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Abstract

This Ph. D thesis deals with the study of flame kernel development in a stratified mixture in

terms of equivalence ratio or dilution by recirculating brunt gases. Such flames regimes occur in

many applications such as automotive engines in order to reduce pollutant emissions. However,

they are less understood than classical premixed or diffusion regimes.

A first part of the study is focused on the laminar flame kernel development in homoge-

neous and heterogeneous mixtures. In order to discriminate differential diffusion effects form the

flame dynamics, two chemistry modeling are compared. On the one hand, complex chemistry,

implemented during this Ph. D, which relies on the transport of all the species. On the other

hand, a tabulated chemistry approach based on the FPI (Flame Prolongation of ILDM) method.

In an effort to reduce simulation time when complex chemistry is used, a new mechanism for

propane/air combustion has been developed and validated with Prof. P. Pepiot from Cornell

University. 1D and 2D stratified combustion simulations show that differential diffusion effects

are negligible on the flame dynamics. Memory effect, which tends to increase or decrease uns-

treched laminar flame speed as a function of stratification direction, which has been observed

experimentally (Ra et al., 1999) and numerically (Pires da Cruz et al., 2000), is found in the

simulation with the two chemistry models. This effect is visible while the reaction zone is sub-

jected to equivalence ratio gradient. On top of that, a dynamic motion has been highlighted in

the burnt gases of stratified flames. Indeed, all kernel flamelets do not have the same impulsion.

A simplified model based on surface ratio enables to predict this dynamics as well as absolute

flame speed.

A second part of the study is related to the analysis of a turbulent stratified flame. To

this aim,the experimental study of S. Balusamy (Balusamy, 2010) performed at the CORIA

laboratory is reproduced numerically using the LES approach and PCM-FPI combustion model.

In the experimental configuration, a turbulent stratified propane/air flame is propagating in

a closed volume. The reproducibility of the unsteady injection, the achievement of a stratified

mixture as well as the flame propagation thanks to the FPI formulation is demonstrated. A

method based on level-set functions to measure absolute flame speed is developed and validated.

This tool combined to spherical harmonics analysis enables to show the dependency of absolute

flame speed to the different flow perturbations. To finish, an analysis of the burnt gas dynamics

similar to laminar cases is led.

This work is concluded by the simulation of laminar flame kernels encountering a mixture

diluted by recirculating burnt gases. Comparisons are performed between propagation in mixture

with equivalence ratio stratification and diluted with recirculating burnt gas mixtures in terms

of flame dynamics.

Keywords : Stratification - Detailed chemistry - Large Eddy Simulation - Partially premixed

flames - Burnt gas dilution





Résumé

Cette thèse porte sur l’étude du développement de noyaux de flamme dans des milieux stra-

tifiés. Cette stratification prend la forme de gradients de richesse ou de dilution par des gaz

d’échappement recirculants. De tels régimes de combustion sont en effet présents dans de nom-

breuses applications, telles que des moteurs automobiles pour réduire les émissions polluantes,

mais leur compréhension reste plus limitée que celle des régimes classiques de prémélange ou de

diffusion.

Une première partie de l’étude s’intéresse au développement d’un noyau de flamme lami-

naire en milieux homogène et stratifié. Pour discriminer les effets de diffusion différentielle, deux

représentations de la chimie sont comparées. D’une part la chimie complexe, implantée pen-

dant cette thèse, qui repose sur le transport de l’ensemble des espèces du mélange, et d’autre

part une approche de chimie tabulée basée sur la méthode FPI (Flame Prolongation of ILDM).

Pour réduire le temps des simulations en chimie complexe, un nouveau schéma cinétique pour

la combustion propane/air a été développé et validé avec le Prof. P. Pepiot de l’Université de

Cornell. Les simulations 1D et 2D de combustion stratifiée montrent que les effets de diffusion

différentielle sont négligeables sur la dynamique de flamme. L’effet mémoire, qui tend à augmen-

ter ou diminuer la vitesse de flamme laminaire non-étirée en fonction du sens de la stratification,

qui a été observé expérimentalement (Ra et al., 1999) et numériquement (Pires Da Cruz et al.,

2000), est retrouvé dans les simulations avec les deux modèles de combustion. Cet effet est vi-

sible tant que la zone de réaction est soumise à un gradient de richesse. Par ailleurs, les flammes

stratifiées présentent une dynamique dans les gaz brûlés intéressante. Celle-ci provient du fait

que toutes les flammelettes qui composent le noyau n’ont pas la même impulsion. Un modèle

simple basé sur des bilans surfaciques permet de prédire cette dynamique ainsi que la vitesse

absolue de la flamme.

Une seconde partie de l’étude porte sur l’analyse d’une flamme stratifiée turbulente. Pour

cela, l’étude expérimentale de S. Balusamy (Balusamy, 2010) réalisée au CORIA est modélisée

avec l’approche LES et le modèle de combustion PCM-FPI. Dans cette configuration expéri-

mentale, une flamme stratifiée turbulente propane/air se propage dans une enceinte à volume

constant. La reproductibilité d’une injection instationnaire, de la réalisation d’un mélange stra-

tifié ainsi que de la propagation de la flamme grâce à la formulation FPI est démontrée. Une

méthode basée sur une fonction level-set pour mesurer la vitesse absolue de telles flammes est

développée et validée. Cet outil combiné à une analyse des harmoniques sphériques permet de

montrer la dépendance de la vitesse absolue aux différentes perturbations de l’écoulement. Enfin,

une analyse de la dynamique des gaz brûlés similaire au cas laminaire est menée.

Ces travaux se terminent par des simulations de flammes laminaires rencontrant des mélanges

dilués par des gaz brûlés recirculants. Des comparaisons sont faites entre une propagation dans

un milieu stratifié en richesse et un milieu dilué en gaz brûlés recirculants en termes de dynamique

de flamme.

Mots-clés : Stratification - Chimie détaillée - Simulation aux grandes échelles - Flammes

partiellement prémélangées - Dilution en gaz brûlés
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Tout d’abord sur l’étang, afin d’acquérir les bases de la navigation.

Sur l’étang certaines aides furent bien utiles, je tiens donc à remercier Caliméro et Grospats
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5.6.8 Etude de la flamme à l’aide des harmoniques sphériques . . . . . . . . . . 172

5.7 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 175

6 Extension de l’analyse par une dilution en EGR 177

6.1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 177

6.2 Présentation des simulations . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 178
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1.1 Introduction

La combustion est un phénomène complexe au cœur de nombreuses recherches et présent dans

de nombreuses applications industrielles. Il s’agit en effet d’un moyen couramment utilisé pour

transformer de l’énergie. Dans la société actuelle, trois grands secteurs emploient la combustion

dans ce but :

Le secteur industriel : ce secteur est un grand consommateur d’énergie. De nombreuses

usines nécessitent à la fois de l’électricité et de la chaleur pour leur fonctionnement. Ceci est

d’autant plus vrai pour les usines de métallurgie, de transformation ou de production de verre,

papier ou de ciment mais aussi pour les usines de traitement de déchets.

Le secteur de l’énergie : la combustion est ici utilisée dans le but de créer de l’énergie

thermique ou de l’électricité. Dans de nombreux pays, l’électricité est générée à partir d’ins-

tallations de type centrale thermique ou turbine à gaz. La demande croissante en électricité

entrâıne un essor du nombre de ces centrales et par conséquent des émissions de CO2. Il existe

pourtant d’autres moyens de produire de l’électricité, tels que la filière nucléaire ou les énergies

renouvelables mais ceux-ci représentent une part mineure de la production d’électricité actuelle.

Le secteur des transports : la combustion est le point central du développement du sec-

teur des transports, que ce soit au niveau terrestre, maritime ou aérien. Grâce à elle, l’automobile

est devenue le moyen de transport quotidien de millions de personnes.

Cette thèse CIFRE est le résultat d’une collaboration entre Renault et le laboratoire de re-

cherche CNRS CORIA, UMR 6614. Le sujet de cette thèse consiste en l’étude du développement

d’une flamme soumise à un gradient de concentration. Plus particulièrement, le but est de com-

prendre le rôle de la stratification ou de la dilution d’un mélange par des gaz recirculants.

Ce chapitre est organisé comme suit. Premièrement, le fonctionnement général d’un moteur

à combustion interne est présenté. Nous verrons que celui-ci est source d’émissions polluantes.
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De ce fait, les normes concernant ces émissions sont rappelées dans un second temps. Les nou-

velles technologies développées pour respecter ces normes sont ensuite répertoriées. Pour finir,

la problématique et le plan de la thèse sont abordés.

1.2 Fonctionnement général du moteur à combustion interne

Le but de ce moteur est de convertir de l’énergie chimique en travail mécanique. Le carburant

est en général de l’essence ou du diesel, les deux étant des mélanges d’hydrocarbures.

Dans l’industrie automobile, deux types de moteurs à combustion interne se distinguent : les

moteurs à allumage par compression, utilisés généralement avec le gasoil, et les moteurs à allu-

mage commandé, couramment utilisés pour l’essence. La démarcation entre ces deux moteurs se

fait dans la façon d’injecter le carburant dans la chambre de combustion, dans le type d’allumage

et de combustion. Dans le moteur à allumage par compression, le carburant est injecté dans un

volume d’air déjà fortement comprimé. La pression dans la chambre de combustion est donc

élevée, et provoque une augmentation de la température. Lorsque la température du mélange

est suffisamment élevée, le carburant s’enflamme. Le fonctionnement du second type est un peu

différent. L’allumage du mélange air-carburant est réalisé grâce à une étincelle électrique qui

provoque l’inflammation par dépôt d’énergie localisé.

Actuellement, la plupart des automobiles sont dotées d’un moteur quatre temps soit deux

tours complets de vilebrequin par cycle.

Pour le moteur à allumage commandé, ces temps font référence à l’admission, la compression,

la détente et l’échappement. Ils sont schématisés sur la figure 1.1 et détaillés ci-dessous :

Fig 1.1 – Cycle à 4 temps d’un moteur à allumage commandé, extrait de [64].

1. durant la phase d’admission, la soupape d’échappement est fermée tandis que la soupape

d’admission est ouverte. Le mélange air/carburant est introduit dans la chambre de com-

bustion grâce à la dépression qu’entrâıne le mouvement du piston en descendant du point

mort haut au point mort bas ;

2. vient ensuite la phase de compression durant laquelle les deux soupapes sont en position

fermée. Grâce au vilebrequin, le piston monte du point mort bas vers le point mort haut

et comprime ainsi le mélange air/essence présent dans la chambre. La température du

mélange augmente alors de 300K environ ;

3. lorsque le piston atteint la position point mort haut, l’inflammation des gaz est provoquée

par une étincelle qui est produite entre les électrodes de la bougie. Cette combustion

entrâıne une élévation brutale de la pression et la température. Le piston est poussé vers

le point mort bas. Durant cette phase, nommée détente, les deux soupapes sont encore

en position fermée ;
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4. au moment où le piston arrive au point mort bas, la soupape d’échappement s’ouvre et

permet aux gaz brûlés de s’échapper grâce à la remontée du piston.

Pour le moteur à allumage par compression, seul de l’air est introduit dans la chambre

de combustion pendant la phase d’admission. Le carburant est introduit pendant la troisième

étape.L’air étant chaud et comprimé, le mélange s’enflamme. Le fonctionnement décrit ici est le

fonctionnement idéal. Dans la réalité, l’ouverture et fermeture des soupapes sont décalées. La

combustion débute avant l’arrivée du piston au point mort haut. L’optimisation des différents

paramètres permet d’augmenter la puissance délivrée par le moteur.

Pour le moteur à allumage commandé, deux injections sont possibles. L’injection peut se

faire de manière directe, dans ce cas le carburant est directement introduit dans la chambre de

combustion. Elle peut aussi être réalisée de manière indirecte, l’air et le carburant sont alors

prémélangés avant d’entrer dans la chambre de combustion principale.

Bien que le fonctionnement des moteurs à allumage commandé repose sur un processus de

combustion homogène proche de la stœchiométrie, ces derniers génèrent un certain nombre de

polluants. En effet, la combustion repose sur un ensemble de réactions chimiques. Ces réactions

sont en général exothermiques et constituent de manière globale une réaction d’oxydo-réduction.

Cette dernière réaction peut s’écrire : νFF + νOO → νPP . Le combustible F et le comburant O

se transforment en produits P . Ces produits peuvent être toxiques et qualifiés de polluants. Le

monoxyde de carbone (CO) est produit lors de la dissociation du dioxyde de carbone à haute

température. L’oxydation de ce dernier est de plus ralentie lors de la phase de détente. Des

espèces oxydantes sont présentes tels que le monoxyde d’azote (NO). A la fin de la combustion,

des hydrocarbures imbrûlés (HC) sont aussi présents dans la chambre, coincés dans les volumes

morts de celle-ci.

La combustion se produisant dans les moteurs à compression est hétérogène. Le carburant et

l’air ne sont pas parfaitement mélangés lorsque l’inflammation se produit. Cette hétérogénéité

peut être recherchée dans certains modes de fonctionnement. Cependant, de nouveaux polluants

viennent s’ajouter à la liste de ceux déjà présentés pour le moteur à allumage commandé, en

particulier, les particules carbonées solides. De plus, bien que le fonctionnement idéal repose sur

une combustion stœchimérique, le moteur peut fonctionner en régime pauvre. Dans ce dernier

cas, de l’oxygène est encore présent lors de la phase d’échappement.

Dans le contexte écologique actuel, et du fait du changement climatique, il apparâıt comme

essentiel de limiter ces émissions polluantes.

1.3 Impact sur l’environnement et normes en vigueur

Pour faire face au rejet de polluants par les moteurs thermiques, des normes européennes

limitant ces émissions ont vu le jour dans le but de contrôler la pollution atmosphérique due

au transport. Celles-ci fixent les limites maximales de rejets polluants pour les nouveaux types

(NT) de véhicules ainsi que pour tous les véhicules neufs roulants (TT : tout type). Au cours

du temps, ces normes deviennent de plus en plus drastiques comme le montre le tableau 1.1.

Les deux premières normes Euro 1 et Euro 2, entrées respectivement en vigueur en 1992

et 1996, se sont concentrées sur la réduction du monoxyde de carbone (CO) et des hydrocar-

bures imbrûlés méthaniques (HC). Ensuite, les normes se sont resserrées pour les émissions de

monoxyde d’azote (NOx) et pour les particules. Pour les moteurs essence, une surveillance des

normes des hydrocarbures non méthaniques (HCNM) apparâıt à partir de la norme Euro 5.

On notera ici que le dioxyde de carbone n’entre pas dans ces normes. En effet, il ne s’agit

pas d’un polluant mais les émissions de CO2 sont aussi surveillées par l’Union Européenne.
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Année HC+ Masse de Nombre de
Normes

NT TT
CO HC HCNM

NOx

NOx

Particules Particules

Diesel

Euro 1 1992 2.720 - 0.970 - 0.140

Euro 2

IDI
1996 1.000 - 0.700 - 0.080

Euro 2

DI
1999 1.000 - 0.900

-
0.100

Euro 3 01/2000 01/2001 0.640 - 0.560 0.500 0.050

Euro 4 01/2005 01/2006 0.500 - 0.300 0.250 0.025

Euro 5 09/2009 01/2011 0.500 - 0.230 0.180 0.005 6× 1011

Euro 6 09/2014 09/2015 0.500 - 0.170 0.080 0.005 6× 1011

Essence

Euro 1 1992 2.720 - 0.970 - -

Euro 2 1996 2.200 - 0.500 - -

Euro 3 01/2000 01/2001 2.300 0.200 - 0.150 -

Euro 4 01/2005 01/2006 1.000 0.100 - 0.150 -

Euro 5 09/2009 01/2011 1.000 0.100 0.068 - 0.060 0.005a

Euro 6 09/2014 09/2015 1.000 0.100 0.068 - 0.060 0.005a 6× 1012

a : pour moteur à injection directe essence, mélange pauvre seulement.

Tableau 1.1 – Limites d’émissions UE pour les véhicules particuliers - en g/km, source :

ADEME.

Un autre point important à noter ici est la limitation des ressources pétrolières. Jusqu’à

présent, l’offre pétrolière avait su s’adapter à la consommation. Chaque année, de nouveaux

gisements sont découverts et exploités. Cependant, la demande est toujours croissante et le

nombre de gisements est limité. L’accès aux ressources devient de plus en plus complexe et

coûteux. Il existe donc un moment inéluctable où la demande ne pourra plus être satisfaite.

Ce moment est appelé ”pic pétrolier”. Les producteurs de pétrole sont les plus optimistes, ils

espèrent que le pic pétrolier sera atteint en 2020 ou 2030.

Quelqu’en soit la date réelle, ce dernier point montre l’intérêt de réduire la consommation de

carburant ou d’utiliser des énergies alternatives. Cependant, les énergies alternatives ne seront

pas abordées dans cette thèse.

Les technologies permettant de post-traiter les polluants afin de respecter ces normes sont

présentées brièvement. Dans un second temps, les avancées réalisées quant à la réduction de

consommation de carburant sont abordées.

1.4 Post-traitement des polluants

Le traitement des polluants ne fait pas partie de cette thèse. Il parait tout de même important

de rappeler les efforts effectués dans cette direction. Par conséquent, une brève revue des concepts

de dépollution est fournie dans cette section. Pour plus de détails concernant ces techniques, le

lecteur est prié de se référer à la bibliographie [168, 169].

Catalyseur d’oxydation Diesel : les catalyseurs d’oxydation ont fait leur apparition dans

les années 1970. Ils ont pour vocation principale l’oxydation des hydrocarbures imbrûlés et du

monoxyde de carbone. Cette oxydation se fait à l’aide de métaux précieux tels que le platine et
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le palladium.

Filtre à particules : les particules ont un impact fort sur la santé. Nous avons vu dans le

tableau 1.1 que les particules n’apparaissaient que dans les moteurs diesel, par conséquent, le

filtre à particule est spécifique à ce type de moteur. Celles-ci sont formées dans la chambre de

combustion, dans les zones riches en carburant. Il est possible de séparer les particules solides

du flux gazeux, et ceci de deux façons : soit, par impact sur les parois d’un système ouvert, soit

par filtration à travers une paroi poreuse. Cette deuxième méthode s’avère bien plus efficace car

elle permet d’atteindre des performances de filtration supérieures à 90% tandis que la première

aura une efficacité inférieure à 60%. Seul le second type de filtre est retenu. Ce filtre doit

être régulièrement régénéré en brûlant les particules à une température particulièrement élevée,

typiquement supérieure à 800K.

Post-traitement NOx : le dernier type de post-traitement des polluants pour les moteurs

diesel concerne les oxydes d’azote. Quatre technologies majeures servent à la réduction des NOx :

1. la décomposition catalytique du NO,

2. la réduction sélective des NOx en présence d’hydrocarbures,

3. le stockage des NOx,

4. la réduction sélective des NOx par l’urée.

La première solution a été abandonnée pour des problèmes de stabilité thermique. La seconde

technologie n’a pas non plus été choisie à cause de sa faible performance et d’une plage de

fonctionnement trop limitée. Certains constructeurs évoquent la possibilité de combiner les deux

dernières technologies sur une même ligne d’échappement [37, 180, 204].

Catalyse 3 voies : cette technologie est la technologie adoptée pour les moteurs essence.

A l’origine, les technologies de dépollution essence avaient pour but de diminuer les émissions

de monoxyde de carbone ainsi que celles d’hydrocarbures imbrûlés [102]. Cependant, les régle-

mentations présentées dans la section 1.1 impliquent aussi une réduction des émissions d’oxyde

d’azote. Les réactions d’oxydation de CO et HC et les réactions de réduction des oxydes d’azote

NOx doivent être contrôlées simultanément. Ces équilibres constituent la fonction principale du

catalyseur 3 voies. Cette technologie ne peut être adaptée aux moteurs diesel car elle requiert

un gaz d’échappement riche en hydrocarbures et contenant peu d’oxygène.

1.5 Nouvelles technologies moteur

Une autre possibilité pour réduire les émissions polluantes est d’effectuer des modifications

au niveau des technologies moteur. De plus, la réduction de la consommation de carburant

représente un axe majeur dans la recherche automobile. Au cours de ces dernières années, plu-

sieurs technologies ont vu le jour pour répondre à ces deux axes de recherche.

Les mécanismes utilisés pour ces nouveaux moteurs reposent sur la réduction des pertes par

frottement et par pompage, la combustion en mélange pauvre, la recirculation des gaz brûlés,

l’injection directe, les mélanges hétérogènes et homogènes ainsi que l’auto-inflammation.

1.5.1 Le moteur HCCI

Le moteur Homogeneous Charge Compression Ignition est un mode de fonctionnement pour

le gasoil [125, 174]. Dans un premier temps, le mélange air/carburant est rendu le plus homogène

possible, comme dans un moteur essence. Il rentre durant la phase d’admission et est comprimé

jusqu’à l’auto-allumage comme dans un moteur diesel habituel. Ce nouveau moteur combine donc
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les deux spécificités des moteurs décrits jusqu’à présent. A cause du fort taux de compression,

un allumage spontané de l’ensemble du mélange se produit.

Ce type de combustion reste difficile à contrôler. Le début de la combustion ainsi que le taux

de dégagement de chaleur sont deux paramètres clefs à mâıtriser. Pour l’instant, le domaine de

stabilité d’un tel moteur est très réduit. Il fonctionne de manière satisfaisante dans les domaines

de faibles et moyennes charges mais des difficultés apparaissent pour des charges plus élevées.

Ces dernières sont plus difficiles à contrôler et peuvent amener des bruits intensifs, du cliquetis 1

et donc une dégradation du moteur.

Afin de mieux mâıtriser le phénomène d’auto-allumage, il est fréquent que des gaz d’é-

chappement froids ou chauds soient réinjectés dans la chambre de combustion avec le mélange

air/carburant. Ceux-ci ont trois objectifs. Premièrement, ils permettent de diluer le mélange

air/carburant et de retarder l’auto-inflammation. Secondement, ils apportent une température

plus élevée au mélange, favorable à son auto-inflammation. Pour finir, ils permettent de faire

varier la capacité calorifique du mélange.

Lorsque le carburant utilisé est de l’essence, le moteur prend le nom de Controled Auto

Ignition (CAI).

1.5.2 Le moteur à injection directe, modes mixtes

Contrairement au principe de fonctionnement du moteur essence présenté dans la section 1.2,

l’injection du carburant est ici réalisée de manière directe. L’injecteur de carburant est placé

directement dans la chambre de combustion.

Le moteur essence à injection directe possède deux types de fonctionnement. Soit il opère en

mode homogène, soit il fonctionne en modes mixtes. Le fonctionnement en modes mixtes signifie

Fig 1.2 – Modes opérationnels d’un moteur à charge stratifiée, extrait de [167].

que le mélange est composé de deux parties, une petite partie riche et une grande partie pauvre.

Le moteur est dit à charge stratifiée. Ce mode de fonctionnement s’établit dans le régime faible

charge et faible vitesse. La richesse est alors globalement pauvre. Ce régime stratifié diminue

les pertes par pompage et permet des économies notables de carburant. Pour des charges et des

1. Combustion non désirée qui produit des résonances.
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vitesses plus importantes, la combustion s’établit de nouveau en mélange homogène. Un exemple

des modes de fonctionnement d’un tel moteur est représenté sur la figure 1.2, en fonction de la

pression effective moyenne (Brake Mean Effective Pressure (BMEP)) et du régime moteur.

La subtilité du moteur réside dans la manière de réaliser l’injection. Dans le mode homogène,

l’injection se fait simultanément avec l’injection d’air, durant la phase d’admission, ce qui permet

une homogénéisation du mélange. Dans le mode stratifié, l’injection a lieu à la fin de la phase

de compression. Le carburant vaporisé reste confiné à proximité de la bougie.

Trois technologies d’injection permettent une telle vaporisation [7]. Celles-ci sont représentées

sur la figure 1.3.

Fig 1.3 – Systèmes d’injection, extrait de [152].

Pour les injections guidées par l’air ou par les parois, l’injecteur est situé relativement loin de

la bougie d’allumage. Le carburant se dirige vers la bougie grâce à un mouvement tourbillonnaire

dans l’air ou grâce à la forme de la cavité du piston. Dans la dernière technologie, l’injecteur

est situé au plus proche de la bougie de telle sorte qu’un couplage fort entre le carburant et

l’allumage soit directement créé [170].

Le mélange s’allume alors dans une région globalement riche puis se propage à travers l’en-

semble de la chambre de combustion qui contient un mélange pauvre.

Grâce à ce type de combustion, des gains de plus de 20% peuvent être effectués sur la

consommation de carburant [188, 170].

1.5.3 La vanne EGR

Nous avons vu, dans la section 1.5.1, qu’afin de mieux mâıtriser la combustion dans le

moteur HCCI, il était fréquent que des gaz d’échappement soient réinjectés dans la chambre de

combustion. La vanne EGR pour ”Exhaust Gas Recicurlation” constitute l’une des solutions

possibles pour parvenir à ce but. Cette vanne permet de réduire les émissions de NOx (oxydes

d’azote). En effet, l’introduction de gaz d’échappement dans le cylindre ralentit la combustion.

Une partie du mélange contenu dans le cylindre étant des gaz brûlés, la quantité d’air présente

est réduite.

Son principe date des années 1970 et est montré sur la figure 1.4.

Une partie des gaz d’échappement est prélevée en sortie du moteur puis refroidie. Le débit

de gaz réintroduit dans le circuit d’admission est contrôlé par la vanne EGR qui peut prendre

toutes les positions, de la fermeture à l’ouverture complète. Les EGR sont alors mélangés à l’air

avant d’être admis dans le cylindre.

La réintroduction de gaz d’échappement est aussi étudiée pour réduire la production de

particules [78, 112]. Cependant, en fonction du régime de fonctionnement, l’injection de gaz

brûlés peut entrâıner une surproduction de celles-ci. Un compromis doit être trouvé entre la

quantité d’EGR injectée et le nombre de particules formées.
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Fig 1.4 – Principe de fonctionnement de la vanne EGR.

1.5.4 La distribution variable

Parmi les nouvelles technologies du moteur à injection directe, il est important de noter les

systèmes à distribution variable, ”Variable Valve Timing” (VVT). La thèse de T. Leroy [106]

fournit une description complète de son fonctionnement.

L’ouverture et la fermeture des soupapes sont gérées de manière à optimiser le mélange

entrant dans les cylindres ainsi que l’évacuation des gaz d’échappement.

Un exemple typique de VVT est le déphaseur d’arbre à cames. Ce dernier modifie la position

d’ouverture et de fermeture des soupapes par rapport à la position angulaire du vilebrequin. De

ce fait, les soupapes peuvent être ouvertes simultanément, ce qui permet la recirculation de gaz

internes chauds (IGR), comme illustré sur la figure 1.5. Une autre partie de cette recirculation

interne est due aux gaz restés coincés dans les volumes morts et qui de ce fait, n’ont pas eu la

possibilité d’être évacués.

Fig 1.5 – Formation de la recirculation interne de gaz, extrait de [43].
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Ce mécanisme présente plusieurs avantages. Tout d’abord, l’augmentation de la pression,

nécessaire pour garder une masse d’air constante, limite les pertes par pompage. Ensuite, les gaz

brûlés présents dans la chambre de combustion possèdent une température élevée. Cependant,

la propagation de la flamme est ralentie par les molécules d’eau et de CO2, présentes dans les

IGR. La masse de gaz brûlés agit comme un ballast thermique et modifie alors les équilibres

chimiques. La température finale est abaissée. Ce dernier point est important puisqu’il implique

une réduction de formation et d’émission de NOx.

La quantité de gaz brûlés doit être contrôlée afin d’assurer la stabilité de la combustion.

En effet, lorsque la masse de gaz brûlés devient trop importante par rapport à la masse d’air

(> 40%) le moteur a de forts risques d’avoir un comportement instable. Les rendements de

combustion sont affaiblis.

1.6 Objectifs et plan de la thèse

Ce premier chapitre a montré la diversité des modes de combustion pouvant se produire au

sein d’un moteur automobile. Rares sont les fois où la combustion se produit dans un milieu

totalement homogène. Il a été vu de plus, que toutes les nouvelles technologies devaient être

contrôlées, en terme de quantité de gaz brûlés.

De ce fait, le principal but de cette thèse est d’étudier le comportement d’un front de flamme

établi dans un domaine hétérogène. Cette hétérogénéité peut concerner la richesse, la composition

(dilution par des gaz brûlés) ou encore la température.

Pour cela, des simulations numériques sont effectuées. En effet, les puissances de calcul ne

cessent d’augmenter et permettent maintenant la réalisation de calculs détaillés de domaines

conséquents.

Le contexte industriel de cette étude a été présenté dans le premier chapitre. Il faut tout

de même noter que la combustion stratifiée ne se trouve pas exclusivement dans les moteurs

automobiles mais dans de nombreuses applications. De ce fait, le second chapitre est consacré à

un état de l’art des études réalisées sur ce sujet.

Cette thèse étant menée à l’aide de simulations numériques, le troisième chapitre est dédié à

la présentation des outils de modélisation et d’analyses. Dans ce chapitre, une description de la

cinétique chimique est également réalisée. Deux modélisations de la chimie sont en effet utilisées

pour effectuer les simulations numériques de cette thèse.

Les études accomplies et les résultats obtenus sont présentés dans les chapitres 4 et 5. Le

chapitre 4 porte plus particulièrement sur l’expansion d’un noyau de flamme laminaire. Le but

est ici de comprendre les fondements des effets de la combustion stratifiée. Un mouvement au

sein des gaz brûlés est ainsi mis en évidence et un modèle servant à la prédiction de la vitesse

dans les gaz brûlés est proposé. Le chapitre 5, quant à lui, présente une étude d’un noyau en

expansion dans un mélange turbulent. Cette étude a déjà été réalisée de manière expérimentale

par S. Balusamy lors de ses travaux de thèse [11]. Il s’agit d’une application se rapprochant d’un

comportement moteur à charge stratifiée puisque l’étude est réalisée dans un système fermé et

présente une injection de mélange riche au sein d’un mélange pauvre.

L’extension de l’analyse à une stratification en gaz brûlés est abordée dans le sixième chapitre.

La température des gaz brûlés est ici maintenue à la température des gaz frais et la configuration

du chapitre 4 est reprise afin de différencier les effets d’une stratification par une dilution en gaz

brûlés de ceux d’une stratification par un mélange plus pauvre.

