance de la variable d’avancement c et de la température
des gaz frais Tj. Le terme source dans I’équation de transport de I’énergie et de ¢ servant a avancer leur
intégration temporelle peuvent ainsi étre tabulés en fonction de c et Ty qui sont donc supposées connues.
Dans les DNS présentées ci-dessus ou la chimie implantée est décrite par une loi de type Arrhénius & une
étape, c est transportée et la température 7" est déterminée en inversant 1’énergie totale non-chimique. En
utilisant 5.52, on peut donc déduire Tj et ainsi comparer a posteriori le terme source de ¢ w,(x, t) extrait
de 1a DNS a celui d’un réacteur homogene extrait des tables a volume constant w? (c¢(x, t), To(x, t)) noté
dans la suite w'*® 7. On peut également étudier I’impact de la valeur de Tj sur la réponse donnée par les
tables en confrontant, par exemple, la réponse extraite des tables pour un 7 local Ty(x, t) ou moyenné
sur tout le domaine fluide < Ty(x,t) >.

Les résultats de ces comparaisons sont consignés dans la figure 5.24 qui regroupe, pour les deux cas

traités, les scatter plots W v.s. PN a trois instants représentatifs : mélange quasi-inerte (i1 = 0.971

7. On rappelle que les tables a pression ou a volume constant sont équivalente a un changement de variable pres pour ¢, et
¢, constants ; il est donc inutile de tester la validité des deux type de réacteurs dans la modélisation des processus chimiques



144 Description et analyse de I’écoulement dans une MCR

et t7, , = 1.339), initiation/auto-inflammation (¢7,,, = 0.983 et t7, ., = 1.371) et combustion établie

(t, = 0.987 et t*, , = 1.375).

cas cas

I3
T
I

g

]
T
I

S a0 -

fe_tab(cTO) (1/5)
We_tab(e.T0) (1/5)
hY

Y
Y
I
w
£ g
T T
I I

200 4

- | | | | | i | | | I I I I
75 100 25 150 o 200 00 £ 500 Tet0s 26105 32405 o105 5405
We_DNS (1/5) We_DNS (1/5) We_DNS (15)

* * *
t* =0.971 t* = 0.983 t* = 0.987
(a) Cas 1
80 — 175405
»7 140405 |- -
.
“r / b 12¢405 - i 125405 |- -
£ 1 % ewf ]
zm— = 5 i
o o o
B 2 oo ] = ]
e 50000 US|
201 7 40000 - e — -oeT
20000 - »»_’/,,——" ] 25000 r_/»/,‘»—“" -
'/’ L Il L el \// L Il L L ""..‘/\ - Il Il L L
20 40 60 80 ”0 10000 20000 30000 40000 50000 60000 10000 20000 30000 40000 50000 60000
‘We_DNS (1/s) ‘We_DNS (1/s) ‘We_DNS (1/s)
* * *
t* =1.339 t* =1.371 t* =1.375
(b) Cas 2

FIGURE 5.24 — scatter plots du terme source tabulé en fonction de (¢, Tp) vs le terme source directement
extrait de la DNS. Noir : 7 local calculé a partir de 5.52 ; gris : T calculé a partir de 5.52 et moyenné
sur tout le domaine.

Deux observations principales ressortent directement de 1’analyse de la figure 5.24. D’une part, I’ac-
cord entre le terme source extrait des DNS et celui extrait des tables d’auto-inflammation avec c et
To = Ty(x,t) obtenus a partir des DNS (en noir) est quasi-parfait, & tout instant du processus d’auto-
inflammation. D’autre part, en prenant Ty = < Ty(x,t) > comme entrée dans la table (en gris), on
observe que la sensibilité de la réponse des tables a la valeur de Ty est forte, comme I’atteste la forte
dispersion obtenue dans les scatter plots du cas 1 ou les écarts a la droite y = x observés dans le cas 2.
En d’autres termes, une valeur unique de 7y ne peut donc pas étre considérée comme représentative dans
la description locale des processus chimiques de 1’auto-inflammation, méme en premiere approximation.

L’analyse des scatter plots pour T = < Tp(a,t) > (en gris et a droite) permet également de mettre
en évidence la signature des deux types d’auto-allumage précédemment illustrés. En effet, la saturation
observée a t* = (0.987 pour les valeurs maximales du terme source tabulé dans le cas 1 correspond a
une valeur unique de la variable d’avancement (¢ ~ 0.8), coincidant avec la valeur de ¢ pour laquelle
le terme source est maximal a < Ty(«,t) >. De nombreux point de 1I’écoulement sont donc en train
de s’auto-inflammer simultanément, condition nécessaire pour caractériser un régime d’auto-allumage
homogene. Cette propriété n’est pas observée dans le cas 2 a t* = 1.371 pour lequel on avait identifié
une auto-inflammation de type localisé.
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Le modele de réacteur homogene paramétré par des valeurs locales de c et Tp, ot Tj est déterminé
en chaque maille a partir de 1’équation 5.52 est donc particulierement adapté a la description, a posteriori
en tous cas, de la chimie de 1’auto-inflammation et les tables peuvent ainsi étre utilisées comme outils
de postraitement de champs DNS. Cela permettra, on le verra dans la suite, de contourner certaines
difficultés relatives a I’analyse de I’ auto-inflammation.

5.4.4.3 Remarques sur 7

A Le = 1,ona D, = A pc, = D et en utilisant ’égalité¢ 5.52, I’équation de transport de la
température des gaz frais pour un réacteur a pression constante s’écrit

DI, 1 1 DP
—— = =V (pDVI| — 5.55
Dt ) (p 0)+pcht’ (5.55)
ou pour un réacteur a volume constant
DT 1
5p =V (pDVTy) — (7= DTV -u. (5.56)
P

Ty est un scalaire passif qui voit les pertes thermiques ainsi que les effets de compression/dila-
tation. ¢ ne subissant que les pertes thermiques par diffusion aux parois, c¢’est donc par I’intermédiaire
de Ty que les variations locales de volume ou de pression impactent 1’histoire du réacteur a volume ou a
pression constante. La contribution du dégagement de chaleur chimique est ressentie par 7 au travers :

— du terme de convection inclus dans la dérivée particulaire, la dilatation induite par le dégagement
de chaleur modifiant la distribution de la masse volumique et en conséquence, le champ de vi-
tesse. Cette modification de la vitesse convective n’a pas d’effet sur la variation temporelle de la
température du réacteur que I’on suit dans son mouvement ;

— de 'augmentation de pression induite par le dégagement de chaleur dans un volume fermé, via
le deuxieme terme du membre de droite. La contribution de ce terme dans 1’évolution de la
température des gaz frais Tj du réacteur est nécessairement positive, puisque D P/Dt¢ > 0, d’abord
a cause de la compression volumétrique, puis a cause du dégagement de chaleur chimique dans un
volume fermé, lorsque la chimie de I’auto-inflammation devient vive.

Le terme de diffusion a pour effet de diminuer 7p, le flux de chaleur aux parois de la chambre de com-
bustion étant négatif. En conclusion, si I’on observe une diminution globale de 7 dans le domaine, c’est
nécessairement que I'intégralité des volumes fluides ont subit I’effet des pertes thermiques des parois,
via la diffusion laminaire favorisée par les phénomenes de transports turbulents.

En particulier, dans le cas limite ou 7 est parfaitement homogeéne dans I’espace et ne subit pas
les pertes thermiques aux parois, c’est-a-dire au sein du coeur adiabatique, les équations 5.55 et 5.56
deviennent respectivement

DI, 1 DP
_ 5.57
Dt pe, Dt (5.57)
. DT
0
— 2 =—(y-1)TV- .
D = (7~ VITV-u, (5.58)

et correspondent a la loi d’évolution de la température adiabatique de compression tant que la chimie
est peu active et que le fluide peut étre considéré comme inerte 8. Au moment ou le point mort haut est

8. Lorsque la chimie de I’auto-inflammation est vive, sa contribution via les membres de droite des équations 5.57 et 5.58
devient significative.
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atteint, ces termes sont nuls dans le coeur adiabatique : la température adiabatique de compression et le
Ty local doivent y étre constants et égaux, jusqu’a I’auto-inflammation.

Avant que la chimie de d’auto-inflammation ne soit vive dans le cas 1, ¢’est-a-dire pour t* € [0, 0.98],
I’aérodynamique dans la chambre de combustion du cas 1 est sensiblement identique a celle du cas 2.
En effet, les conditions limites d’admission étant les mémes et la chimie étant faible, la topologie des
champs de vitesses et de Ty sont équivalente, comme ’atteste la figure 5.25 représentant deux coupes
longitudinales par cas, prises au méme instant (t* = 0.962) : I'une de la norme de la vitesse et 1’autre,
du niveau de 7p. On note simplement une différence sur les niveaux de Ty, plus élevés dans le cas 1
(Iy, .. ~ 770 K) que dans le cas 2 (15 =~ 745 K). Mé€me s’il est encore faible, le dégagement de
chaleur dans le cas 1 est supérieur a celui du cas 2, la réaction étant plus avancée dans le cas 1 que dans le
cas 2. En conséquence, au méme instant, DP/Dt.q51 > DP/Dt 452 et donc Ty, (z,t) > Tp,, ., (2, ).

Vel. magnitude (m/s)

Vel. magnitude (m/s)

(b) Cas 2

FIGURE 5.25 — t* = 0.962 - A gauche, coupe longitudinale de la norme de la vitesse (m/s); a droite,
coupe longitudinale de Tp (K).



Description et analyse de I’écoulement dans une MCR 147

5.4.4.4 Détermination de I’existence du coeur adiabatique

L’existence d’un coeur adiabatique est un point important dans [’analyse de 1’auto-inflam-
mation. Dans les laboratoires étudiant la cinétique chimique, elle est condition nécessaire a la validité
d’une MCR classique : elle permet notamment de s’assurer que le délai d’auto-inflammation mesuré
pourra étre utilisé comme référence pour valider un schéma cinétique®. Ainsi, dans [52], Hu et Keck
soulignent le fait que la température du coeur adiabatique controle le processus d’auto-inflammation et
qu’elle doit, par conséquent, étre utilisée pour corréler I’expérience a la théorie. Pour les motoristes,
I’existence d’un coeur adiabatique dans le cylindre implique la possibilité d’un auto-allumage en masse
d’un volume important du domaine, avec risque de destruction a cause d’un dégagement de chaleur glo-
bal trop soudain, ou a cause de la génération d’ondes de pression de forte amplitude, selon le mécanisme
de couplage constructif entre 1’onde d’auto-inflammation et les ondes acoustiques proposé par Zel’do-
vich.

Il est possible d’avoir la preuve de I’existence ou non d’un coeur adiabatique en regardant 1’état des
volumes fluides dans le plan (¢,7p). D’apres les remarques faites sur 7j dans 5.4.4.4, avant t* = 0.98,
on peut donc étudier de maniere équivalente les champs de Tj du cas 1 et du cas 2, a une différence de
niveau pres. On ne fait apparaitre ici que la répartition des états (c,7p) du cas 2. Dans ce dernier, I’his-
torique est plus riche dans la mesure ou I’auto-inflammation a lieu plus tardivement, a un instant ou la
turbulence est en décroissance et ou le mélange laminaire et turbulent a affecté significativement le coeur
adiabatique. Les résultats sont présentés a quatre instants représentatifs dans la figure 5.26.

Les croix grises correspondent aux états (c,1p) des volumes fluides de la chambre de combustion peu
avant le point-mort-haut (t* = 0.962) et juste avant 1’auto-inflammation dans le cas 1. La ligne pointillée
grise horizontale montre la température de compression adiabatique 77, au méme instant. On constate
qu’il existe une portion de la chambre de combustion ot Ty = T4, en d’autres termes ot un coeur adia-
batique existe. Il est évident que la présence de ce coeur favorise I’auto-allumage en régime homogene
que I’on observe dans le cas 1. La méme constatation peut étre faite a t* = 1, la seule différence avec
I'instant précédant venant du fait que Tpy(t* = 1) > Toq(t* = 0.962), a cause de la compression
volumétrique continuant d’avoir lieu. Apres le point mort haut cependant, 7,4 ne doit plus changer, le
volume de la chambre de combustion étant fixé définitivement. A t* = 1.028, les niveaux de 7T dimi-
nuent globalement dans la chambre de combustion et les volumes fluides passent tous dans un état ou
Ty < Tgq. Cette observation illustre le fait que la structure du coeur adiabatique commence a étre af-

fectée par les pertes thermiques. Cet impact est évident a t* = 1.355 (triangles gris).