Un dernier chapitre tient lieu de conclusion générale et annonce les travaux futurs réalisables

sur ce sujet.
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2.8.1 Modifications des caractéristiques de la combustion par les EGR . . . . 41

2.8.2 Impact de la composition des EGR sur la combustion . . . . . . . . . . 42

2.8.3 Stratification gaz frais/EGR . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43
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2.1 Introduction

Ce chapitre a pour objectif de réaliser un état de l’art sur les recherches effectuées sur la

combustion stratifiée. Les principaux axes de recherche y seront présentés. Cependant, il est

nécessaire de rappeler les bases de la combustion avant de se plonger dans le monde de la

stratification.

La combustion est un phénomène complexe se traduisant par un ensemble de réactions

chimiques exothermiques d’oxydo-réduction. De telles réactions ne peuvent se produire qu’en

présence d’une énergie initiale suffisante, nommée énergie d’activation. La flamme est la résultante

de cette combustion ; elle se caractérise généralement par une lumière vive. Deux types de

flammes se distinguent : la flamme de prémélange et la flamme de diffusion. Ces deux flammes

sont des flammes canoniques dont la différence repose sur la rencontre du mélange combus-

tible/comburant. Dans le cas de la flamme de prémélange, la combustion a lieu dans un mélange

déjà formé (à l’échelle microscopique) de carburant et comburant. La flamme, très fine dans les

conditions usuelles, peut être considérée comme une interface entre les gaz frais et les gaz brûlés.

Au contraire, dans le cas de la flamme de diffusion, le carburant et le comburant sont injectés

27
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séparément et la combustion se produit à la rencontre des deux réactifs. La flamme de diffusion

est aussi couramment appelée ”flamme non prémélangée”.

Ces deux flammes sont des cas canoniques dans le sens où elles correspondent à des situations

idéalisées. Les flammes se produisant dans des applications industrielles telles que des turbines

à gaz ou lors d’une ”combustion naturelle” telle qu’un feu de forêt impliquent les deux types de

flamme simultanément. Elles sont alors qualifiées de flammes triples, partiellement prémélangées

ou de stratifiées.

La flamme triple doit son nom à sa structure spatiale particulière. Elle est en effet composée

de deux flammes prémélangées, une riche et une pauvre, suivies d’une flamme de diffusion. Une

telle flamme est représentée sur la figure 2.1. Ce type de flamme peut se produire lorsque des gaz

Fig 2.1 – Schématisation d’une flamme triple, extrait de [165].

chauds sont convectés vers un endroit de l’écoulement où un mélange combustible/comburant

est en train de se produire. Les différentes études portant sur ce type de flamme ont montré

qu’elle était contrôlée par l’intensité du dégagement de chaleur ainsi que par la courbure du

front partielle prémélangé.

Concernant la notion de ”combustion stratifiée”, sa signification est dépendante du contexte

ou de la communautés concernée.

Pour les motoristes, le mot ”stratifié” est rattaché à la combustion se produisant dans le

moteur à injection directe présenté dans la section 1.5.2. Dans un tel moteur, la stratification

provient de la présence de deux mélanges de richesses fortement distinctes au sein de la chambre

de combustion. Le mélange riche est situé uniquement près de la bougie d’allumage et le reste

du domaine est rempli d’un mélange pauvre. Lorsque la chambre de combustion est composée

de mélange de composition et température variables, ce qui est le cas en présence d’EGR et

d’IGR, les motoristes utilisent la notion de ”combustion hétérogène”.

Bilger et al. [17] apportent une autre définition de la flamme stratifiée dans ses paradigmes sur

la recherche en combustion turbulente. La flamme est qualifiée de stratifiée lorsqu’elle évolue dans

un milieu hétérogène entièrement pauvre ou riche, sans apparition de mélange stœchiométrique.

Le terme ”prémélangé/non prémélangé” est employé si le mélange stœchiométrique existe au

sein du domaine.
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Dans la suite de ce manuscrit, les notions d’hétérogène et de stratifié seront utilisées in-

différemment pour décrire tout milieu où la composition et/ou la température du mélange ne

sont pas homogènes et quelle que soit la richesse du mélange rencontré.

Les flammes stratifiées ont une structure plus complexe que les flammes de prémélange ou

les flammes de diffusion. A l’heure actuelle, la propagation d’une flamme dans un milieu stratifié

n’est pas encore complètement comprise et mâıtrisée. Les recherches effectuées sur ces flammes

sont moins avancées que celles des flammes prémélangées et celles des flammes de diffusion. La

réalisation d’études expérimentales sur de telles flammes est un réel challenge. La confection

d’un mélange stratifié s’avère extrêmement difficile si l’on souhaite que la stratification soit

contrôlée. De nombreuses configurations ont été proposées pour la réalisation de tels mélanges.

Elles passent par des bulles de mélange de richesse différente [69], des configurations avec ruptures

de diaphragme [84], ou encore la propagation de flamme dans des conduits longs [10]. Le nombre

d’études sur la combustion stratifiée en milieu laminaire est très restreint. D’un point de vue

numérique, des modèles ont été présentés et appliqués à la combustion stratifiée [9, 51, 101, 127].

Des études apportant des résultats intéressants et permettant de généraliser quelques ca-

ractéristiques des flammes en milieu stratifié ont été effectuées. Un état de l’art sur les flammes

partiellement prémélangées, relatif aux études réalisées dans cette thèse, est proposé ci-après.

2.2 Classification de la stratification et structure générale de la

flamme

La stratification d’un mélange peut se diviser en trois grands types :

1. Pauvre à pauvre,

2. Riche à riche,

3. Riche à pauvre ou pauvre à riche.

Les deux premiers types de mélange correspondent à la définition de la stratification proposée

par Bilger [16]. Les classes 1 et 3 s’avèrent être les plus étudiées puisqu’elles apparaissent dans

les moteurs à injection directe ou les brûleurs swirlés.

De plus, la stratification peut s’effectuer à deux niveaux. Le premier consiste en une strati-

fication à grande échelle. Dans ce cas, la flamme se propage à travers un faible gradient de stra-

tification. D’autres mélanges ne contiennent des stratifications qu’à petite échelle (sous-maille),

telles que des poches de gaz riche ou pauvre. Il est clair que ces deux familles de stratification

peuvent coexister dans des applications réelles [79].

Une topologie particulière a été trouvée pour les stratifications de classe 3. Hélie et Trouvé [79]

proposent une simulation numérique directe, avec une chimie globale et un nombre de Lewis

unitaire. Grâce à cette simulation, ils montrent que la combustion dans un tel milieu s’accomplit

en deux étapes. Pour commencer, une flamme de prémélange se propage suivie d’une seconde

étape durant laquelle plusieurs flammes de diffusion brûlent les excès de fuel et d’oxygène, comme

illustré sur la figure 2.2.

Le but de cette étude était de comprendre les effets d’un mélange partiellement prémélangé

sur la topologie d’une flamme turbulente ainsi que sur son taux de réaction. Ils montrent que le

prémélange partiel a un impact négatif sur le taux de réaction moyen, menant à des réductions

jusqu’à 20% de ce dernier.

Cette topologie de flamme a aussi été étudiée par Haworth et al. [77]. Leurs simulations 2D

sont réalisées avec un modèle de chimie détaillée ainsi qu’avec la prise en compte du transport
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Fig 2.2 – Représentation de la propagation d’une flamme turbulente dans un milieu

hétérogène, tiré de [80].

moléculaire. De même, l’hydrodynamique est pleinement résolue dans le sens où aucun modèle

de turbulence n’est utilisé. Les conditions initiales de la simulation sont basées sur des conditions

d’un moteur à injection directe fonctionnant à faible vitesse et en charge partielle. La topologie

définie par Hélie et al. est de nouveau retrouvée. Concernant le taux de réaction de chaleur, ils

montrent que celui-ci est initialement légèrement plus fort que dans le cas homogène mais qu’il

diminue pour se révéler finalement légèrement plus faible que dans le cas homogène.

De plus, il ressort de ces deux études que les hétérogénéités de mélange ont un impact

négatif sur la vitesse de flamme turbulente dans des conditions proches de la stœchiométrie. Au

contraire, un effet positif est observé sur la vitesse de flamme turbulente au niveau des limites

d’inflammabilité 1.

Ces notions seront étudiées plus en détails dans la section 2.5.

2.3 Influence de la stratification sur la topologie de la flamme

La section précédente a montré la structure générale d’une flamme stratifiée. Le présent

paragraphe montre l’influence de la stratification sur la structure interne de la flamme.

2.3.1 Epaisseur de la flamme

La topologie d’une flamme partiellement prémélangée a été étudiée en terme d’épaisseur de

flamme et de taux d’étirement [46, 160].

Dans la première étude, réalisée par Degardin et al. [46], des mesures simultanées de tempé-

rature et de fractions massiques de carburant sont réalisées. La structure d’une flamme stratifiée

laminaire en forme de V est analysée. Les auteurs parviennent à mesurer l’épaisseur de flamme

pour différentes stratifications (allant d’un mélange plus riche vers un mélange plus pauvre) ainsi

que celles des flammes homogènes. Leur résultat donne l’épaisseur de flamme en fonction de la

fraction molaire maximale locale de CH4. Il est représenté sur la figure 2.3.

Les différentes stratifications présentées sur la figure 2.3 sont listées ci-dessous :

S1. Stratification de ϕ = 1.2 à ϕ = 0.0.

S2. Stratification de ϕ = 1.1 à ϕ = 0.0.

S3. Stratification de ϕ = 1.0 à ϕ = 0.0.

1. Dans l’air, à pression atmosphérique et à T = 298K, les limites d’inflammabilité du propane sont ϕ = 0.53

côté pauvre et ϕ = 2.5 côté riche [54].



2.3. Influence de la stratification sur la topologie de la flamme 31

Fig 2.3 – Corrélation entre l’épaisseur de flamme locale et la fraction massique maximale de

méthane. Différentes stratifications sont étudiées et comparées à des cas homogènes. A la

stœchiométrie, χCH4
= 0.06.Extrait de [46].

S4. Stratification de ϕ = 0.9 à ϕ = 0.0.

Dans des conditions homogènes, il est clairement visible que l’épaisseur de flamme augmente

lorsque la fraction molaire de méthane diminue. Dans des conditions stratifiées, cette tendance

est également apparente. Cependant la pente est beaucoup plus faible. L’épaisseur de flamme

ne peut donc pas être directement corrélée avec la fraction locale de carburant. Des transferts

de chaleur et de masse ont lieu au niveau de la flamme. Ceux-ci modifient son comportement.

Robin et al. [160] s’intéressent eux aussi à une flamme stratifiée en forme de V. Ils effectuent

cela à la fois de manière expérimentale et de manière numérique. De plus, la flamme de la

précédente étude [46] évoluait dans un milieu laminaire alors qu’ici l’étude se place dans un

milieu turbulent. Pour les mesures expérimentales, les mêmes techniques que dans la précédente

analyse sont utilisées, à savoir des mesures de température et de fraction molaire à l’aide de

diffusion de Rayleigh et de fluorescence induite par laser. Leurs simulations sont réalisées à

l’aide de modèles simplifiés [161]. Grâce à leur étude, ils arrivent à lier l’épaisseur de la flamme à

son étirement pour des flammes homogènes. Ils montrent que dans ce cas, une interaction forte

intervient entre ces deux caractéristiques. Ce phénomène n’est cependant pas visible pour des

flammes stratifiées. En effet, pour ces dernières, les fluctuations de richesse interagissent avec le

front de flamme local et ajoutent un étirement non négligeable. De ce fait, la flamme se trouve

amincie d’environ 10%.

2.3.2 Plissements et densité de surface de flamme, réaction à la courbure

L’influence de la stratification sur la densité de surface de flamme ainsi que sur ses plissements

a aussi été observée.

Garrido-Lopez et al. [62] s’intéressent dans leur étude à l’influence de la stratification à

petite échelle sur les longueurs de flammes. Pour cela, ils réalisent des simulations numériques

directes en deux dimensions, avec une chimie globale et une loi de Fick pour la diffusion. Ils

définissent la longueur de flamme comme étant la longueur du front de flamme le long d’une ligne
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d’iso-température. Différentes fluctuations de vitesses et de richesses sont introduites au sein du

domaine. Ils remarquent que pour de faibles fluctuations de vitesse, typiquement inférieures

à la vitesse laminaire de flamme, les longueurs de flammes se trouvent allongées en présence

d’hétérogénéités de richesse. Plus ces hétérogénéités sont importantes, plus ce phénomène est

conséquent. Lorsque les fluctuations de vitesse sont supérieures, ils notent également la présence

d’un allongement de la longueur de flamme, cependant celui-ci est beaucoup plus faible.

La stratification à grande échelle est de nouveau étudiée sous forme de flamme en V turbu-

lente par Anselmo-Filho et al. [8]. Deux jets de richesses différentes sont injectés côte à côte.

La flamme est accrochée sur une baguette située légèrement à droite par rapport au centre du

dispositif. Ce dispositif est schématisé sur la figure 2.4. L’asymétrie du dispositif permet à la

Fig 2.4 – Dispositif expérimental extrait de [8]. Schéma de la réalisation de la stratification.

branche gauche de la flamme de prendre en compte toute la stratification du mélange qui se

développe entre les deux jets de réactifs. Plusieurs degrés de stratification sont analysés ainsi

que des cas homogènes afin de pouvoir faire une comparaison. La densité de surface de flamme

décrit la surface de flamme par unité de volume et peut permettre de bien caractériser la flamme

pour des flammes épaisses. La surface de flamme est ici observée en fonction de la valeur de la

variable de progrès. Cette dernière variable caractérise les zones de gaz frais et de gaz brûlés.

Dans cette étude, la densité de surface de flamme des cas stratifiés est supérieure à celle des cas

homogènes possédant la même richesse globale. La différence de propagation entre un mélange

pauvre et un mélange riche entrâıne la création d’une surface supplémentaire. Que la flamme

soit homogène ou stratifiée, le maximum de la densité de surface de flamme est situé légèrement

du côté des gaz brûlés. Ce décalage est d’autant plus visible dans les cas stratifiés. Dans les

conditions étudiées, la densité de surface de flamme est maximale pour un ratio de stratification

φ1/φ2 égal à 1.5. Ce cas correspond de plus à celui présentant une distribution de surface de

flamme le plus symétrique. La courbure est aussi analysée dans cette étude. Il est ainsi vu que la

distribution de courbure est plus large et plus symétrique pour des flammes stratifiées que pour

des flammes homogènes. La stratification semble apporter une contribution supplémentaire en

terme de courbure. D’après les auteurs, cette courbure n’est pas forcément liée aux déformations
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induites par la stratification. Les effets de densité de surface de flamme et de courbure sont at-

tribués à la différence de propagation entre un mélange riche et un mélange pauvre.

Le fait que la stratification apporte une contribution supplémentaire à la courbure et plus

globalement à l’étirement avait déjà été mis en évidence par Poinsot et al. [150]. Dans leur

étude, plusieurs types de stratification sont analysées de manière numérique, en une, deux ou

trois dimensions. Ils estiment la contribution du prémélange partiel à l’étirement par :

κPP ≈ ∆w

lZ
, (2.1)

avec ∆w les fluctuations de la vitesse de déplacement d’une iso-surface et lZ la taille d’une

poche de fluctuation de richesse.

Cette définition mène à un nombre de Karlovitz induit par le prémélange partiel :

KPP
a ≈ ∆w

lZ

δ0L(〈Z〉)
sL(〈Z〉) , (2.2)

où sL est la vitesse laminaire de la flamme et δ0L son épaisseur thermique. Les valeurs

trouvées restent globalement faibles, typiquement inférieures à 0.2. Les flammes partiellement

prémélangées produisent donc un étirement supplémentaire, positif, qui implique une combus-

tion plus rapide que la flamme homogène équivalente, pour une flamme laminaire. Du fait des

faibles valeurs du nombre de Karlovitz, l’effet produit par le prémélange partiel sera négligeable

dans des flammes fortement turbulentes.

Récemment, le dispositif de flamme en V turbulente a été utilisé par Vena et al. [190].

Ces auteurs étudient plus particulièrement l’effet du degré de stratification sur la topologie de

la flamme pour une combustion iso-octane/air. Ils concluent de leur étude que les gradients

de richesse ont un effet conséquent sur les plissements de la flamme. L’effet étant d’autant

plus important que le gradient est fort. Cependant, ils trouvent un effet bien plus modeste

qu’Anselmo-Filho et al. [8] en ce qui concerne la densité de surface de flamme. En effet, leur

flamme est épaissie par rapport à une flamme homogène, cependant, sa longueur est diminuée.

Ces deux phénomènes s’équilibrent et n’apportent pas une grande modification à la densité de

surface de flamme. Comme dans [8], la topologie de la flamme est aussi étudiée en terme de

courbure. Cependant, les modifications du niveau de courbure apportées par la stratification

sont négligeables dans cette étude. Les différences entre ces observations et celles de Anselmo-

Filho et al. [8] sont attribuées à la différence de stratification, de méthodologie ainsi que de

carburants utilisés.

Il est à remarquer que la structure interne d’une flamme stratifiée ainsi que sa topolo-

gie spécifique ne seront pas abordées directement dans les travaux de cette thèse. Seules les

déformations globales dues à la stratification seront présentées et analysées.

2.4 Distribution de mélange et évolution des espèces

2.4.1 Effet de la distribution de mélange sur la production de NOx

Jimenez et al. [87] effectuent une simulation numérique directe d’un mélange propane/air

hétérogène, globalement pauvre. La résolution de la simulation impose une taille de domaine

relativement petite. Le domaine de simulation se réduit à un cube dont les arêtes mesurent

quelques millimètres. Les conditions initiales sont proches des conditions de fonctionnement

d’un moteur à injection directe à faible vitesse et partiellement chargé. Il s’agit en effet du mode
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stratifié permettant de réduire la consommation de carburant. Suite aux conclusions de Haworth

et al. [77], le modèle de flamelettes [140] 2 est utilisé pour modéliser la combustion. Un des buts

de l’étude [87] est de réaliser une modélisation de la combustion stratifiée. Un autre objectif

est d’étudier les effets de la stratification sur la production de NOx. Pour cela, N et NO sont

ajoutés au mécanisme chimique permettant ainsi la réalisation du mécanisme de Zeldovich pour

la production de NO thermique. Les configurations principalement étudiées sont représentées

sur la figure 2.5.

Fig 2.5 – Distribution spatiale de richesse initiale pour les différentes configurations étudiées,

tiré de [87]. L’échelle va du blanc, correspondant à une richesse nulle, au noir, équivalent à une

richesse égale à 2. La fine ligne noire représente la ligne stœchiométrique et les lignes verticales

indiquent la position de la flamme laminaire initiale.

Deux aspects sont étudiés : le dégagement de chaleur et la production de NOx.

Pour le premier, ils observent une grande différence entre le cas homogène et les cas stratifiés.

Cette différence est principalement due à la distribution initiale de la fraction de mélange à petite

ou grande échelle. En fonction de celle-ci, l’efficacité de la combustion peut être augmentée de

60%. Le cas le plus efficace est désigné par C1 sur la figure 2.5. La façon dont la stratification

est réalisée constitue un point primordial pour le bon fonctionnement d’un moteur à charge

stratifiée.

La fonction densité de probabilité de la fraction de mélange tout comme la distribution

spatiale des hétérogénéités ont une grande influence sur la quantité de NOx produits au cours

de la combustion. Une flamme avec un haut taux de dégagement de chaleur peut en effet produire

jusqu’à 40% de plus de NOx qu’une flamme homogène. En effet, dans une combustion stratifiée

globalement pauvre, il y a la présence simultanée de fortes températures et d’un haut taux

d’oxygène qui favorise la production de NO.

2. L’hypothèse de flammelette est expliquée dans la section 3.7.
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2.4.2 Diffusion différentielle, évolution des espèces

Un nouveau brûleur swirlé a été exploité récemment par Sweeney et al. [177, 178, 179].

Celui-ci est présenté sur la figure 2.6.

Fig 2.6 – Schéma du brûleur stratifié swirlé, tiré de [179].

Les études pratiquées avec celui-ci portent principalement sur la structure de flammes métha-

ne/air stratifiées en richesse. Les conclusions déjà énoncées dans la section 2.3 sont retrouvées.

La première étude est réalisée sans swirl, celui-ci est ajouté à partir de la seconde étude.

Un point intéressant de cette étude consiste en l’observation des espèces à travers la flamme.

La diffusion différentielle est la cause de leurs évolutions. Les espèces sont en effet connues

pour avoir une vitesse de diffusion caractéristique dépendante de la pression, de la température,

de la composition locale et de leur masse molaire. Par conséquent, certaines espèces diffusent

plus rapidement que d’autres. Chaque espèce k possède un nombre de Lewis, Lek, qui lui est

propre. Celui-ci correspond au rapport entre la diffusivité massique et la diffusivité thermique.

Ce phénomène est d’autant plus présent dans les flammes stratifiées, ce qui implique des forts

gradients de richesse au sein de la flamme. Les différences de richesse dans le mélange entrâınent

des diffusions supplémentaires.

Le comportement des espèces en fonction de la température est aussi observée. Pour des

flammes non swirlées, ce comportement semble indépendant de la stratification lorsque les

températures sont inférieures à 1700K. Les fractions massiques de monoxyde de carbone et

de dihydrogène varient pour des températures supérieures. Ces variations sont attribuées à des

mélanges plus riches au niveau des produits, dans les cas stratifiés.

Pour des flammes swirlées, les fractions massiques de CO2, H2O et O2 ne sont pas affectées

par la stratification. Par contre, les fractions massiques de monoxyde de carbone et de dihy-

drogène diffèrent sur toute la gamme de température entre des flammes de prémélange et des

flammes stratifiées. Les fractions massiques de ces deux espèces sont élevées par la stratification

dans l’espace des températures. Cela est d’autant plus vrai pour les flammes pauvres back sup-

ported. Une flamme ”supportée par l’arrière” est une flamme dont les produits sont plus proches

de la stœchiométrie que les réactifs. L’hypothèse des flamelettes, qui sera détaillée pour ce mode

de combustion dans la section 3.7 est alors remise en cause.
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Une autre observation intéressante apportée par cette étude est que le swirl tend à augmenter

le degré de stratification.

Dans cette thèse, seule une structure de stratification sera observée dans les cas laminaires.

Pour le cas turbulent, le mélange est imposé par la reproduction d’une expérience. Les effets

de la distribution de mélange sur la combustion stratifiée ne pourront pas être examinés. La

diffusion différentielle des espèces sera quant à elle observée.

2.5 Vitesses de flamme et limites d’inflammabilité

Les études portant sur la topologie d’une flamme stratifiée ont mis en évidence une mo-

dification de la vitesse de flamme lors de la rencontre d’un gradient de richesse. Différentes

études expérimentales et numériques décrivant et expliquant les raisons de ce phénomène sont

ici présentées.

2.5.1 Etudes expérimentales

Pasquier et al. [133] réalisent une étude sur les vitesses de flammes stratifiées turbulentes. La

stratification du mélange est obtenue par l’injection d’un mélange riche dans un volume fermé

contenant initialement un mélange pauvre. Le diamètre de l’injecteur axi-symétrique ainsi que la

vitesse instationnaire du jet de mélange riche pénétrant dans le domaine induisent un écoulement

turbulent ainsi qu’une stratification du mélange. Lorsque la stratification est établie, le mélange

est allumé à l’aide d’électrodes. La propagation de la flamme dans le milieu stratifié est observée.

Grâce à la vélocimétrie par images de particules (PIV) ainsi qu’à la fluorescence induite par laser

(LIF), différentes mesures sont effectuées sur la flamme. Des champs de vitesse et de richesse

instantanés sont obtenus, figure 2.7. Des mesures de vitesses de gaz frais conditionnées aux

valeurs de richesses locales sont réalisées.

Fig 2.7 – Vitesses instantanées (flèches) et richesse (couleur) au niveau du front de flamme à

différents instants après l’allumage, extrait de [133].

Cette étude montre que la propagation de la flamme est favorisée par les grands gradients de
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stratification. Néanmoins, les mesures conditionnées montrent que la vitesse de flamme locale

peut être inférieure ou supérieure à la vitesse d’une flamme homogène de même richesse locale.

La configuration étudiée par Pasquier et al. [133] est reprise dans l’étude de Balusamy [11].

Jusqu’à présent, le point d’allumage était à la richesse stœchiométrique. Dans cette nouvelle

étude, la richesse est augmentée pour passer d’une stratification d’un mélange légèrement riche

à un mélange globalement pauvre. Il en résulte que le fait d’allumer dans un mélange légèrement

riche améliore la propagation de la flamme par rapport à un allumage au niveau d’un mélange

stœchiométrique. La présence de mélange riche au niveau du front de flamme produit des gaz

brûlés plus chauds qui vont favoriser la propagation de la flamme au sein de mélanges sensible-

ment pauvres et permettent de repousser les limites de flammabilité.

Malgré la difficulté, plusieurs études ont tenté de réaliser un écoulement laminaire stratifié,

contrôlable et reproductible. En particulier, Balusamy [11] complète son étude en observant

l’expansion d’un noyau dans un domaine laminaire. Il propose une nouvelle méthode de mesure

de vitesse de flamme locale [12], particulièrement bien adaptée à la combustion stratifiée. Trois

niveaux de stratification sont étudiés, riche à pauvre, proche stœchiométrie à pauvre et pauvre

à pauvre. Il montre que la propagation de la flamme est augmentée par la stratification et

cela d’autant plus que le degré de stratification est grand. Par contre, il trouve que le temps

de relaxation de la flamme est indépendant du degré de stratification, comme illustré sur la

figure 2.8. Le temps de relaxation correspond à la décroissance de la courbe, au temps nécessaire

Fig 2.8 – Evolution de la vitesse laminaire de flamme non étirée. Cas 1 : φ = 1.24 à 0.6, Cas 2 :

φ = 0.95 à 0.6, Cas 3 : φ = 0.8 à 0.6, d’après [11] .

pour atteindre la vitesse laminaire du mélange le plus pauvre.

Ra [153] avait déjà réalisé une étude similaire dans laquelle il concluait que la flamme

présentait un effet mémoire. Celui-ci se traduit par le fait que la flamme se propage plus ra-

pidement que la vitesse de flamme d’une flamme homogène de même richesse locale lorsque la

flamme se propage de la zone riche vers la zone pauvre. Cet effet mémoire provient selon lui de la

plus forte température des gaz brûlés dans la région riche qui aide la flamme à se développer en

milieu pauvre. Par conséquent, il n’est plus possible de prédire la vitesse de flamme uniquement

à partir de la composition des gaz brûlés. Les conditions des gaz déjà brûlés doivent aussi être
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prises en considération.

Dans des études plus récentes, Kang et al. [90, 91, 92] examinent l’influence de la stratification

sur les vitesses de propagation de flamme. Le dispositif expérimental utilisé est schématisé sur

la figure 2.9. Il est basé sur l’équilibre entre les phénomènes de diffusion et de convection créant

Fig 2.9 – Dispositif expérimental pour l’étude de la combustion stratifiée, extrait de [91].

une stratification contrôlée par le flux convectif. Grâce à celui-ci, il montre que les flammes se

propageant dans un milieu stratifié peuvent atteindre des vitesses jusqu’à deux fois supérieures à

celles attendues dans des mélanges homogènes de richesse égale à celle du mélange local. De plus,

la gamme de richesse étudiée montre que la limite d’inflammabilité côté pauvre est repoussée.

En effet, avec leur configuration, la limite d’inflammabilité d’un mélange homogène méthane-air

est φ = 0.58. En allumant le mélange à une richesse plus élevée, la flamme peut se propager

jusqu’à des mélanges de richesse φ = 0.35. Cependant, ils n’arrivent pas à établir une relation

claire entre la vitesse de flamme et le gradient de richesse.

2.5.2 Etudes numériques

Les expérimentateurs [91, 153] ont mis en évidence la présence d’un effet mémoire de la

flamme provenant de la température des gaz brûlés. Cet effet mémoire, tout comme la diffusion

des espèces au sein de la flamme, implique des difficultés à la réalisation de flammes stratifiées

numériques.

Pires Da Cruz et al. [44] simulent des flammes adiabatiques méthane/air en propagation

libre mono-dimensionnelles. L’avantage de telles flammes est qu’elles ne sont pas soumises à

l’étirement. Seul l’effet de la stratification est observé. L’étude est de plus relativement complète

puisqu’elle couvre les trois types de stratification présentés dans la section 2.2, à savoir pauvre à

pauvre, riche à riche et riche à pauvre ou pauvre à riche. Pour prendre en compte l’effet mémoire

de la flamme trouvé dans les études expérimentales, la simulation numérique est réalisée avec

une cinétique et un transport détaillés.

Le but est d’analyser l’effet de la stratification sur la vitesse de flamme laminaire. De ce fait,

la vitesse laminaire des flammes observées est comparée à celle de flammes homogènes de même

richesse. Le résultat obtenu pour la flamme allant d’un mélange stœchiométrique à un mélange
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pauvre de richesse φ = 0.35 est représenté sur la figure 2.10.

Fig 2.10 – Comparaison de la vitesse laminaire entre des flammes homogènes et une flamme

hétérogène passant de la stœchiométrie à la richesse φ = 0.35, extrait de [44].

Cette image montre clairement que la stratification tend à accélérer la vitesse de flamme.

L’effet mémoire de la flamme est bien pris en compte par la simulation numérique. Cet effet

mémoire dépend du type de stratification rencontré et est lié à la cinétique chimique ainsi

qu’aux transports de masse et de chaleur. Selon cette étude, les flammes pauvres stratifiées sont

contrôlées par la température des gaz brûlés qui les rend plus rapides que des flammes homogènes

de richesse équivalente. Cette conclusion est en accord avec les travaux de Ra [153] présentés

précédemment. Pour une stratification de classe 2, la flamme est contrôlée par le nombre de

molécules d’hydrogène produites ou consommées dans le front de flamme et dans les gaz brûlés.

L’accélération ou la décélération de la vitesse de flamme dépend du sens de la stratification.

La vitesse d’une flamme stratifiée sera étudiée en détails au cours de cette thèse, que ce

soit la vitesse absolue ou la vitesse laminaire. L’expérience de Balusamy [11] présentée dans

cette section sera reproduite de manière numérique. De nouvelles conclusions pourront donc

être apportées à celles déjà données ici.

2.6 Flammes stratifiées à contre-courant

Une flamme à contre-courant est initialement le nom donné aux flammes prenant place à la

rencontre d’un jet d’oxydant et d’un jet de carburant, s’opposant géométriquement.

Marzouk et al. [119] font appel à cette configuration pour étudier les flammes stratifiées

de manière numérique. Afin de caractériser précisément la flamme ainsi que sa réponse à la

stratification, une chimie et un transport détaillés sont utilisés. La simulation est réalisée en une

dimension, selon la coordonnée normale à la surface de flamme. Ils remplacent les jets d’oxydant

et de carburant par un jet de mélange frais à une certaine richesse et un jet d’une autre richesse

mais dont la composition et la température du mélange sont celles d’un mélange à l’équilibre,



40 Chapitre 2. Revue des analyses de flammes en propagation dans un milieu stratifié

sous des conditions adiabatiques et à pression constante. Le schéma d’une telle flamme est illustré

sur la figure 2.11. Une stratification est créée par la diffusion de la température et des radicaux

Fig 2.11 – Schéma d’une flamme stratifiée à contre courant, extrait de [207].

qui agissent comme un ”réservoir” de chaleur. Ce ”réservoir” permet de repousser les limites

d’inflammabilité côté pauvre. Ils observent, tout comme Pires Da Cruz et al. [44] que pour des

flammes pauvres, la vitesse de flamme est augmentée comparée à celle des flammes homogènes

de richesse équivalente.

En 2010, Richardson et al. [157] étudient eux aussi ce type de flamme. En plus d’étudier les

flammes à contre-courant réactifs/produits, ils observent aussi des flammes stratifiées à contre-

courant réactifs/réactifs. Dans ce dernier cas, les deux jets possèdent la même richesse mais

celle-ci varie temporellement. Leur étude est mono-dimensionnelle, c’est pourquoi ils sont obligés

de se limiter à des flammes normales au gradient de richesse. Ils utilisent un transport et une

chimie complexes. Ils proposent ici une définition de la propagation d’une flamme stratifiée basée

sur la vitesse de déplacement d’une iso-surface de la variable de progrès. La variable de progrès

dépend de la fraction de mélange, donnée par la définition de Bilger [16] 3. Cette vitesse de

déplacement est composée de trois parties, la réaction, la diffusion, et la dissipation croisée.

Cette décomposition permet d’expliquer la réponse de la flamme à la stratification et à la

dynamique de l’étirement instationnaire. La partie diffusive possède la réponse la plus rapide

aux variations du taux d’étirement de la flamme. Les parties réactionnelles et dissipatives, quant

à elles, dépendent plus de la vitesse du fluide et des échelles de temps de la flamme. La partie

diffusive est affectée par l’étirement. Elle modifie les coefficients de diffusion ce qui entrâıne une

propagation de la flamme vers des mélanges plus riches, pour des flammes ”back supported”

et inversement à propager la flamme vers des mélanges plus pauvres pour les flammes ”front

supported”. Par conséquent, la partie réactionnelle est elle aussi affectée.

Les flammes supportées par l’arrière montrent des vitesses de propagation plus importantes

et des épaisseurs plus faibles que les flammes supportées par l’avant possédant des réactifs plus

riches que les produits.

Récemment, Zhou et al. [207] ont poursuivi les recherches sur de telles flammes. Ils regardent

le comportement de la flamme en fonction du ratio φP sur φR, noté θ. φR et φP désignent

respectivement la richesse du flux de gaz frais et la richesse du flux de gaz brûlés, comme

représenté sur la figure 2.11. Lorsque θ est supérieur à un, le taux de dégagement de chaleur est

plus important que celui d’une flamme prémélangée de même richesse locale. Dans des conditions

3. Cette définition est détaillée dans la section 3.4.4.1.



2.7. Résumé sur la stratification 41

de mélange pauvre, cette augmentation du dégagement de chaleur est attribuée au support

thermique tandis qu’elle est attribuée à la diffusion de certaines espèces dans des conditions de

mélange riche. Ils remarquent aussi que les limites d’inflammabilité sont augmentées, que ce soit

du côté pauvre ou du côté riche.

2.7 Résumé sur la stratification

Les études présentées ici permettent de récapituler les principales caractéristiques des flammes

stratifiées. Celles-ci ne constituent pas une liste exhaustive mais permettent de rendre compte

des principaux effets de la stratification. D’autres expériences et simulations numériques ont été

réalisées à ce sujet [60, 172, 171]. Les principales caractéristiques sont ici résumées :

— la combustion est réalisée en deux étapes pour certaines classes de stratification [77, 79] ;

— le champ d’hétérogénéité modifie la forme de la flamme et par conséquent ses plisse-

ments [8, 62, 190] ;

— la stratification modifie l’évolution des espèces majoritaires dans la flamme [177, 178,

179] ;

— les flammes stratifiées présentent un effet mémoire [44, 153] ;

— les limites d’inflammabilité sont étendues du côté pauvre et du côté riche [11, 91, 92] ;

— la vitesse de flamme est dépendante de la stratification [60, 90, 91, 92, 119] ;

— la stratification entrâıne une modification du taux de dégagement de chaleur [77, 207] ;

— du côté pauvre, la flamme est favorisée par le gradient thermique tandis que la diffusion

des espèces est plus importante du côté riche [44, 153].

Ces études montrent l’étendue du champ d’investigation sur les flammes stratifiées et la di-

versité des dispositifs servant à leur réalisation. Il en ressort qu’il est extrêmement difficile de me-

surer certaines propriétés, comme la densité des gaz brûlés par exemple. Les études numériques

peuvent fournir des informations supplémentaires à la condition que les modèles utilisés soient

suffisamment pertinents. Un paragraphe lié à la modélisation de telles flammes est présenté dans

la section 3.7. En effet, l’approche DNS ne permet pas des études de grande taille.

2.8 Prise en compte des gaz brûlés

Le but de cette thèse étant de comprendre le comportement de la flamme en situation de

dilution par des gaz brûlés, quelques études déjà effectuées à ce propos sont ici recensées.

Les différentes technologies moteur ont été explicitées dans le chapitre d’introduction 1. Des

études permettant de comprendre l’impact des EGR sur la combustion sont d’abord présentées.

Puis, les études présentant des cas de dilution/stratification par des EGR ou des IGR sont

évoquées. Ces dernières restent cependant très limitées. La composition des gaz brûlés est très

difficile à contrôler de manière expérimentale. Du point de vue numérique, ces gaz impliquent

des modélisations difficiles à mettre en œuvre. En effet, soit chaque espèce doit être transportée,

ce qui implique un calcul extrêmement coûteux et un domaine limité, soit des modifications

doivent être apportées aux modélisations actuelles, présentées dans la section 3.5.

2.8.1 Modifications des caractéristiques de la combustion par les EGR

Afin de déterminer les différents effets des EGR sur la combustion et les émissions de pol-

luants pour des moteurs diesels à injection directe, une étude expérimentale a été effectuée par

Maiboom et al. [113]. Les auteurs essayent de distinguer les effets des EGR sur la combustion de

ceux sur les émissions. L’injection se fait avec ou sans injection pilote. L’injection pilote permet
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de créer une première injection d’une petite quantité de carburant afin d’amorcer la combustion.

Au point étudié, lorsqu’une injection pilote est présente, la flamme prenant place dans le moteur

est une flamme de diffusion. Au contraire, sans cette injection, la combustion s’effectue quasi

entièrement de manière prémélangée.

Ils aboutissent à plusieurs constatations. Tout d’abord, aucune conclusion ne peut être ef-

fectuée quant à l’augmentation de la température générée par les EGR. Plusieurs tests sont

effectués avec des températures d’entrée différentes pour un même taux d’EGR. Les change-

ments de température ont un impact positif ou négatif sur les émissions de NOx. Dans certaines

conditions, les émissions de NOx sont plus faibles pour des températures d’entrée plus élevées.

Dans le cas des flammes de diffusion, pour un ratio carburant/air constant, le taux de

dégagement de chaleur n’est pas modifié lorsque la température d’entrée ou le taux d’EGR

sont modifiés.

Ils montrent qu’il est possible d’avoir très peu d’émissions de NOx et de suie lorsque le

moteur fonctionne à faible charge avec un fort taux d’EGR. Cependant, ce type de fonctionne-

ment entrâıne une augmentation de la consommation spécifique, pouvant être supérieure à 10%,

ainsi qu’une augmentation des émissions de monoxyde de carbones et d’hydrocarbonés. Pour

certaines conditions opératoires, il est possible de réduire les émissions de NOx sans pénaliser la

consommation de carburant et les émissions de suie. Néanmoins, les effets opposés peuvent être

observés pour d’autres conditions.

2.8.2 Impact de la composition des EGR sur la combustion

Il est difficile de parler de l’impact des EGR sur la combustion sans connâıtre précisément

la composition de ceux-ci. L’impact des propriétés des gaz d’échappement sur l’initiation et le

déroulement de la combustion est examiné dans la thèse de Piperel [146].

Dans une première partie, l’auteur étudie l’influence des réglages du moteur et du carburant

employé sur la composition des gaz brûlés. Il est constaté que le point de fonctionnement du mo-

teur a une influence sur la composition des gaz brûlés, que ce soit pour les polluants réglementés

ou les polluants non réglementés. La composition des EGR peut être modifiée en fonction du

régime moteur.

Ensuite, la composition réelle des gaz brûlés ainsi que la modification qui s’opère durant leur

traversée du circuit de recirculation est observée. L’influence des différentes espèces présentes

dans les gaz brûlés sur l’initiation et le déroulement de la combustion est ensuite approfondie,

table 2.1.

Espèces ajoutées
Initiation de la Durée de fin de

combustion principale combustion

NOx promotion baisse importante

CO légère promotion baisse

C2H4 légère inhibition équivalente

C3H4 légère inhibition baisse

aldéhydes promotion baisse

alcools inhibition augmente

Tableau 2.1 – Impact de certaines espèces présentes dans les EGR sur l’initiation et le

déroulement de la combustion principale, moteur HCCI, extrait de [146].

L’auteur conclut dans cette partie que le fait d’incorporer certaines espèces dans le carburant
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initial permettrait de faire varier la composition des gaz brûlés. De plus, une modification non

négligeable de la composition des gaz brûlés entre le moment où ils sortent de la chambre de

combustion et celui où ils sont réinjectés est observée. De nombreux phénomènes physiques et

chimiques se produisent dans le circuit de refroidissement.

Pour finir, le contrôle de la combustion HCCI par les gaz brûlés est examiné. Une composition

optimisée des gaz brûlés permettrait un contrôle de la combustion. Cependant, obtenir une

composition précise de gaz brûlés à la fin de la combustion n’est pas une chose facile à réaliser.

2.8.3 Stratification gaz frais/EGR

Il a été montré que pour des grands taux d’EGR, un mélange homogène pouvait causer une

combustion incomplète ou des instabilités. Pour des forts taux de dilution, il peut alors parâıtre

opportun de séparer le mélange air/carburant des EGR durant les phases d’admission et de com-

pression. Les sections précédentes ont montré que de nombreuses configurations permettant de

réaliser une stratification en gaz frais étaient possibles. Il en est de même pour les stratifications

en gaz brûlés.

Dans leur étude, Dong et al. [50] présentent deux concepts dans lesquels les gaz frais sont

séparés des gaz brûlés. Ceux-ci sont étudiés de manière numérique et représentés sur la fi-

gure 2.12. La structure ”Corndog” est produite grâce aux soupapes d’admission et d’échappement

Fig 2.12 – Représentation des deux concepts permettant la stratification EGR. Haut : concept

”Corndog”. Bas : Concept des vortex conjugués. Les parties grisées comportent des EGR

tandis que les parties blanches sont composée d’un mélange frais air/carburant.

ainsi qu’à la distribution variable. Les EGR sont attirés vers le mur du cylindre et le mélange

de gaz frais est situé au centre. Un mouvement de swirl est ajouté aux deux mélanges. Dans la

structure ”Conjugated vortex”, le mélange air/carburant se situe d’un côté de la chambre tandis
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que le mélange EGR se place de l’autre coté. Les intensités des vortex doivent être les mêmes

mais les directions des swirls des deux mélanges sont opposées.

Plusieurs variations sont effectuées au niveau du dôme de combustion ainsi que des conduits

d’admission et d’échappement afin de déterminer quelles sont les conditions idéales pour at-

teindre les structures proposées.

Ils concluent de leurs simulations que la structure et les caractéristiques du fluide contenu

dans le cylindre sont fortement dépendantes des systèmes d’admission et d’échappement. Des

conditions parfaites (dôme plat, conduits d’admission et d’échappement parfaitement circulaires)

rendent la structure ”Corndog” atteignable. Cependant il ne s’agit pas de conduits existants sur

des moteurs à l’heure actuelle.

Les deux structures restent très difficiles à réaliser, principalement pour les mêmes raisons.

Tout d’abord, le flux de chaleur accélère le mélange entre les gaz frais et les EGR. Deuxièmement,

les gaz brûlés résiduels (IGR) des cycles précédents aggravent le mélange gaz frais/EGR à cause

de la diffusion massique, du transfert de chaleur et de l’inertie. Les fluctuations de pression dans

les conduits d’admission et d’échappement perturbent les deux structures. Plus spécifiquement

pour le concept ”Corndog”, la force centrifuge tente de pousser les gaz frais possédant une plus

forte densité vers l’extérieur. Cette étude présente la formation du mélange mais malheureuse-

ment ne précise pas l’impact de celui-ci sur la combustion.

Plus récemment, Choi et al. [38] étudient de manière expérimentale le potentiel de la stra-

tification gaz frais/EGR sur la combustion ainsi que sur les émissions polluantes. Une telle

stratification permet d’augmenter ou de diminuer la concentration locale d’EGR là où la com-

bustion se produit. La stratification est ici réalisée dans un mono-cylindre. Celui-ci est composé

d’un piston à deux étages, de deux conduits d’admission et de deux conduits d’échappement.

Cette forme de piston, présentée sur la figure 2.13, permet d’augmenter le degré de stratification

et les conduits permettent d’améliorer la distribution d’EGR. En effet, un conduit est hélicöıdal

et l’autre tangentiel. Un chanfrein est créé sur le conduit tangentiel.

Fig 2.13 – Schéma du piston à deux étages, de la stratification et du spray souhaités, extrait

de [38].

L’injection d’EGR est réalisée de manière asymétrique en injectant les EGR dans l’un ou

l’autre des conduits. Dans le second conduit, seul de l’air sera injecté. Selon l’injection réalisée,

les caractéristiques de la combustion et des émissions sont modifiées.

Lorsque les EGR arrivent par le conduit tangentiel, une région d’EGR se forme dans la

partie centrale supérieure de la chambre de combustion, comme montré sur la figure 2.14, a.

Par conséquent, la combustion est initiée dans une zone pauvre en EGR. Cette combustion est

à l’origine de fortes émissions de NOx mais la production de particule est réduite de 30%. A
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Fig 2.14 – Stratification en EGR présente dans le cylindre en fonction de l’injection, extrait

de [38]. a : configuration LS-EGR, les EGR arrivent par le conduit tangentiel. b : configuration

RS-EGR, les EGR arrivent par le conduit hélicöıdal.

contrario, lorsque les EGR entrent par le conduit hélicöıdal, la situation inverse se produit. Les

EGR se situent sur la circonférence et au fond de la chambre de combustion (figure 2.14, b) :

la combustion s’effectue dans un milieu riche en EGR. Cette configuration présente l’avantage

de réduire les émissions de NOx de 6% mais émet plus de particules. L’ajout d’un swirl dans

la configuration RS-EGR maximise l’effet de la stratification en EGR et a des effets positifs sur

les NOx, les particules et le CO.

La robustesse de ces effets a été vérifiée dans de nombreuses conditions opératoires. Pour de

fortes charges, un faible taux d’EGR et une grande pression d’injection, la stratification en EGR

n’est pas très efficace.

2.8.4 Effets des hétérogénéités des résidus de gaz brûlés.

Très récemment, Pera et al. [137] ont cherché à comprendre les effets des hétérogénéités des

résidus de gaz brûlés sur la variabilité cycle à cycle d’un moteur. Pour cela, ils ont réalisé une

simulation numérique directe. La prise en compte d’un schéma semi-détaillé (Hasse et al. [75]) se

révèle alors obligatoire. Le carburant utilisé ici est de l’iso-octane pour rendre compte pleinement

des phénomènes se produisant dans un moteur. La discrétisation spatiale est fixée à 10µm. Cette

discrétisation permet de capter les structures les plus fines de l’écoulement réactif (turbulence et

flamme). Le fait de transporter un nombre d’espèces conséquent et de limiter la taille de maille

impliquent un temps de calcul relativement élevé. Par conséquent, l’étude se trouve restreinte

au niveau de la taille du domaine simulé. La plupart des cas sont réalisés en deux dimensions,

sur un carré de 4mm de côté. La durée physique simulée est très courte puisqu’elle n’est que

de 700µs. La réponse de la flamme à la dilution en gaz brûlés chauds ainsi qu’aux fluctuations

de température est observée à la fois dans un milieu laminaire, figure 2.15, et dans un milieu

turbulent.

Les cas laminaires permettent d’isoler les effets des hétérogénéités sur les plissements de la

flamme. Lorsque des hétérogénéités de température sont présentes dans le domaine, la flamme

est déformée. Ce phénomène est visible sur la figure 2.15. La flamme est accélérée lorsqu’elle

rencontre des poches de gaz chauds et au contraire décélérée par des poches de gaz froids.

Des observations similaires sont réalisées avec la dilution en gaz brûlés. Lorsque les poches

rencontrées sont faiblement diluées, la flamme a tendance à accélérer alors qu’elle sera ralentie

par des forts taux de dilution. Les modifications liées à la dilution en gaz brûlés restent moindres

en comparaison à celles apportées par les hétérogénéités en température. Pour les cas turbulents,

les effets des hétérogénéités locales se retrouvent voilés par la turbulence. Par contre, l’influence
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Fig 2.15 – Propagation d’une flamme laminaire dans un milieu de température hétérogène,

extrait de [137].

des gaz brûlés résiduels sur les fluctuations du dégagement de chaleur est importante.

Ces résultats permettent de caractériser les effets des résidus de gaz brûlés sur la variabilité

cycle à cycle. Ils démontrent aussi qu’une modélisation basée sur une chimie globale risque de

ne pas rendre compte de ces effets.

2.9 Conclusion

Les études présentées dans cette partie ont montré l’intérêt de la stratification, que ce soit

en richesse ou en gaz brûlés. La flamme peut en effet se propager dans des milieux peu voire

non inflammables grâce à son effet mémoire. Cependant toutes les caractéristiques de la flamme

sont modifiées, que ce soit au niveau de sa topologie ou de sa vitesse. Les études sur les gaz

brûlés montrent de plus que la distribution de la stratification a un impact sur le déroulement

de la combustion. Différents effets sont observés et retrouvés dans plusieurs études mais il est

encore difficile d’en tirer des généralités sur la combustion stratifiée. La compréhension des

phénomènes physiques engendrés par la stratification/dilution reste un champ de recherche à

explorer. Les travaux effectués au cours de cette thèse s’inscrivent dans cet axe. Cependant, tous

les effets présentés dans ce chapitre ne pourront pas être analysés. Les études se concentreront

sur la vitesse et la forme d’une flamme en propagation dans un milieu stratifié. L’observation se

déroulera dans un premier temps dans un milieu laminaire à partir d’une configuration similaire à

celle de Balusamy [11]. En effet, elle permet d’avoir une comparaison numérique/expérimental.

De plus, il sera ainsi possible de distinguer les effets dus à la stratification de ceux dus à la

turbulence. L’introduction de la turbulence se fera grâce à la reproduction de la seconde partie

de l’expérience de Balusamy [11] présentée dans ce chapitre. Enfin, des études présentant des

stratifications gaz frais/gaz brûlés seront abordées.

Ce chapitre a aussi montré les difficultés rencontrées lors de la réalisation d’expériences

et de simulations sur les flammes stratifiées. Seules des simulations numériques seront ici ef-

fectuées. Par conséquent, le prochain chapitre est dédié aux techniques de modélisation, plus

spécifiquement axé sur celles utilisées au cours de cette thèse. Une attention particulière sera

portée quant à la modélisation de la combustion partiellement prémélangée.
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3.4.1 Réaction globale . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58
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3.1 Introduction

Les sections précédentes ont montré la diversité des modes de combustion. Dans cette thèse,

la combustion stratifiée sera uniquement étudiée d’un point de vue numérique. Cette section

présente des outils de modélisation présents dans le code de calcul YALES2 [1], code utilisé pour

réaliser les simulations présentées dans la suite de cette thèse. La dernière partie de ce chapitre

47
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sera consacrée à la présentation des vitesses de flamme. Il s’agit en effet du paramètre le plus

étudié au cours des calculs qui seront effectués. Une bonne compréhension des différentes vitesses

est donc essentielle.

3.2 Equations régissant l’aérothermochimie

3.2.1 Equations de Navier-Stokes

Dans un milieu continu, le comportement des fluides est régi par le système des équations de

Navier-Stokes. Ces équations aux dérivées partielles (EDP) traduisent au niveau microscopique

la conservation de la masse, la quantité de mouvement et l’énergie. Chacune de ces grandeurs

est au centre d’une équation différentielle. A ces équations s’ajoute la conservation des espèces

chimiques, qui implique de résoudre une équation de transport pour chaque espèce présente dans

le mécanisme chimique. Ces équations sont données ci-dessous sous leur forme conservative. La

notation classique d’Einstein sur les indices répétés est adoptée. Pour chaque composante i,

j = 1, 2 ou 3 (en coordonnées cartésiennes).

La conservation de la masse est donnée par

∂ρ

∂t
+

∂ρui
∂xi

= 0 , (3.1)

où ρ est la masse volumique du fluide et ui la composante du vecteur vitesse selon la direction

i.

La conservation de la quantité de mouvement s’écrit,

∂ρuj
∂t

+
∂

∂xi
ρuiuj = − ∂P

∂xj
+

∂τij
∂xi

, (3.2)

avec P la pression locale et τij le tenseur des contraintes visqueuses. Pour un fluide Newto-

nien, ce dernier est défini selon

τij = µ

(
∂ui
∂xj

+
∂uj
∂xi

)
− 2

3
µ
∂uk
∂xk

δij , (3.3)

où µ désigne la viscosité dynamique du fluide (dépendant de T et de la composition locale)

et δij et le symbole de Kronecker.

La conservation de l’enthalpie sensible peut s’écrire

∂ρhs
∂t

+
∂

∂xi
(ρuihs) = ω̇T +

DP

Dt
+

∂

∂xi

(
λ
∂T

∂xi

)
− ∂

∂xi

(
ρ

N∑

k=1

hs,kYkVk,i

)
+ τij

∂ui
∂xj

+ Q̇ , (3.4)

avec hs l’enthalpie sensible et λ la conductivité thermique. Deux termes sources sont présents

dans cette équation : Q̇ qui correspond au terme source volumique et ω̇T qui est le terme source

d’énergie chimique. Dans la suite du manuscrit, le terme source volumique est omis, car aucune

force de volume n’intervient. Une nouvelle vitesse apparâıt ici, Vk,i, la vitesse de diffusion de

l’espèce k suivant la direction i.

Le terme source d’énergie chimique est lié au dégagement de chaleur produit lors de la

combustion et est fonction des enthalpies de formation des espèces,

ω̇T = −
Nspe∑

k=1

∆h0f,kω̇k , (3.5)



3.2. Equations régissant l’aérothermochimie 49

où ∆h0f,k est l’enthalpie massique de formation de l’espèce k à la température de référence

T0 = 298.15K. Nspe correspond au nombre d’espèces présentes dans le mécanisme. Le terme

source de l’espèce k est noté ω̇k.

La dernière équation est celle pour la conservation des espèces,

∂ρYk
∂t

+
∂

∂xi
(ρ(ui + Vk,i)Yk) = ω̇k , (3.6)

où Yk correspond à la fraction massique de l’espèce k.

Afin de fermer ces équations, une équation d’état est nécessaire. Cette dernière équation a

pour but de lier la pression, la masse volumique et la température. Ici, l’hypothèse de gaz parfait

est utilisée, la loi d’état est donc donnée par

P = ρrT avec r = cp − cv , (3.7)

où cp et cv sont les capacités calorifiques massiques, respectivement à pression constante et

à volume constant. Leur calcul sera explicité plus loin dans ce chapitre.

L’équation de la conservation de la masse, équation (3.1), et celles de la conservation des

espèces, équations (3.6), sont linéairement dépendantes. Si chaque espèce est transportée, la

résolution de l’équation (3.1) est redondante car elle s’obtient comme somme sur les k des (3.6)

équations. Cependant, celle-ci est conservée dans YALES2. En effet, l’équation de conservation

de la masse permet d’évaluer un prédicteur de densité. La résolution numérique de ce système

sera détaillée dans la section B.3.

3.2.2 Approximation à faible nombre de Mach

Dans de nombreuses applications industrielles, la vitesse de l’écoulement, u, se révèle rela-

tivement faible devant la célérité du son, c. Ce régime d’écoulement est qualifié d’écoulement

à faible nombre de Mach (LMN : ”Low Mach Number”). Cette appellation provient du rap-

port entre la vitesse du fluide et la vitesse du son qui est déterminé par le nombre de Mach :

M = u/c. Un nombre de Mach très petit devant 1 implique une homogénéisation rapide de la

pression dans le domaine. Les ondes acoustiques se propagent beaucoup plus rapidement que

les ondes entropiques et les fluctuations de pression ont un effet négligeable sur les propriétés

thermodynamiques. La pression thermodynamique peut alors être considérée comme constante

en espace, mais variable temporellement.

La variation de la masse volumique due aux effets de compressibilité n’est plus présente.

Cependant, les effets de dilatation dus au changement de température restent présents, ainsi

que la variation de ρ par la rencontre de deux mélanges ne possédant pas la même masse

volumique. L’hypothèse de fluide incompressible, permettant une simplification des équations

de Navier-Stokes, ne peut donc pas être posée pour traiter des écoulements réactifs.

Majda et Sethian [114] proposent une approche intermédiaire, située entre la formulation

compressible et la formulation incompressible, dite formulation à faible nombre de Mach. Afin

de passer les équations de Navier-Stokes sous l’approximation faible nombre de Mach, il est

nécessaire d’effectuer une adimensionnalisation des différentes variables de l’écoulement, grâce

à des valeurs de référence.

Les nouvelles variables sont définies par

ρ∗ = ρ
ρ∞

; u∗ = u

u∞

; h∗s =
hs

c2
∞

; P ∗ = P
(ρ∞c2

∞
)
; t∗ = t

t0
; x∗i =

xi

L0
. (3.8)
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Les variables dépendantes sont développées en puissance du nombre de Mach M∞ = u∞/c∞,

ρ∗ = ρ∗0 +M∞ρ∗1 +M2
∞ρ∗2 +O(M3

∞) , (3.9)

u∗ = u∗
0 +M∞u∗

1 +M2
∞u∗

2 +O(M3
∞) , (3.10)

h∗s = h∗s,0 +M∞h∗s,1 +M2
∞h∗s,2 +O(M3

∞) , (3.11)

P ∗ = P ∗
0 +M∞P ∗

1 +M2
∞P ∗

2 +O(M3
∞) , (3.12)

En ne gardant que l’ordre zéro de ces développements et en les introduisant dans les équations

adimensionnalisées de Navier-Stokes , les équations de Navier-Stokes sous l’approche faible

nombre de Mach apparaissent. A l’ordre 1/M2
∞, la pression absolue est constante en espace,

∇P0 = 0. A l’ordre 1/M∞, les ondes acoustiques stationnaires sont éliminées, ∇P1 = 0. Par

souci de simplification dans les notations, les ∗ sont omis dans la suite.

La conservation de la masse à l’ordre zéro donne

∂ρ0
∂t

+
∂ρ0u0i
∂xi

= 0 , (3.13)

La conservation de la quantité de mouvement à l’ordre zéro s’écrit

∂ρ0u0
∂t

+
∂ρ0u0iu0i

∂x
= −∂P2

∂xi
+

∂τ0ij
∂xi

, (3.14)

La conservation de l’enthalpie sensible à l’ordre zéro se note

∂ρ0hs0
∂t

+
∂

∂xi
(ρ0u0ihs,0) =

∂P0

∂t
+

∂

∂xi

(
λ0

∂T0

∂xi

)

− ∂

∂xi

(
ρ0

N∑

k=1

hs0,kYkV0,k,i

)
+ τ0,ij

∂u0i
∂xj

+ Q̇0 ,

(3.15)

Pour la conservation des espèces, il en résulte

∂ρ0Yk
∂t

+
∂

∂xi
(ρ0(u0i + V0,k,i)Yk) = ω̇0k . (3.16)

La pression P0, présente dans l’équation de l’enthalpie sensible, correspond à la pression

thermodynamique du système. Il s’agit de la pression constante en espace. Cette pression sera

aussi constante en temps si le domaine est ouvert mais sera modifiée temporellement dans un

domaine fermé. Le terme P2 qui apparâıt dans l’équation de la quantité de mouvement agit

quant à lui comme la pression hydrodynamique du système.

La densité ρ0 dépend uniquement de la température et du mélange. Elle peut être trouvée

par l’intermédiaire de l’équation d’état.

3.3 Propriétés du mélange et thermodynamique

3.3.1 Propriétés du mélange

La conservation des espèces entrâıne la résolution d’une équation de transport par espèce

présente dans le mécanisme réactionnel.

Plusieurs propriétés liées à l’espèce k doivent être fournies au code. Quelques notions de

mélange, utiles à l’implantation de la chimie complexe dans le code de calcul, sont ici rappelées.

Tout d’abord, la densité du mélange, ρ. Celle-ci est simplement obtenue en sommant toutes

les densités partielles des espèces ρk
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ρ =

Nspe∑

k

ρk . (3.17)

Cette densité permet de déduire les fractions massiques de toutes les espèces, Yk,

Yk =
ρk
ρ

. (3.18)

Par définition, la somme des fractions massiques est égale à 1. Nous avons vu dans la sec-

tion 3.2.1 que dans YALES2, un système d’équations redondant était résolu. Ce système est

composé de l’équation de conservation de la masse ainsi que des équations de conservation des

espèces. La relation
∑Nspe

k Yk = 1 doit être déduite de ces équations. Les équations (3.1) et (3.6)

permettent d’obtenir l’équation de conservation de ζ,

∂ρζ

∂t
+

∂ρuζ

∂xi
= 0 , (3.19)

à partir de laquelle on retrouve ζ =
∑Nspe

k Yk = 1.