De plus, pour t* > 1, on observe que la valeur maximale de T pour un ¢ donné diminue quand ¢ aug-
mente. Cette tendance peut étre attribuée a un effet local d’initiation a pression constante : dans les zones
en train de s’initier, pour maintenir sa pression, le volume du réacteur augmente par dilatation, ce qui a
pour effet de diminuer localement la valeur de dP/dt qui reste positive malgré tout. En conséquence, 7j
est plus faible dans les régions ou c est plus élevé qu’ailleurs. Cet effet est d’autant plus fort que 1’ auto-
allumage est local, c’est-a-dire que le volume des zones en train de s’ auto-allumer est faible devant celles
encore en phase d’initiation. Pour comprendre ce mécanisme, il est utile d’utiliser I’équation de I’énergie

9. L’objectif de la MCR de L’Institut Jean Le Rond d’ Alembert est d’étudier I’'impact de la turbulence sur I’initiation et le
développement de I’auto-inflammation ; elle n’est donc pas congue uniquement dans le but de maintenir un coeur adiabatique
pour une étude de la cinétique purement 0D.
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FIGURE 5.26 — Cas 2 - scatter plots T v.s. c¢. Croix grises : t* = 0.962 ; cercles noirs : t* = 1; carrés
gris : t* = 1.028; triangles gris : t* = 1.355

sous la forme 5.40 en remplagant les dérivées droites par des dérivées particulaires (suivi lagrangien de
réacteurs homogenes) de fagon a pourvoir la réécrire

]’é—j}; = clva —(y=1)TV-u. (5.59)
On suppose que le point mort haut est atteint, c’est-a-dire que fv (V . u) dV = 0. Deux cas limites
peuvent alors €tre envisagés :

— l’auto-allumage en masse de toute la chambre de combustion : dans ce cas, le champ V - u est nul
partout dans le domaine et 1’équation 5.59 devient alors 1’équation d’évolution de la température
d’un réacteur a volume constant sous forme lagrangienne ;

— l'auto-allumage en un point de la chambre de combustion : dans le cas limite ou le volume du
noyau est infiniment petit par rapport au volume de la chambre de combustion, son expansion
thermique, mesurée par V - u, est libre. C’est celle nécessaire a maintenir la pression constante
dans le réacteur. Par la loi des gaz parfait avec ¢, et ¢, constants, on montre que dans ce cas Ia,
DT/DT = TV -u et on retrouve naturellement I’équation d’évolution de la température dans un
réacteur homogene a pression constante.

Le modele de réacteur utilisé pour tabuler la chimie doit étre capable de prendre en compte cette
distinction entre la combustion a volume constant ou pression constante. En effet, il a été montré dans
[30] que pour des cinétiques complexes, les chemins réactionnels empruntés pour des auto-inflammations
dans ces deux types de configurations étaient bien différents. Bien qu’ici, la cinétique soit tres simplifiée,
il est tout de méme possible de déterminer le type de combustion dans lequel 1’auto-inflammation se
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développe : c’est I’objet de la partie 5.4.4.6.

5.4.4.5 Impact de ’instabilité toroidale de Kelvin-Helmholtz sur le régime d’auto-inflammation
et prédiction du modele de Zel’dovich

De par leur nature axisymétrique, les tores de Kelvin-Helmholtz et leur impact sur I’initiation et le
développement de 1’auto-inflammation peuvent étre étudiés en effectuant des statistiques radiales sur la
chambre de combustion, ¢’est-a-dire en ramenant les champs physiques a des moyennes sur un plan (z,
r), ou x est la direction longitudinale et r, la direction radiale. Ces structures sont présentes au moment de
I’auto-inflammation dans le cas 1, a t* = 0.976, mais elles se sont dissipées dans le cas 2, a t* = 1.134.
Dans la suite de ce paragraphe, on montre comment cette différence dans I’écoulement affecte le régime
d’auto-allumage.

Dans la table 5.3, a t* = 0.962 (images de gauche), les structures de Kelvin-Helmholtz, caractérisées
par une chute locale de pression, sont clairement visibles et leur impact sur le champ de Ty et de c est
bien marqué : elles isolent des zones de 1’écoulement piégées dans leur coeur, ce qui a pour effet de
maintenir des zones ou 71 et ¢ sont élevés si le fluide piégé provenait du coeur adiabatique, au centre de
la chambre de combustion, ou au contraire, des zones ou c et T sont plus faibles, si la portion de fluide
isolée provenait des parois. Apres le point mort haut, a t* = 1.028 (images de droite sur la table 5.3),
I’instabilité primaire n’est plus entretenue et les rouleaux se déstabilisent. De maniere concomitante,
I’effet d’isolation n’est presque plus perceptible tres peu de temps apres le point mort haut et le fluide du
coeur adiabatique se mélange avec le fluide froid arraché aux parois.

Les images de la figure 5.27 confirment cette observation. Elles représentent I’histogramme du pour-
centage du volume de la chambre de combustion pour les différentes classes de ¢ a gauche, et de Tj a
droite, a t* = 0.962 en traits pleins gris, a t* = 1 en traits pleins noirs et a t* = 1.028 en traits pointillés
gris. L’impact de ces rouleaux, plus évident sur 7p, se manifeste par la présence de pics de volume qui
s’étalent en méme temps que les structures se déstabilisent apres 1’instant du point mort haut.

t=t_TDC

t=t_TDC

0,1

0,

T T T

Percentage of the volume of the CC
Percentage of the volume of the CC

0.01 ! ! ! ! \ oot Lt e b
o 0,002 0,004 0,006 0,008 0,01 Y25 7275 730 7325 735 7375 740 7425 745 7475 750

c(-) TO (K)

FIGURE 5.27 — Cas 2 - Histogrammes du pourcentage du volume de la CC, a gauche pour les classes de
¢, et a droite, pour les classes de Tp. Trait plein gris : t* = 0.962 ; trait plein noir : t* = 1; trait pointillé
gris : t* = 1.028.



150 Description et analyse de I’écoulement dans une MCR
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TABLE 5.3 — Cas 2 - Champs de moyennes radiales présentés dans le plan (x,r). A gauche : t* = 0.962;
adroite : t* = 1.028

Ces rouleaux cohérents de Kelvin-Helmholtz jouent un role décisif dans la sélection du régime
d’auto-inflammation, homogene ou localisé. Dans la suite, leur impact est expliqué dans le cadre ca-
nonique proposé par Zeld ovich [133]. Selon ce modele, les phénomenes de diffusion sont supposés
négligeables, les échelle spatiales des fluctuations de composition et de température étant considérées
comme suffisamment faibles. La tabulation des réponses thermochimiques de réacteurs homogenes ap-
parait donc comme un outil d’analyse complémentaire tout indiqué.

En effet, une limite de 1’approche de Zel’dovich réside dans le fait que la détermination de la vi-
tesse de I'onde d’auto-inflammation spontanée nécessite la connaissance du champ de délai d’auto-
inflammation, ce qui est tres difficile en pratique. Dans une premiere tentative pour contourner ce prob-
leme, on a identifié cette vitesse a celle d’une iso-surface de température comparée a la vitesse du son
locale afin d’illustrer le couplage entre la chimie de I’auto-inflammation et 1’acoustique pouvant mener
a la génération d’une onde de détonation. Ici, dans une approche de type chimie tabulée, on peut tirer
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profit de I’analogie entre le comportement de la thermochimie dans la maille et celui d’un réacteur ho-
mogene, dont I’évolution n’est déterminée que par la donnée du vecteur d’entrée (¢, Tp). Le délai d’auto-
inflammation 7;, est défini comme I’instant ol w, est maximal, on peut le calculer pour un 7 donné et
tabuler les résultats (c.f. figure 5.28). En utilisant cette table, on est donc en mesure de déterminer le
champ de 7;4(t, &) = 754(To(t, )).

1
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FIGURE 5.28 — 7;4 en fonction de Tg. Noir : cas 1, T, = 16500k ; gris : cas 2, T, = 18000/

De plus, le temps attaché a un réacteur t"°?“(c, Tjy) peut également étre extrait des tables. Connaissant
Tig €t t7°%¢, on peut déterminer en chaque maille le temps 0%;, restant avant I’auto-inflammation

Stigle, To) = THe"(Tp) — t7*(c, Ty) . (5.60)

La vitesse de propagation de I’onde d’auto-inflammation spontanée est calculée a partir de 5.60 comme

1
Usp = "o » 5.61
7 [Vt (e To) ooy
et son champ peut donc €étre détermin€. D’apres les travaux de Zel’dovich, si ug, =~ a, ou a = /yrT’

est la vitesse du son, un couplage constructif entre la chimie de 1’auto-inflammation et 1’acoustique se
produit et si ce phénomene de résonance se maintient sur une extension spatiale suffisamment grande (ce
qui est heureusement impossible aux échelles de la MCR), une onde de détonation est produite.

Sur la figure 5.29, des coupes transversales des champs de ug, et a (m/s) sont extraites de la DNS
du cas 1 et du cas 2, juste avant I’instant de leurs auto-inflammations respectives. Dans le cas 1 (en haut),
at:,. = 0.983, en bas a droite des deux coupes, on constate la présence d’une portion conséquente
du plan ou ug, (a gauche) est du méme ordre de grandeur que la valeur locale de la vitesse du son (a
droite). Dans le cas 2 (en bas), les niveaux de u), sont plus faibles que la vitesse du son. La figure 5.30
représente un histogramme de la répartition en pourcents du volume de la chambre de combustion pour
les classes de us),. Les tendances observées dans la figure 5.30 confirment les observations précédentes :
dans le cas 1 (en noir), une proportion non négligeable du volume de la chambre de combustion est dans
un état thermochimique tel que w4, est proche de la vitesse du son ; cette propriét€ n’est pas vérifiée dans

le cas 2 (en gris).
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FIGURE 5.29 — Coupes longitudinales extraites de la DNS des cas 1 et 2, juste avant 1’auto-inflammation.
A gauche, en échelle logarithmique, niveaux de ug), (m/s). A droite, niveaux de la vitesse du son (m/s).
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FIGURE 5.30 — Histogramme du pourcentage du volume de la CC pour les classes de ug, (m/s) juste

avant I’auto-inflammation dans les deux cas. Noir : cas 1 a t7,,; = 0.983. Gris : cas 2 a t},, ., = 1.355.

On illustre sur la figure 5.31 les régimes d’auto-inflammation homogene dans le cas 1 (coupes trans-
versales en haut), et localisé dans le cas 2 (en bas). A gauche sont représentés les niveaux du terme source
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de c et a droite, ceux de pression. En homogene, la chimie rapide de 1’auto-allumage s’active au méme
instant sur de larges zones de 1’écoulement : w, est donc élevé sur une portion connexe de 1’écoulement.
Le champ de pression s’y trouve fortement affecté avec des augmentations locales de pression d’environ
10%. En outre, il existe également des zones de I’écoulement ou la combustion est déflagrative, comme
le prouve la présence de fronts de flammes qui ne modifient pas significativement le champ de pression.
Dans le cas d’un auto-allumage localisé, illustré par les deux images en bas de la figure 5.31, le régime
de propagation de la combustion reste déflagratif avec un champ de pression modifié uniquement par
I’expansion subsonique des noyaux.
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FIGURE 5.31 — Coupes transversales des champs de w. a gauche et des champs de pression adimen-
sionnée par la pression moyenne a droite pendant I’auto-allumage. (a) : © = 0.95 ecm. (b) : x = 0.15
cm

Sur la figure 5.32, extraite de la DNS du cas 1 a I’instant t* = 0.983, juste avant I’auto-inflammation,
est représentée I’iso-surface u,, = 485 m/s calculée via I’équation 5.61, colorée par la valeur locale de
la vitesse du son. Dans cette zone, située au coeur d’un tourbillon de Kelvin-Helmholtz, la condition
ugp ~ a est vérifiée. D’apres I’analyse de Zel’dovich, cette auto-inflammation homogene dans une struc-
ture cohérente est caractérisée par la génération de fortes ondes de pression. Sur la figure 5.33, on extrait
de la DNS du cas 1 le champ associé a la moyenne radiale de la pression au moment de I’auto-allumage
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FIGURE 5.32 — Cas 1 - t* = 0.983, juste avant I’auto-inflammation. Iso-surface u, = 485 m/s coloré
par la vitesse du son (m/s).

pendant I’auto-inflammation a t* = 0.983 ; il met en évidence la tres forte corrélation entre la localisa-
tion de la source de ces ondes et celle d’un rouleau de Kelvin-Helmholtz.
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FIGURE 5.33 — Cas 1 - t* = 0.987, pendant 1’auto-inflammation. Champ de la moyenne radiale de la
pression.