La masse molaire du mélange, W , est évaluée à l’aide des fractions massiques et des masses

molaires des espèces, Wk,

1

W
=

Nspe∑

k

Yk
Wk

. (3.20)

Les fractions molaires, Xk, et les concentrations des espèces, Ck, peuvent être calculées grâce

aux formules suivantes

Xk =
W

Wk
Yk , (3.21)

Ck =
ρk
Wk

. (3.22)

L’implantation de la chimie complexe dans YALES2 a été très largement inspirée de Can-

tera [34]. De ce fait, le code est capable de lire des fichiers au format xml [3].

3.3.2 Thermodynamique

Les relations thermodynamiques sont généralement utilisées pour lier la composition, la

température et l’enthalpie d’un mélange pour une pression et une composition données. L’hy-

pothèse des gaz parfaits donne l’équation d’état suivante : P = ρrT . Cette hypothèse est posée

pour l’ensemble des calculs réalisés au cours des travaux de cette thèse. L’énergie est aussi

indépendante la pression, ce qui permet une vision simplifiée des relations thermodynamiques.

Les relations (3.23), (3.24) et (3.25) sont données à une pression de référence, ici égale à 1 atm.

Pour des équations d’état de gaz réels, la dépendance en pression doit aussi être considérée.

Les propriétés thermodynamiques d’une espèce sont trouvées à l’aide d’approximations po-

lynomiales (polynômes NASA) [71],

Cp,k(T,P
0)

R
= a1,k + a2,kT + a3,kT

2 + a4,kT
3 + a5,kT

4 , (3.23)
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Hm
k (T,P 0)

RT
=

a6,k
T

+ a1,k +
a2,k
2

T +
a3,k
3

T 2 +
a4,k
4

T 3 +
a5,k
5

T 4 , (3.24)

Sm
k (T, P 0)

R
= a7,k + a1,k ln(T ) + a2,kT +

a3,k
2

T 2 +
a4,k
3

T 3 +
a5,k
4

T 4 , (3.25)

où Cp,k, H
m
k et Sm

k correspondent respectivement à la capacité calorifique molaire à pression

constante, à l’enthalpie molaire standard et à l’entropie molaire standard de l’espèce k.

Les coefficients ai,k sont dépendants du domaine de température dans lequel les expressions

sont appliquées. Deux groupes de coefficients existent. Le premier groupe est utilisé pour décrire

les propriétés des espèces dans le domaine des basses températures, c’est-à-dire entre Tmin et

Tmid tandis que le second est utilisé pour la gamme de température supérieure, de Tmid à Tmax.

Les trois valeurs Tmin, Tmid et Tmax sont a priori définies indépendamment pour chaque espèce.

Les valeurs typiques sont Tmin = 300K, Tmid = 1000K et Tmax = 5000K. Un ensemble de 14

coefficients par espèce est nécessaire. Ces coefficients sont fournis dans le fichier xml contenant

le mécanisme. Il en est de même pour les valeurs Tmin, Tmid et Tmax.

Le calcul de ces polynômes à chaque pas de temps et à chaque noeud du maillage peut

s’avérer coûteux en terme de temps de calcul. Une alternative consiste à tabuler les valeurs de

ces polynômes sur de petits intervalles et de supposer que les capacités calorifiques molaires

sont constantes sur ces intervalles. Cette option est disponible sous YALES2 mais une attention

particulière doit être accordée à la consistance des variables entre elles. En effet, il est primordial

que les définitions suivantes soient vérifiées

Hm
k (T,P 0) =

∫ T

0
Cp,k(θ,P

0) dθ , (3.26)

Sm
k (T,P 0) =

∫ T

0

Cp,k(θ,P
0)

θ
dθ . (3.27)

Les trois propriétés décrites par les équations (3.23), (3.24) et (3.25) sont des propriétés

molaires, indiquées grâce à l’indice m. Les propriétés thermodynamiques spécifiques, c’est-à-dire

par unité de masse, se retrouvent en divisant la quantité molaire correspondante par la masse

molaire de l’espèce. Grâce à ces propriétés individuelles des espèces, il est possible de déterminer

les propriétés molaires du mélange, à l’aide des lois de mélange,

Cp(T,P,X) =

Nspe∑

k

XkCp,k(T,P
0) , (3.28)

Hm(T,P,X) =

Nspe∑

k

XkH
m
k (T,P 0) , (3.29)

Sm(T,P,X) =

Nspe∑

k

Xk

(
Sm
k (T,P 0)−R ln

(
P

P 0

)
− ln(Xk)

)
. (3.30)

Les deux premières lois correspondent à de simples propriétés additives mais la loi de mélange

sur l’entropie est plus complexe. En effet, elle implique à la fois un terme de pression et un terme

de mélange. De même, il faut noter que toutes les propriétés du mélange dépendent deX (vecteur

des fractions molaires Xk du mélange).
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Il est ensuite immédiat de calculer les variables cp, H ou encore S à partir de la température

et des densités partielles, pourvue une équation d’état donnée. L’opération inverse est tou-

jours relativement délicate. En effet, pour retrouver la température à partir d’une enthalpie et

d’un ensemble de densités partielles, lorsque toutes les densités partielles sont transportées, la

résolution d’un polynôme de degré 5 est inéluctable. Cette résolution ne peut être réalisée que

de manière approximative. Dans YALES2, le polynôme est résolu à l’aide d’un algorithme de

Newton-Raphson. Sur la gamme de température étudiée, typiquement de 300K à 3000K, le

polynôme est monotone. Par conséquent, la résolution du polynôme n’entrâıne qu’un zéro. Au

delà de ces températures, l’enthalpie est prolongée de manière linéaire.

3.3.3 Flux diffusifs

Une attention particulière doit être portée sur la diffusion du mélange. La diffusion est

le résultat de mouvements microscopiques qui tendent à effacer les gradients macroscopiques

présents dans un fluide, représentant un écart à la distribution de Maxwell (sous l’hypothèse

d’un équilibre thermodynamique local). A partir de la théorie de la cinétique des gaz, plusieurs

flux diffusifs sont mis en évidence lors de l’écriture de l’équation de transport des densités

partielles, de la quantité de mouvement et de l’énergie totale [68]. Pour des fluides non-réactifs,

ces équations s’écrivent de la manière suivante :

∂ρYk
∂t

+
∂ρuiYk
∂xi

+
∂Fk,i

∂xi
+ ω̇k = 0 , (3.31)

∂ρuj
∂t

+
∂ρuiuj
∂xi

+
∂P

∂xj
− ∂τij

∂xi
= 0 , (3.32)

∂ρhs
∂t

+
∂

∂xi
(ρuihs)−

DP

Dt
− ω̇T +

∂Qi

∂xi
+ τij

∂ui
∂xj

= 0 . (3.33)

Deux contributions macroscopiques apparaissent alors, causées par le mouvement moléculaire

aléatoire : premièrement les termes de pression, qui sont isotropes et ne sont pas considérés

comme diffusifs, et secondement les flux diffusifs Fk, τ et Q.

Ces trois flux sont donnés explicitement pour des fluides newtoniens par [36, 196, 197] :

Fk,i = ρkVk,i , (3.34)

τij = µ

(
∂ui
∂xj

+
∂uj
∂xi

)
+

(
κ− 2

3
µ

)(
∂uk
∂xk

δij

)
, (3.35)

Qi =

Nspe∑

k

hs,kFk − λ
∂T

∂xi
+ P

Nspe∑

k

χkVk,i , (3.36)

avec :

Vk,i = −
Nspe∑

j

Dkj

(
dj,i + χj

∂(lnT )

∂xi

)
, (3.37)

et :

dk,i =
∂XK

∂xi
+ (Xk − Yk)

∂(lnP )

∂xi
. (3.38)

Plusieurs coefficients sont ici évoqués. Tout d’abord µ et κ qui correspondent respectivement

à la viscosité de cisaillement et à la viscosité volumique. λ indique la conductivité thermique.
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Les rapports de diffusion thermique des espèces sont dénotés par χk. Le terme Dkj correspond

toujours au coefficient de diffusion de l’espèce k dans l’espèce j.

Certains de ces termes possèdent une influence mineure sur le fluide. Afin de simplifier la

résolution du système numérique, ils sont supposés nuls dans le solveur à densité variable de

YALES2, présenté dans la section B.3. Ces termes sont :

— χk qui est associé aux effets Dufour et Soret ;

— le terme mettant en jeu κ qui a peu d’influence sur la structure du fluide pour les

écoulements à faible nombre de Mach ;

— le terme ∂(lnP )
∂xi

qui est présent dans la définition de dk est lui aussi négligé dans le

formalisme Low-Mach. Sous l’hypothèse Low-Mach, la pression thermodynamique est

constante en espace ;

— le terme de travail visqueux τ ·u est aussi négligé sous l’approche Low-Mach, étant d’ordre

M2.

Une hypothèse simplificatrice supplémentaire a été formulée : la diffusion de l’espèce k dépend

uniquement de son propre gradient, avec un coefficient de diffusion moyenné pour le mélange,

Dk/m (cf. section 3.3.7).

Avec l’ensemble de ces hypothèses, seuls les termes suivants doivent être résolus,

Fk,i = −ρkDk/m
∂Xk

∂xi
, (3.39)

τij = µ

(
∂ui
∂xj

+
∂uj
∂xi

)
− 2

3
µ
∂uk
∂xk

δij , (3.40)

Qi =

Nspe∑

k

hs,kFk,i − λ
∂T

∂xi
. (3.41)

Les sections suivantes sont consacrées à la présentation des arguments théoriques nécessaires

à l’obtention des coefficients de transport requis.

3.3.4 Résultats de la théorie de la cinétique des gaz

Afin d’étudier la cinétique des gaz, il est capital d’introduire certaines notations. Tout d’abord

la constante de Boltzmann qui représente un facteur de proportionnalité liant la température

d’un système à son énergie thermique,

kB = 1.3806488× 10−23 J.K−1 , (3.42)

ensuite, le nombre d’Avogadro qui est défini comme le nombre d’entités présentes dans une

mole. Plus précisément, il correspond au nombre d’atomes de carbone dans 12 grammes de

l’isotope 12 du carbone,

NA = 6.02214129× 1023mol−1 . (3.43)

La constante des gaz parfaits est le produit de ces deux premières constantes :

R = NAkB = 8.3144621 J.K−1.mol−1 . (3.44)

La masse d’une molécule de l’espèce k est donnée par

mk = Wk/NA . (3.45)
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Deux types de molécules coexistent, les molécules polaires, par exemple H2O et CO, et

les molécules apolaires, par exemple CH4, O2, N2 et CO2. Le premier type de molécule est

caractérisé par son moment dipolaire ηi et le second par sa polarisabilité αi.

De manière générale, l’interaction entre une paire de molécules est décrite par le potentiel

de Lennard Jones,

φij = 4ǫij

{(σij
r

)12
−
(σij

r

)6}
, (3.46)

avec σij le diamètre de collision, ǫij la profondeur maximale du puits de potentiel et r la

distance entre les molécules.

Les paramètres moléculaires associés à ce potentiel sont généralement calculés à partir des

propriétés des espèces,

mij =
mimj

mi +mj
, (3.47)

ηij =
√
ηiηj , (3.48)

ǫij = fǫ
√
ǫiǫj , (3.49)

σij = fσ
1

2
(σi + σj) , (3.50)

(3.51)

avec ηij le moment dipolaire de la paire d’espèces, σi et σj les diamètres des molécules i et

j et fǫ = χ2 et fσ = χ− 1

6 .

La fonction χ dépend des types de molécules qui se rencontrent,

χ =





1 si les deux molécules sont polaires ou apolaires

1 + 1
4α

⋆(η⋆)2
√

ǫp
ǫnp

si une molécule est polaire et l’autre apolaire
(3.52)

Les indices p et np font respectivement référence à la molécule polaire et à la molécule

apolaire. La polarisabilité et le moment dipolaire réduits, α⋆ et η⋆, sont calculés grâce à :

α⋆ =
α

σ3
np

, (3.53)

η⋆ =
η√
ǫpσ3

p

. (3.54)

Finalement, le moment dipolaire réduit et adimensionnalisé de la paire d’espèces est obtenu,

η⋆⋆ij =
η2ij

ǫijσ3
ij

, (3.55)

ainsi que sa température adimensionnalisée,

T ⋆
ij =

kBT

ǫij
. (3.56)

Les intégrales de collisions sont des intégrales le long du chemin collisionnel entre des paires

de molécules, qui apparaissent naturellement dans les expressions des coefficients de transport.

Mason et Monchick [120] calculent celles-ci à partir d’un potentiel de Stockmayer, extension du

modèle de potentiel de Lennard Jones prenant en compte les moments dipolaires.

Les intégrales de collision sont ainsi des fonctions du moment dipolaire réduit adimension-

nalisé et de la température réduite. Ces intégrales ont été évaluées puis rapportées sous forme
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de tables. Dans le code YALES2, quatre types d’intégrales de collision ont été tabulées, bien que

seulement deux soient utilisées en pratique dans l’état actuel du code,

Ω(2,2)⋆(T ⋆, η⋆⋆) , (3.57)

A⋆(T ⋆, η⋆⋆) =
Ω(2,2)⋆

Ω(1,1)⋆
, (3.58)

B⋆(T ⋆, η⋆⋆) =
5Ω(1,2)⋆ − 4Ω(1,3)⋆

Ω(1,1)⋆
, (3.59)

C⋆(T ⋆, η⋆⋆) =
Ω(1,2)⋆

Ω(1,1)⋆
. (3.60)

Grâce à ces intégrales de collision et aux autres paramètres présentés précédemment, il est

maintenant possible d’exprimer la viscosité, la conductivité et le coefficient de diffusion binaire

liés à une espèce,

µi(T ) =
5

16

√
ΠmikBT

πσ2
iΩ

(2,2)⋆
ii

, (3.61)

λi(T ) =
µi

Wi
R
(
f trans
i c

trans
v,i + f rot

i c
rot
v,i + fvib

i c
vib
v,i

)
, (3.62)

pDij(T ) =
3

16

√
2πk3BT

3/mij

πσ2
ijΩ

(1,1)⋆
ij

. (3.63)

L’équation (3.62) a été établie par Warnatz comme extension de la formule d’Eucken [143].

Dans cette formule, de nombreux coefficients apparaissent,

c
trans
v,i =

3

2
, (3.64)

c
rot
v,i =





0, pour les atomes

1, pour les molécules linéaires

3
2 , pour les autres molécules

(3.65)

c
vib
v,i = cv,i − c

trans
v,i − c

rot
v,i avec cv,i =

Cm
p,i

NA
− 1 , (3.66)

fvib
i =

Wi

RT

pDii

µi
, (3.67)

Ai =
5

2
− fvib

i , (3.68)

Bi = ζi +
2

π
(
5

3
c
rot
v,i + fvib

i ) , (3.69)

Ci =
2

π

Ai

Bi
, (3.70)

f rot
i = fvib

i (1 + Ci) , (3.71)

f trans
i =

5

2
(1− Ci

c
rot
v,i

c
trans
v,i

) ; (3.72)

où ζi est le nombre de collision lié à la relaxation de l’énergie rotationnelle.

La géométrie des molécules doit être fournie dans le fichier contenant la description des

espèces afin de pouvoir calculer la partie rotationnelle de la capacité calorifique.
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3.3.5 Calcul de la viscosité de cisaillement du mélange

La viscosité de cisaillement d’un mélange est calculée à partir d’une loi de mélange, connue

sous le nom de formule de Wilke [18],

µ =
∑

i∈S

Xiµi∑
j∈S XjΦij

, (3.73)

où les poids Φij sont donnés par :

Φij =
1√
8

1√
1 +Wi/Wj

(
1 +

√
µi

µj

(
Wi

Wj

)1/4
)

. (3.74)

3.3.6 Calcul de la conductivité thermique du mélange

La conductivité thermique du mélange est calculée grâce à une autre loi de mélange, donnée

par Brocaw [28] et Mathur, Tondon et Saxena [122],

λ =
1

2

(
λ‖ + λ⊥

)
, (3.75)

avec λ‖ =
∑Nspe

i Xiλi et λ
−1
⊥ =

∑Nspe

i Xiλ
−1
i .

3.3.7 Calcul des coefficients de diffusion de mélange moyennés

L’équation (3.16) montre que chaque espèce possède une vitesse de diffusion Vk. Sans les

hypothèses simplificatrices de la section 3.3.3, cette vitesse peut s’obtenir de manière précise en

résolvant le système suivant [202], où les inconnues sont les Vk,i :

∂Xk

∂xi
=

Nspe∑

j=1

XkXj

Dkj
(Vj,i − Vk,i) + (Yk −Xk)

∂(lnP )

∂xi
+

ρ

P

Nspe∑

j=1

YkYj(fk − fj) , (3.76)

où fj représente les forces volumiques de l’espèce j.

Afin de trouver l’ensemble des coefficients, il faudrait résoudre trois systèmes linéaires de

taille (Nspe)
2, à chaque point et à chaque instant. Ern et Giovangigli ont montré que cela était

difficile et extrêmement coûteux à réaliser d’un point de vue algorithmique [53].

Le choix implanté dans YALES2 porte donc sur l’approximation de Hirschelder-Curtiss [82].

Cette approximation est considérée comme la meilleure approximation du premier ordre selon

Ern et Giovangigli [53, 68],

Vk,iXk = −Dk/m
∂Xk

∂xi
, (3.77)

avec

Dk/m =
1− Yk∑

j 6=k Xj/Djk
. (3.78)

Le coefficient Dk/m n’est plus un coefficient binaire mais un coefficient de diffusion équivalent

de l’espèce k dans le reste du mélange. L’introduction de cette approximation a malgré tout un

inconvénient : la masse n’est pas conservée. Une nouvelle vitesse, nommée vitesse de correction

Vc est introduite afin de pouvoir conserver la masse totale,

Vc,i = YkDk/m
∂(lnXk)

∂xi
, (3.79)
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La vitesse de diffusion de l’équation (3.77) est légèrement modifiée,

V ′
k,i = −Dk/m

∂(lnXk)

∂xi
+ Vc,i , (3.80)

de telle sorte que l’on ait bien,
Nspe∑

k=1

YkV
′
k,i = 0 . (3.81)

3.4 Chimie détaillée

Les différentes réactions entrant en jeu dans le mécanisme chimique régissant la combus-

tion sont ici expliquées. Les définitions présentées dans cette section permettent une résolution

précise des termes sources chimiques présents dans les équations de conservation des espèces,

équations 3.6. Cette résolution s’avère utile pour les calculs effectués en chimie détaillée. Des

méthodes simplificatrices permettant de modéliser la chimie seront aussi utilisées dans les tra-

vaux effectués au cours de cette thèse. Celles-ci seront énumérées dans la section 3.5.

La cinétique chimique étant un domaine vaste, le lecteur est amené à se référer à la biblio-

graphie pour plus de précisions [108, 103, 149].

3.4.1 Réaction globale

Considérons l’équation de bilan globale pour la combustion d’un hydrocarbure dans l’air,

CnHm +
(
n+

m

4

)
O2 → nCO2 +

m

2
H2O . (3.82)

Dans la réalité, une telle réaction est impossible. Les phénomènes chimiques se produisant

lors d’une combustion sont bien plus complexes.

En effet, la combustion ne se déroule pas en une seule étape, réversible ou non. Elle se déploie

en une multitude de réactions Nr entrâınant un grand nombre d’espèces intermédiaires Nspe,

Nspe∑

k=1

ν ′kjMk ↔
Nspe∑

k=1

ν ′′kjMk , j = 1,Nr , (3.83)

où Mk est le symbole chimique de l’espèce k. Les symboles ν ′kj et ν ′′kj correspondent res-

pectivement aux coefficients stoechiométriques molaires direct et inverse de l’espèce k dans la

réaction j.

L’équation (3.83) constitue la manière la plus générale d’écrire un schéma réactionnel. Tou-

tefois, toutes les espèces n’interviennent pas dans toutes les réactions. Si une espèce n’est

pas présente dans une réaction, ses coefficients stoechiométriques sont nuls. Pour une réaction

donnée, les espèces possédant un coefficient stoechiométrique direct non nul sont appelées les

réactifs et celles possédant un coefficient indirect non nul les produits. Une espèce peut ap-

parâıtre à la fois dans les réactifs et les produits, il s’agit d’un partenaire non réactif ou inerte.

De tels partenaires ne sont pas affectés par la réaction mais leur concentration peut influencer

le taux de réaction, par un effet de dilution.

Plusieurs types de réactions chimiques se distinguent, et la manière de calculer leur taux de

réaction en dépend. Les différents types sont listés au paragraphe suivant.
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3.4.2 Classification des réactions chimiques

Une première classification des réactions chimiques est faite en fonction de la nature de

leurs coefficients stoechiométriques. Lorsque ceux-ci sont entiers, que la réaction implique au

maximum quatre espèces et qu’elle se déroule sans faire intervenir d’intermédiaire réactionnel,

elle est qualifiée de réaction élémentaire. Une telle réaction se produit en une étape. Toutes les

autres réactions, impliquant plus d’espèces ou faisant intervenir des coefficients stoechiométriques

non-entiers sont dites non-élémentaires.

Le premier type de réaction est le plus simple. Il s’agit de la réaction irréversible. Cette

réaction, comme son nom l’indique, s’effectue uniquement dans un sens. Les réactifs se trans-

forment en produits mais la composition des produits rend la réaction inverse impossible. Phy-

siquement, ce type de réaction ne peut pas exister. Cependant, dues aux propriétés thermody-

namiques des réactifs et des produits, la réaction inverse est considérée comme négligeable pour

des conditions de flammes ordinaires.

Le second type de réaction est la réaction réversible. Elle s’effectue dans les deux sens, de

réactifs vers produits et de produits vers réactifs.

Ces deux types de réactions étant fortement semblables, le calcul de leur taux de réaction,

Qj , s’accomplit de la même manière,

Qj = kfj

Nspe∏

k=1

C
ν′
kj

k

︸ ︷︷ ︸
qfj

− krj

Nspe∏

k=1

C
ν′′
kj

k

︸ ︷︷ ︸
qrj

, (3.84)

avec kfj et krj les constantes de vitesse directe et indirecte de la réaction j et Ck la concen-

tration molaire de l’espèce k.

Le taux de réaction, Qj , est la somme d’un taux de réaction direct qfj et d’un taux de réaction

indirect qrj .

Trouver une expression pour kfj représente un problème central pour la modélisation de la

combustion. En général, une loi dite d’Arrehnius est adoptée,

kfj = AjT
βj exp

(
− Ej

RT

)
, (3.85)

avec Aj la constante pré-exponentielle, βj l’exposant de température et Ej l’énergie d’acti-

vation de la réaction.

La constante d’équilibre de la réaction j, Keq,j , permet de trouver la valeur de krj grâce à

la relation krj = kfj/Keq,j . La minimisation de l’enthalpie libre, G = H −TS, permet d’obtenir

l’état d’équilibre chimique, et ainsi de déterminer Keq,j selon,

Keq,j(T ) =

(
P 0

RT

)∑Nspe
k=1

νjk

exp

(
∆S0

j

R
−

∆H0
j

RT

)
, (3.86)

avec ∆H0
j et ∆S0

j les variations d’enthalpie sensible plus chimique et d’entropie au cours

de la réaction j. Ici P 0 équivaut à la pression de référence, utilisée pour la détermination des

propriétés thermodynamiques des espèces, présentées dans la section 3.3.2. Le coefficient νjk est

égal à : ν ′′jk − ν ′jk.

Le troisième type de réaction est celui des réactions faisant intervenir un troisième corps. En

général, il s’agit de réactions de recombinaison du type A+B → AB∗ et AB∗ +M → C +M .

La réaction s’écrit de manière plus générale :

A+B +M ↔ C +M , (3.87)
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où M est appelé partenaire de collision. Son rôle consiste à récupérer l’excès d’énergie de l’espèce

transitionnelle afin de la stabiliser.

Lorsqu’un troisième corps est nécessaire, la concentration efficace du mélange pour la réaction

j doit apparâıtre dans l’expression du taux de réaction. Un facteur est ajouté à l’équation (3.84),

Qj =




Nspe∑

k=1

αkiCk




kfj

Nspe∏

k=1

C
ν′
kj

k − krj

Nspe∏

k=1

C
ν′′
kj

k


 , (3.88)

où α est un facteur dépendant de l’efficacité de l’espèce en tant que troisième corps de la

réaction i.

Le dernier type de réaction est celui des réactions dépendantes de la pression, dites de ”Fall-

Off”. Il s’agit de réactions où la prise en compte du troisième corps dans l’expression de la

constante de vitesse est uniquement nécessaire dans la zone de faible concentration. Lorsque le

mélange est suffisamment concentré, il n’y a pas d’accumulation de l’espèce activée, AB∗, et

la constante de vitesse devient indépendante du troisième corps intervenant dans la réaction.

Afin de les distinguer des réactions avec troisième corps, le partenaire moléculaire est mis entre

parenthèses,

A+B(+M) ↔ C(+M) . (3.89)

La constante de vitesse dépend de la concentration [M ] et donc de la pression totale P .

Lorsque la réaction se fait dans le domaine des faibles concentrations (basse pression), le taux

de réaction des réactions troisième corps de l’équation (3.88) est applicable. De même, dans le do-

maine des fortes concentrations (haute pression), celui des réactions réversibles, équation (3.84)

est utilisé. La difficulté réside dans la formulation du taux de réaction dans la zone de transition.

Deux méthodes sont ici proposées.

Dans les deux cas, les expressions des constantes de vitesse pour les limites basse pression

k0 et haute pression k∞ sont données sous la forme Arrhenius,

k0 = A0T
β0 exp(−E0/RT ) , (3.90)

k∞ = A∞T β∞ exp(−E∞/RT ) . (3.91)

D’une manière générale, le taux direct de la réaction s’écrit sous la forme :

kf (T,Pr) = k∞

(
Pr

1 + Pr

)
F , (3.92)

où F correspond à un facteur correctif.

La pression réduite, Pr, est définie par :

Pr =
k0 [M ]

k∞
, (3.93)

avec [M ] la concentration du mélange caractérisée par : [M ] =
∑Nspe

k=1 Ck.

Le facteur correctif F est égal à 1 sous sa forme la plus simple proposée par Lindemann [109].

Dans la formulation de Troe [67] il vaut :

logF =

[
1 +

(
logPr + c

n− d(logPr + c

)2
]−1

logF ′ . (3.94)

Des constantes apparaissent dans l’équation (3.94),

c = −0.4− 0.67 logF ′ , (3.95)
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n = −0.75− 1.27 logF ′ , (3.96)

d = 0.14 , (3.97)

F ′ = (1− a) exp(−T/T ∗∗∗) + a exp(−T/T ∗) + exp(−T ∗∗/T ) , (3.98)

les quatre paramètres a, T ∗, T ∗∗ et T ∗∗∗ doivent être définis dans le mécanisme.

L’ensemble des réactions permet ainsi la détermination du taux de réaction de l’espèce k,

ω̇k =

Nr∑

j=1

ω̇kj = Wk

Nr∑

j=1

νkjQj . (3.99)

La conservation de la masse totale et atomique donne la relation suivante :

Nspe∑

k=1

ω̇k = 0 . (3.100)

Le fait de calculer le terme source de chaque espèce en chaque point et à chaque itération

se révèle très vite extrêmement coûteux. Par conséquent, cette technique est très peu utilisée

dans les codes de calcul. Différentes techniques ont été développées pour modéliser la cinétique

chimique afin d’améliorer le temps de calcul. Les méthodes de schémas globaux et de chimie

tabulée seront explicitées dans la section 3.5.

3.4.3 Raideur d’un système chimique

La raideur d’un système différentiel est un problème rencontré lors de la résolution numérique

du système d’équations aux dérivées partielles régissant le fluide réactif. En effet, de nombreux

processus physico-chimique sont mis en jeu et ceux-ci impliquent une multitude d’échelles de

temps. Le calcul de l’ensemble des termes sources des espèces fait déjà à lui seul intervenir plu-

sieurs temps caractéristiques. Le temps d’intégration représente la principale difficulté numérique

pour traiter la chimie. Cela est d’autant plus vrai lorsque l’évaluation des termes sources est

effectuée en chaque noeud, comme cela est le cas dans YALES2.

Le pas de temps limitant la résolution du système chimique n’est pas corrélé avec les échelles

de temps caractéristiques du fluide. Le pas de temps chimique peut être supérieur au pas de

temps convectif, pour la chimie du NO par exemple. Dans ce cas, la difficulté numérique est

moindre. Tous les pas de temps ne sont pas égaux mais ne limitent pas l’ensemble du calcul.

Malheureusement, ce cas est rare et la situation inverse, où le pas de temps chimique est inférieur

de plusieurs ordres de grandeur au pas de temps convectif, est généralement rencontrée.

Une étude simplifiée permettant de déterminer les temps caractéristiques chimiques est

présentée afin de mieux comprendre le problème.

Le cas simplifié du réacteur 0D est ici traité. Le système est supposé adiabatique et à

pression constante. Il s’agit ici d’une analyse classique [35, 111]. De ce fait, l’espace des phases

associé au système chimique évoluant dans le temps est réduit à l’espace de coordonnées Φ =

(ρY1, ..., ρYNs , ρH, P ).

Ce système évolue de manière temporelle,

dΦ

dt
= Ω̇(Φ, t) , (3.101)
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avec dΦ
dt la dérivée de Φ. De ce fait, Ω̇ =

(
ω̇ρY1

, . . . ω̇ρYNs
, 0,0

)
représente le vecteur des termes

sources chimiques.

La fonction Ω̇(Φ) : R
Ns+2 7−→ R

Ns+2 est donnée par le schéma cinétique. De manière

générale, elle est non linéaire et il n’est pas possible de réaliser une étude analytique directe

sur un tel système. Une stratégie possible consiste à développer Ω̇(Φ) en série de Taylor autour

d’un point Φ(t0),

Ω̇(Φ(t)) = Ω̇(Φ(t0)) +
∂Ω̇

∂Φ
(Φ(t0)) · (Φ(t)− Φ(t0)) +O

(
(Φ(t)− Φ(t0))

2
)
. (3.102)

Afin de simplifier l’écriture du système, de nouvelles notations sont introduites :

Φ0 = Φ(t0) , (3.103)

Ω̇0 = Ω̇(Φ0) , (3.104)

J0 =
∂Ω̇

∂Φ
(Φ0) , (3.105)

Φ = Φ(t) . (3.106)

Le nouveau système linéarisé peut s’écrire :

dΦ

dt
= Ω̇0 + J0 · (Φ− Φ0) +O

(
(Φ− Φ0)

2
)

= J0 ·
(
Φ−

(
Φ0 − J−1

0 · Ω̇0

))
+O

(
(Φ(t)− Φ(t0))

2
)
. (3.107)

En omettant les termes d’ordre supérieur ou égal à 2, ce système 3.107 possède une solution

analytique,

Φ(t0 +∆t) =
(
Φ0 − J−1

0 · Ω̇0

)
+ eJ0∆t ·

(
J−1
0 · Ω̇0

)
, (3.108)

valable au premier ordre en Ω̇0∆t.

Pour une résolution temporelle au premier ordre, l’évolution du système est pilotée par le

terme eJ0∆t.

La matrice J0 introduite dans l’équation (3.105) désigne la matrice jacobienne des termes

sources, qui peut se diagonaliser (dans le cas général) selon,

J0 = P · Λ · P−1 , (3.109)

avec Λ = diag (λ1, . . . , λNs+2), la matrice complexe diagonale formée par les valeurs propres

λj . La matrice de passage P est définie par les vecteurs propres de la matrice J0.

Les Ns + 1 valeurs propres (λ1, ..., λNs+2) décrivent les modes propres du système. Elles

peuvent être réelles ou complexes. Dans ce dernier cas, elles sont liées par paire de valeurs

propres complexes conjuguées, (λj = aj + ibj , λ
∗
j = aj − ibj). De plus, il est important de noter

que le système possède Ns + 2 − Ne − 2 degrés de liberté [111], où Ne représente le nombre

d’éléments présents dans le mécanisme. En effet, certaines des valeurs propres sont strictement

égales à 0 du fait de de la conservation des atomes, de l’enthalpie et de l’équation en pression.

Pour plus de simplicité sur cette réflexion, les valeurs propres égales à 0 sont omises dans la

suite du développement.

Les notations suivantes sont adoptées :

λmax = max
λ 6=0

‖λ‖ , (3.110)

λmin = min
λ 6=0

‖λ‖ . (3.111)
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Ces notations permettent de déterminer le rapport entre la plus grande et la plus petite

valeur propre (en valeurs absolues) non nulle de la matrice jacobienne J0,

σ =
λmax

λmin
. (3.112)

Plus le rapport σ est grand, plus le problème rencontré est raide. On peut estimer de manière

grossière que la valeur du rayon correspond au nombre d’itérations nécessaires à la résolution

explicite du système.

De plus, τk = λ−1
k représente le pas de temps caractéristique associé au k ème vecteur propre.

Pour des chimies hydrocarbonées se produisant dans des conditions ordinaires, τmin = λ−1
max est

de l’ordre de 10−12 − 10−9 s−1. Cette valeur diffère de plusieurs ordres de grandeur par rapport

aux pas de temps caractéristiques associés aux phénomènes convectifs ou diffusifs.

L’utilisation d’un schéma explicite pour l’intégration des termes sources requiert obligatoi-

rement un pas de temps de l’ordre de τmin afin de garantir une stabilité numérique. Il s’agit là

d’une contrainte forte, qui explique pourquoi cette méthode n’est pas la plus adaptée.

Afin contourner ce problème, des librairies capables de résoudre des systèmes d’équations

différentielles ordinaires (ODE) avec des méthodes implicites multi-pas dédiées à l’intégration

temporelle de problèmes raides ont été développées.

Quatre de ces librairies ont été couplées avec YALES2 :

— LSODE

— VODPK

— CVODE

— RADAU5

Ces quatre librairies sont basées sur le même principe : un ordre et un pas de temps variables

suivant une méthode BDF (backward differentiation formula) avec contrôle de l’erreur. Ces

méthodes se différencient par plusieurs détails tels que le langage d’implantation et les solveurs

linéaires utilisés pour résoudre les systèmes.

Une fois le vecteur solution obtenu à partir de ces librairies, le terme source se détermine

par une approximation du premier ordre en temps dans YALES2,

Ω̇ =
Φn+1 − Φn

∆t
. (3.113)

3.4.4 Variables caractéristiques d’une flamme

Avant d’introduire les variables permettant de caractériser une flamme, il est nécessaire de

définir le rapport stoechiométrique massique,

s =

(
YO
YF

)

st

=
νOMO

νFMF
, (3.114)

où ν et Y correspondent respectivement au coefficient molaire stoechiométrique et à la frac-

tion massique locale. Les indices F et O font respectivement référence au carburant et à l’oxy-

dant.

3.4.4.1 Richesse et fraction de mélange

Le ratio défini précédemment permet d’introduire la première grandeur caractéristique d’une

flamme : la richesse. La richesse d’une flamme est un nombre adimensionnel caractérisant la
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quantité de carburant présente dans le mélange par rapport à la quantité de carburant nécessaire

à une combustion stoechiométrique,

φ = s
YF
YO

=

(
YF
YO

)
/

(
YF
YO

)

st

. (3.115)

Cette variable est fortement liée à la seconde variable, nommée fraction de mélange et notée

Z, qui fournit une indication sur la composition du mélange. Elle dénote le rapport local entre le

carburant F et l’oxydant O. Pour une chimie à une étape avec l’hypothèse de nombre de Lewis

unitaire, la fraction de mélange s’écrit :

Z =
sYF − YO + YO,0

sYF,0 + YO,0
, (3.116)

où YF,0 et YO,0 représentent les fractions massiques de carburant et d’oxydant dans les flux

initiaux.

Cette définition a plus particulièrement un sens pour les flammes de diffusion mais se révèle

très utile pour caractériser une stratification de mélange. Son intérêt est tout de même moindre

pour les flammes parfaitement prémélangées, pour lesquelles Z est constant.

Elle est normalisée ici de façon à valoir 0 dans l’oxydant et 1 dans le fuel. Son lien avec la

richesse s’obtient en manipulant l’équation (3.116),

Z =
φ YF

YF,0
− YO

YO,0
+ 1

φ+ 1
. (3.117)

Afin d’obtenir des équations pouvant être insérées dans un code de calcul résolvant une

chimie détaillée, ces variables vont maintenant être définies grâce à la conservation des atomes.

Les réactions chimiques se produisant lors d’une combustion engendrent une évolution tem-

porelle des fractions massiques des différentes espèces présentes au sein du mélange. Cependant,

la masse des éléments atomiques est conservée ce qui s’avère très utile pour introduire de nou-

velles définitions des variables décrivant la combustion, présentées dans la section précédente.

Ces définitions, basées sur la conservation des atomes, sont particulièrement bien adaptées à la

combustion d’un hydrocarbure avec un comburant oxygéné (air ou oxygène pur).

Soit aij le nombre d’atomes de l’élément j (exposant e pour élément) dans une espèce i

(exposant s pour species) et W e
j la masse molaire de cet élément. En notant ms

i la masse et W s
i

la masse molaire de l’espèce i, alors la masse d’atome j au sein du domaine étudié s’écrit :

me
j =

n∑

i=1

aijW
e
j

W s
i

ms
i . (3.118)

La masse totale du mélange est notéem. Connaissant la masse de l’élément j dans le mélange,

il est possible de déterminer sa fraction massique, Zj ,

Zj =
me

j

m
=

n∑

i=1

aijW
e
j

W s
i

Yi , (3.119)

avec Yi la fraction massique de l’espèce i.

Afin de définir la fraction de mélange, nous nous intéressons plus particulièrement aux frac-

tions massique de carbone (C), d’hydrogène (H) et d’oxygène (O), qui sont à la base de la

combustion d’un hydrocarbure. En reprenant l’équation (3.82) faisant référence à la réaction

globale stoechiométrique d’un hydrocarbure CmHn, les relations entre les fractions massiques

d’atomes sont obtenues,

ZC

mW e
C

=
ZH

nW e
H

=
YF,u
WF

, ZO = YO2,u
, (3.120)
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où YF,u et YO2,u font référence aux fractions massiques locales de carburant et d’oxygène

dans le mélange imbrûlé.

Soit β la fonction de couplage définie par :

β =
ZC

mW e
C

+
ZH

nW e
H

− 2
ZO(

n+ m
4

)
WO2

. (3.121)

Lors d’une combustion stoechiométrique, cette fonction est égale à zéro. Cette définition

correspond à la définition originale d’un scalaire conservé proposée par Burke et Schumann [29].

Il est possible de normaliser la fonction entre 0 et 1,

Z =
β − β2
β1 − β2

, (3.122)

où les indices 1 et 2 sont respectivement reliés au jet de carburant et au jet d’oxydant.

La fraction de mélange définie par Bilger [16] est ainsi obtenue,

Z =
ZC/(mW e

C) + ZH/(nW e
H) + 2(YO2,2 − ZO)/(νOWO2

)

ZC,0/(mW e
C) + ZH,0/(nW e

H) + 2YO2,2/(νOWO2
)

, (3.123)

où YO2,2 correspond à la fraction massique d’oxygène contenue dans le jet d’oxydant.

Cette définition présente l’avantage de pouvoir être utilisée pour différents types de modéli-

sation de la chimie dans lesquels la diffusion différentielle est bien prise en considération.

La richesse du mélange peut aussi être définie par les fractions massique des atomes,

ϕ =
2 ZC

W e
C
+ 0.5 ZH

W e
H

ZO

W e
O

. (3.124)

3.4.4.2 Variable de progrès

La dernière variable est la variable de progrès. Cette variable adimensionnée permet de

caractériser l’avancement de la réaction. Elle est en général définie grâce à des grandeurs telles

que la température ou une somme de fractions massiques,

C =
T − Tu

Tb − Tu
. (3.125)

La définition basée sur la température n’est pas adaptée lorsque des pertes thermiques sont

présentes. De plus, il est indispensable que cette variable évolue de manière monotone, afin

qu’une valeur de C corresponde à un unique état thermochimique. Lorsqu’elle est exprimée en

fractions massiques, elle est souvent basée sur CO et CO2,

C =
YCO + YCO2

Y eq
CO + Y eq

CO2

, (3.126)

où l’indice eq fait référence aux grandeurs à l’équilibre chimique. L’évolution de cette variable

est donc dépendante de la fraction de mélange.

Tout comme pour les variables précédentes, il est possible de caractériser la variable de

progrès grâce à la conservation des atomes. Poinsot et al. [150] font la proposition suivante :

C = 1.0− YF
ZC + ZH

. (3.127)

Cette définition est valable uniquement pour les hydrocarbures non oxygénés. Dans ce cas,

la relation ZC + ZH = YF est vérifiée dans les gaz frais, ce qui implique une valeur nulle de la
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variable de progrès. Dans les gaz brûlés, si le carburant est entièrement consommé, sa fraction

massique est nulle et la variable de progrès prend la valeur C = 1. Cette dernière condition est

toujours valable pour des mélanges pauvres ou stoechiométriques. Cependant, si le mélange est

riche, des fractions de carburant peuvent être présentes au sein des gaz brûlés. Bien que des

mélanges riches soient étudiés au cours de cette thèse, les schémas réactionnels utilisés montrent

que le carburant n’est plus présent à la fin de la combustion. Cette définition est donc appliquée

dans les études sur la stratification en gaz frais. Pour les cas comportant des dilutions en gaz

brûlés, elle ne peut plus être utilisée.

3.5 Modélisation de la chimie

Les sections précédentes rendent compte de la complexité d’un mécanisme chimique. Le

système d’équation régissant un fluide réactif comporte le transport de chaque espèce, et le calcul

de tous les termes sources. Résoudre un tel système demande un temps de calcul extrêmement

important et ne peut s’appliquer qu’à des configurations académiques pour un nombre de points

de discrétisation réduit. Différentes méthodes ont été proposées afin de simplifier le traitement

de la cinétique chimique dans un code de calcul.

3.5.1 Schéma globaux

Nous avons vu qu’un schéma global était le nom donné à une combustion représentée par une

chimie à une seule étape. Ce nom s’étend généralement à des schémas comportant relativement

peu d’étapes. De tels schémas reposent principalement sur deux hypothèses :

— l’état quasi-stationnaire (QSSA) : des espèces intermédiaires ou des radicaux sont sup-

posés atteindre l’état d’équilibre très rapidement. Leur taux de consommation et de

production sont en équilibre. La concentration de telles espèces reste constante et les

espèces sont ainsi retirées du schéma réactionnel ;

— l’équilibre partiel (PEA) : des réactions élémentaires sont supposées avoir atteint l’état

d’équilibre. Les taux d’avancement direct et inverse de la réaction possèdent le même

ordre de grandeur. On considère que la réaction joue un rôle mineur dans le schéma

réactionnel. La réaction est alors retirée de celui-ci.

Peters [139] propose une méthode itérative fondée sur ces deux hypothèses. Une telle méthode

requiert de très bonnes connaissances et compétences en cinétique chimique.

Les schémas ainsi obtenus doivent être maniés avec précaution. Leur plage de validité est

limitée, puisque certaines des hypothèses effectuées ne couvrent pas l’ensemble des domaines de

pression, de richesse et de température.

Plusieurs études ont aussi porté sur l’adaptation du calcul du terme source pour l’obtention

d’un schéma cinétique à une étape permettant de prédire correctement certaines propriétés de

la flamme. Ferziger et Echekki [55] proposent de considérer le taux de réaction comme une

fonction triangulaire, dépendante de la température réduite. D’autres méthodes se basant sur

l’adaptation des constantes d’Arrhenius ont aussi été développées [33, 181]. Ces méthodes ne

nécessitent pas une grande connaissance de la cinétique chimique, mais une partie des propriétés

du schéma est négligée.

3.5.2 Chimie tabulée

Afin de conserver les schémas complets, des méthodes de tabulation ont été développées. Un

aperçu non exhaustif de ces méthodes est donné ci-après. La méthode FPI utilisée au cours de
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cette thèse sera un peu plus détaillée.

3.5.2.1 Intrinsic Low Dimensional Manifold

Nous avons vu que la réduction des schémas cinétiques était principalement liée aux temps

caractéristiques des réactions et des espèces. Maas et Pope [111] suggèrent une méthode per-

mettant de tester puis trier les temps caractéristiques des espèces. Ils remarquent en effet que

les évolutions des fractions massiques suivent un ensemble de trajectoires, figure 3.1, valables

pour un sous-espace de composition (chaque direction de l’espace de composition est liée à une

concentration d’espèce).

Fig 3.1 – Exemple d’une variété ILDM pour une combustion CO/H2/air, et de différentes

trajectoires chimiques dans l’espace H2O,CO2. Extrait de Maas et Pope [111].

La détermination de ces trajectoires s’effectue à l’aide du mécanisme détaillé. Afin d’évaluer

ces trajectoires, le système chimique est posé sous sa forme mathématique. Les valeurs propres

et les vecteurs propres de la matrice jacobienne sont ensuite recherchées afin de déterminer les

modes lents et les modes rapides. En effet, trois types de valeurs propres se distinguent :

— des valeurs propres nulles correspondant aux éléments conservés ;

— des valeurs propres avec une partie réelle largement négative qui correspondent aux

espèces variant rapidement ;

— des valeurs propres avec une partie réelle faiblement négative ou faiblement positive, qui

font référence aux espèces évoluant plus lentement.

La détermination du temps caractéristique de coupure τc est réalisée par l’utilisateur. Toutes les

espèces associées à des valeurs propres inférieures à cette valeur sont considérées à l’équilibre

chimique. Cette simplification permet de garder uniquement les trajectoires contenues dans le

sous-espace attracteur. Plus τc est petit, plus le système comportera de dimensions et donc d’in-

formations. Cependant, le temps de calcul sera plus important. Un compromis entre complexité

et précision des informations doit être trouvé.

Une fois l’ensemble des trajectoires trouvées, celles-ci sont regroupées dans une table décrivant

l’ensemble des grandeurs thermochimiques avec un nombre réduit de paramètres.
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Cette méthode se révèle vite fortement limitée. En effet, pour les basses températures, il est

difficile de distinguer les temps chimiques lents et rapides et de déterminer une valeur correcte de

τc. D’une manière générale, ces régions sont résolues par extrapolations linéaires. Les phénomènes

d’auto-allumage ou les phénomènes transitoires ne peuvent pas être correctement prédits avec

cette méthode. En outre, cette méthode fait évoluer le système uniquement de manière chimique

et ne prend pas en compte les phénomènes physiques non chimiques tels que la turbulence ou

la diffusion différentielle des espèces. Par conséquent, son champ d’application est fortement

restreint. De nombreuses recherches ont été effectuées afin d’étendre le domaine d’applicabilité

de cette méthode.

3.5.2.2 In situ adaptive tabulation

Dans certaines applications, seule une partie de la table chimique est nécessaire. Dans ce cas,

l’utilisation d’une table chimique complète comportant plus de deux ou trois entrées implique

des coûts de calculs importants. La méthode ”In Situ”, proposée par Pope [151, 205], se trouve

particulièrement bien adaptée. La différence réside dans la génération de la table. Celle-ci est

réalisée en amont du calcul CFD dans la méthode ILDM, tandis qu’elle est générée en parallèle

du calcul pour la méthode ISAT. Ainsi, seules les compositions présentes sont utilisées. Lors du

calcul du terme source en chaque point, le code vérifie si la composition locale a déjà été analysée

ou non. Si celle-ci est présente dans la table, les valeurs en sont extraites. Sinon, l’évolution de

la nouvelle composition est calculée. Les nouvelles données en résultant sont mises en mémoire

dans la table.

3.5.2.3 Flamelet generated manifold et Flame Prolongation of ILDM

Une des principales limitations de la méthode ILDM réside dans sa mauvaise réponse au

niveau du champ des basses températures. Pour remédier à ce problème, Van Oijen [130]

développe la méhode de tabulation ”Flamelet Generated Manifold” (FGM). Une méthode si-

milaire, nommée ”Flame Prolongation of ILDM” (FPI), est proposée par Gicquel [66]. Cette

dernière méthode est présente dans le code YALES2 utilisé au cours de cette thèse. Une expli-

cation détaillée de celle-ci est apportée ci-après.

A l’origine, l’idée était de compléter la base de données ILDM dans le domaine des basses

températures à l’aide de calculs de flammes prémélangées laminaires se propageant librement.

Les auteurs ont montré par la suite que les tables ILDM et les flammes laminaires de prémélange

donnaient les mêmes caractéristiques dans le domaine des hautes températures. La tabulation de

la chimie à l’aide de flammes laminaires est pertinent sur l’ensemble du domaine d’inflammabilité

et de température. L’approche FPI a été retenue pour une partie des calculs présentés dans cette

thèse.

Un ensemble de flammes laminaires de prémélange, possédant des richesses différentes, est

calculé grâce à un code de chimie détaillé, ici Cantera [34]. La réponse chimique de ces flammes

est ensuite tabulée à l’aide de la variable de progrès C et de la fraction de mélange Z.

La figure 3.2 représente la température pour trois flammes de prémélange, qui sont ensuite

stockées sous forme de table. Une flamme correspond à une ligne verticale, et toute la gamme

de richesse est explorée sur l’axe horizontal. Chaque flamme est indépendante et la carte donne

une indication de l’évolution de la température de flamme en fonction de la richesse.

L’utilisation de cette méthode permet de transporter uniquement deux variables, Z et YC au

lieu de transporter chaque espèce. De plus, par construction, le scalaire Z est un scalaire passif :

aucun terme source n’apparait donc dans son équation de transport.
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Fig 3.2 – Principe de la méthode de tabulation FPI. Calcul de flammes 1D laminaires, puis

mise en données sous forme de tables. Représentation T = f(Z,C) pour une table comprenant

80 flammelettes.

Les équations de transport de Z et YC remplacent l’équation (3.16),

∂ρZ

∂t
+

∂ρuiZ

∂xi
=

∂

∂xi

(
ρDZ

∂Z

∂xi

)
, (3.128)

∂ρYC
∂t

+
ρuiYC
∂xi

=
∂

∂xi

(
ρDYC

∂YC
∂xi

)
+ ω̇YC

. (3.129)
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L’approche Low-Mach permet de découpler l’équation de transport de l’enthalpie sensible

du système. Le système est considéré comme adiabatique, l’équation de transport de l’enthalpie

sensible (3.15) se découple du système et n’a plus besoin d’être résolue. Le lien entre la thermo-

dynamique et les variables du fluide est réalisé grâce à une équation d’état et à la table chimique.

En général, l’équation des gaz parfaits est retenue,

P0 = ρrT . (3.130)

La chimie tabulée présente l’avantage de ne transporter que deux variables pour représenter

l’ensemble des espèces, ce qui implique un temps de calcul relativement rapide. Cependant, elle

présente certains inconvénients.

Premièrement, vu que seules deux variables sont transportées, uniquement deux coefficients

de diffusion sont utilisés, un pour la variable de progrès et un pour la fraction de mélange. La

diffusion de chaque espèce n’est alors pas considérée et la diffusion différentielle ne peut pas

être prise en compte et observée de manière correcte. Celle-ci est pourtant inévitable lors d’une

combustion. En effet, plusieurs espèces chimiques ainsi que des radicaux sont présents dans la

flamme. Toutes ces espèces ne possèdent pas la même vitesse de diffusion, et n’évoluent pas de

la même manière à travers la flamme. Pour prendre en compte cette diffusion différentielle, des

modifications doivent être apportées aux méthodes de tabulation [126].

Deuxièmement, la chimie tabulée est connue pour ne pas répondre correctement aux effets

de courbure [176].

Le troisième point, qui est le plus limitant dans ce travail de thèse, est qu’une table chimique

renvoie à une composition unique pour une valeur de la fraction de mélange et une valeur de

la variable de progrès. Il n’est pas possible actuellement de prendre en compte des mélanges de

composition ou de température différentes grâce à la chimie tabulée. Il faudrait alors rajouter

des paramètres et effectuer des validations pour chaque nouvelle entrée.

3.6 Introduction à la turbulence

Les écoulements présents dans la plupart des applications industrielles telles que les turbines

à gaz ou les moteurs à combustion interne sont qualifiés de fortement turbulents. La turbulence

se traduit par des champs de vitesse fluctuants de manière aléatoire, ainsi que par la présence

d’une grande gamme de tourbillons. Les équations introduites dans la section 3.2.1 correspondent

à une résolution exacte et instantanée de l’écoulement. Nous avons vu que pour des raisons de

temps de calcul, il était nécessaire, dans le cas de la chimie détaillée, d’impliciter la résolution

des termes sources chimiques qui amène des échelles temporelles extrêmement petites. Dans le

cas d’un écoulement turbulent, une multiplicité d’échelles spatiales apparâıt.

Afin d’avoir une meilleure idée de l’étendue de ces échelles, les principaux nombres ca-

ractéristiques de la turbulence sont présentés. Dans un second temps, les différentes méthodes

permettant de modéliser la turbulence sont énumérées.

3.6.1 Echelles et nombres caractéristiques de la turbulence

Le critère déterminant pour savoir si un écoulement est laminaire ou turbulent est le nombre

de Reynolds. Ce dernier représente le rapport entre les forces d’inertie et les forces visqueuses,

Re =
ρuL

µ
=

uL

ν
, (3.131)

où u et L représentent respectivement une vitesse et une taille caractéristique, µ et ν sont

les viscosités dynamique et cinématique du fluide.
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En dessous d’un certain nombre de Reynolds, nommé Reynolds critique, l’écoulement est

dit laminaire. Dans ce cas, les forces d’inertie sont trop faibles pour perturber la dynamique

de l’écoulement. Au delà de ce Reynolds critique, les écoulements turbulents apparaissent. La

transition entre les différents états ne se fait pas pour un nombre de Reynolds précis, elle dépend

de plus de la géométrie du domaine dans lequel le fluide évolue, voire des conditions de rugosité

des parois.

Un écoulement turbulent est composé d’une multitude de tourbillons de tailles diverses. Ces

structures tourbillonnaires se définissent à l’aide de leur état énergétique. En effet, un transfert

d’énergie se produit des plus grandes échelles, qui sont les plus énergétiques, vers les plus petites.

Ce principe de cascade énergétique a été introduit par Richardson [158] et Kolmogorov [97] et

est illustré sur la figure 3.3.

Fig 3.3 – Principe de la cascade énergétique, extrait de [155].

Trois groupes de structures se distinguent, définis par des échelles différentes. Tout d’abord,

la plus grande échelle, lt, est appelée échelle intégrale (car elle est définie à partir de l’intégrale

de la fonction d’autocorrélation spatiale du signal de vitesse) et est peu affectée par la viscosité.

Elle correspond à l’échelle macroscopique de l’écoulement et est liée aux grandes structures

anisotropes. A l’aide de lt, un nouveau nombre de Reynolds, noté Reynolds turbulent, comparant

le transport turbulent aux forces visqueuses est défini,

Ret =
u′tlt
ν

, (3.132)

avec u′t correspondant à la vitesse caractéristique des fluctuations.

Ensuite, la zone inertielle regroupe l’ensemble des échelles intermédiaires du spectre. Ces

échelles assurent le transfert d’énergie des plus grandes vers les plus petites échelles. L’échelle

de Taylor, λ, se situe dans cette zone. Cette échelle peut être interprétée comme la distance

parcourue par un tourbillon de l’échelle de Kolmogorov durant une rotation d’un tourbillon de

grande échelle.

Pour finir, l’échelle de Kolmogorv, ηk, caractérise la taille des plus petites structures présentes

dans l’écoulement,

ηk ≈
(ν
ǫ

)1/4
, (3.133)

avec ǫ le taux de dissipation de l’énergie cinétique de la turbulence.
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Cette échelle est purement dissipative et ne dépend plus de l’énergie. Tout comme la taille

caractéristique des tourbillons, l’échelle de vitesse diminue aussi le long de la cascade. Un nombre

de Reynolds caractéristique de l’échelle de Kolmogorov apparâıt alors,

Rek =
u′kηk
ν

≈ 1 . (3.134)

Le rapport entre l’échelle intégrale et l’échelle de Kolmogorov est donné par :

lt
ηk

= O(Re
3/4
t ) . (3.135)

Cette dernière équation montre l’étendue des échelles de la turbulence et illustre parfaitement

la difficulté numérique à représenter correctement l’ensemble des échelles de manière précise. Par

conséquent, des méthodes de résolution plus ou moins précises de la turbulence pour les équations

aux dérivées partielles régissant un fluide réactif ont été développées. Celles-ci sont explicitées

dans la section suivante.

3.6.2 Modélisation de la turbulence

3.6.2.1 DNS-LES-RANS

Plusieurs approches numériques permettant une résolution des équations de Navier-Stokes

plus ou moins précise ont été développées au cours de ces dernières années. Celles-ci sont

représentées de manière schématique sur la figure 3.4.

Fig 3.4 – Représentation des trois niveaux de résolution des équations de Navier-Stokes, extrait

de Roux [163].

La première approche correspond à la plus précise, et est nommée Simulation Numérique

Directe (DNS). Cette approche est représentée sur l’image de droite. Dans ce type de simulation,

l’ensemble des échelles spatiales et temporelles présentes dans la turbulence est résolu. Il s’agit

d’une approche relativement coûteuse, limitée actuellement à des codes de recherche et à des

géométries simples de petite taille ou à des simulations en deux dimensions [76, 206].

La deuxième technique nommée LES pour Simulations aux Grandes Echelles, située sur

l’image centrale, modélise les petites échelles de la turbulence et résout directement les plus

grandes échelles. L’écriture des modèles suppose que l’échelle de coupure entre les échelles
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résolues et les échelles modélisées se situe dans la gamme des échelles inertielles. Les équations

de Navier-Stokes sont filtrées et des modèles de sous-mailles sont introduits. La résolution des

grandes échelles permet une bonne description du mélange, paramètre clé de la combustion. Cette

approche a d’abord été développée dans le cadre d’écoulements non réactifs [107, 145, 166] puis

a très vite été reprise dans le domaine de la modélisation de la combustion [149, 148, 194]. Cette

approche est celle adoptée dans le code de calcul YALES2.

La dernière approche est en réalité la plus ancienne. En effet, les deux approches précédentes

sont rendues possibles grâce à la puissance des calculateurs actuels. Historiquement, seul un

suivi des valeurs moyennées des écoulements était réalisable. Il s’agit de la méthode RANS

pour Reynold Averaged Navier-Stokes. Cette approche est représentée sur le cadran gauche de

la figure 3.4. De nombreuses études académiques et industrielles ont pu être réalisées grâce à

celle-ci [99, 123]. Les résultats obtenus sont satisfaisants en terme de position de flamme ou de

répartition d’air. Des limitations apparaissent lors de l’introduction de phénomènes instation-

naires tels que l’allumage d’un mélange air/carburant.

Dans ces deux dernières techniques, les équations de Navier-Stokes sont filtrées. Des termes

non fermés apparaissent et des modèles sont nécessaires à leur fermeture.

Il est clair que la précision de la résolution et le temps de calcul pour résoudre les équations

sont étroitement liés. Une turbulence moins résolue présente l’avantage non négligeable d’un

calcul plus rapide ainsi que la possibilité de simuler des domaines plus grands. Cependant, un

certain nombre d’informations est perdu. Le type de résolution choisi pour une simulation dépend

fortement du caractère des résultats souhaités.

3.6.2.2 Modèles de turbulence

Lors du filtrage des équations pour l’approche LES, des termes dits de sous-maille appa-

raissent. Ces termes sont non-fermés et nécessitent l’utilisation de modèles appropriés. Avant de

présenter ces termes, il est nécessaire d’introduire certaines notions. Tout d’abord, la moyenne

de Reynolds, f̄ , d’une grandeur physique f ,

f = f̄ + f ′ , (3.136)

où f̄ et f ′ correspondent respectivement à la valeur moyennée et aux fluctuations de f .

La seconde notion est la moyenne de Favre,

f̃ =
ρf

ρ̄
. (3.137)

Le tenseur des contraintes de sous-maille s’écrit alors,

tij = ρ̄(ũiuj − ũiũj) . (3.138)

Un des premiers modèles pour modéliser ce terme a été proposé par Smagorinsky [173] en

1963 et repose sur l’hypothèse de Boussinesq [25],

tij −
1

3
δijtkk = −µt

(
∂ũi
∂xj

+
∂ũj
∂xi

)
= −2µtS̃ij , (3.139)

avec µt une viscosité dynamique turbulente et νt = µt/ρ la viscosité cinématique turbulente.