Du point de vue du motoriste, il est donc intéressant de comprendre par quel mécanisme ces zones fa-
vorables au développement de fortes ondes de pression peuvent étre formées, ce qui revient a comprendre
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les phénomenes de mélange laminaires et turbulents. On fait tout d’abord apparaitre la dépendance de
T;q au vecteur d’entrée (c, Tp) en écrivant que

06t; ddt;
Vitig(e,Tp) = —2) V ) VT . 5.62
zg(c 0) e >T c+ T, ) 0 ( )
0 c
Les quantités 8?;9 et %5—;? sont des propriétés de la cinétique chimique du mélange gazeux réactif, alors

que la topologie de V7§ est conditionnée par les phénomenes de transport turbulents, particulierement
lors de la phase d’initiation durant laquelle les processus chimiques sont lents et d’impact modérés. La
distribution de V¢ quand a elle résulte du couplage entre les propriétés cinétiques OD et les mécanismes
de transport 3D. Pour un mélange gazeux réactif fixé, le principal levier d’action pour éviter 1’ auto-
inflammation en régime homogene et d’éventuelles fortes ondes de pression réside donc dans le controle
du mélange turbulent du scalaire passif Tp. Dans ce cas, limiter I’apparition de zones ou ug, est €levée,
c’est-a-dire les zones ou I’auto-inflammation peut potentiellement générer de fortes ondes de pression,
revient donc a limiter 1’apparition de structures cohérentes, a temps de vie supérieur au délai d’auto-
inflammation. Cette conclusion sera utilisée lors de la construction du diagramme d’auto-inflammation
présenté dans la sous-section 5.4.5.

5.4.4.6 Tabulation a volume constant ou a pression constante ?

Pour les applications moteur, il convient de déterminer s’il est plus pertinent de modéliser 1’auto-
inflammation dans I’écoulement par la tabulation des réponses des réacteurs homogenes a pression
constante, ou a volume constant. En effet, pour des conditions thermochimiques initiales identiques, les
deux types de réacteurs ne montrent pas les mémes délais d’auto-inflammation, les trajectoires dans I’es-
pace des phases réduit étant différentes, comme le montre Embouazza dans son manuscrit de these [30]
pour des cinétiques complexes. Plus récemment, Jay et Colin [59] montrent notamment que la variation
temporelle du volume d’un réacteur homogene joue un réle prépondérant dans 1’auto-inflammation. Pour
reproduire toutes les trajectoires thermochimiques possibles dans I’espace des phases réduit, les auteurs
proposent une méthode originale de tabulation pour laquelle le comportement de 1’auto-inflammation
dans un cylindre de moteur diesel est modélisé a 1’aide des réponses de réacteurs homogenes dont le
volume est une fonction imposée du temps. La variation temporelle du volume V apparait donc comme
un nouveau parametre d’entrée dans les tables ; elle rend compte, de maniere globale de la compression
volumétrique du mélange par le piston mais les phénomenes locaux de compression/dilatation ne sont
pas considérés.

La dilatation thermique est le phénomene physique qui induit la différence des évolutions de la
thermochimie entre un réacteur a pression constante et un réacteur a volume constant. On a montré
dans la section 5.4.4.4 que 1’équation 5.40 sous sa forme lagrangienne devenait I’équation 5.59 : c’est
I’équation de conservation de 1’énergie dans un écoulement, en négligeant le terme de diffusion. Dans
I’équation 5.59, le deuxieme terme du membre de droite représente la contribution de la dilatation au
bilan d’énergie. A volume constant, ce terme est nul, la divergence de la vitesse étant nulle. A pression
constante cependant, on montre par différentiation de I’équation des gaz parfaits et en utilisant I’équation
de continuité que DT /Dt = T'V - u. Une fois injecté dans 1’équation 5.59, cette relation permet d’obte-
nir que pour un réacteur homogene a pression constante (?).

1
Cp (TO +Trey ﬁc)

(V-u)?(c,Tp) = Wh(e,Tp) . (5.63)
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Le post-traitement des données de la DNS permet d’extraire le champ V - u(a,t). On peut alors
calculer le champ A(x, ) définit comme

(V-u)(x,t)

Az, t) = (v.u)p(c(m,t),To(wat))'

(5.64)

Celui-ci vaut 0 dans le cas d’une auto-inflammation a volume constant, 1 a pression constante et peut
rendre compte des comportements intermédiaires des réacteurs.

delta (-) delta (-)
1

(a) Caslat™ =0.983 (b) Cas2at™ =1.355

FIGURE 5.34 — Coupes longitudinales du champ de A (-) défini dans 1’équation 5.64, juste avant 1’auto-
inflammation dans les deux cas.

On remarque sur la figure 5.34 que le comportement a volume constant (A = 0) domine globale-
ment dans les zones ne subissant pas I’influence des mur, mais ot I’impact de la chimie est encore faible.
Ailleurs, dans les régions en train de s’initier, la dynamique de la combustion tend vers celle d’un réacteur
a pression constante, tandis que les zones proches parois ou encore les gaz frais de I’admission dans le cas
1 subissent la compression (A < 0) des gaz plus chauds se dilatant. En calculant les statistiques condi-
tionnées <A|c>, on peut associer a un avancement ¢ de la réaction un comportement moyen des volumes
fluides et vérifier les tendances observées sur la figure 5.34 ; les résultats de ce traitement statistique sont
présentés dans la figure5.35. Ils confirment la premiére analyse menée sur la figure 5.34 : dans les deux
cas, <A|c> augmente avec ¢, une extrapolation des courbes permettant d’anticiper que <A|c R 1> ~ 1.
En d’autres termes, lorsque les processus chimiques sont lents, la tabulation des réponses de réacteurs
a volume constant convient mieux et lorsque la chimie est rapide, 1’auto-inflammation se développe a
pression constante, la tabulation a pression constante étant alors plus indiquée. L’évolution de la nature
de I’auto-inflammation est continue entre ces deux cas limites.

Afin de prendre en compte ces effets de combustion a pression constante et a volume constant, on
peut imaginer une stratégie de tabulation hybride ("#%) en tirant profit des informations locales apportées
par la quantité A. Les quantités thermochimiques pourraient donc étre calculées a partir des quantités
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FIGURE 5.35 - <A|c> en fonction de c juste avant 1’auto-inflammation, pour le cas 1 (a t* = 0.983, en
noir) et 2 (a t* = 1.355, en gris).

tabulées a pression constante () et volume constant (V), en utilisant la pondération suivante par exemple

whyb(c’ P7 h707 ei) = A(Ca T(I;(C’ P7 h))wp(caTg)(cv Pa h))+(1 - A(Cv Tén(ca P7 h‘))) W} (Ca Téj(cv P el))
(5.65)

5.4.5 Diagramme des régimes d’auto-inflammation en mode CAI/HCCI

Comme on I’a souligné dans la sous-section 4.3.2, les différents régimes de 1’auto-inflam-
mation, phénomene instationnaire par nature, ne sauraient étre délimités dans le diagramme de com-
bustion tel que celui proposé par Borghi, construit a partir de quantités caractérisant la combustion
prémélangée établie. Dans le chapitre 2 et dans ce chapitre, on a montré que le comportement de 1’auto-
inflammation en mode CAI/HCCI était tres sensible aux propriétés locales de 1’écoulement turbulent et
du champ de température. En particulier, le temps de vie des structures cohérentes et le délai d’auto-
inflammation apparaissent comme des quantités clefs; ces deux temps caractéristiques doivent donc
guider la construction d’un diagramme des régimes d’auto-inflammation en mode CAI/HCCI.

Le rdle central joué par 1’évolution temporelle des propriétés de I’écoulement a été récem-
ment souligné et certaines quantités représentatives ont ainsi été mises en exergue par Enjalbert et
al. [31]. A partir de ces quantités et afin de modéliser la combustion dans un milieu présentant des
inhomogénéités de composition, les auteurs proposent une nouvelle méthodologie de tabulation de la
chimie, avec des parametres d’entrée définis a partir les propriétés locales de 1’écoulement et basés
sur trois temps caractéristiques : un temps de résidence, un temps d’engouffrement ainsi qu'un temps
de mélange. Plus particulierement, une partie de I’analyse se focalise sur 1’évolution temporelle de la
concentration d’un scalaire au sein d’un tourbillon cohérent. En transposant cette analyse au probleme
de I’auto-inflammation dans une milieu présentant des inhomogénéités de température cette fois-ci, on
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peut construire le diagramme 5.36, qui permet de synthétiser toutes les informations physiques clefs
ressortant de 1’étude menée dans ce chapitre. On y présente 1’évolution de la température normalisée
d’un volume fluide piégé a I'intérieur d’une structure cohérente, a I'image des tourbillons de Kelvin-
Helmbholtz observés dans les simulations directes 3D de la chambre de combustion de la MCR. Deux
phases importantes marquent cette évolution :

1. du point mort bas au point mort haut : la température du volume fluide augmente selon la loi
de compression adiabatique. Les pertes thermiques induites par les parois froides n’affecte pas le
coeur du tourbillon, qui reste adiabatique et constitue donc un site privilégié d’auto-inflammation ;

2. apres le point mort haut : en fonction des propriétés de la dynamique du tourbillon considéré,
représentées par le rapport de son temps caractéristique de mélange moléculaire et son temps
caractéristique d’engouffrement [84] '°, 1a température d’un volume fluide en son sein peut suivre
plusieurs chemins :

— pour un temps chimique, identifié au délai d’auto-inflammation, suffisamment court, 1’auto-
inflammation peut se produire dans un tourbillon cohérent ot le champ de température est encore
peu affecté par les pertes thermiques. Ainsi, des zones potentiellement grandes de 1’écoulement
peuvent s’initier en masse, selon un régime d’auto-inflammation dit quasi-homogene ;

— pour un délai d’auto-inflammation plus long, le champ de température subit les pertes ther-
miques imposées par les parois et le tourbillon perd peu a peu son statut de site d’auto-inflam-
mation privilégié. L’ auto-allumage peut alors s’amorcer dans des régions ou les effets de com-
pression locale (ou d’autres mécanismes dans des systémes plus complexes) génerent des fluc-
tuations positives de température, ténues mais décisives. Dans ce cas, tous les détails fins de
I’écoulement deviennent donc importants et I’auto-inflammation apparait comme un phénomene
stochastique et se produit selon un régime dit localisé, en de multiples sites répartis de manicre
disparate dans la chambre de combustion.

En outre, ’analyse de Zel’dovich permet d’associer les deux régimes d’auto-inflammation a deux
comportements bien différents du champ de pression. Ces derniers ont des implications de premicre
importance pour les motoristes :

— dans I’auto-allumage en régime quasi-homogene, le noyau, dont I’extension spatiale est grande,
peut montrer des zones ou les faibles gradients de température sont tels que la vitesse de propa-
gation du front d’auto-inflammation est proche de la vitesse du son, rendant possible le couplage
spatial constructif entre la chimie et I’acoustique. Ce régime peut donc s’accompagner d’ondes de
pression de forte amplitude, leur effet sur le moteur étant destructeur ;

— dans ’auto-allumage en régime localisé, idéalement multi-points, les gradients de température au
niveau des petits noyaux sont trop importants pour que le couplage entre la chimie et I’acoustique
soit possible. Ce régime ne génere pas d’ondes de pression significatives et doit donc étre privilégié
dans les moteurs CAI/HCCI, par les constructeurs automobiles.

10. Ce rapport pouvant étre vu comme I’inverse d’une mesure de la propension qu’a le tourbillon a isoler thermiquement du
reste de 1I’écoulement la portion de fluide qu’il piege.
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FIGURE 5.36 — Diagramme de I’évolution temporelle de la température normalisée avant 1’auto-
inflammation, construit a partir de solutions analytiques du mélange d’un scalaire dans des tour-
billons [31]. Les nombres sous les courbes correspondent a des rapports arbitraires du temps ca-
ractéristique de mélange moléculaire et du temps caractéristique d’engouffrement. Les axes sont nor-
malisés par le temps de mélange et la température de compression adiabatique obtenue au point mort
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5.5 Conclusions

On a réalisé une série de simulations aux grandes échelles de la chambre de combustion d’une
MCR [48, 47] dans laquelle I’écoulement inerte généré par une grille de turbulence est rapidement com-
primé. Le but de cette étude était de calibrer des conditions aux limites sur le plan d’admission de la
chambre, de facon a reproduire numériquement un écoulement turbulent représentatif de celui observé
expérimentalement. Une fois cette étape de modélisation validée, le volume de la chambre de combustion
a été réduit d’un facteur 4 par direction, afin de pouvoir effectuer des DNS de 1’écoulement, mettant en
oeuvre une chimie globale et résolvant les équations discrétisées de 1’aérothermochimie sur environ 70
millions de mailles, pour une résolution de 20 um. La séquence d’admission modélisée précédemment a
bien entendu été conservée.