La notion de viscosité turbulente sera présente dans de nombreux modèles de sous-maille.

Le modèle de Smagorinsky est basé sur l’hypothèse d’équilibre entre production et dissi-

pation d’énergie cinétique au niveau de l’échelle de filtrage. La turbulence est ici considérée
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uniquement comme un phénomène dissipatif. Dans son modèle, l’expression de νt fait apparâıtre

une constante, dépendante des configurations étudiées.

Afin d’améliorer ce modèle, Germano [63] propose une détermination dynamique de la

constante. Il tire en effet partie de la connaissance des échelles résolues pour évaluer les flux

de sous-maille.

Ce modèle semble vraiment efficace dans une large gamme d’applications. Il peut cepen-

dant introduire des difficultés numériques lorsque la constante devient négative. Le modèle de

Smagorinsky dynamique a été adopté pour les travaux présentés dans ce manuscrit.

D’autres modèles pour la viscosité turbulente ont été proposés par Nicoud et al. [129] et

Vreman [195]. La turbulence n’étant pas au cœur de cette thèse, le lecteur est amené à se référer

aux références bibliographiques pour obtenir une description complète de ces modèles.

3.6.2.3 Modélisation de la combustion turbulente

Afin de pouvoir présenter le modèle de combustion turbulente utilisé au cours de ces tra-

vaux de thèse, un bref récapitulatif des différentes techniques servant à modéliser la combustion

turbulente est ici rapporté. Ces techniques se classent en trois catégories [193] :

— l’approche géométrique : le front de flamme est ici considéré comme une surface géométrique

très fine et mobile dans l’espace physique. Cette approche est généralement retenue lors

de l’étude des flammes turbulentes prémélangées. Plusieurs méthodes se distinguent au

sein de cette catégorie : la méthode de la G-equation [147, 203], les approches de flammes

épaissies [30, 105] et les modèles à densité de surface de flamme [22, 116] ;

— l’approche basée sur l’analyse du mélange turbulent : dans cette approche, le taux de ré-

action est contrôlé par le mélange turbulent, décrit en terme de taux de dissipation

scalaire [27]. Les petites échelles du taux de dissipation des espèces contrôlent le mélange

des réactifs. Par conséquent, elles jouent un rôle dominant pour la modélisation de la

combustion. Cette approche est possible lorsque le temps caractéristique de la turbulence

est très élevé par rapport au temps caractéristique chimique ;

— l’approche statistique en un point : les champs scalaires sont collectés et analysés en

chaque point puis décrits à l’aide de fonction densité de probabilité (PDF).

Le modèle utilisé au cours de cette thèse fait partie de l’approche statistique. Une description

détaillée est donnée dans la section suivante.

3.6.3 Prise en compte de la turbulence dans la modélisation de la chimie

3.6.3.1 Modèle PCM-FPI

Que ce soit avec l’approche RANS ou l’approche LES, il est nécessaire de modéliser l’ensemble

ou certaines des échelles de la turbulence. Le modèle Presumed Conditional Moments (PCM)

est proposé dans ce but. Ce modèle permet de lier la chimie et la turbulence et est associé à la

méthode FPI présentée précédemment. Il a été appliqué avec succès dans des calculs RANS [57,

192] avant d’être utilisé en LES [49, 61].

Cette méthode appartient à l’approche statistique, par conséquent, les termes sources doivent

être modélisés à l’aide de fonction densité de probabilité (PDF). La forme de ces PDF dépend de

la fonction choisie pour leur modélisation ainsi que de la résolution du calcul. Dans l’approche

RANS, la PDF présente deux pics de probabilités aux valeurs 0 et 1. La PDF de Z traduit

alors des alternances entre carburant et oxygène. De l’autre côté, la PDF de C correspond aux

variations entre gaz frais et gaz brûlés. Dans l’approche LES, les fluctuations de sous-maille sont

mises sous la forme d’une cloche gaussienne qui rend compte de la répartition de la variable dans



3.6. Introduction à la turbulence 75

la sous-maille. La fonction β [26, 70] est la fonction mathématique la plus couramment utilisée

pour modéliser les PDF de scalaire.

Les termes sources filtrés s’écrivent de la manière suivante :

˜̇ωk =

∫ C∗=1

C∗=0

∫ Z∗=1

Z∗=0
ω̇kP̃ (Z∗,C∗)dZ∗dC∗ , (3.140)

où P̃ (Z∗,C∗) correspond à la fonction densité de probabilité jointe de Z et C.

L’avantage d’exprimer le terme source en fonction de C et non de Yc réside dans le fait que

la probabilité conditionnée P (C∗|Z∗) est peu dépendante de la fraction de mélange [191], ce qui

permet de poser l’hypothèse suivante :

P (C∗|Z∗) ≈ P (C∗) . (3.141)

En décomposant de façon exacte P̃ (Z∗,C∗), on obtient :

P̃ (Z∗,C∗) = P (C∗|Z∗)× P (Z∗) , (3.142)

ce qui permet d’obtenir,

P̃ (Z∗,C∗) = P (C∗)× P (Z∗) . (3.143)

Les termes sources filtrés s’expriment à l’aide de deux PDF indépendantes,

˜̇ωk =

∫ C∗=1

C∗=0

∫ Z∗=1

Z∗=0
ω̇k(Z

∗,C∗)P (C∗)P (Z∗)dZ∗dC∗ . (3.144)

La forme des PDF doit maintenant être précisée. L’objectif étant ici de faire de la LES très

résolue, on supposera que les mailles sont suffisamment fines pour négliger les variations de la

fraction de mélange au sein d’une maille. Par conséquent, la PDF de Z est présumée à l’aide

d’une fonction de Dirac. Les variations de la variable de progrès s’effectuent à plus petite échelle

et une fonction β est alors choisie. Celle-ci est paramétrée à l’aide des deux premiers moments

de la variable,

P (C) =
Ca−1(1− C)b−1

∫ 1
0 (C

∗ − 1)a−1(1− C∗)b−1dC∗
, (3.145)

avec pour les coefficients a et b,

a = C̃
(

1
SC

− 1
)

et b = a
(

1

C̃
− 1
)
. (3.146)

Un nouveau terme, SC , appelé facteur de ségrégation apparâıt dans la formulation de a. Il

s’agit de la variance normalisée,

SC =
C̃2 − C̃C̃

C̃(1− C̃)
. (3.147)

Celle-ci peut être formulée à l’aide de plusieurs modèles. Tout d’abord, le modèle du gra-

dient [124],

SC =
CS∆|∇C̃|
C̃(1− C̃)

, (3.148)

où CS représente la constante du modèle et ∆ la taille du filtre. Ce modèle est bien adapté

pour des simulations mal résolues. Lorsque la simulation devient très résolue, il est préférable

d’utiliser la variance basée sur la loi de mélange [124, 138],

SC =
CS∆

2|∇C̃|2
C̃(1− C̃)

. (3.149)

Une nouvelle entrée, SC , est ajoutée à la table laminaire pour prendre en compte les fluc-

tuations de sous-maille.
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3.6.3.2 F-TACLES

Plus récemment, une nouvelle approche de chimie tabulée a été développée par Fiorina

et al [58]. En effet, la chimie tabulée par la méthode PCM-FPI ne semble pas être adaptée

lorsqu’une dégénérescence laminaire se produit, c’est-à-dire que les plissements de sous-maille

disparaissent. Ce régime est observé lorsque les vitesses de fluctuation de sous-maille deviennent

plus petites que la vitesse laminaire. Dans cette situation, les β-PDF ne garantissent pas une

description correcte du front de flamme filtré. Afin d’assurer une bonne prédiction de la vitesse

de flamme laminaire du front de flamme filtré, la méthode Filtered Tabulated Chemistry for

LES (F-TACLES) est proposée.

Dans cette méthode les flammes mono-dimensionnelles sont filtrées avant d’être stockées dans

la table. La taille du filtre et la variable de progrès sont alors les entrées principales. Afin de

prendre en compte les structures turbulentes, certains termes sont multipliés par un facteur de

plissement correspondant au rapport de la vitesse turbulente sur la vitesse laminaire de flamme.

3.7 Extension à la combustion stratifiée

Un état de l’art sur la combustion stratifiée a été réalisé dans le chapitre précédent. De

nombreuses études ont été effectuées en prenant en compte différentes modélisations de la chimie.

Un bref récapitulatif de ces études est donné ci-après.

La prise en considération de l’hypothèse de flammelettes lors d’étude de flammes stratifiées

constitue le point essentiel de la stratégie. L’approche de flammelette a été introduite par Pe-

ters [140]. En effet, contrairement aux flammes laminaires, les flammes turbulentes possèdent de

nombreuses structures. L’élaboration de diagrammes fonction des caractéristiques principales de

la flamme, à savoir l’échelle intégrale, l’énergie cinétique turbulente ou encore le taux de dissi-

pation permet de classer les différentes structures existantes. Le diagramme proposé par Peters

Fig 3.5 – Diagramme de combustion prémélangée turbulente proposé par Peters [141].
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[141] est représenté sur la figure 3.5.

L’hypothèse de flammelettes correspond au régime des flammes plissées et revient à suppo-

ser que la zone de réaction est suffisamment fine pour correspondre localement à des flammes

laminaires : la structure de flamme est plus fine que l’ensemble des échelles de turbulence. Cette

approche permet une modélisation de la chimie détaillée à l’aide d’une table chimique.

Concernant la combustion stratifiée, des études réalisées en simulation numérique directe [77,

150, 79] ont montré la validité de cette hypothèse pour des flammes stratifiées. De ce fait, les

modèles utilisés pour décrire les flammes de prémélange à l’aide de cette hypothèse ont été

étendus pour être applicables aux flammes stratifiées.

En effet, des études menées récemment [51, 101] concernaient ce type de flammes : ces études

étendent aux flammes stratifiées des modèles existants pour les flammes de prémélange [59, 100].

Le modèle FGM a lui aussi été étendu aux flammes de diffusion et surtout aux flammes

partiellement prémélangées [127]. Auzillon et al [9] proposent une extension de la méthode F-

TACLES. La stratification est ici vue à très petite échelle, elle fait partie de la modélisation de

sous-maille.

Le modèle G-equation a aussi été utilisé pour réaliser des simulations LES de flammes stra-

tifiées [162]. Dans cette étude, le suivi de la flamme par level-set (ou méthode des lignes ou

surfaces de niveau) est couplé à une variable de progrès transportée afin de prendre en compte

les effets dus à la stratification [95].

La diversité des modèles utilisés pour la combustion stratifiée ne manque pas. En effet, le

modèle de densité de surface de flamme a aussi été testé [154].

Les méthodes numériques utilisées pour les simulations effectuées dans ce manuscrit viennent

d’être présentées. Mener à bien une simulation n’est pas une tâche aisée. Cependant, le post-

traitement des résultats obtenus est tout aussi important pour une compréhension pertinente

des phénomènes physiques. Dans cette thèse, beaucoup d’analyses porteront sur la vitesse de

flamme. Cette notion est précisée dans la section suivante.

3.8 Vitesses de flamme

La vitesse de flamme varie en fonction du milieu au sein duquel la flamme évolue, qu’il soit

laminaire ou turbulent, ou encore homogène ou hétérogène. Elle constitue une caractéristique

essentielle de la flamme. Le terme ”vitesse de flamme” n’étant pas dénué d’ambigüıté, une partie

de cette thèse sera consacrée à préciser cette notion.

Pour une flamme mono-dimensionnelle en propagation libre, la vitesse de flamme, sL, peut

classiquement se définir comme la vitesse à laquelle la flamme, ici considérée comme une interface,

se déplace relativement aux gaz frais.

Cependant, selon le référentiel choisi, la description de la propagation d’un front de flamme

dans un milieu nécessite la prise en compte de plusieurs vitesses. La figure 3.6 schématise les

différentes vitesses qui seront précisées dans cette section.

La flamme est considérée comme une interface gaz frais/gaz brûlés, définie par exemple pour

une certaine iso-température θF . En tout point de la flamme, il est possible de définir le vecteur

normal local, dirigé dans l’exemple des gaz brûlés vers les gaz frais, et donné par la direction du

gradient local de température :

n = − ∇θ

|∇θ| , (3.150)
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Fig 3.6 – Schéma des vitesses de flamme, extrait de [149].

avec θ la température réduite.

Sur la figure 3.6, trois vitesses locales peuvent être définies.

Premièrement, la vitesse locale du fluide u dans le référentiel du laboratoire fixe. Cette vitesse

est dépendante du milieu dans lequel la flamme évolue.

Deuxièmement la vitesse de déplacement. Elle équivaut à la vitesse du front de flamme

relativement au fluide, c’est-à-dire à la différence entre la vitesse du fluide u et la vitesse du

front de flamme w,

sd = (w − u).n = sa − u.n . (3.151)

La troisième vitesse dite vitesse absolue apparâıt dans cette dernière équation. Elle est la

plus simple à mesurer et correspond à la vitesse du front de flamme relativement à un référentiel

fixe. Cette vitesse est normale au front de flamme et sa valeur est fonction de l’iso-température

choisie,

sa = w.n . (3.152)

Les vitesses présentées ci-dessus sont locales. Cependant, une notion globale pour la vitesse

de flamme peut également être introduite.

La vitesse de consommation, qui représente la vitesse à laquelle les réactifs sont brûlés, est

calculée grâce à l’intégrale du terme source au travers de la flamme, soit :

sc = − 1

ρ1YF,1

∫ +∞

−∞
ω̇F dn , (3.153)

où l’indice 1 fait référence aux gaz frais. Le terme ρ1 correspond donc à la densité des gaz

frais et YF,1 à la fraction massique de fuel dans ceux-ci.

Si sa définition de la vitesse laminaire est simple à comprendre, la mesurer n’est pas évident.

De nombreuses configurations sont utilisées pour mesurer la vitesse de flamme laminaire, en

particulier les flammes à contre-courant [52], les flammes sphériques en expansion [175] et les

flammes planes adiabatiques stabilisées [24]. Dans la section suivante, la flamme plane laminaire

est tout d’abord présentée. La flamme sphérique en expansion est ensuite étudiée afin de mieux

illustrer les notions des différentes vitesses.

3.8.1 Vitesses d’une flamme plane laminaire non étirée

La vitesse d’une flamme plane laminaire mono-dimensionnelle se propageant librement est

la vitesse de référence de toutes les études portant sur la combustion. Elle est notée s0L. Ce
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cas représente le cas le plus simple. Dès lors qu’une vitesse d’entrée du fluide est ajoutée, les

différentes notions de vitesse prennent sens. Un tel cas est schématisé sur la figure 3.7.

La flamme évolue ici dans un milieu ayant une vitesse d’entrée u1. Cette vitesse étant

différente de la vitesse laminaire, la flamme se déplace dans le référentiel du laboratoire. Si

n est le vecteur normal dirigé des gaz brûlés vers les gaz frais, alors n = −x. La vitesse d’entrée

du fluide s’écrit : u1 = −u1n. Dans cet exemple, la vitesse du fluide est prise inférieure à s0L.

Par conséquent, le front de flamme se décale progressivement vers la gauche où se situent les

gaz frais. La vitesse d’entrée implique que son mouvement est ralenti par rapport à une flamme

en propagation libre.

La flamme n’étant pas épaissie ou amincie au cours du temps 1, toutes les iso-températures

évoluent à la même vitesse absolue. En reprenant les notations de la section 3.8, les valeurs des

différentes vitesses sont obtenues :

w = (s0L − u1).n , (3.154)

et donc

sa = s0L − u1 , (3.155)

qui est positif.

Fig 3.7 – Schéma d’une flamme plane laminaire ayant une vitesse d’entrée u1.

La vitesse du fluide en entrée est connue mais il est important de pouvoir déterminer la

vitesse du fluide en tout point du domaine.

L’équation de continuité dit que le flux massique est conservé dans l’espace et est égal au

flux d’entrée. Dans le référentiel de la flamme,

ρ(u−w).n = ρ1(u1 −w).n . (3.156)

La vitesse du fluide en chaque point s’en déduit selon,

u = −u.n = −sa + (u1 + sa)
ρ1
ρ

= u1 + s0L

(
ρ1
ρ

− 1

)
. (3.157)

Le fluide passe de la vitesse u1 à u1+s0L (ρ1/ρ− 1) en accélérant à travers le front de flamme.

1. Il s’agit d’une solution en onde progressive des équations de bilan 1D.
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La vitesse de déplacement mesure la différence entre la vitesse absolue de la flamme et celle

du fluide,

sd = sa − u.n = s0L
ρ1
ρ

. (3.158)

3.8.2 Vitesses d’une flamme sphérique en expansion

Une seconde étude académique permettant d’observer et de comprendre les vitesses de

flamme est la flamme sphérique en expansion. Le schéma de cette flamme est représenté sur

la figure 3.8.

Fig 3.8 – Schéma d’une flamme sphérique en expansion à pression constante. r(t) est le rayon

au niveau du front de flamme. Extrait de [149].

Cette configuration présente en effet l’avantage, à pression constante, d’avoir un taux d’éti-

rement variant de manière continue. Par conséquent, il est possible de remonter à la vitesse de

flamme laminaire. En effet, l’étirement d’une flamme est donné par [32, 121] :

κ =
1

A

dA

dt
, (3.159)

où A est la surface de flamme.

Cette expression, pour une flamme sphérique à pression constante devient,

κ =
2

r

dr

dt
. (3.160)

Dans ce dispositif, le fluide et le front de flamme sont en mouvement. Afin de pouvoir étudier

aisément les vitesses de flamme, une hypothèse supplémentaire est introduite : l’épaisseur de la

flamme est supposée nulle. Cette hypothèse forte permet de déterminer sans difficulté la vitesse

du fluide et celle de la flamme et ainsi de retrouver de manière analytique les différentes vitesses

de flamme.

Si Yp désigne la fraction massique des gaz brûlés, son équation de conservation est donnée,

en reprenant les notations de l’équation (3.6), par :

∂ρYp
∂t

+
∂

∂xi
(ρ(ui + Vp,i)Yp) = ω̇p . (3.161)

Les gaz brûlés sont considérés comme inertes à l’intérieur de la sphère et absents en dehors :

les flux diffusifs et convectifs des gaz brûlés sont nuls pour R = 0 et R = ∞. En écrivant
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l’équation précédente (3.161) en coordonnées sphériques, puis en l’intégrant entre le centre de

la flamme, R = 0, et l’extrémité du domaine, R = ∞, l’équation suivante est obtenue :

d

dt

(∫ ∞

0
ρYpdV

)
=

∫ ∞

0
ω̇pdV . (3.162)

L’équation de conservation de l’espèce k, écrite dans le référentiel de la flamme, pour une

flamme évoluant dans une direction unique x s’écrit :

ρ1(Yk,1 − Yk,2)sc = −
∫ +∞

−∞
ω̇kdx , (3.163)

où l’indice 1 correspond aux gaz frais et l’indice 2 aux gaz brûlés. Les flux diffusifs sont

supposés nuls aux extrémités du domaine.

Pour la fraction massique des produits, cette équation devient :

ρ1Yp,2sc =

∫ +∞

−∞
ω̇pdx . (3.164)

Dans le cas d’une flamme sphérique en expansion, la flamme évolue le long du rayon. En

passant l’équation (3.162) en coordonnées sphériques, il vient

∫ ∞

0
ω̇pdV = 4πr(t)2

∫ ∞

0
ω̇pdr = 4πr(t)2ρ1scYp,2 . (3.165)

Le terme de gauche de l’équation (3.162) correspond à l’intégrale de la masse sur le volume.

Puisque la flamme est considérée comme une interface, la masse de gaz brûlés se réduit à
∫ ∞

0
ρYpdV = ρ2Y

2
p

4π

3
r(t)3 . (3.166)

En regroupant les équations (3.165) et (3.166) la vitesse de consommation s’exprime selon

sc =
ρ2
ρ1

d

dt
r(t) . (3.167)

La première vitesse locale apparâıt dans cette équation. En effet, la vitesse absolue correspond

à la vitesse à laquelle la flamme se déplace par rapport au laboratoire, et vaut

sa =
dr

dt
. (3.168)

L’objectif consiste maintenant à calculer la vitesse de déplacement, sd. Sous l’hypothèse de

flamme d’épaisseur nulle, il est aisé de déterminer la vitesse du fluide dans le domaine. En effet,

une flamme sphérique en expansion dans un milieu homogène est ici étudiée. La vitesse du fluide

est nulle pour tout rayon inférieur à celui du front de flamme : R < r(t), u(r) = 0. Pour R > r(t),

la vitesse du fluide est évaluée grâce à l’intégration de l’équation de continuité entre le centre

du noyau de gaz brûlés, r = 0, et un rayon quelconque R. L’équation de conservation de la

masse exprime que la variation de masse totale au sein d’une sphère de rayon R est égale au

flux massique de gaz frais poussés en dehors de la sphère,

d

dt

(
4

3
πρ2r(t)

3 +
4

3
πρ1(R

3 − r(t)3)

)
= −4πR2ρ1u(R) . (3.169)

Pour tout rayon R > r(t), la vitesse u du fluide est donnée par :

u(R) =

(
r(t)

R

)2(
1− ρ2

ρ1

)
d

dt
r(t) . (3.170)
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Cette expression pour la vitesse permettra d’initialiser les simulations numériques de flamme

sphérique en expansion.

Au niveau du front de flamme, la vitesse du fluide est discontinue. Il s’agit aussi du lieu

où la vitesse du fluide est maximale. Si cette localisation est choisie pour décrire la vitesse de

déplacement de la flamme, l’expression suivante est obtenue :

sd = sa − u =
ρ2
ρ1

d

dt
r(t) . (3.171)

Dans ce cas particulier, la vitesse de déplacement est égale à la vitesse de consommation.

3.8.3 Vitesse turbulente

La turbulence modifie la nature de l’écoulement. La vitesse de flamme est fortement impactée

par celle-ci. Afin de mieux appréhender la notion de vitesse turbulente, un front de flamme

turbulent est schématisé sur la figure 3.9. Dans ce cas idéalisé, la vitesse du fluide u est constante

et peut être divisée en une partie moyenne ū et une partie fluctuante u′.

Fig 3.9 – Schéma d’une flamme de prémélange turbulente se propageant dans un conduit avec

une vitesse de fluide constante, extrait de [142].

Le front de flamme est représenté par la surface AT . Peters, dans son livre sur la combustion

turbulente [142], propose une relation liant le débit massique ṁ traversant ce front au flux

massique traversant la surface fixe A d’un front idéal non déformé,

ṁ = ρusLAT = ρusTA , (3.172)

avec sL la vitesse de flamme laminaire, sT la vitesse de flamme turbulente et ρu la densité

des gaz frais.

Pour un mélange homogène où la densité est constante, il est possible de simplifier l’équation

précédente,
sT
sL

=
AT

A
. (3.173)

Cette expression permet de lier l’augmentation de la surface du front de flamme (due à la

turbulence) à l’augmentation de la vitesse de ce front.

3.9 Conclusion

Dans ce chapitre, les outils de modélisation ont été présentés. La chimie détaillée semble

nécessaire à la simulation de gaz dilués par des gaz brûlés. En effet, dans de tels cas, des gaz

de composition et de température variables sont présents dans le même domaine. Une descrip-

tion suffisamment précise de ces phénomènes est incontournable. Le problème des méthodes de
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modélisation de la chimie est soit une description insuffisante de la cinétique chimique (schémas

globaux), soit une simplification ne permettant pas toutes les configurations, (par exemple une

chimie tabulée par la méthode FPI avec deux variables transportées). En ce qui concerne

la combustion partiellement prémélangée, plusieurs techniques ont déjà été utilisées pour sa

modélisation. La méthode utilisée dans cette thèse est la méthode PCM-FPI, nous veillerons à

vérifier que celle-ci est bien adaptée à la simulation de telles flammes.

Dans une seconde partie, les notions importantes pour les post-traitements des calculs qui

seront effectués dans cette thèse ont été abordées.

Les études précédemment réalisées sur la combustion stratifiée ont été évoquées. Les tech-

niques de modélisation viennent d’être exposées. Ces dernières vont maintenant être appliquées

à l’étude de noyau en expansion dans des milieux stratifiés.





Chapitre 4

Etude de l’expansion d’un noyau de flamme laminaire

Sommaire

4.1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 85
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4.5.7 Dynamique dans les gaz brûlés . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 123

4.6 Modifications de la configuration . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 129

4.6.1 Prise en compte d’une vitesse axiale . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 129

4.6.2 Influence de l’épaisseur du gradient . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 132

4.7 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 135

4.1 Introduction

L’objectif principal de cette thèse réside dans la compréhension de la propagation d’un front

de flamme dans un milieu dilué par des gaz brûlés. La combustion stratifiée en richesse est

d’abord étudiée, afin d’appliquer les résultats trouvés à la combustion diluée.

Dans ce chapitre, l’évolution d’un noyau de flamme laminaire est étudiée, aussi bien dans

un milieu homogène que dans un milieu hétérogène en richesse. Les deux modèles de chimie

présentés dans le chapitre 3, à savoir la chimie tabulée par la méthode FPI et la chimie complexe

avec transport des espèces et de l’enthalpie sensible sont utilisés et comparés. Du au nombre

d’espèces transportées dans le modèle de chimie détaillée, son utilisation reste relativement

coûteuse malgré toutes les améliorations apportées au code.
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A l’heure actuelle, ce critère rend les simulations en trois dimensions extrêmement onéreuse

à réaliser pour des domaines dépassant quelques millimètres cube. Par conséquent, l’étude se

limite ici à des cas mono et bi-dimensionnels. Ce chapitre a aussi pour rôle de tester la capacité

de la chimie tabulée à prédire correctement la combustion stratifiée.

L’utilisation de la chimie complexe requiert un schéma cinétique semi-détaillé. L’hydrocar-

bure le plus simple possédant un comportement chimique, des vitesses de flamme laminaire

ainsi que des épaisseurs proches de celles des carburants lourds est le propane [185]. De plus, il

s’agit de l’hydrocarbure utilisé par S. Balusamy [11], dont les expériences sont très proches des

simulations présentées dans ce chapitre.

Le début de ce chapitre est consacré à la mise en place d’un schéma cinétique semi-détaillé

pour la combustion propane/air. Les conditions des simulations sont ensuite détaillées. Puis, une

procédure numérique permettant l’établissement d’un noyau de flamme physique est proposée.

Grâce à celle-ci, les flammes 1D sont réalisées et analysées. Le chapitre se poursuit par l’étude des

cas 2D ainsi qu’une comparaison 1D-2D. Pour finir, l’influence de l’épaisseur de la stratification

ainsi que la présence d’une vitesse axiale sont examinées.

4.2 Mise en place d’un schéma cinétique réduit

Récemment, la taille des schémas cinétiques permettant de décrire de façon la plus complète

possible la combustion de combustible a augmenté de manière considérable. De ce fait, les

mécanismes disponibles contiennent plus d’une centaine d’espèces et plus d’un millier de réactions

pour la combustion de certains carburants [81, 201].

De tels schémas sont particulièrement bien adaptés pour les méthodes de chimie tabulée

présentées dans la section 3.5. A contrario, ils ne sont pas utilisables en chimie complexe, méthode

dans laquelle chaque espèce nécessite une équation de transport. Les termes sources chimiques

sont dépendants du nombre de réactions du mécanisme. Lorsque le nombre de réactions est très

grand, il est difficile de calculer les termes sources. En effet, l’intégration des termes sources est

très onéreuse en terme de temps CPU, en particulier pour les cinétiques ”raides” où les temps

caractéristiques de certaines réactions impliquent une limitation très forte du pas de temps. Il

s’avère donc crucial de manipuler des mécanismes de taille relativement petite et de raideur

raisonnable.

Une solution pour économiser du temps CPU est d’adapter le mécanisme détaillé à la situa-

tion ou à une gamme d’applications en appliquant une réduction du schéma cinétique. En effet,

pour une application précise, l’intégralité du mécanisme n’est en général pas nécessaire.

Turanyi, dans la présentation de sa méthode de réduction [184], choisit de classer les espèces

en trois catégories :

— espèce importante : espèce dont la reproduction du profil de concentration est un des

objectifs de la simulation ;

— espèce nécessaire : espèce qui doit être présente dans le mécanisme pour fournir un profil

correct pour les espèces importantes et pour reproduire des grandeurs globales telles que

le délai et température limite d’auto-inflammation, vitesse de flamme ;

— espèce redondante : il s’agit d’une espèce pouvant être éliminée du mécanisme sans per-

turber notablement les résultats des simulations.

Une recherche des espèces et des réactions redondantes aboutit à un nouveau mécanisme

réduit. Il s’agit ici de la première catégorie de réduction, basée sur l’importance des espèces et

des réactions pour atteindre l’objectif. La seconde catégorie est basée sur les échelles de temps.

Dans la plupart des cas, ces deux catégories sont utilisées successivement. La première étape
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de la réduction consiste à enlever les espèces et réactions non nécessaires dans les conditions

d’application souhaitées et obtenir ainsi un mécanisme squelettique. Dans une seconde étape,

les modèles basés sur des analyses d’échelle de temps sont utilisés.

La réduction d’un mécanisme s’effectue en fonction de cibles choisies par l’utilisateur. Ces

cibles peuvent être des caractéristiques chimiques que le mécanisme réduit doit reproduire dans

un certain domaine de conditions initiales.

Seule la méthode Direct Related Graph with Error Propagation (DRGEP) est ici présentée.

Il s’agit de la méthode retenue pour la réalisation d’un nouveau schéma cinétique pour la com-

bustion propane/air.

4.2.1 Présentation des méthodes DRG et DRGEP

La méthode DRGEP repose sur la méthode Direct Related Graph (DRG). Cette méthode,

à la base de nombreux développements, a été introduite en 2005 par Lu [110]. Elle repose

principalement sur les relations qui existent entre les espèces. Afin de déterminer ces relations,

une base de données est réalisée grâce aux résultats de quelques cas simples mais pertinents, à

l’aide du mécanisme détaillé.

Un coefficient d’interaction direct, rAB, introduit ci-dessous donne la contribution normalisée

de l’espèce B au taux de production de l’espèce A,

rAB =

∑
j=1,J |νA,jQjδ

j
B|∑

j=1,J |νA,jQj |
, (4.1)

avec J le nombre d’équations réversibles du mécanisme, et Qj le taux de réaction de la

réaction j dont l’expression est donnée dans l’équation (3.84).

Le coefficient δjB est défini selon :

δjB =




1, si la réaction j implique l’espèce B,

0, autrement
(4.2)

Un seuil de tolérance est ensuite défini. Tous les coefficients inférieurs à ce seuil sont alors

négligés.

A partir du coefficient rAB, une représentation graphique de ces relations, notée Directed

Relation Graph (DRG), est réalisée. Les caractéristiques de ce graphe sont les suivantes :

— chaque espèce du mécanisme est représentée par un noeud ;

— une flèche va d’un nœud à l’autre si les espèces sont couplées ;

— la largeur de la flèche est fonction de l’importance du couplage.

Une illustration de cette représentation est donnée sur la figure. 4.1.

Des ensembles de dépendance sont ainsi créés entre les espèces. Dans un second temps, l’utili-

sateur décide des espèces de départ qu’il souhaite conserver dans le mécanisme réduit. Toutes les

espèces dépendantes de celles-ci sont identifiées et inclues dans le mécanisme réduit, les autres

sont éliminées. Toutes les réactions contenues dans le mécanisme détaillé qui ne contiennent

aucune espèce du mécanisme squelettique sont exclues.

Cette évaluation présente le net avantage d’être rapide car elle n’est effectuée qu’une seule

fois. Cependant, la même importance est accordée à chaque espèce conservée. De plus, les espèces

peuvent être liées de manière directe comme représentées sur le graphe mais aussi de manière

indirecte. Deux espèces A et B peuvent en effet contribuer à la formation d’une troisième espèce

C, bien qu’elles ne soient présentes simultanément dans aucune réaction [184]. Dans de telles

situations, le fait de retirer une espèce peut entrâıner la disparition d’un groupe d’espèces.
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Fig 4.1 – Schéma typique d’un DRG montrant les relations existantes entre les espèces.

Afin de pallier ces inconvénients, des développements de la méthode précédente ont été

réalisés au cours de ces dernières années. Une attention particulière a été portée à la méthode

”Directed Relation Graph with Error Propagation” [136].

En regardant plus attentivement la définition du coefficient d’interaction direct donnée dans

l’équation (4.1), on remarque qu’il s’agit d’une estimation de l’erreur faite sur la prédiction de

l’espèce A si l’espèce B est négligée. Aucune distinction n’est faite entre le taux de production et

de destruction. Cependant, l’erreur introduite en omettant une espèce qui contribue uniquement

à la formation de A ou de manière équivalente à sa production et à sa destruction n’a pas du tout

le même effet. L’objectif constitue ici en la réalisation d’un mécanisme contenant un minimum

d’espèces dont l’erreur par rapport au mécanisme détaillé est inférieure à un certain seuil de

tolérance sur les cibles choisies. Le fait de considérer une espèce indépendamment d’un groupe

d’espèces retiré auquel l’espèce pourrait appartenir entrâıne une mauvaise prédiction de l’impor-

tance de chaque espèce. En effet, lorsqu’une espèce est retirée, l’importance des espèces restantes

dans le schéma est modifiée. C’est pourquoi la méthode DRGEP intervient premièrement dans

ce sens, en donnant une nouvelle définition des coefficients directs, plus adaptée à ce type de

réactions,

rAB,{S} ≡
|∑i=1,I νi,Aωiδ

i
B,{S}|

max(PA,CA)
, (4.3)

avec :

PA =
∑

i=1,I

max(0,νi,Aωi) , (4.4)

CA =
∑

i=1,I

max(0,− νi,Aωi) , (4.5)

où PA et CA sont respectivement le taux de production et le taux de destruction total de

l’espèce A. {S} désigne ici l’ensemble d’espèces déjà retiré. La définition du coefficient δiB est

aussi modifiée. Le coefficient prend la valeur 1 si la réaction i implique l’espèce B ou n’importe

quelle espèce contenue dans {S} et vaut 0 dans tous les autres cas.

Cette définition donne une meilleure estimation de l’erreur introduite en omettant un groupe

d’espèces du mécanisme.

La deuxième amélioration apportée au modèle DRG provient de la prise en considération de

la propagation d’erreur. Un exemple de ce principe est expliqué grâce au schéma 4.2. Ce schéma

représente quatre espèces ainsi que les liens existant entre elles. En suivant le raisonnement de
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la méthode DRG, le lien le plus faible est retiré en premier. Dans l’exemple, il s’agit du lien

liant A et D. Intuitivement, le lecteur remarquera qu’enlever l’espèce C influera sur l’espèce B

et donc l’espèce A mais que les coefficients étant très faibles, cela aura sûrement une influence

moindre qu’enlever directement D.

Fig 4.2 – Partie d’un DRG. Enlever C introduirait moins d’erreur sur A qu’enlever D bien que

les espèces ne soient pas directement liées entre elles, extrait de [136].

Par conséquent, la méthode DRGEP propose de nouveaux coefficients afin de prendre en

compte cette propagation d’erreur. A chaque chemin p reliant l’espèce A à l’espèce B, ces deux

espèces n’étant pas forcément directement liées, est attribué un coefficient rAB,p,

rAB,p =

n−1∏

i=1

rSiSi+1
, (4.6)

avec S1 = A et Sn = B.

Ce coefficient montre que plus le chemin entre les espèces A et B est long, moins l’erreur

introduite sur l’espèce B aura une influence sur la prédiction de l’espèce A. L’espèce B sera

retirée du mécanisme quand la valeur du seuil de tolérance sera supérieure au maximum des

coefficients rAB,p pour tous les chemins p existants.

Le mécanisme résultant de cette simplification contient toutes les réactions où les espèces

sauvegardées sont présentes. Cependant, toutes ces réactions ne sont pas nécessaires à la repré-

sentation précise du système. Les réactions ayant un impact minimal sur les cibles choisies sont

retirées. L’impact des réactions est calculé à l’aide d’un coefficient similaire à celui utilisé pour

les espèces.

Le mécanisme final est ainsi obtenu. Une étape supplémentaire résidant en l’identification

des espèces en état quasi-stationnaire peut y être rajoutée. Celle-ci ne sera pas effectuée pour la

réduction du mécanisme présentée dans la prochaine section.

4.2.2 Application de la méthode DRGEP

Le propane est le carburant choisi pour les simulations présentées dans cette thèse. Dans la

littérature, on trouve de nombreux mécanismes détaillés décrivant la combustion propane/air.

Ceux-ci comportent en général une centaine d’espèces [45, 86, 182]. Comme déjà indiqué dans

le chapitre 3, une manière alternative de décrire la combustion est d’utiliser un schéma global

comportant seulement une ou deux réactions [183]. Cependant il est difficile de trouver des

mécanismes semi-réduits situés à mi-chemin entre ces deux types de mécanisme (du point de
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vue de la complexité). Un mécanisme décrivant la combustion propane/air, contenant 29 espèces

et 73 réactions, a été utilisé dans quelques études [19, 20, 198]. Le problème de ce mécanisme

réside en sa raideur, même si des modifications peuvent lui être apportées afin de l’adapter à

certains cas [77].

Afin de remédier à ce problème, un mécanisme semi-réduit est ici développé. Ce dernier est

réalisé afin d’être le plus adapté possible aux problématiques étudiées. Le but de ce nouveau

schéma étant d’être utilisable dans le cadre de la chimie détaillée sous YALES2, son nombre

d’espèces doit être le plus restreint possible afin de limiter le temps CPU.

Le mécanisme détaillé sur lequel la réduction est opérée est celui de Curran [45]. Il est

composé de 116 espèces et de 1229 réactions. Ce mécanisme a été validé grâce à des études de

tubes à choc [31, 94]. De plus, les vitesses laminaires de flammes prémélangées non étirées ont

été calculées à la pression atmosphérique dans la gamme de richesse 0.4 < ϕ < 1.8. Les valeurs

obtenues ont été comparées aux données expérimentales mesurées sur des flammes jumelles à

contre-courant [187].

La méthode DRGEP présentée dans la section précédente ainsi qu’un rassemblement des

isomères [135] sont opérés dans le code FlameMaster, code de combustion zéro et une dimension.

Un mécanisme décrivant correctement la combustion propane/air et représentant la plupart

des effets de la chimie complexe propres aux flammes stratifiées est développé. Une grande partie

de nos études portant sur les vitesses de flamme, le critère principal servant à la réduction est

la conservation de la vitesse laminaire. Le maintien de la température des gaz brûlés est aussi

un critère retenu. La réduction est opérée à la pression atmosphérique et à une température de

gaz frais égale à 300K. Concernant le critère d’erreur maximum, il est fixé à 5%.

La réduction de schéma est basée sur des flammes planes en propagation libre dans un milieu

laminaire. Afin d’assurer la validité du mécanisme sur une large gamme de richesse, cinq flammes

de référence ont été choisies.

Les caractéristiques de ces flammes sont données dans la table 4.1 pour le mécanisme

détaillé 1.

ϕ 0.6 0.9 1.0 1.1 1.2

sl,d (cm/s) 13.20 35.46 40.05 41.98 40.39

Tb,d (K) 1701.07 2180.88 2268.23 2260.89 2190.53

sl,r (cm/s) 13.07 34.97 39.57 41.74 40.67

Tb,r (K) 1700.82 2183.23 2271.20 2261.72 2190.52

Tableau 4.1 – Principales caractéristiques des flammes de référence, obtenues avec le schéma

détaillé (indice d) et avec le schéma réduit (indice r).

Le schéma réduit obtenu contient 31 espèces et 118 réactions. Ce dernier est représenté en

annexe A.

4.2.3 Validation du schéma réduit

Les cinq flammes de référence utilisées pour la réduction du schéma cinétique sont maintenant

calculées avec le mécanisme réduit grâce au code de chimie détaillée Cantera [34]. Les nouvelles

caractéristiques de ces flammes sont présentées dans la table 4.1.

1. La composition de l’air choisie pour le calcul de ces flammes est : YO2
= 0.2321 et YN2

= 0.7679.
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En comparant ces caractéristiques aux caractéristiques détaillées, on observe une erreur

maximale de 1.5%. Cette valeur est bien inférieure à l’erreur maximale autorisée lors de la

réduction du schéma.

L’épaisseur dite thermique du front de flamme, δ, est aussi calculée pour ces flammes avec

les deux mécanismes,

δ =
T2 − T1

max
(∣∣∂T

∂x

∣∣) . (4.7)

Les résultats obtenus sont donnés dans la table 4.2.

ϕ 0.6 0.9 1.0 1.1 1.2

δd(µm) 777.08 403.47 376.16 357.77 356.19

δr(µm) 782.56 407.14 385.74 358.16 352.92

Tableau 4.2 – Epaisseurs thermiques des flammes de référence calculées avec le schéma détaillé

(indice d) et le schéma réduit (indice r).

L’épaisseur du front de flamme est conservée lors de la réduction du schéma cinétique.

Cette épaisseur de flamme permet d’avoir une bonne approximation de la discrétisation spatiale

nécessaire pour le maillage. Un minimum de 8 points dans la flamme parâıt raisonnable pour

obtenir une bonne description du front réactif. Pour la flamme la plus fine, cette contrainte

implique des mailles de 40µm. Cette condition sera validée dans la section 4.2.4.

Fig 4.3 – Comparaison des profils des espèces majoritaires obtenus avec le schéma détaillé,

traits pleins, et le schéma réduit, traits pointillés, pour la flamme stœchiométrique.

Les profils de fraction massique des espèces majoritaires, à savoir C3H8, O2, OH, CO, CO2

et H2O, sont observés pour la flamme stœchiométrique réalisée avec le schéma détaillé et le

schéma réduit. Ils sont représentés sur la figure 4.3.

Les traits sont quasiment superposés. On note tout de même une très légère différence sur

la formation de CO2 et de CO. Les espèces majoritaires sont bien prédites par le nouveau

mécanisme.
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Le principal critère retenu pour cible étant la conservation de la vitesse laminaire, celui-ci est

analysé. Une comparaison de la vitesse laminaire en fonction de la richesse est réalisée entre le

schéma détaillé, le schéma réduit et des résultats expérimentaux [24, 88, 117, 186]. Les différentes

courbes obtenues sont représentées sur la figure 4.4.

Fig 4.4 – Vitesse laminaire, sL, en fonction de la richesse pour des flammes propane/air à

température et pression standards. Comparaison entre données expérimentales (symboles) et

résultats numériques avec le schéma détaillé, ligne continue, et le schéma réduit, ligne

pointillée.

Les vitesses de flammes sont en accord avec les données expérimentales. A noter tout de

même que pour les deux schémas cinétiques, la vitesse de flamme est légèrement surestimée

dans la partie riche de la courbe.

Le nouveau mécanisme est donc particulièrement bien adapté aux études réalisées dans cette

thèse. En effet, seul le comportement du front de flamme établi est observé. Cependant, il est

important de noter que ce mécanisme ne peut pas être utilisé pour étudier les phénomènes

d’auto-allumage, le délai d’auto-allumage ne faisant pas partie des cibles de la réduction. Par

conséquent, des espèces oxygénées nécessaires à l’initialisation de certaines réactions ont été

retirées et le délai d’auto-allumage n’est plus conservé.

4.2.4 Méthodologie pour son utilisation avec YALES2

L’insertion de la chimie complexe dans YALES2 est un travail en cours de réalisation. Pour

l’instant, aucun modèle de sous-maille n’est instauré dans le code pour une telle modélisation

de la chimie. Un maillage de type DNS doit donc être utilisé afin d’avoir des résultats de simu-

lations corrects. De plus, la DNS permet de capturer tous les effets chimiques, nécessaires à la

compréhension de la combustion stratifiée ou diluée.
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Des flammes 1D à la richesse stœchiométrique sont réalisées avec différents paramètres. Le

but est de déterminer le rôle de chaque paramètre ainsi que de trouver l’ensemble de paramètres

optimal.

Un récapitulatif des flammes réalisées est présenté dans le tableau 4.3. Les vitesses de

consommation obtenues y sont répertoriées. Pour des flammes 1D en propagation libre, la

vitesse de consommation est égale à la vitesse laminaire. La vitesse laminaire obtenue pour

une flamme stœchiométrique calculée avec Cantera est sL = 39.57 cm/s. Les temps de simu-

lation mono-processeur par milli-seconde physique calculée sont aussi donnés dans ce tableau.

Pour ces derniers, il est important de rappeler que des intégrateurs raides sont utilisés, plus

précisément la librairie CVODE [42]. De plus, le répartiteur de charge, permettant de distri-

buer plus équitablement la charge de calcul sur chacun des processeurs et d’optimiser les temps

d’attente, détaillé en annexe C, est actionné.

CFL
Discrétisation Type de Vitesse de Erreur Temps CPU

spatiale (µm) diffusion consommation (cm/s) relative (%) par ms (s)

0.4 40 Implicite 38.23 3.39 1399.33

0.2 40 Implicite 38.91 1.67 2226.40

0.1 40 Implicite 38.89 1.72 3183.46

0.1 80 Implicite 38.77 2.02 931.70

0.1 40 Implicite 38.89 1.72 3183.46

0.1 20 Implicite 38.80 1.95 13844.80

0.1 40 Implicite 38.89 1.72 3183.46

0.1 40 Explicite 38.85 1.82 50122.47

Tableau 4.3 – Etude paramétrique sur des flammes 1D stœchiométriques réalisées avec

YALES2 et le schéma réduit.

En ce qui concerne le CFL utilisé, on remarque que plus celui-ci est petit, plus la vitesse

laminaire obtenue est proche de celle donnée par Cantera. Ce résultat est logique et s’explique par

le fait que la diffusion est implicitée pour ces cas. Le pas de temps est limité par la convection. Si

l’ordre de grandeur entre le pas de temps convectif et le pas de temps diffusif est trop important,

l’erreur introduite sur la vitesse de consommation est plus importante. Afin d’utiliser la diffusion

implicite tout en gardant une précision relative, il est important de limiter le pas de temps et

par conséquent de réduire le CFL. Le CFL est pris égal à 0.1.

Une fois le CFL choisi, une étude en discrétisation spatiale est effectuée. Un maillage possédant

une discrétisation spatiale égale à 80µm est plus rapide en terme de temps CPU mais donne une

vitesse de consommation trop faible. Pour des discrétisations spatiales égales à 40µm et 20µm,

la différence entre les vitesses laminaires obtenues est moindre. Cependant, le temps de calcul

pour le maillage discrétisé à 20µm est presque quatre fois supérieur en 1D à celui du maillage

possédant des mailles de 40µm. Le but étant de réaliser des simulations dans des temps CPU

corrects, un maillage de 40µm parâıt un bon compromis entre vitesse de flamme et temps de

calcul.

Une dernière comparaison est effectuée avec les paramètres choisis. L’influence de l’implicita-

tion de la diffusion est observée. Les résultats obtenus montrent que la vitesse laminaire calculée

diffère peu lorsque la diffusion est implicitée. On remarque aussi que l’implicitation de la diffu-

sion permet un calcul 15 fois plus rapide. Cette dernière observation montre bien la nécessité de
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l’implicitation de la diffusion dans les calculs.

L’influence sur les vitesses de flamme ayant été analysée, les profils des espèces majoritaires

peuvent maintenant être examinés. Ceux-ci sont représentés sur les figures 4.5, 4.6 et 4.7.

Fig 4.5 – Profils des espèces majoritaires obtenus pour une discrétisation spatiale de 40µm

avec différents CFL.

Fig 4.6 – Profils des espèces majoritaires obtenus avec un CFL égal à 0.1 pour différentes

discrétisations spatiales.

Ces trois figures montrent que quels que soient la discrétisation spatiale, le CFL ou le type de

diffusion choisis, peu de différences sont présentes sur les profils d’espèces. Les courbes, alignées

sur un point fixe de température, se superposent presque parfaitement. Les différents paramètres

influent sur la vitesse de flamme mais ne modifient que très marginalement les profils d’espèces.
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Fig 4.7 – Profils des espèces majoritaires obtenus avec une discrétisation spatiale de 40µm, un

CFL égal à 0.1 calculé avec une diffusion implicite ou explicite.

L’ensemble de paramètres δx = 40µm, CFL=0.1 et une diffusion implicite sera utilisé pour

tous les calculs réalisés en chimie complexe.

4.2.5 Variable de progrès et génération de la table chimique

Pour les simulations en chimie complexe, il est d’usage, en suivant la convention de type

Cantera ou CHEMKIN de fournir un (ou plusieurs) fichiers contenant les éléments et les espèces

chimiques ainsi que l’ensemble des réactions du mécanisme considéré. De plus, les compositions

locales des différents mélanges présents dans le domaine doivent être connues puisqu’elles doivent

être renseignées en tant que conditions initiales du calcul.

Les simulations réalisées en chimie tabulée demandent, quant à elles, une table chimique où

les propriétés de la flamme sont tabulées en fonction de deux variables qui sont les variables

transportées, en général la fraction de mélange Z et la variable de progrès C.

Le même schéma cinétique est utilisé pour toutes les simulations afin d’obtenir des résultats

pouvant être comparés. Il a été vu, section 3.4.4.2, que la variable de progrès doit évoluer

de manière monotone entre 0 et 1. Dans un premier temps, YC = YCO + YCO2
a été choisie.

Il s’agit en effet d’une formulation proposée pour le méthane, qui est l’hydrocarbone le plus

simple [56, 156, 192]. Cette variable est bien adaptée pour la combustion d’un mélange pauvre.

Cependant, il y a présence d’un point de rebroussement lorsque le mélange est trop riche. La

figure 4.8 illustre cette difficulté en traçant la température en fonction de la variable de progrès

pour deux flammes de richesse ϕ = 0.95 et ϕ = 1.25.

Des mélanges riches seront présents dans les simulations. En prenant YC = YCO + YCO2
+

YH2O, ce problème est résolu, comme illustré sur la figure 4.9.

Cette variable est ensuite normalisée,

C =
YC
Y eq
C

, (4.8)

où Y eq
C correspond à la valeur à l’équilibre de YC pour le même mélange.
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Fig 4.8 – Température en fonction de la variable de progrès YC = YCO + YCO2
, pour une

richesse pauvre et une richesse riche. Un point de rebroussement est visible pour le mélange

riche.

Fig 4.9 – Flamme 1D de richesse ϕ = 1.25. Température en fonction de la variable de progrès

YC , pour deux définitions de YC . Lorsque H2O est inclus dans la définition de YC , YC est bien

monotone.

Les simulations étant toutes laminaires, et le maillage suffisamment fin, il est supposé qu’il

n’y a ni variation de la variable de progrès ni variation de la fraction de mélange au sein d’une

maille.

La table est réalisée à la pression atmosphérique pour une température initiale de 300K.

La variable de progrès est discrétisée de manière régulière et la fraction de mélange est centrée

autour de la stœchiométrie. Un exemple de tabulation est représenté sur la figure 4.10.

4.3 Présentation des simulations

Le but de ce chapitre est de comprendre le comportement d’une flamme stratifiée laminaire.

L’étude se limitera à des cas relativement simples. Le cas de la flamme ”sphérique”, ici en fait
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Fig 4.10 – Tabulation de la température en fonction de la variable de progrès et de la fraction

de mélange.

cylindrique car les simulations sont réalisées au mieux en deux dimensions, a été retenu pour

répondre à ce critère. Ce type de flamme est bien documenté dans la littérature et étudié jusqu’à

présent en milieu homogène [23, 74] et hétérogène [13, 133]. La propagation d’une flamme au

sein de ces deux types de milieu sera analysée dans ce chapitre.

4.3.1 Cas étudiés

Afin de comprendre l’effet de la stratification sur le comportement du front de flamme, il

est nécessaire de s’intéresser à la propagation de ce dernier au sein de différents mélanges. La

dénomination des cas fait ici uniquement référence à leur richesse.

Les différentes compositions de mélange sont listées ci-dessous :

C1. Mélange homogène de richesse ϕ = 0.6.

C2. Mélange homogène de richesse ϕ = 0.95.

C3. Mélange stratifié de richesse pauvre ϕ = 0.95 à pauvre ϕ = 0.6.

C4. Mélange stratifié de richesse riche ϕ = 1.2 à pauvre ϕ = 0.6.

L’initialisation des cas dépendra de leur dimension et sera explicitée dans les sections 4.4.1

et 4.5.1.2. Dans tous les cas, la température des gaz frais est fixée à Tfg = 300K et la pression

est égale à P = 1atm. Chaque cas est simulé en une et en deux dimensions, à chaque fois avec

les deux modèles de chimie (chimie détaillée et chimie tabulée par la méthode FPI).

Les vitesses laminaires de flamme non étirée des richesses étudiées déterminées avec Cantera

sont répertoriées dans la table 4.4.

Cette table montre que la vitesse laminaire du mélange le plus pauvre, ϕ = 0.6, est très

sensiblement inférieure à celle des deux autres mélanges. Les vitesses laminaires des mélanges de

richesse ϕ = 0.95 et ϕ = 1.2 sont relativement proches et peuvent être utilisées pour discriminer

les effets chimiques des effets dynamiques.
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ϕ sL (cm/s)

0.6 13.07

0.95 37.53

1.2 40.07

Tableau 4.4 – Vitesse de flamme laminaire des richesses étudiées, déterminées avec Cantera.

4.3.2 Etablissement du noyau de flamme

L’évolution du noyau de flamme est fortement dépendante des conditions initiales qui lui ont

été imposées ainsi que du mélange dans lequel il évolue. Ainsi, s’il n’est pas primordial d’initialiser

de la façon la plus réaliste possible un noyau évoluant dans un milieu homogène stationnaire,

l’initialisation devient par contre cruciale pour une flamme évoluant dans un milieu hétérogène

ou instationnaire.

De précédentes études expérimentales [96] décrivent l’initialisation d’un noyau de flamme

propane/air pour un allumage par électrodes. Celle-ci se compose de deux étapes. Tout d’abord,

une explosion a lieu pendant une durée assez courte [6, 115] donnant naissance à un noyau

d’allumage. Après cela, le développement du noyau de flamme est dominé par les effets diffu-

sifs [48, 89].

L’initialisation du noyau de flamme en chimie tabulée ne s’avère pas être une difficulté. En

effet, seule la valeur de la variable de progrès indique la présence ou non de gaz brûlés. Un dépôt

particulier d’énergie n’est donc pas réalisable. La taille et la forme du noyau de flamme sont

les seuls paramètres sur lesquels l’utilisateur puisse jouer. La limitation de la chimie tabulée

présente paradoxalement un avantage, dans le sens où elle permet une initialisation simple de la

flamme.

Des difficultés ont par contre été rencontrées au cours de la thèse lors de la recherche de la

procédure d’initialisation du noyau pour la chimie complexe. Le transport de chaque espèce étant

pris en compte dans ce modèle de chimie, toutes les fractions massiques doivent être renseignées.

Il en est de même pour l’enthalpie sensible. Cette initialisation est en général réalisée au moyen

de données préliminaires sur le mélange, déterminées au préalable à l’aide de codes de chimie

détaillée, ici Cantera [34].

Le calcul des termes sources est inhérent à la simulation. Le noyau se réduit à une composition

de gaz brûlés à une température élevée.

Si aucune modification numérique n’est apportée, la taille du noyau devient alors un point

capital. En effet, des simulations 2D de propagation en milieu homogène ont montré que si le

rayon du noyau est trop petit, les réactions n’ont pas le temps nécessaire pour se mettre en

place et le noyau s’éteint progressivement. Lorsque le rayon du noyau est suffisamment grand,

typiquement supérieur à 3mm, la présence de chaleur, de combustible et de comburant pro-

voque la mise en route des réactions et le noyau peut ensuite se propager. Dans ce cas, le noyau

chaud commence à se réduire pour ensuite se développer grâce à la combustion qui prend place

à l’interface gaz frais/gaz brûlés. Cependant, un noyau de rayon initial 3mm perturberait la

stratification présente dans les cas étudiés dans ce chapitre. En outre, les phénomènes physiques

se déroulant pendant sa réduction et en particulier la mise en place des termes sources modifie-

raient notablement les propriétés de la future flamme. C’est pourquoi une méthodologie servant

à allumer un noyau de flamme en chimie complexe est décrite ci-après.

Le noyau doit s’établir au sein d’un mélange homogène pour que l’intégralité des phénomènes

dus à la stratification puisse ensuite être observée. Trois flammes planes laminaires en propa-
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gation libre de richesse ϕ = 0.6 pour le cas C1, ϕ = 0.95 pour les cas C2 et C3 et ϕ = 1.2

pour le cas C4 sont préalablement calculées avec Cantera. Les fractions massiques correspondant

aux fractions massiques des gaz brûlés sont mises en entrée de la simulation sur un noyau de

longueur/rayon 0.7mm, en fonction du nombre de dimension de la simulation. La température

permet de déterminer l’enthalpie sensible lui étant liée. La transition de l’état gaz brûlés à gaz

frais, des fractions massiques d’espèce et de l’enthalpie sensible pour les cas de chimie complexe

et la variable de progrès pour les cas en chimie tabulée, est réalisée à l’aide de profils en tangente

hyperbolique.

Cet état de mélange et d’enthalpie est forcé pendant une durée de 0.5ms. Les flux de chaleur

ainsi que les termes sources ont ainsi le temps de s’établir. Cette période peut être assimilée au

dépôt d’énergie nécessaire à l’allumage expérimental.

4.4 Propagation mono-dimensionnelle

Dans un premier temps, les flammes mono-dimensionnelles sont réalisées et analysées. En

effet, celles-ci présentent l’avantage de ne pas être soumises à l’étirement. Les résultats trouvés ici

pourront permettre de déterminer l’influence de l’étirement lorsque les cas 2D seront analysés.

4.4.1 Présentation de la configuration

Avant d’étudier des flammes bi-dimensionnelles, les effets de la stratification sont observés

sur des flammes mono-dimensionnelles.

Le domaine de calcul a une longueur de 20 cm. La flamme peut se propager librement pendant

un temps long sans être influencée par les bords du domaine. La méthodologie présentée dans

la section 4.2.4 a montré qu’une discrétisation spatiale de 40µm était nécessaire pour capturer

correctement le front de flamme. Il s’agit de la discrétisation permettant d’obtenir un bon com-

promis entre temps de calcul et prédiction de la vitesse de flamme laminaire. Cette discrétisation

est uniforme sur l’ensemble du domaine.

Les conditions initiales ainsi que les conditions limites sont maintenant présentées. Pour les

cas C3 et C4, le mélange le plus riche est imposé sur les deux premiers millimètres à gauche du

domaine. La transition entre le mélange le plus riche et le mélange le plus pauvre est effectuée

à l’aide d’un profil de tangente hyperbolique d’épaisseur 0.5mm. Le passage entre les deux

mélanges se fait donc de manière assez ”brutale”. Cette variation brusque doit permettre de

mieux visualiser l’influence de la diffusion des espèces.

La partie gauche du domaine représente l’endroit où le noyau initial sera présent. La condition

limite de mur y est imposée. Les gaz brûlés sont bloqués et la flamme se propage le long de la

direction de la stratification. La partie droite représente l’extérieur du domaine, et une condition

limite de sortie y est imposée.

Un profil de la richesse est représenté sur la figure 4.11 pour les différents cas.

Une vitesse de fluide initiale est imposée dans la totalité du domaine. La vitesse est mise à

zéro dans les gaz brûlés puis imposée à une valeur donnée. Ces vitesses correspondent aux vitesses

absolues obtenues après plusieurs milli-secondes de propagation dans un milieu homogène, et

sont donc fonction de la richesse locale, table 4.5.

ϕ 0.6 0.95 1.2

u (m/s) 0.6 2.5 2.0

Tableau 4.5 – Récapitulatif des vitesses servant à l’initialisation des cas 1D.
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Fig 4.11 – Profils initiaux de richesse pour les différents cas.

Des cas tests ont montré que cette vitesse pouvait être choisie de manière arbitraire. La

propagation de la flamme semble en effet indépendante de celle-ci.

La procédure d’initialisation présentée auparavant entrâıne un décalage temporel des simu-

lations faites avec les deux modèles de chimie. En effet, le noyau n’est libéré qu’après 0.5ms en

chimie complexe alors qu’il se propage directement en chimie tabulée. De ce fait, t = 0ms est pris

comme le début de la simulation en chimie tabulée. Pour les cas réalisés avec la chimie complexe,

t = 0ms correspond à l’instant auquel le noyau peut se propager librement (soit tsimu = 0.5ms).