Les transferts thermiques aux parois, favorisés par 1’écoulement turbulent généré par les condi-
tions aux limites d’admission, sont responsables de la stratification du champ de température, et les
mécanismes contrdlant le développement de 1’ auto-inflammation dans ces conditions thermodynamiques
sont analysés. Durant la phase de compression rapide, des structures cohérentes sont générées dans la
chambre de combustion. La température dans ces rouleaux évolue selon trois mécanismes en compétition :
la compression adiabatique induite par le piston, le mélange par engouffrement du fluide froid prove-
nant des parois avec le fluide chaud piégé au coeur des tourbillons et la diffusion moléculaire. Dans ce
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contexte, les deux scénarios principaux d’auto-inflammation ont pu €tre retrouvés numériquement :

— pour des délais d’auto-inflammation plus petit que le temps nécessaire a la déstabilisation des tour-
billons cohérents, le coeur de ces tourbillons peut étre vu comme isolé thermiquement du reste de
I’écoulement et présente une distribution quasi-homogene de la température. Il ne subit que I’ef-
fet homogene de la compression volumétrique et se comporte donc comme un coeur adiabatique.
L’ auto-allumage a alors lieu selon un régime quasi-homogene, qui s’accompagne d’ondes de pres-
sion importantes résultant d’un phénomene de résonance entre le front de propagation chimique
et les ondes acoustique, caractérisé par Zel’dovich [133]. Ce régime d’auto-allumage est parti-
culierement déconseillé pour des applications de type CAI/HCCI, pour les effets incontrdlables et
destructeurs qu’il peut avoir sur le moteur ;

— si les phénomenes de mélange turbulent et moléculaire ont disposé d’un temps suffisant pour af-
fecter le champ de température partout dans la chambre de combustion avant 1’auto-inflammation,
la sélection des sites privilégiés d’auto-inflammation est contrdlée par les détails locaux de I’écou-
lement, pouvant par exemple induire des effets de compression localisée entre les structures tur-
bulentes. Dans ce cas, I’auto-allumage a lieu de maniere stochastique en de multiples points de
I’écoulement, les prédictions de la localisation des sites étant, par conséquent, plus incertaines.
Aucune onde de pression significative n’est générée par ce régime d’auto-inflammation, qui de-
vrait donc étre favorisé par les constructeurs automobiles.

Une analyse complémentaire, basée sur un post-traitement utilisant une tabulation de réacteurs ho-
mogenes, a permis de confirmer ces observations. Dans ce nouveau paradigme, 1’étude de 1’auto-inflam-
mation est grandement facilitée. Il a ainsi été possible d’éprouver les hypotheses de combustion a pres-
sion constante ou a volume constant, pour finalement montrer que I’historique réel de I’ auto-inflammation
ne pouvait étre représenté parfaitement par I’une ou par 1’autre. Ainsi, on a observé que les phénomenes
chimiques lents étaient mieux décrits par la tabulation a volume constant, alors que le comportement de
la combustion lors de 1’emballement thermique caractéristique de 1’auto-inflammation tendait vers celui
d’une combustion a pression constante. Une approche hybride de tabulation a donc été proposée. Elle est
basée sur une pondération des réponses des réacteurs a pression et volume constant, tenant compte des
détails locaux de I’écoulement. Elle reste cependant a mettre en oeuvre numériquement pour réaliser des
simulations de cycle moteur.

Il est bien évident que la prise en compte d’une chimie détaillée et de propriétés de transport plus
réalistes révélerait des mécanismes d’auto-allumage beaucoup plus complexes, mais les observations et
analyses portant sur la topologie du champ de température, dont I’importance est reconnue comme ca-
pitale juste avant le brusque dégagement de chaleur, ne devraient pas étre remises en question. C’est la
raison pour laquelle les scénarios globaux de 1’auto-inflammation ne devraient pas étre profondément
modifiés dans une description plus riche de la physique. Cependant, il convient de noter que dans les
moteurs a combustion interne de type CAI/HCCI, dont la structure est beaucoup plus complexe, d’autres
sources de stratification thermique sont présentes et peuvent modifier les conclusions tirées ci-dessus.
Leurs contributions sont difficiles a quantifier si I’on n’élargit pas le domaine d’étude a des organes du
moteur autres que la chambre de combustion. Et 1a encore, 1I’approche DNS se trouve rapidement limité
par les moyens de calcul.
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6.1 Conclusions

Dans le vaste panorama de la combustion turbulente, I’auto-inflammation dans un moteur de type
CAI/HCCI pourrait apparaitre comme un phénomene simple, dans la mesure ou la composition du
mélange réactif est supposée parfaitement homogene, ce qui est déja une hypothese lourde. Cependant,
méme sans remettre en cause la véracité de cette supposition, une étude approfondie des mécanismes fins
montrent que ces conditions idéales ne font que davantage ressortir, d’une part, I’extréme sensibilité du
phénomene a la topologie du champ de température, et d’autre part, la difficulté de décrire le phénomene
d’auto-allumage de facon purement déterministe, car ce champ de température est conditionné par la
turbulence.

Il est évident que la cinétique chimique a un impact de premier ordre dans I’initiation et le dévelop-
pement de 1’auto-inflammation ; cette observation a orienté les stratégies d’étude numérique vers des ap-
proches privilégiant la prise en compte des détails cinétiques 0D a la description fidele des phénomenes
de transport moléculaire ou turbulent. Ces approches multi-zones et leur potentiel ont été présentées
dans le chapitre 2. Les résultats mettent en évidence des limites prédictives de ces modeles qui sous-
estiment, par nature, I’importance des fluctuations de température, essentielles a la description de I’ auto-
inflammation en régime CAI/HCCI. D’un autre c6té, la complexité numérique inhérente a la simu-
lation directe, avec mise en oeuvre d’un schéma cinétique complexe, rend 1’application de cette ap-
proche tout simplement inaccessible a la description de configurations s’éloignant de cas canoniques
bi-dimensionnels. Des stratégies intermédiaires ont également été adoptées. Elles permettent d’étudier
en 3D le couplage fin entre la chimie de 1’auto-inflammation, représentée par un mécanisme global, et
les mécanismes de transport, dont toutes les échelles spatio-temporelle sont rigoureusement résolues.
Cependant, les champs turbulents initiaux sont obtenus par la prescription de spectres de THI, dont la
représentativité dans des cas réels est discutable.
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Pour analyser numériquement les interactions physico-chimiques propres a I’auto-allumage dans
un moteur CAI/HCCI, la méthode de tabulation de la thermochimie a également été mise en oeuvre.
Ces principes, ainsi que son potentiel, sont exposés dans le chapitre 4. En exploitant des hypotheses
empruntées a la théorie de flammelettes et son extension pour les réacteurs homogenes, la tabulation
permet de reproduire des propriétés fondamentales de la combustion, avec une prise en compte d’effets
de chimie complexe, a des cofits numériques bien moindres que ceux nécessités par I'utilisation d’un
schéma cinétique complexe. Dans ce contexte, une nouvelle stratégie de résolution in-sifu des équations
de la thermochimie des flammelettes de prémélange étirées a également été proposée ; son potentiel a
été démontré dans des validations sur des cas 1D. Un important travail reste, toutefois, a fournir pour
intégrer cette nouvelle approche dans la simulation d’écoulements réactifs 3D.

L objectif central de cette these a été d’étudier numériquement les interactions fines entre les pro-
cessus chimiques et I’aérodynamique, dans un écoulement réactif représentatif de celui généré dans la
chambre de combustion de la machine a compression rapide du laboratoire de 'lJLRA de I'UPMC
(c.f. chapitre 5). Il a donc été possible d’analyser, en espace et en temps, I’impact de 1’historique d’une
turbulence inhomogene et anisotrope, et du champ de température turbulent résultant, sur 1’initiation
et le développement de I’auto-inflammation. Dans cette étude, les processus chimiques sont modélisés
globalement ; on rend compte d’un dégagement de chaleur chimique effectif modele, sans décrire les
sous-phénomenes multi-échelles impliqués dans une cinétique complexe. Toutes les échelles du trans-
port sont, quant a elles, résolues sur le maillage, selon I’approche DNS. Malgré une description de la
chimie simplifiée a I’extréme, cette étude a permis de caractériser deux régimes d’auto-allumage aux
conséquences bien différentes pour les constructeurs automobiles :

1. un régime pour lequel I’auto-allumage se produit quasiment en masse sur toute une portion du
volume de la chambre de combustion, s’accompagnant éventuellement de fortes ondes de pression.
Il est donc critique pour le moteur ;

2. un régime pour lequel les sites d’auto-allumage ont un volume suffisamment petit pour que I’ auto-
allumage ne génere pas d’onde de pression. La localisation exacte de ces sites est tres difficile a
prédire, dans la mesure ou elle dépend de I’historique de I’écoulement et de tous les détails fins
impliqués dans la formation de zones plus réactives.

Une analyse complémentaire, basée sur un post-traitement utilisant une tabulation de réacteurs ho-
mogenes, a confirmé ces observations et permis d’étendre I’étude. On a ainsi mis en évidence I'im-
portance de la prise en compte des effets de pression constante ou de volume constant sur la validité du
modele d’auto-inflammation. Une méthode de tabulation hybride, combinant les réponses de réacteurs
homogenes a pression constante et a volume constant en les pondérant par une quantité rendant compte
des effets locaux de compression/dilatation, a alors été proposée. Enfin, les éléments de compréhension
apportés par I’étude menée dans ce chapitre 5 ont permis d’extraire les informations principales permet-
tant de délimiter les deux régimes et ainsi, des tracer les grandes lignes d’un diagramme des régimes
d’auto-inflammation en CAI/HCCI.

6.2 Perspectives

Les premieres étapes nécessaires a la mise en oeuvre, dans le code SiTCom, d’une méthode de
tabulation des réponses de réacteurs homogenes, sont finalement présentées, dans les annexes de ce
manuscrit. La stratégie d’étude proposée comporte deux phases :
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1. durant la phase de compression, du point mort bas jusqu’au point mort haut, I’écoulement est
supposé inerte. La séquence d’admission déterminée dans le chapitre 5 est conservée, mais ici,
des variations spatiales et temporelles des coefficients de capacité calorifique sont considérées.
Ces propriétés thermodynamiques sont tabulées et les conditions d’admission NSCBC-3D ont été
adaptées en conséquence ;

2. apres le point mort haut, I’écoulement dans le volume fermé de la chambre de combustion est
considéré comme réactif et la thermochimie est alors décrite par des tables de réponses de réacteurs
homogenes. Une méthode de détermination de la valeur du terme source de la variable d’avan-
cement pour ¢ = 0, permettant d’amorcer la chimie en reproduisant les bons délais d’auto-
inflammation, a été proposée et validée pour des réacteurs homogenes a pression constante, ou a
volume constant. En outre, un solveur permettant de déterminer les conditions thermodynamiques
des gaz frais a partir des quantités transportées, a été développé. 1l est basé sur la conservation de
I’enthalpie dans le cas d’'une combustion a pression constante, ou de 1’énergie interne, a volume
constant.

Une autre perspective réside dans I’implantation de la méthode de tabulation hybride proposée dans la
sous-section 5.4.4.6 du chapitre 5. Deux difficultés peuvent étre anticipées et sont liées a la définition du
coefficient de pondération A (c.f: équation 5.64). Tout d’abord, les calculs 0D des réponses de réacteurs
homogenes a pression constante et intégrant une chimie complexe, montrent que, pour des petites va-
leurs de la variable d’avancement, la divergence de la vitesse imposée par la dilatation est négative et
tres proche de O et devient positive apres. Or, cette quantité tabulée apparait au dénominateur dans la
définition de A, ce qui souléve un probléme de division par 0. De plus, dans les zones de I’écoulement
subissant une compression, la divergence de la vitesse, apparaissant au numérateur dans la définition de
A, est négative et A peut donc devenir négatif ; dans ce cas, la pertinence de la technique de pondération
des tables est discutable. Des stratégies complémentaires doivent donc étre mises en oeuvre pour contour-
ner ces incohérences.

Enfin, I’auto-inflammation peut étre étudiée d’un point de vue nouveau, dans un cadre théorique qui
semble parfaitement adapté. En premier lieu, le réle central de la topologie du champ de température
dans la sélection du régime d’auto-inflammation en régime CAI/HCCI est maintenant bien reconnu. Plus
précisément, I’amplitude des fluctuations, ainsi que leur extension spatiale ont été identifiées comme
des criteres permettant de délimiter, d’une part, les régimes d’auto-inflammation déflagratifs, associés a
I’auto-allumage localisé, pour lesquels les phénomenes acoustiques ont un impact tres modéré, et d’autre
part, les régimes de propagation spontané, plutdt associés a I’auto-allumage homogene, et s’accompa-
gnant de fortes ondes de pression. En second lieu, durant la phase d’initiation, la température peut étre
considéré comme un scalaire passif. Ces deux caractéristiques font apparaitre le paradigme des éléments
dissipatifs comme un cadre de description de I’auto-allumage tout a fait pertinent. Proposée par Wang et
Peters [101, 126, 127], cette approche géométrique permet de décomposer 1’ensemble d’un champ turbu-
lent associé a un scalaire passif (la température par exemple), en un ensemble « d’éléments >, définis de
facon a recouvrir compleétement le volume d’étude, et pouvant étre caractérisés simplement par une di-
mension spatiale et I’écart entre les valeurs maximales et minimales du champ pour 1’élément considéré.
En utilisant ces deux quantités et en définissant, a partir d’elles, un gradient caractéristique de 1’élément
de température par exemple, on pourrait rapidement extraire les information essentielles de la topologie
du champ de température, afin de caractériser la nature du régime d’auto-inflammation.
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Annexe A

Vers la DNS de la MCR avec
thermochimie tabulée

A.1 Introduction

Cette annexe a pour but de présenter les étapes préliminaires a la mise en oeuvre de la tabulation des
réponses de réacteurs homogenes, avec prise en compte d’effets de chimie complexe, dans le solveur
SiTCom (c.f. section 3.3). Faute de temps, aucune simulation d’écoulement réactif subissant 1’auto-
inflammation n’a pu &tre mise en oeuvre durant cette theése. Le contenu de ce chapitre s’intégre donc
dans le cadre des perspectives.

Dans la premiere section de ce chapitre, les hypothéses de modélisation utilisées seront présentées.
Logiquement, elles devront &tre moins restrictives que celles utilisées dans les DNS menées dans le
chapitre précédent, puisqu’elles doivent mener a une description plus réaliste des mécanismes de I’ auto-
inflammation.

De plus, on souhaite maintenant que la thermodynamique prenne en compte les variations spatiales
et temporelles des capacités calorifiques dues aux variations de température, et, si nécessaire, de com-
position, I’objectif ici n’étant plus de décrire spécifiquement la combustion en régime homogene de
type CAI/HCCI, mais d’aborder I’auto-inflammation dans un contexte plus général. Pour y parvenir
numériquement, une stratégie différente de celle adoptée dans le chapitre précédent doit étre adoptée
pour calculer la température a partir des grandeurs transportées. En outre, le traitement des conditions
aux limites NSCBC par le code SiTCom doit étre adapté en conséquence. La deuxieme section de ce
chapitre exposera le travail effectué en ce sens.

On souhaite décrire, par I’intermédiaire d’une méthode de tabulation, I’ auto-inflammation du méthane
selon le schéma cinétique GRI-MECH3.0 [108] ; celui-ci inclut 53 especes évoluant dans 325 réactions.
Méme si, techniquement, la stratégie est trés semblable a celle que 1’on déploie dans le cas de la ta-
bulation des réponses de flammes de prémélange, des difficultés propres a la nature de la combustion
que I’on souhaite représentée, apparaissent ici. Certains auteurs proposent une direction supplémentaire
pour I’enthalpie, ou de facon équivalente pour la température, afin de modéliser 1’effet des pertes ther-
miques [33, 35], mais la pression est systématiquement supposée constante dans le domaine, les fluctua-
tions spatio-temporelles de pression étant supposées suffisamment faibles pour que 1’hypothese d’isoba-
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ricité puisse étre justifiée. Pour décrire I’auto-inflammation dans un milieu subissant une compression
volumétrique par un piston, il est évident que I’hypothese de combustion isobare doit étre relaxée. En
plus de la fraction de mélange Z et de la variable d’avancement Y. (notée c sous forme normalisée),
la connaissance des conditions thermodynamiques des gaz frais apparait donc comme essentielle a la
détermination du vecteur position dans 1’espace des phases réduit, c¢’est-a-dire a la détermination du
vecteur d’entrée dans les tables. En outre, une représentation de I’évolution temporelle d’un réacteur
homogene en fonction de Y, introduit un biais numérique. En effet, dans les tables, si 1’on associait
a Y, = 0, une valeur du terme source wy, nulle, comme c’est logiquement le cas pour un réacteur
homogene dans son état initial !, la réaction serait gelée. Une méthode doit donc étre proposée pour
contourner ce probleme.

A.2 Hypotheses de modélisation

Le coefficient de viscosité dynamique p est estimé a partir de la loi de Sutherland, appliquée a I’air,
ce qui revient donc a supposer que les autres especes ont un impact négligeable sur le calcul de la vis-
cosité. Comme dans les DNS menées dans le chapitre précédent, les fluctuations de température dans la
chambre de combustion sont obtenues en imposant des pertes thermiques au niveau des parois, également
prises en compte numériquement par la prescription d’un coefficient de convection h = 40 W.m—2 K1,
En plus, on souhaite inclure ici des fluctuations de composition par I’intermédiaire de fluctuations de
fraction de mélange Z, en imposant un profil de Z sinusoidal autour de la valeur stoechiométrique Z4;
au niveau du plan d’admission.

L’évolution de la thermochimie des volumes fluides dans 1’écoulement turbulent est assimilée a celle
de réacteurs homogenes, dont la réponse est paramétrée par le vecteur ® = (Y, Z, Py, Tp)” (c.f. sous-
section 4.4.4.3). L’hypothese de nombre de Damkdohler élevés est donc adoptée. Ici encore, I’hypothese
de nombres de Lewis tous unitaires est faite, selon laquelle les phénomenes de diffusion différentielle
sont négligeables. En conséquence, la fraction de mélange Z est un scalaire passif, a travers lequel tous
les processus de mélange peuvent &tre suivis de maniere effective. La variable d’avancement est définie
de facon a pouvoir suivre correctement 1’auto-inflammation du méthane dans 1’air dans le domaine de
chimie vive, comme la combinaison linéaire suivante

Y.=Yco + Yco, + Yu,0. (A.D)

Pour faciliter cette étude exploratoire, on utilise une hypothese, basée sur une condition nécessaire
a la validité d’une MCR, selon laquelle la phase de compression est suffisamment rapide pour que les
processus chimiques n’aient pas le temps de s’y amorcer. En d’autres termes, le fluide, constitué d’un
mélange de méthane et d’air, est considéré comme inerte durant la phase d’admission et Y,2%™ = yadm 4
YC“gZL + Yﬁ;’g = 0 jusqu’a I’instant du point mort haut. Pour valider cette hypotheése dans le cas de
I’auto-inflammation du méthane, des calculs en chimie complexe 0D sont effectués a 1’aide du code
CANTERA [44]. IIs permettent de décrire 1’évolution temporelle de la thermochimie d’un réacteur dont
le volume est une fonction donnée du temps. Les mécanismes chimiques impliqués dans la réaction sont
décrits par I'intermédiaire du schéma cinétique GRI-MECH3.0 [108]. L’évolution temporelle du volume
du réacteur est obtenue a partir de I’interpolation de la vitesse du piston mesurée lors d’essais effectués

1. At =0, c’est-a-dire a Y. = 0, le réacteur est dans son état initial et les termes sources chimiques sont tous nuls ; en
c . N .
conséquence, wy, = » ;.4 arwr = 0
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| Z2() | Py(am) | Ty (K) |
| Z4=0.055066 | 02 [ 400 |

TABLE A.1 — Conditions thermochimiques initiales du calcul de réacteur homogene a volume fonction
du temps.

sur la MCR (c.f figure 5.2). On a alors une idée de 1’évolution des grandeurs thermochimiques dans la
MCR en négligeant tous les phénomenes de transport, ¢’est-a-dire dans le coeur adiabatique. Comme il
correspond a un site qui ne subit pas les pertes thermiques ralentissant la réaction, il est associé a la valeur
maximale de Y, dans la chambre de combustion. Ainsi, si I’hypotheése Y. = 0 est vérifiée pour le cas le
plus sévere d’un réacteur homogene, elle le sera nécessairement dans tout le volume de la chambre de
combustion. De plus, pour rendre cette validation encore plus stricte, plutdt que de raisonner sur Y, qui est
définie a partir d’especes majoritaire évoluant principalement quand le dégagement de chaleur chimique
est vif, on peut transposer la validation sur une espece radicalaire minoritaire dont la dynamique rythme
les tous premiers instants de 1’auto-inflammation. Le peroxyde d’hydrogéne HsOs vérifie bien cette
propriété. Sur la figure A.1, on montre les évolutions en fonctions du temps adimensionné par le temps
du point mort au ¢{7pc, de la température (A.1(a)), la pression (A.1(b)), Y. (A.1(c)) etde Yz, 0, (A.1(d)).
Les conditions thermochimiques initiales sont récapitulées dans la table A.1. Du point mort bas (t* = 0)
jusqu’au point mort haut (t* = 1), la pression et la température subissent I’effet de la compression
adiabatique du volume du réacteur par le piston. Un plateau est ensuite observé ; il correspond a la phase
durant laquelle les radicaux sont formés en quantité suffisante pour que les réactions exothermiques de
I’auto-allumage s’emballent. Durant cette seconde phase, la fraction massique du H2O3, et a fortiori, Y.,
restent nulles, ce qui valide I’hypotheése d’écoulement inerte durant la phase de compression, du moins
pour les conditions initiales choisies ici.

A.3 Simulation numérique directe de la chambre de combustion durant
la phase d’admission

A.3.1 Tabulation de la thermodynamique durant la phase de compression

Dans SiTCom, il a été choisi de transporter I’énergie totale non-chimique, c¢’est-a-dire la somme de
I’énergie cinétique et de 1’énergie sensible (c.f. équation 3.15) qui sont donc toutes deux des quantités
connues en chaque point du maillage. Pour déterminer la pression P par la loi des gaz parfaits, il est
nécessaire de déterminer, en plus de la masse volumique p obtenue par I'intégration de I’équation de
continuité 3.22, la masse molaire moyenne du mélange W, ainsi que la température 7', ce probléme étant
le méme pour un écoulement inerte ou réactif. La tche était grandement simplifiée dans les DNS de la
chambre de combustion de la MCR de I'lJLRA de I'UPMC, présentées dans le chapitre précédent, ot 1’on
avait supposé que les capacités calorifiques étaient constantes. De cette hypothese découlait le fait que
W était également constante, ainsi qu’une relation trés simple entre 1’énergie interne et la température

T=%. (A.2)

Cy
La détermination de la température ne posait donc aucun probléme particulier dans le cas de ces si-
mulations. Cependant, pour des capacités calorifiques variables, le probleme est beaucoup plus com-
plexe, W variant également, et la température ne pouvant plus étre déterminée aussi simplement a partir
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FIGURE A.1 — Evolutions de grandeurs thermochimiques en fonction du temps adimensionné dans un
réacteur homogene dont le volume varie en fonction du temps adimensionné (réponse calculée par CAN-
TERA).

de I’énergie sensible. L’ objectif de ce chapitre est de présenter les étapes intermédiaires nécessaires a
I’intégration d’une chimie complexe tabulée de réacteurs homogenes dans le code SiTCom.

Pour un mélange inerte, W n’est fonction que du vecteur composition Y, qui est associé ici a la
fraction de mélange Z
Y=Y"“2), (A.3)

ou I’exposant u signifie que la quantité est extraite de la table dans le cas inerte. La température peut &tre
obtenue, en connaissant Z et eg, par I’inversion de I’équation3.14. Cette inversion n’étant pas possible
analytiquement, on procede a la tabulation de la température en fonction de Z et e;, comme proposé
dans [10],

W o= W2 (A4)
~ v(Z, es) (A.5)
T = T“Ze,). (A.6)

Dans les fichiers de reprise de SiTCom, on ne stocke que la température et pour initialiser le champ de
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es, on doit également générer la table

es = e (Z,T) (A7)
v = yZT). (A.8)

Remarque : il aurait été possible d’utiliser une seule table, a partir de laquelle, connaissant Z et es (ou
T'), on aurait pu déterminer 7" (ou e,) et 7. Cependant, I’économie de mémoire que cette stratégie aurait
permis est tres modeste, le nombre de dimensions étant petit (deux entrées uniquement). On favorise ici
le temps de calcul imputable a I’interpolation.

On présente, ci-dessous, le flow-chart du calcul des propriétés thermodynamiques par interpolation
dans SiTCom.
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A.3.2 Conditions aux limites d’entrée sur le plan d’admission

Le formalisme NSCBC mis en oeuvre dans les simulations directes présentées dans le chapitre
précédent doit maintenant étre adapté, de facon a prendre en compte de variations spatiales et tempo-
relles des capacités calorifiques.

A.3.2.1 Conditions aux limites NSCBC pour une entrée, avec c, et c, variables

Formulation générale

~ étant variable, la compression n’est plus isentropique, mais adiabatique. On développe, dans la
suite, les calculs permettant d’aboutir aux nouvelles équations NSCBC. La méthodologie est largement
inspirée de celle présentée par Vicquelin dans son manuscrit de these [123]. Elle est simplement dégradée
ici d’une approche réactive multi-especes, ol toutes les especes sont transportées, a une approche inerte
ou la composition locale du mélange est suivie de facon effective par la fraction de mélange Z, trans-
portée comme un scalaire passif (Le=1).

Dans un premier temps, on rappelle quelques définitions :

la constante du gaz r est définie comme r = R/W ;

I’énergie totale non-chimique E est la somme de 1’énergie sensible e et de I’énergie cinétique e, :

T

1

E = / co(THdT' — rTref + o Uk (A9)
Tref

le vecteur des variables conservatives s’écrit

T
U= (pvpu17pu2apu3apapEapZ) ) (A.10)
et celui des variables primitives,
U = (p,ur,ug,us, E,)" (A.11)
— le transport des variables conservatives s’écrit, sous forme vectorielle :
oU oFk OF%
— +— =0 A.12
ot + Oxy, + Oxy, ’ ( )
ou
0
Pk —2p A1k
purug + 01, P Ay
Oor P
2 Il I o —2p1 A3k . (A.13)
pusuy + 03, P oA, Hep OT
(pe + P)uy TSR T Dy By,
pupZ _ﬂai
Sc oz,

L’équation vectorielle de conservation des variables conservatives A.12 peut étre écrite sous une
forme quasi-linéaire, en utilisant la matrice jacobienne permettant le passage des grandeurs conserva-
trices aux grandeurs primitives P = OU /OU. Elle devient :

au  OFF _ou  OF

PortauPor T o

0, (A.14)
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qui devient, en notant JF¥ /U = J* et en la multipliant par P~!,

ou ou OFk
Z o plgkp== 4y p1Z2D . Al
g TP TP TP =0 (A1)

Dans ce qui suit, on calcule les coefficients des matrices P, P! puis J k en suivant la méthode
proposée par Vicquelin [123], adaptée aux hypotheses de modélisation utilisées ici. Ainsi, on exprime
les variations infinitésimales des variables conservatives en termes de variations infinitésimales des va-
riables primitives.

Tout d’abord, on obtient trivialement

9p=0p, (A.16)
dpu; = pOu; + u;0p 1=1,2,3, (A.17)

et
0pZ = p0Z + Z0p . (A.18)

De plus, en remarquant qu’en I’absence de réaction, r n’est fonction que de la composition, et donc
icide Z,ona

Oes = 0T —TyepOr
dr

- CvaT - TTBfE

OZ. (A.19)

La loi des gaz parfait permet d’exprimer 07" en fonction de dp, IP et Z

1 T T dr
T=—0P——0p— ———=0Z
0 pra op . 28 ,

ce qui, une fois injecté dans I’équation A.19 donne

T 1 T

deg = ——p+ —OP + <— - Tref> ——~0Z. (A.20)
pr pr » dz

=y (A21)

La variation infinitésimale de JpE est finalement obtenue, a partir de la définition A.9 et de 1’équation
A.20,

OpE = O0Opes+ Ope.

rT 1 T dr
= |es+e——)O0p+ puiOu; + —0P +p| —— —Tey | =502 (A.22)
» » » dZ
1 0 0 0 0 0
Ul P 0 0 O 0
P= 2 0 p 00 0 , (A.23)
us 0 0 p 0 0
es+ec— % pur  puz  pug % P (—% - Tref) %
Z 0 0 0 0 0
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La matrice inverse associée s’écrit :

1 0 0 0 0 0
—u % 0 0 0 0
U 1
w2 0 5 0 0 0
P l= — 0 0 % 0 0 , (A.24)

x(e. —es) +rT
+Z[-T - %Tref] c‘l% —suy —xug —xuz x (T + %Tf‘ef) c%
z 1

Z
- 0 0 0 0 -

r (ou de maniére équivalente, W) et » (ou ) doivent donc étre connues. Elles sont déter-
minées, a partir des quantités transportées, par interpolation dans des tables, selon la méthode décrite
dans la sous-section A.3.1.

On calcule maintenant les coefficients de la matrice des flux eulériens J* = 9F*/0U. Pour cela,
on exprime les variations infinitésimales des flux eulériens en fonction des variations infinitésimales des
grandeurs conservatives.

Tout d’abord, dans I’équation de continuité, on a, trivialement,

Opuy = Opuy ; (A.25)

Ensuite, dans 1’équation de conservation de la quantité de mouvement, on a, pour j=1,2,3,

Opujuy, + 0;,0P = u;0puy + puiOu; + 6,0P, (A.20)
avec
pupOu; = uy (pOu;)
= (Opuj — u;0p), (A.27)
donc
Opujuy, + 0;,0P = —uju0p + uj0puy, + upOpu; + 0;,0P. (A.28)

Pour I’équation de conservation 1’énergie totale non-chimique, une variation infinitésimale du flux
convectif s’exprime comme

0 (pE + P)uy = OpupE + Ouy P, (A.29)
avec
opurE = FEdpuy + pupdFE
= FEldpuy + up0pE — upEdp, (A.30)
et

OupP = wu,OP + POuy,
P P
= wup0P + E@puk — uk;(?p. (A.31)

On obtient finalement que

P P
0 (pE + P)u = —uy <E + p) op + <E + ,0> Opuy, + ugOpE + ui0P. (A.32)
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Enfin, une variation infinitésimale du flux de fraction de mélange s’écrit

opurZ = Z0puy + pup0Z
= —upZdp+ Z0puy + upopZ.

(A.33)
(A.34)

11 est maintenant nécessaire d’exprimer 0 P. Pour cela, on inverse 1’équation A.22, d’ou il vient que

d
OP = [T — x(ec+ es)] 0p — preu;Ou; + 20pE + p (T + #Trey) d—;@Z
d
= [T+ x(ec — es5)] 0p — su;iOpu; + #0pE + p (T + »Tcf) é@pZ + (e —1T) Op
d
= xe0p — »u;0pu; + 20pE + (T + #Tycy) é&pz.

(A.35)

En utilisant A.35 dans A.28 et A.32, les variations infinitésimales des flux convectifs s’expriment finale-

ment, en fonction des variations infinitésimales des variables conservatives, comme suit :

dpuy, = dpuy ;

Opuju + 0;,0P = (djpxe. — ujuy) Op + ujOpuy + updpu; — d51,22u;0pu;
dr

+0;1,220pE + 0, (T + 5Ty f) d—ZapZ ;

P P
O(pE+ P)ur, = wuy <%ec - F— p> op + (E + p> Opuy — seupu;Opu;

d
+oeupOpE + up, (T + #Trey) é@pz :

et
opurZ = —upZ0p + Z0puy, + updpZ.

(A.36)

(A.37)

(A.38)

(A.39)
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Les coefficients de la matrice F* = P~!.J* P apparaissant dans le membre de gauche de I’équation

vectorielle A.15 peuvent maintenant étre calculés :

Fr=pPlJkpP=

Uk

0
0
0
0

0

dikp  Oap  O3p
U 0 0
0 Up 0
0 0 UL
o1y P dopyP O3pyP
0 0 0

0
o1k/p
dor/p
03/ p

Up

0

: (A.43)

o O O o O

Uf

Remarque : la prise en compte, ou non, de variations spatiales et temporelles de ¢, et ¢, ne change pas

les coefficients de la matrice F*.

La forme caractéristique de 1’équation A.15 est obtenue aprés la diagonalisation de F*. La matrice

diagonale des valeur propres de F*, notée A*, est telle que

Fr =S AFS
et permet de réécrire A.15 comme
ou ou OF"
— + SpAfS T — P L =
ot + Sk k oxy + ox
avec :
up—a 0 0 0 0
up, 0 O 0
Ak — 0 wur O 0
0 0 wug 0
0 0 0 wugp—+a
0 0 O 0
1/(2a%)  bip/a®  da/a®  d3/a”
—01k/(2pa) 1 — 01y, 0 0
g, —0ax/(2pa) 0 1 — Oy, 0
=
—53k/(2pa) 0 0 1-— 53k
1/2 0 0 0
0 0 0 0
et
0  —dkpa —dogpa —d3kpa
Sika? 1 — 61 0 0
—1 52ka2 1-— (52k 0
S = 9
53ka 0 1-— 53k
0 dikpa  doppa  O3pa
0 0 0

1/(2a?)
11/ (2pa)
dar/ (2pa)
d31./(2pa)
1/2
0

1
—01k
—dop,
— 03k,

1

0

— o O O O O

(A.44)

(A.45)

(A.46)

, (A47)

— O O O O O

(A.48)
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A cette étape, I’équation vectorielle de conservation A.12 a été traduite dans le formalisme des ondes
caractéristiques, qui se préte beaucoup plus facilement aux traitements des conditions aux limites. Pour
simplifier I’écriture, on suppose dans la suite que I’entrée est perpendiculaire a la direction x;. L’équation
A.45 devient alors

ou ou ou ou OF%
+SIAIST 4+ PP+ P Pl L= A49
ot ! 0xq * Oxa * Oxs + oxy, ( )
Suivant la méthode de Thompson [117], on introduit le vecteur L, tel que
ou
L=A'S" (A.50)
8.7}1
Les composantes £; de ce vecteur sont associées aux perturbations :
— entropiques, se propageant a une vitesse w1 (£2);
— tourbillonnaires, se propageant également a une vitesse u; (L3 et L4);
— acoustiques progressives, se propageant a une vitesse u1 + a (L5);
— acoustiques rétrogrades, se propageant a une vitesse u; — a (L£1);
— des scalaires actifs ou passifs, se propageant a une vitesse u; (Lg) ;
et sont telles que
(1= ) (45 - 32
29 oP
uy <CL 8:cp1 8x1>
L= uy g2 . (A.51)
ui 37313
(u1 + a) g—g + paggi)
9Z
1 Txl
On note d le vecteur tel que
5 [ﬁ +3(L5+ L )}
a2 |42 5 1
2pa (£5 - £1)
d=S.L= L3 : (A.52)
Ly
(L5 + L1)
Lsg
et I’équation A.49 devient
ou ou ou OFk
— +d+ F? F3 p1—L=o. A.53
ot T o T e T om (A33)

Le passage des variables primitives aux grandeurs conservatives s’effectue en multipliant I’équation A.53
par la matrice jacobienne P,
ou 6F2 OF® OF%
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avec

dy
urdy + pda
ugdy + pds
usdy + pdy
(65 +ec— @) dy + puidit1 + %5 +p (-% - Tref) %dﬁ
Zdl + pd6

Pd = (A.55)

On doit prescrire I’amplitude des perturbations entrantes. Selon I’approche adoptée initialement dans
[105], les termes diffusifs et visqueux, ainsi que les termes convectifs transverses, sont négligés dans
I’équation vectorielle A.53,

ou
9t +d=0. (A.56)

En exprimant chaque composante de A.56, on obtient le systtme LODI (Locally One-Dimensional and
Inviscid assumption),

Pt L Lo+ 3L+ L) =0

B (L5 — L1) =0
Gl =0 (A.57)
%4—;64:0

O+ 3(L5+L1)=0

0Z _
W—FEB—O

Comme signalé dans la sous-section 3.3.2.1, lorsque d’importantes fluctuations transverses existent
au niveau des limites, une approche monodimensionnelle ne suffit pas a contourner completement le
probléme des oscillations numériques induites par la prescription des conditions aux limites en com-
pressible. C’est pourquoi, Lodato ef al. [72] proposent d’introduire, dans le systtme LODI A.57, une
correction permettant de prendre en compte les termes transverses, toujours en négligeant les termes
visqueux et diffusifs, aboutissant ainsi a 1’équation vectorielle

ou
—+d-T = .
o + T =0, (A.58)
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dont les composantes s’expriment

9 4 L\Lo+ L5+ L) -Ti=0

9 4 L5 —T3=0

(A.59)
aug
+Ly—T4=0
813 (£5 + £1) T5 =0
0Z
ot + EG[ - 7-61 - O
Le vecteur T rassemble les termes transverses selon les directions x5 et x3 :
_ Opuy
%
_,,, Opu1
6u ot 1 0P
ou —up Pz — 2L
T = _]-‘ta = 83;33 T%IPQ , avec t=23. (A.60)
L —u 88xt - 5%73
o P Ut
Ut 81,5 3; 81,
Ut oxt

En multipliant I’équation A.58 par la matrice & 1_1 et en remplacant le vecteur d par son expression

dans A.52, les variations des amplitudes des ondes transverses sont reliées aux dérivées temporelles des
variables primitives,

U
ot

ou¥l =8 1_17'. Les composantes de 1’équation A.61 s’écrivent

Sy +L-F' =0, (A.61)

.
(ap pa%?) +L1-%1=0

<a2§;§—>+£2—z2_0

2 4 L3 —TL=0
(A.62)

Wa | Lo+ L4—Fp=0

<8t +pa8“1> + L5 — %L =0

o]
—f%—ﬁﬁ—%:o

ou T} est la ki®™e caractéristique, dans une direction x,,, perpendiculaire a la direction z; (m=2,3), qui
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est elle-méme perpendiculaire au plan limite. Les composantes de T! s’écrivent

Ts — paTs
a*Ti —Ts

gl = 772 . (A.63)
Ts + pa'Ta

Te

Les composantes du vecteur £ sortant du domaine de calcul peuvent étre calculées a partir des
données disponibles sur le maillage. De plus, grace au systeme A.62, celles qui entrent dans domaine
peuvent étre calculées a partir des variations temporelles des variables primitives, correspondant aux
conditions aux limites physiques. Celles-ci sont généralement définies comme des relaxations, a des
vitesses déterminées par 'utilisateur par I’intermédiaire de coefficient, vers des valeurs cibles. Des co-
efficients élevés correspondent a des relaxations rapides, les cas limite de coefficients infinis revenant a
prescrire des conditions aux limites rigides, avec toutes les distorsions numériques que cela entend. Dans
le paragraphe suivant, le formalisme général obtenu ci-dessus est appliqué au traitement des conditions
limites d’entrée non-réfléchissante en subsonique.

Application au cas d’une entrée non-réflechissante subsonique

Sile domaine de calcul est situé a droite (resp. a gauche) du plan d’entrée considéré, les caractéristiques
associées a Lo, L3, L4, Lg et L5 (resp. a Lo, L3, L4, Lg et L1) entrent dans le domaine et donc, 5 condi-
tions aux limites sont nécessaires a la fermeture du probleme. La stratégie proposée dans [132] a été
adoptée et mise en oeuvre numériquement dans SiTCom ; la contribution des termes transverses selon la
méthode NSCBC-3D proposée dans [72] est prise en compte ici. Les trois composantes w; de la vitesse,
la température 7" ainsi que la fraction de mélange Z sont imposées,

P 2(1 — M2
<8+paaul> +H5MAU1+T% :0’

ot ot La
<a22§ —~ %1;) +n2£Z§VAT+S§ =0,
% + ngLixAuQ +TL=0,
% + 774L%AU3 +T1=0,

aaf +p-AZ+ T =0, (A.64)

(A.65)

ou 72, ..., M5 représentent des coefficients de relaxation. Comme dans les études numériques menées
dans le chapitre précédent, la valeur des coefficients utilisés est plus élevée que celle suggérée dans
[132]. De cette maniere, méme si I’on rigidifie le systéme, on n’autorise pas de fortes dérives autour des
valeurs cibles, de facon a pouvoir maintenir les conditions d’admission nécessaires a la reproduction des
conditions observées expérimentalement dans la MCR.

N3 =ns =1 = 3,28
N2 =15 = —9,28
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Auy = up, —up, AT =T —T*, AZ = Z — Z* représentent respectivement les écarts entre les valeurs
des composantes de vitesse, de la température et la fraction de mélange au niveau des mailles adjacentes
aux entrées. Les valeurs cibles sont identifiées par I’exposant *.

Remarque : dans le chapitre précédent, on avait montré que dans des conditions isentropiques, Lo
pouvait s’écrire (sans faire apparaitre la correction pour les contributions transverses)
Lo =mn2Pa/l;log [(P/ Po)' 7 (T T, 0)”] , avec Py et Tp, respectivement la pression initiale et la tempé-
rature initiale. Il n’y avait donc aucune température cible a imposer. Ici (toujours sans les termes trans-
verses), Lo = mapaR/(L;W)AT et la fermeture des conditions aux limites pour 1’onde entropique
nécessite la prescription d’une température cible 7. Pour déterminer 7™, une méthode a été proposée ;
elle est décrite dans la sous-section suivante.

A.3.3 Test numérique de la méthode NSCBC-3D couplée a la tabulation de la thermody-
namique, en 2D

Sans prendre en compte les corrections du formalisme NSCBC-3D intégrant les variations spatiales
et temporelles de ¢, ¢, et donc de +y, une dérive de la température par rapport a sa valeur cible était
observée. Ce probleme est particulierement marqué dans les zones situées dans le voisinage des coins,
ou la composante normale de la vitesse que 1’on impose est tres faible (c.f. profil 4 sur la figure 5.3, a un
rayon proche de D../2 = 0.02m).

Ainsi, pour une simulation numérique directe ot le profil d’admission est laminaire (i.e. on ne sur-
impose pas de signal turbulent corrélé, au profil de vitesse cible dans la direction normale au plan d’ad-
mission), et ou aucune fluctuation de Z, ni de température, n’est imposée (Z = Z4 et T* = 405 K), on
montre un agrandissement du champ de température au voisinage du plan d’admission. On observe une
dérive du comportement des conditions aux limites dans le cas ou la correction nécessitée par la prise en
compte des inhomogénéités des coefficients calorifiques est négligée (image de gauche sur la figure A.3).
Compte-tenu de I’extréme sensibilité du phénomene d’auto-allumage a la température, il est évident que
cet artefact numérique doit étre évité. Apres adaptation du formalisme NSCBC-3D, ces perturbations
numériques sont enticrement éliminées (image de droite sur la figure A.3).

Pour tester cette extension de la méthode NSCBC-3D a ¢, et ¢, variables, couplée a la stratégie
de tabulation de la thermochimie décrite précédemment, la simulation numérique directe d’un cas 2D
simple de compression en laminaire est mise en oeuvre :

— la composante normale de vitesse au plan d’admission U* est déterminée selon la méthode pro-

posée dans la sous-section 5.2.3. Les autres composantes sont imposées a 0 ;
— le profil d’admission de la fraction de mélange cible Z* est une sinusoide de période D../2.5 et
d’amplitude 0.0126;

— la température cible d’admission 7™ est définie de fagon a étre toujours inférieure a la température
de compression adiabatique, pour générer des flux thermiques significatifs dans la chambre de
combustion.

Les résultats du calcul a un instant arbitraire ou I’écoulement s’est suffisamment développé dans la
chambre de combustion de la MCR, sont présentés sur la figure A.4.
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(a) Sans correction

(

) Avec correction

FIGURE A.3 — Champ de température issus d’un cas 2D laminaire, au voisinage du plan d’admission
(coté gauche). A gauche, NSCBC-3D sans correction pour la prise en compte de ¢, et ¢, variables. A
droite, avec correction.

Les champs physiques restent symétriques par rapport a I’axe de la chambre de combustion, confor-
mément aux conditions aux limites imposées ; les nouvelles conditions aux limites n’introduisent au-
cune perturbation numérique qui pourrait déstabiliser artificiellement I’écoulement. En outre, aucune
distorsion n’est produite au niveau du plan d’admission, comme 1’atteste le champ de pression, dont les
fluctuations, d’amplitude tres faibles, résultent uniquement de la dynamique de I’aérodynamique.

A.3.3.1 Modélisation de la température de compression non-isentropique

On suppose que le volume de la chambre de pré-compression (c.f. figure 5.1) se comporte comme
un réacteur homogene subissant la compression volumétrique imposée par le piston, ainsi que des pertes
thermiques. La température cible T prescrite au cours du temps sur le plan d’admission est assimilée a
celle de ce réacteur ; on la détermine de la maniere présentée ci-dessous.

La loi des gaz parfait est tout d’abord écrite sous la forme
PV =nRT, (A.66)

ou V' désigne le volume et n le nombre de moles de gaz présent dans V. Pour un gaz parfait inerte,
I’énergie interne u n’est fonction que de la température et on peut écrire que

du = ¢,dT . (A.67)
De plus, la premiere loi de la thermodynamique permet d’écrire que

6Q = codT + PdV . (A.68)
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FIGURE A.4 — Champs instantanés issus d’un calcul 2D laminaire ; test des conditions aux limites.
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ou () correspond a la chaleur échangée entre le systeme considéré et I’extérieur. Comme le gaz dans
la chambre de combustion (c.f. sous-section 5.2.1), le gaz contenu dans la chambre de pré-compression
subit des pertes thermiques telles que

6Q = —hSye(T — Touy )6t , (A.69)

ol Spe = 7rD][2J /2 — wD2 /4 + wDyx, est la surface délimitant le volume de la chambre de pré-
compression ; la surface S.. = mwD?,/4 du plan d’admission ne participe pas aux échanges thermiques
avec I’extérieur et est, par conséquent, retirée de la surface totale. En utilisant I’égalité A.69 dans
I’équation A.68, on obtient que

1
dT = —( = hSpe(T — Tou)0t — PdV) . (A.70)

Cy

cydT = ¢, dT + PdV + VdP
= ST — Tout)St + VP, (A1)

ce qui, une fois injecté dans I’équation A.70, donne
Y( = hSpe(T — Tout)0t — PdV') = —hSpe(T — Tput)dt + VAP ; (A72)

on divise a gauche et a droite par PV,

v (— 1S (T — Tyur)ot —

av hSpe dP
PV

v )= Py (T — Tout)ot + 5 (A.73)
Pour un volume fermé, sans échange de masse avec I’extérieur, n est constant durant la transformation,

ce qui permet d’obtenir que

dP dI' dV

- = _ AT4

P T |4 ( )
En utilisant cette relation dans 1’équation A.73, il vient, apreés manipulations, que

dv dT hS
—1)—+ — — 1) 2T — Tou) 0t = A7
que I’on peut réécrire
v hS, Tout
dT = —(v - 1T — D1 — === ) ot A76

ou nR est constant. On prend donc nR = PyV{y/Tp. L’équation A.76 est discrétisée a I’aide d’un schéma
d’Euler explicite, et I’expression de S, est explicitée, pour aboutir finalement a

AV™  WIy(mD3/2 — wD2, /4 + wDpay) Tout
1— 5t A77
v T PoVp < ™ ) ﬂ - AT

T =1m [1 — (" - 1)(
ou " estcalculé a T™ et Z;.

Remarque : pour h=0W.m~2.K~!, on obtient I’évolution de la température dans un réacteur homogéne
adiabatique dont le volume est fonction du temps.
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Sur la figure A.5, on présente I’évolution en fonction du temps adimensionné, de la vitesse du piston
(trait noir pointillé), de U}, la vitesse débitante cible calculée a partir de la vitesse du piston selon la
relation 5.21 (trait noir plein), et de U,, celle effectivement prescrite par 1’intermédiaire de I’approche
NSCBC-3D, dans un cas 2D laminaire, sans fluctuation de fraction de mélange (trait rouge plein), pour
Z = Zy et h=0W.m 2K .

Velocity (m/s)
~
T
|

| . . | .
0,25 0,5 0,75 1

FIGURE A.5 — Evolution en fonction du temps, des vitesses caractérisant la compression volumétrique.
Trait noir pointillé : vitesse du piston. Trait rouge plein : U}, la vitesse débitante cible calculée via
la relation 5.21. Trait noir plein : vitesse débitante U, effectivement prescrite par I’intermédiaire de
I’approche NSCBC-3D, dans un cas 2D laminaire, sans fluctuation de fraction de mélange (Z = Z).

A cause d’un effet de relaxation inhérent a ’approche NSCBC, U, < U}, la quantité de gaz ad-
mis dans la chambre de combustion durant la phase de compression est sous-estimée, avec, comme
conséquence, la sous-estimation de P et " par rapport au calcul 0D a volume fonction du temps, effectué
avec le code Cantera, comme le montre la figure A.6. De la méme manicre que dans I’étude numérique
menée dans le chapitre 5 (c.f. sous-section 5.2.4.1), on peut affecter a U, un coefficient permettant de
corriger ce biais.

A.4 Perspectives : tabulation de la thermochimie durant la phase de com-
bustion a volume constant

Avant le point mort haut, I’écoulement est considéré comme inerte et les tables thermodynamiques ne
présentent que deux entrées (Z,es) ou (£,1), ou T et e sont équivalents respectivement a la température
Ty des gaz frais et a leur pression . Grace a cette hypothese d’écoulement inerte durant la phase de
compression, validée dans la figure A.1 pour les conditions initiales présentées dans la table A.1, le
stockage des tables ne nécessite que tres peu de mémoire. Si I’on avait da inclure la description des
processus chimiques par la tabulation de réacteurs homogenes, deux entrées supplémentaires auraient été
nécessaires. En effet, I’état thermochimique d’un réacteur est entierement déterminé par la connaissance
de Y., Z et les conditions thermodynamiques des gaz frais (i.e a Y, = 0) représentées par le couple
(Py,Tp). En considérant que le mélange est inerte jusqu’au point mort haut, on s’économise le stockage
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FIGURE A.6 — Comparaison des évolutions de la thermodynamique dans la chambre de combustion.
Noir : moyenne spatiale de la DNS 2D laminaire. Rouge : réponse 0D, calcul Cantera pour un volume
fonction du temps.

selon les directions Y, et Fy. De plus, au cours de la compression, la thermodynamique des gaz frais est
fortement impactée (d’apres la figure A.1, Py € [0.2atm, 1.2atm] et 7 € [400K, 1100K]). Or, les tables
devant étre générées sur toute la gamme de variation, leur taille devient rapidement trés importante et un
facteur limitant dans la simulation.

A.4.1 Implantation des tables thermochimiques de réacteurs homogenes
A.4.1.1 Raccord entre les tables en inerte et les tables en réactif

Tout d’abord, on doit s’assurer que le raccord entre les tables en inerte (phase de compression) et les
tables en réactif (phase de combustion a volume constant) s’effectue correctement, notamment au niveau
de I’énergie sensible. Pour une tabulation de type FPI, selon la section 4.4.4.3, le vecteur des parametres
de contrdle s’écrit ¥ = (c, Z, Py, Tp)”. Dans ce qui suit, les quantités pour lesquelles I’exposant 77
est précisé sont extraites des tables réactive FPI ; celles identifiées par 1’exposant “ sont, quant a elles,
extraites des tables thermodynamiques inertes (c.f: sous-section A.3.1). La relation 3.14 peut s’écrire

sous la forme

€s = 6§P1(6527P05T0)
TP (c,2,Py,To) RT
_ / eo(T)dT — — - =2re!
Tref W (C7 Z,PO,TO)
To TEPI(¢,Z,Py,Th) RT
. / co(T)dT' + / eo(TYdT' — —pr et
Tref To W (C, Z, P{], TO)
RTref /TFPI(QZ’PO’TO) / /
= €u Z, T + =+ C T dT
HETY + gt [ o)
RTref

— . (A.78)
W' (e, 2, Py, Th)



Vers la DNS de la MCR avec thermochimie tabulée 187

Remarque : pour ¢ = 0, on a bien WFPI(C, Z, Py, Ty) = W"(2), ce qui est essentiel pour assurer un
raccord rigoureux entre les deux tables : €X' P! (c = 0, Z, Py, Tp) = e%(Z,Tp).

A4.1.2 Détermination des conditions thermodynamiques des gaz frais (P, 7))

Y. et Z sont donc transportés dans le solveur SiTCom et sont connus en chaque point du maillage.
Pour extraire de la table le vecteur d’état ¥ = \I’T“b(c, Z, Py, Tp), il reste a déterminer Py et T, de
facon consistante avec I’approche de tabulation de PSR. Deux types de réponses de réacteurs fermés
(sans échange de masse ni de chaleur) sont généralement utilisés pour modéliser la thermochimie dans
la maille : ils sont caractérisés par une condition thermodynamique supplémentaire de volume constant
ou de pression constante. La stratégie décrite dans ce qui suit pour déterminer (Fy, 1) s’inspire de celle
proposée, pour des réacteurs homogenes a volume constant, par Subramanian [112]. Elle est ici adaptée
au cas ol la composition du mélange est suivie par la fraction de mélange Z. Le cas des réacteurs ho-
mogenes a pression constante est également présenté.

— Cas des réacteurs homogenes a volume constant :
Dans cette configuration de réacteur, la masse volumique est constant au cours de la réaction (elle
est notée p*) et est directement extraite de I’intégration de 1’équation de continuité par le solveur
SiTCom au point considéré du maillage,

p* = p T (x,1). (A.79)

Dans les gaz frais, la masse molaire du mélange n’est fonction que de Z et est connue, Z étant
transporté. La loi des gaz parfait permet donc de relier la pression et la température initiale,

Py = p*ro(2)To = BTo - (A.80)

De plus, on montre facilement que dans ce type de réacteur, I’énergie interne est conservée (elle
est notée e;), ce qui permet d’écrire que

Nsp Nsp
ef =es+ Y AR} Yi=el+ > ARGV (A.81)
k=1 k=1

L’énergie sensible e, peut étre déterminée a partir de 1’énergie totale non-chimique transportée
dans SiTCom, et Ah? kYo, fonction uniquement de Z dans les gaz frais, peut également étre
extrait des tables. On réécrit la relation A.81 de facon équivalente comme

Nsp
> ARG Yy —e) - K, =0, (A.82)
k=1

_ N Nsp 0 0
avec K, =) ;" AhMYk — e, connu.

En notant AH (c, Z, Py, Ty) = S0 Ah$ Y, en remarquant que e n’est fonction que de
(Z,Ty) et en utilisant la relation A.80, I’équation A.82 devient,

AHy(c,Z, BTy, Ty) — €3(Z2,Ty) — Ky = 0. (A.83)
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Il convient de souligner que, dans le solveur SiTCom, on transporte Y., et pas c2, qui reste
donc a déterminer pour extraire les informations de la table. On fait I’hypothése que Yo¢ =
YEH + Y5, + Yo est beaucoup plus sensible a la composition initiale, et donc a Z, qu’aux
conditions thermodynamiques initiales (Py,7p). On montre sur la figure A.7 les évolutions de Y eq
en fonction de 71y et Py, pour Z = Z, a gauche et en fonction de Z, pour Py = 10.10° Pa et
Ty = 1000 K pour les réacteurs homogenes a volume constant en rouge, et a pression constante en
noir. Ainsi, I’estimation de Y peut étre faite pour un Z calculé au pas de temps courant et pour
un couple (P, Tp) calculé au pas de temps précédent. On doit donc tabuler AH s en fonction du
vecteur d’entrée (¢, Z, Py, Tp), €2, en fonction de (2, Tp) et ro, en fonction de Z, avant le calcul
CDF. Pendant, pour déterminer le 7y vérifiant I’équation A.83, on utilise une méthode de Newton ;
AHy et ¥ sont alors nécessaires, et accessibles dans les tables. En général, il a été observé qu’il
existait plusieurs solutions satisfaisant A.83 ; cependant, en I’initialisant a une valeur 7j suffisam-
ment proche de la solution attendue, la méthode de Newton converge vers la bonne valeur. Par
définition, 7T ne subit pas directement I’effet de la chimie ; son temps caractéristique d’évolution
est donc suffisamment long pour qu’une initialisation de la méthode de Newton a la valeur Tj
obtenue a I'itération précédente de SiTCom permette la convergence vers la bonne valeur. Py est
finalement déterminé en utilisant la relation A.80.

Cas des réacteurs homogenes a pression constante :
Ici, 1a pression reste constante au cours de la réaction (elle est notée P*) et est directement extraite
de SiTCom.

P* = PYT(x,t). (A.84)
Dans cette configuration de réacteur, c’est I’enthalpie (h*) qui est conservée, ce qui permet d’ob-
tenir que
Nsp Nsp
W =he+ Y ARG Y, =h)+ > ARG, Y. (A.85)
k=1 k=1

Pour étre cohérent avec le formalisme adopté dans SiTCom, on écrit h en fonction de e,
P
hs =eg+ —. (A.86)
p

En utilisant cette relation et les mémes notations que celles proposées dans le cas du réacteur
homogene a volume constant, il est possible d’écrire 1’équation A.85 comme suit,

AHg(c,Z,P*,Ty) — e2(Z,Tp) — roTo — K, =0, (A.87)

ou K, = AHy¢(c = 0,2, P*,Ty) — es(c, 2, P*,Tp) — % est connue, p = p>7(x,t) étant la
masse volumique calculée par SiTCom au point considéré du maillage.

De la méme maniére qu’a volume constant, Y est estimé pour un Z calculé au pas de temps cou-
rant et pour un couple (F,7p) calculé au pas de temps précédent. De plus AHf, eY et 7o doivent
également étre tabulés afin d’étre accessibles durant la résolution de 1’équation A.87. Enfin, les
mémes précautions doivent étre prises a I’initialisation de la méthode de Newton.

2 c=Y./YUZ, Py, To)
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FIGURE A.7 — Réponses de réacteurs homogenes, en noir, a pression constante, et en rouge, a volume
constant. A gauche, dépendance de Y7 a Ty (T € [1000K, 1400K]) et Py (Py € [2.10°Pa, 16.10° Pa)),
A Z = Z4. A droite, dépendance de Y7 2 Z, pour Py = 10.10° Paet Ty = 1000 K.

A.4.1.3 Détermination de la valeur de wy, pour ¢ =0

Les hypothéses simplificatrices relatives a I’approche par la tabulation permettent de modéliser toute
la dynamique de la cinétique chimique uniquement par I’intermédiaire de Y. (ou c¢), Z, qui sont des
quantités transportées par SiTCom, et des conditions thermodynamiques des gaz frais, P et T, recons-
truites selon la méthode présentée dans la sous-section précédente. En pratique, on a notamment besoin
de tabuler le terme source de la variable d’avancement wy.,, afin d’intégrer I’équation de transport pour
Y.. Un biais est cependant introduit, a ce niveau, par la description selon Y.

En effet, conformément a la définition A.1 de la variable d’avancement, son terme source wy, doit
étre nul en tout début de réaction, i.e. pour Y, = 0 et par conséquent, la réaction est gelée définitivement.
Il apparait donc nécessaire d’ imposer une valeur non nulle a wy, au premier point de la table (en Y. = 0)
afin d’amorcer les processus thermochimiques. Compte tenu de la non-linéarité des équations décrivant
le systeme chimique et donc de la sensibilité aux conditions initiales, une valeur initiale arbitraire de wy,
peut mener a des délais d’auto-inflammation totalement aberrants, et compromettre la représentativité
des calculs. Subramanian [112] propose I’approximation linéaire suivante pour les ¢ premieres valeurs
de wy, dans la table (pour la simplicité de I’écriture, Z, F et T sont fixés ici),

oy = Yi(e=c) - Y (c=ci1) ’ (A88)

Ti — Ti—1

ou Y (¢ = ¢;) est la valeur de la variable d’avancement obtenue au temps ¢ = 7 pour lequel ¢(7;) = ¢;.
Les différentes valeurs de 7;(Z) doivent donc étre tabulées.

Une autre méthode est employée ici. Pour garantir que wy, (¢;=1 = 0, Z, Py, Ty) permette de retrou-
ver le bon délai d’auto-inflammation 7;4(Z, Fy, Tp), la stratégie suivante a été développée pour les deux
types de réacteurs. Elle est basée sur I’intégration numérique de 1’équation

dY, .7,
o = w3, (A.89)

et utilise 1’algorithme de dichotomie suivant :



190 Vers la DNS de la MCR avec thermochimie tabulée
025 — 025 —
021 — 02 —
S_ 015 P - SJ 015} Yo -
0,11~ - 0,11~ R
0,05 — 0,05 —
J,UJJJJJ J g JIdd ) J e
8 01 1 8.01 1
0,1 0,1
. N Time (.s) . N Time (s)
(a) Réacteur a pression constante (b) Réacteur a volume constant

FIGURE A.8 — Evolution de Y, pour 7Ty = 1000K et pour Py € [latm, 10atm). Traits pleins : réponses
issues des calculs Cantera en chimie complexe. Traits pointillés : réponses issues de 1’intégration

numérique de I’équation A.89, ot &{® = &y, (¢, Z, Py, Tp).

. On se donne un critere permettant de définir 7;,(Z, Py, Tp) : il s’agit ici de I’instant ou T'(c =

c(t), 2, Py, To) = Ty + 200K). Les 14(Z, Py, Tp) sont extraits des calculs de Cantera en chimie
complexe. A cette étape, les tables sont déja générées : seuls les points en ¢;—; = 0 sont considérés
comme indéterminés.

Initialisation : on détermine 1’intervalle dans lequel la valeur wy, (¢;=1 = 0, Z, Py, Tp) se situe. En
toute logique, on doit avoir :

wy, (Cizl =0,Z2, P, To) S [(I =0;b= wYC(C(2), Z, Py, Tg)] (A.90)
On prend wy, (¢i=1 = 0, Z, Py, Tp) = (a + b)/2 et on intégre 1’équation A.89 en utilisant la table
ainsi complétée, jusqu’a ce que la condition T'(c = ¢(t), Z, Py, Ty) = Tp + 200K) soit vérifiée ;
Sit—74(Z, Py, Tp) <0, o0nécrase a:a= (a+b)/2.Sinon, on écrase b: b= (a +b)/2;
Tant que |t — 7iy(Z, Po, T0)|/7ig(Z, Po, To) > 1075, on reprend la procédure a 1I’étape 3.

La validité de cette stratégie est prouvée dans la figure A.8, ou les réponses obtenues en chimie

complexe par le code Cantera sont comparées a celles obtenues par I’intégration numérique de 1’équation

A.89, a gauche, a pression constante, et a droite, a volume constant.
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