4.4.2 Evolution des fractions massiques

L’évolution temporelle des fractions massiques pour les cas stratifiés est observée. Celle des

espèces principales est donnée sur les figures 4.12 et 4.13 pour les cas C3 et C4 respectivement.

Pour les deux cas, l’évolution de chaque espèce est très similaire entre la chimie complexe et la

chimie tabulée. Ce résultat était attendu pour le cas C3 où la stratification se fait d’un mélange

pauvre vers un mélange pauvre. Cependant, pour le cas C4, un effet de diffusion différentielle de

certaines espèces non brûlées telles que H2 pouvait être attendu. Deux possibilités s’ouvrent ici :

soit la chimie tabulée est capable de prendre en compte cet effet, soit cet effet n’est pas ou très

peu présent dans cette flamme. La table chimique a en effet été générée en prenant en compte

la diffusivité de chaque espèce, cependant, seules deux variables sont ensuite transportées au

cours de la simulation. Par conséquent, seule la diffusion différentielle dans la direction normale

à la flamme est prise en compte. De plus, cette diffusion différentielle est liée au caractère

stationnaire de la flamme. La modification de la composition du gaz par la stratification n’entre

pas en considération. Les flammes entrées dans la table sont en effet des flammes laminaires

homogènes non étirées. La moindre déviation à ces conditions entrâıne des écarts au résultat

exact. Pour la chimie complexe, les coefficients de diffusion sont recalculés à chaque pas de

temps. Tous les effets instationnaires ainsi que le passé de la flamme sont pris en compte.

Pour le cas C4, une différence est tout de même notable pour le dioxyde de carbone. L’aug-

mentation de celui-ci se fait un peu plus tôt en chimie complexe qu’en chimie tabulée. Cependant,

la valeur maximale atteinte est la même. Il s’agit d’ailleurs de la seule espèce représentée dont
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(a) Fraction massique du propane

(b) Fraction massique du dioxygène

(c) Fraction massique de l’eau

(d) Fraction massique du dioxyde de carbone

Fig 4.12 – Evolution temporelle des principales fractions massiques pour le cas C3. Gauche :

chimie complexe. Droite : chimie tabulée.
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(a) Fraction massique du propane

(b) Fraction massique du dioxygène

(c) Fraction massique de l’eau

(d) Fraction massique du dioxyde de carbone

Fig 4.13 – Evolution temporelle des principales fractions massiques pour le cas C4. Gauche :

chimie complexe. Droite : chimie tabulée.
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le comportement diffère entre le cas C3 et le cas C4. Dans le cas C3, le dioxyde de carbone

est le plus important dans les gaz brûlés, durant les premières milli-secondes, soit quand le

mélange propane/air est le plus riche avec une valeur proche de YCO2
= 0.16. Cette valeur a

tendance à diminuer lorsque le mélange s’appauvrit. Elle tend vers 0.11 < YCO2
< 0.12. Dans

le cas C4, le taux de dioxyde de carbone commence à augmenter à partir de 3ms. Il atteint

sa valeur maximale. Cette augmentation est due à la transition de richesse de la flamme. La

figure 4.14 représente la fraction finale de dioxyde de carbone obtenue pour des flammes 1D de

richesses différentes. Le pic de CO2 est présent pour des flammes légèrement pauvres. Lors de la

transition de richesse du cas C4, la fraction massique de dioxyde de carbone augmente d’abord

pour atteindre sa valeur maximale avant de redescendre lorsqu’elle rencontre des mélanges plus

pauvres.

Fig 4.14 – Fraction finale de CO2 en fonction de la richesse.

De plus, le temps pour atteindre le mélange pauvre ne semble pas être dépendant du gradient

de richesse initial. Pour les cas C3 et C4, la fraction massique de propane qui correspond au

mélange le plus pauvre de richesse ϕ = 0.6, soit YC3H8
= 0.036, est atteinte après 7ms.

Afin de vérifier cette hypothèse, l’évolution de la valeur maximale de la fraction massique de

propane est observée, figure 4.15.

Pour chaque cas, la décroissance entre chimie tabulée et chimie complexe est très proche. Un

léger écart est visible pour le cas C4 mais celui-ci reste minime.

Les courbes des deux cas se rejoignent aux environs des 5ms pour atteindre le mélange

pauvre à 7ms.

En une dimension, le temps de décroissance semble donc indépendant du degré de stra-

tification. Ce temps de décroissance peut être estimé à l’aide de l’épaisseur du gradient de

stratification, δZ ,

δZ =
(Zmax − Zmin)

|∇Z|max
, (4.9)

qui vaut δZ = 434µm et δZ = 432µm pour les cas C3 et C4 respectivement.

Le temps caractéristique, τ , est obtenu en divisant cette épaisseur par la vitesse de flamme
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Fig 4.15 – Evolution temporelle de la fraction massique maximale de propane pour les cas C3

et C4 réalisés avec les deux modèles de chimie.

laminaire,

τ =
δZ
sL

. (4.10)

En effet, dans le référentiel de la flamme, le gradient de mélange se propage à la vitesse

laminaire de flamme. Si une particule se déplaçait à travers le front de flamme, elle posséderait

la vitesse laminaire sL, et le temps caractéristique τ serait le temps qu’elle mettrait à traverser

le gradient de stratification.

En prenant la vitesse laminaire de flamme du mélange le plus pauvre, soit sL = 13.07 cm/s,

le temps caractéristique τ = 3.3ms est obtenu. Ce temps concorde bien avec celui visible sur la

figure 4.15. La décroissance a en effet lieu entre 2 et 5ms. L’épaisseur de la stratification étant

la même pour les deux cas et leurs vitesses de flamme laminaire étant relativement proches, il

semble tout à fait cohérent que les évolutions soient similaires.

4.4.3 Evolution de la vitesse de flamme

Les différentes notions de vitesses de flamme ont été présentées les sections 3.8.1 et 3.8.2. La

vitesse laminaire des flammes mono-dimensionnelles simulées dans cette section est :

sL,0 =
ρ

ρ1
(sa − u.n) , (4.11)

où l’indice 1 fait ici référence aux gaz frais, sL,0 à la vitesse de flamme laminaire non étirée,

sa à la vitesse absolue et u à la vitesse du fluide. Le vecteur n est le vecteur normal à la surface

de flamme dirigé des gaz frais vers les gaz brûlés.

Les cas C1 et C2 sont d’abord calculés. Les courbes de vitesse se stabilisent rapidement pour

atteindre les vitesses de flamme laminaire. Dans les deux cas, la vitesse obtenue avec la chimie

tabulée est supérieure à celle obtenue avec la chimie complexe. Les vitesses obtenues pour ces

deux cas sont données dans le tableau 4.6.

En chimie tabulée, le nombre de Schmidt de la variable de progrès est fixé et n’évolue pas

au cours de la simulation. Afin d’avoir des simulations comparables, le nombre de Schmidt de
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C1 C2

Chimie complexe 12.92 36.84

Chimie tabulée 13.25 37.25

Cantera 13.07 37.53

Tableau 4.6 – Vitesse de flamme laminaire en cm/s obtenue pour les cas C1 et C2 avec les

deux modèles de chimie.

la variable de progrès est gardé constant pour toutes les simulations. Il est ici fixé de manière à

obtenir la vitesse laminaire de flamme donnée par Cantera pour la richesse ϕ = 0.8. Cette richesse

a été choisie car elle se trouve au milieu des valeurs des richesses étudiées. Les caractéristiques de

flamme entre ϕ = 0.8 et ϕ = 0.95 sont relativement proches ce qui explique la vitesse laminaire

trouvée. Une légère sur-estimation de la vitesse laminaire est trouvée dans le cas C1.

Pour la chimie complexe, les vitesses laminaires des cas C1 et C2 sont inférieures aux vitesses

de flamme obtenues avec Cantera et avec le modèle de chimie tabulée. Cette sous-estimation était

attendue car elle était déjà présente dans la section 4.2.4, relatant l’utilisation du mécanisme

semi-détaillé avec YALES2. L’erreur relative par rapport aux vitesses obtenues avec Cantera

reste tout de même inférieure à 2%. Pour le cas C1, la vitesse laminaire de flamme obtenue

en chimie complexe est d’ailleurs plus proche de la vitesse donnée par Cantera que la vitesse

laminaire trouvée avec la chimie tabulée.

Fig 4.16 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire de flamme pour les cas C3 et C4,

réalisés avec les deux modèles de chimie.

Pour les cas C3 et C4, une évolution temporelle a lieu due à la stratification en richesse

initiale. La vitesse de flamme laminaire pour ces deux cas de calcul est tracée sur la figure 4.16

avec les deux modèles de chimie.

La décroissance de la vitesse est indépendante du type de modèle utilisé. De même, peu de

différences sont visibles entre les deux cas.

Dans la section précédente, il a été montré que la fraction massique de carburant correspon-

dant au mélange pauvre était atteinte après 7ms. Sur ce graphique, la vitesse laminaire corres-
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pondant à un mélange ϕ = 0.6 n’est atteinte qu’après 10ms. La flamme semble donc conserver

certaines propriétés venues du mélange riche avant de se comporter comme une flamme pauvre

se propageant dans un milieu homogène. Cette propriété avait déjà été mise en évidence pour

des flammes méthane/air par Pires da Cruz et al. [44] et Ra [153]. Les auteurs l’ont reliée aux

effets de moment chimique induit par une plus haute température de la flamme la plus riche dont

la combustion est issue. Il faut noter cependant que le temps de décroissance caractéristique,

τ = 3.3ms est tout de même retrouvé. En effet, l’évolution de la vitesse a lieu plus tardivement

que celle des espèces, entre t = 3.5ms et t = 7ms.

On remarque pour le cas C4 que la vitesse laminaire augmente pour ensuite prendre une pente

descendante. Le mélange passe d’abord par des richesses légèrement riches puis par la richesse

stœchiométrique pour atteindre une richesse pauvre. Les vitesses laminaires des flammes de

transition étant plus importantes que la vitesse initiale, il est logique de voir ce pic apparâıtre.

Quelques différences sont tout de même notables en fonction du modèle de chimie utilisé.

Tout d’abord sur la transition de vitesse du cas C4. Les valeurs atteintes sont plus grandes, ce qui

peut être expliqué par la diffusion différentielle. Le même effet est visible autour de t = 10ms, on

remarque en effet à cet endroit que l’écart entre les courbes chimie complexe et chimie tabulée

est plus important que par la suite. La vitesse laminaire descend plus bas que la vitesse laminaire

équivalente à la richesse ϕ = 0.6, pour ensuite remonter tout doucement.

4.5 Propagation bi dimensionnelle

L’analyse des cas mono-dimensionnels étant terminée, les cas bi-dimensionnels sont mainte-

nant étudiés. Les calculs sont réalisés sur le calculateur IBM iDataPlex du CRIHAN et sur le

calculateur IBM Blue Gene/Q de l’IDRIS pour les cas en chimie complexe et en chimie tabulée,

respectivement.

Tout d’abord, la forme du noyau de flamme est analysée. Ensuite, les vitesses de flamme

sont observées. Contrairement aux flammes 1D, la notion d’étirement peut exister en 2D. La

réponse de la flamme à l’étirement doit être examinée.

4.5.1 Présentation de la configuration

4.5.1.1 Domaine et maillage

Concernant les cas bi-dimensionnels, la propagation d’une flamme propane/air est observée

dans un domaine circulaire de 40 cm de rayon. Ce rayon est relativement grand comparé à la

taille que la flamme occupera afin d’éviter les interactions avec les conditions limites. En effet, les

conditions de sortie peuvent influer sur la forme et le comportement de la flamme si le domaine

n’est pas assez important [4].

Le domaine est discrétisé à l’aide de triangles et contient 4.4 millions d’éléments. Le domaine

est découpé en disques concentriques superposés. Le plus petit disque possède un rayon de 5 cm.

A l’intérieur, ses mailles possèdent une discrétisation spatiale de 40µm. Un déraffinement est

ensuite opéré pour les couches suivantes. Le maillage est construit de telle manière que le rayon

maximal de la flamme observée soit toujours inclus dans le disque maillé le plus finement.

La densité de ce maillage final est donnée sur la figure 4.17. Le maillage est ici colorié par

l’inverse de la taille de maille en mm2.

Afin d’avoir une meilleure comparaison chimie complexe/chimie tabulée, le même maillage

est utilisé pour toutes les études bi-dimensionelles présentées dans cette section.
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Fig 4.17 – Densité de maillage du cas 2D. L’endroit où la flamme se propage est maillé plus

finement.

4.5.1.2 Conditions initiales et conditions limites

Pour les cas C3 et C4, une bande de gaz riche d’épaisseur totale 4mm est située de manière

symétrique autour de l’axe X. Le lecteur remarquera ici que le cas 1D correspond à la pro-

pagation de la flamme rencontrant la stratification présente sur l’axe Y positif dans les cas

bi-dimensionnels. La transition entre le mélange le plus riche et le mélange le plus pauvre est

effectuée comme dans les cas 1D, soit à l’aide d’un profil de tangente hyperbolique d’épaisseur

0.5mm.

Pour analyser le comportement intrinsèque de la flamme, il est nécessaire que celle-ci se

propage librement. Le noyau de flamme est allumé au centre du domaine. Son expansion est

symétrique par rapport à l’axe X. Une condition de sortie est imposée sur le cercle extérieur du

domaine.

Le champ de richesse initiale ainsi que le noyau de gaz brûlés sont représentés sur la figure 4.18

pour le cas C3.

Comme analysé dans la section 4.2.4, l’utilisation de la chimie complexe requiert d’impliciter

la diffusion afin de conserver un temps CPU raisonnable. Un champ de vitesse doit donc être

mis en place afin d’éviter un pas de temps convectif infini.

Le noyau est allumé dans un mélange homogène. Les gaz brûlés sont considérés au repos

dans celui-ci, sous l’hypothèse de flamme sans épaisseur. La vitesse dans les gaz frais s’obtient à

partir de l’équation de continuité. Si r(t) désigne le rayon de la flamme en expansion cylindrique,

la vitesse du fluide pour tout R > r(t), est donnée par :

u(R) =

(
r(t)

R

)(
1− ρ2

ρ1

)
dr(t)

dt
, (4.12)

où les indices 1 et 2 correspondent respectivement aux gaz frais et aux gaz brûlés. La fonction
dr(t)
dt n’est pas initialement connue. Elle est approchée à partir de flammes 2D homogènes réalisées

en chimie tabulée. Après plusieurs milli-secondes, la valeur de dr(t)
dt tend vers une constante. Les

valeurs retenues pour les différents cas sont répertoriées table 4.7.

Le temps initial des simulations est calculé de la même manière que pour les simulations 1D

précédentes.
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Fig 4.18 – Cas C3 : champ de richesse à t = 0ms. Le disque bleu foncé dans la bande rouge

représente le noyau de gaz brûlés initial.

C1 C2 et C3 C4

dr/dt (m/s) 0.6 2.5 2.0

Tableau 4.7 – Récapitulatif des vitesses servant à l’initialisation des cas 2D.

4.5.2 Particularité du cas C1

La réalisation du cas C1 a été effectuée avec les deux modèles de chimie. Cependant, pour

le cas effectué en chimie complexe, le noyau de flamme ne parvient pas à se propager. Le noyau

commence en effet à se développer mais finit par s’éteindre après quelques milli-secondes. Il

semblerait que l’étirement soit trop important pour une telle richesse dans un cas 2D. En effet,

la richesse étudiée est proche des limites d’inflammabilité.

Cette difficulté d’allumage liée à l’étirement ainsi qu’à la faible richesse de la flamme se

retrouve aussi dans les expériences. En effet, les données sur des flammes de cette richesse sont

toujours extrapolées [88, 117]. Il n’existe actuellement pas de données robustes pour la richesse

ϕ = 0.6 dans des cas homogènes, principalement à cause de la forte sensibilité à l’étirement

pour les flammes de propane qui conduit à l’extinction. Le cas C1 réalisé en chimie complexe

reproduit bien les phénomènes physiques.

Cependant cette même configuration ne présente aucune difficulté à être simulée en chimie

tabulée. La chimie tabulée avec FPI est connue pour ne pas reproduire les effets des forts taux

d’étirement [176]. L’évolution temporelle de cette dernière est représentée sur la figure 4.19 grâce

à un contour de flamme tracé à chaque milli-seconde, de 1 à 10ms.

Les contours présents sur la figure 4.19 sont comme attendu des cercles concentriques. On

remarque tout de même que la distance entre chaque cercle est dépendante des temps observés.

Elle est en effet plus petite pendant les premières milli-secondes puis s’allonge pour atteindre

une distance régulière. Ce comportement est en adéquation avec de précédentes études sur les

flammes homogènes en expansion [104, 5].

Pour des richesses plus élevées, comme celle du cas C2, les simulations en chimie complexe

et en chimie tabulée donnent le même résultat.
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Fig 4.19 – Evolution temporelle du contour de flamme pour le cas C1 en chimie tabulée. Le

contour de flamme est tracé à chaque milli-seconde, de 1 à 10ms.

4.5.3 Evolution de la forme du noyau de flamme

La déformation du noyau de flamme d’une flamme stratifiée par rapport à une flamme

homogène est ici observée. La stratification du mélange entrâıne une déviation de la forme

circulaire du noyau. La figure 4.20 montre le champ de fraction massique du propane pour le

cas C3 en chimie complexe aux trois premières milli-secondes simulées.

Fig 4.20 – Champs de fraction massique du propane aux trois premières milli-secondes. Cas

C3, réalisé en chimie complexe. Carré de 8 cm de côté.
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Le noyau commence, à t = 1ms, par pousser la bande de gaz riche. La largeur de celle-ci au

niveau du noyau devient plus importante. A t = 2ms, le noyau devrait déjà être dans le mélange

plus pauvre, on remarque cependant sur la figure 4.20 qu’il est toujours entouré de mélange

riche. Ce n’est qu’à partir de t = 3ms que la bande de gaz riche est percée. La transition de

richesse entre le mélange riche et le mélange pauvre ne se fait donc pas de manière aussi brutale

que ce que l’on pouvait supposer à priori.

Les différentes variables vont être observées afin de mieux comprendre cette transition. Tout

d’abord, l’évolution du contour de flamme du cas C3 en chimie tabulée est représentée sur la

figure 4.21.

Fig 4.21 – Evolution temporelle du contour de flamme pour le cas C3 en chimie tabulée. Le

contour de flamme est tracé à chaque milli-seconde, de 1 à 10ms.

Jusqu’à 2.5ms, le noyau possède une forme cylindrique. Cette forme peut être expliquée par

la présence du mélange riche autour du noyau. Ensuite, cette forme s’allonge dans la direction

axiale, où le mélange le plus riche est présent. Les écarts entre les contours de flammes sur l’axe

X puis sur l’axe Y semblent indiquer que la flamme est plus rapide dans la direction axiale. Ce

comportement est cohérent puisqu’il s’agit de l’endroit où le mélange est le plus riche et possède

la vitesse laminaire la plus rapide. Néanmoins, l’asymétrie de la flamme est moins accentuée

que prévue. La forme attendue était une flamme possédant la longueur et la largeur équivalent

respectivement au rayon du cas C2 et du cas C1 au même instant, soit une flamme plus allongée

possédant une hauteur moindre. Les contours de la flamme C4 ne sont pas représentés ici car

leur forme est très similaire.

L’asymétrie de cette flamme est étudiée plus en détails. Soit Lx et Ly les distances entre les

deux points situés respectivement sur l’axe X et sur l’axe Y . L’axe X correspond à l’endroit

où le mélange le plus riche évolue. Au contraire, l’axe Y est la direction où la stratification la

plus brutale est rencontrée et l’endroit où le mélange pauvre est le plus rapidement atteint. Le

ratio Lx/Ly est appelé coefficient d’asymétrie. Les valeurs de ce coefficient pour les cas C3 et

C4 résolus avec les deux modèles de chimie sont données sur la figure 4.22.

Les calculs en chimie complexe sont en adéquation avec les résultats attendus, à savoir, une

élongation plus importante pour le cas C4, au moins durant les premières milli-secondes. La

vitesse laminaire d’un mélange propane air de richesse ϕ = 1.2 est en effet supérieure à celle
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Fig 4.22 – Coefficient d’asymétrie pour les cas C3 et C4. Haut : chimie complexe. Bas : chimie

tabulée.

d’un mélange de richesse ϕ = 0.95. Les courbes restent tout de même très similaires pour les

deux cas et pour les deux modèles de chimie utilisés.

Dans tous les cas, le ratio Lx/Ly n’excède pas la valeur 2. En se référant aux cas homogènes,

la vitesse absolue du cas C1 atteint un plateau à sa = 0.64m/s et celle du cas C2 à sa = 2.55m/s.

L’élongation de la flamme aurait due être quatre fois plus importante sur l’axe X que sur l’axe

Y . Une explication de ce phénomène sera donnée section 4.5.7.

La longueur de la flamme en fonction de sa largeur est présentée sur la figure 4.23. Sur ce

graphique, le début de la propagation n’est pas montré afin de mieux observer la déformation

finale.

Deux choses sont visibles sur ce graphique. Premièrement, la taille des flammes simulées en

chimie tabulée est plus importante. En effet, les durées simulées sont les mêmes, soit ici 10ms.

Les valeurs de Lx et de Ly à cet instant sont récapitulées dans le tableau 4.8.

C3 C4

Lx Ly Lx Ly

Chimie complexe 3.74 3.02 4.35 3.50

Chimie tabulée 4.12 3.30 4.47 3.59

Tableau 4.8 – Lx et Ly en cm à t = 10ms pour les cas C3 et C4 avec les deux modèles de

chimie.

Tout comme en une dimension, la vitesse de flamme semble plus élevée avec la chimie tabulée.

Cette hypothèse sera vérifiée dans la section 4.5.5.

Le second point surprenant est l’écart visible entre les courbes chimie complexe et chimie

tabulée pour le cas C3. Cet écart était attendu pour le cas C4 où il n’apparâıt pas. En effet,

lors de la simulation en chimie complexe, le coefficient de diffusion de chaque espèce est pris

en compte contrairement à la chimie tabulée. Les précédentes études réalisées sur les flammes

stratifiées relatent un effet mémoire dû à la diffusion d’espèces telle que H2. Il parâıtrait cohérent
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Fig 4.23 – Ly en fonction de Lx lorsque la flamme a commencé à se développer pour les cas C3

et C4 avec les deux modèles de chimie.

que cette diffusion soit plus présente pour des flammes riches. Cependant, cet écart est vraiment

minime, ce qui indique que sur des temps longs, les effets de la diffusion différentielle sur la

dynamique de la flamme sont négligeables.

4.5.4 Diffusion des espèces

Même si les effets de diffusion différentielle sont négligeables sur la dynamique de flamme,

ils peuvent être importants sur la distribution des espèces mineures. Pour les cas en chimie

complexe, la diffusion différentielle est correctement prise en compte. Cependant, pour les cas

en chimie tabulée, seuls deux coefficients de diffusion sont présents, un pour la fraction de

mélange et un pour la variable de progrès.

L’hydrogène possède un nombre de Schmidt ScH2
= 0.29. Il diffuse plus vite que de nom-

breuses espèces telles que CO2 ou C3H8. En outre, l’hydrogène est connu pour être affecté par

la stratification [177, 178]. Son évolution dans le cas C4 est présentée sur la figure 4.24 pour les

deux modèles de chimie.

La figure 4.24 indique que la présence de H2 est plus importante aux endroits où la flamme

est riche. La diffusion de H2 dépend du modèle de chimie. Pour les deux cas, les lieux où H2

est formé sont similaires. Cependant, les formes des profils diffèrent en fonction du modèle de

chimie utilisé pour la résolution de la simulation.

Dans le cas de la chimie complexe, la diffusion de l’hydrogène est plus importante que celle

de la variable de progrès YC . Un cône s’établit du front vers le centre de la flamme le long de

la direction axiale. Un ovale de composition homogène se distingue dans la direction radiale.

Toutes les espèces sont considérées. L’hydrogène diffusant rapidement, il a tendance à se diriger

vers les gaz pauvres et sera brûlé par l’oxygène encore présent dans ces gaz.

Pour la chimie tabulée, H2 évolue sous forme de bandes. L’axe X correspond à la bande où

l’hydrogène est le plus présent. Une stratification dans la direction radiale peut être observée. Là

aussi, un ovale se distingue dans la direction radiale. Dans la chimie tabulée, un couple de valeurs

fraction de mélange et variable de progrès renvoie à une composition unique. Une stratification
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Fig 4.24 – Evolution temporelle de la fraction massique de H2 de 2 à 10ms, par pas de 2ms

pour le cas C4. Carré de 8 cm de côté. Gauche : chimie complexe. Droite : chimie tabulée.
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de richesse est observée au sein de la flamme. Celle-ci explique les bandes présentes. L’ovale peut

venir de la diffusion de C et Z au sein de la flamme.

Afin de mieux comprendre la distribution de H2 dans le cas C4, le terme source de cette

espèce est observé, figure 4.25. Des fronts de flammes non-prémélangés apparaissent le long de la

ligne stœchiométrique dans les gaz brûlés. Si l’on combine ces fronts aux fronts prémélangés riche

et pauvre présents sur le contour de la flamme, quatre flammes triples apparaissent, illustrées

par les lignes blanches sur la figure 4.25.

Fig 4.25 – Champ du terme source de H2 saturé pour le cas C4 à t = 10ms, avec un schéma de

la localisation des flammes triples (lignes blanches). Gauche : chimie complexe. Droite : chimie

tabulée.

La fraction massique d’hydrogène résultante de ces flammes dépend fortement du modèle

de chimie puisque la diffusion joue un rôle important dans la structure d’une flamme non-

prémélangée.

Dans la chimie tabulée, la diffusion est conduite par la diffusion de la fraction de mélange, Z,

qui possède un Schmidt égal à ScZ = 1.36, tandis que dans la chimie complexe, toutes les espèces

possèdent une vitesse de diffusion réaliste. Dans tous les cas, l’excès d’hydrogène présent dans les

gaz brûlés n’atteint pas le front de flamme et par conséquent ne participe pas à la propagation

du front de flamme dans le mélange le plus pauvre. Le dégagement de chaleur des flammes de

diffusion est très petit et n’affecte pas l’expansion du noyau. Par conséquent, l’évolution de la

forme de la flamme est la même en chimie complexe et en chimie tabulée.

Une autre façon d’observer la diffusion des espèces est d’examiner le gradient de la fraction

de mélange, Z. Le champ de cette variable est montré au temps t = 6ms pour le cas C4 avec

les deux modèles de chimie, figure 4.26.

La fraction de mélange Z du cas réalisé en chimie complexe est basée sur la conservation

des atomes, équation (3.123). Le problème de cette définition est que cette grandeur n’est pas

conservée à travers la flamme. La définition de la fraction de mélange dans le cas de la chimie

tabulée ne présente pas cet inconvénient. La différence de définition explique la présence d’un

important gradient au niveau du contour de flamme pour le cas réalisé avec la chimie complexe.

Ces figures illustrent bien la difficulté à mesurer la fraction de mélange dans une flamme ne

possédant pas un Lewis unitaire [46, 133].

Une bande de gradient de fraction de mélange apparâıt au sein des gaz brûlés, dont la cause

semble être la diffusion des gaz riches vers les gaz pauvres. On remarque que même si la diffusion

de chaque espèce n’est pas prise en compte de la même manière en chimie tabulée et en chimie

complexe, la diffusion de Z est quant à elle, bien prise en compte par la chimie tabulée.
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Fig 4.26 – Champ du gradient de la fraction de mélange pour le cas C4 à t = 6ms. Carré de

8 cm de côté. Gauche : chimie complexe. Droite : chimie tabulée.

L’évolution temporelle de la fraction massique de propane pour les flammes mono-dimen-

sionnelles a été présentée dans la sous-section 4.4.2. Cette évolution est ici comparée pour le cas

C3 en chimie complexe, à celle obtenue le long de l’axe Y , présentant la même stratification

initiale en richesse, figure 4.27.

Fig 4.27 – Evolution temporelle de la fraction massique du propane en chimie complexe pour le

cas C3. Gauche : 1D. Droite : 2D.

Ces images montrent que la fraction massique de C3H8 ressent beaucoup plus rapidement la

stratification en deux qu’en une dimension. La fraction massique correspondant à ϕ = 0.6 est en

effet atteinte après 3ms en deux dimensions et seulement après 7ms en une dimension. Cette

constatation s’avère vérifiée pour toutes les autres fractions massiques présentées dans la sous

section 4.4.2.

La différence notable entre les simulations en une et deux dimensions semble provenir de

l’étirement. En effet, les flammes mono-dimensionnelles sont planes tandis que les flammes en

deux dimensions sont en expansion et soumises à un fort taux d’étirement, en particulier durant

les premières milli-secondes lorsque le rayon est petit.
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4.5.5 Vitesse de flamme

Dans cette section, les vitesses de flamme sont analysées. Il est en effet supposé que les

flammes stratifiées sont affectées par les gaz brûlés provenant des premiers instants où la flamme

se propage dans un milieu plus riche. Ce phénomène, caractéristique des flammes stratifiées, a

été nommé effet mémoire de la flamme. Par conséquent, notre attention se porte plus parti-

culièrement sur deux points particulier du front de flamme. Ces points sont représentés sur la

figure 4.28.

Fig 4.28 – Localisation des points où les vitesses de flamme sont étudiées.

Ces points sont les points de la flamme situés du côté positif de chaque axe. Le point 1

correspond à l’endroit le plus affecté par le gradient de richesse. Le point 2, quant à lui, est le

point où le mélange le plus riche est toujours présent.

Les définitions des vitesses des flammes cylindriques et sphériques ont été énoncées dans la

section 3.8.2. La vitesse absolue est d’abord analysée. Pour rappel, l’expression de celle-ci est :

sa =
dr

dt
. (4.13)

Typiquement, pour des flammes homogènes, cette vitesse augmente durant les premières

milli-secondes jusqu’à atteindre un plateau. Une comparaison de l’évolution temporelle au point

2 pour les cas C2 et C3, réalisés en chimie tabulée, montre que ce comportement est bien retrouvé

pour la flamme homogène, figure 4.29. Le comportement de la flamme stratifiée ne répond plus

du tout à cette description.

Afin de mieux comprendre ce comportement, une évolution temporelle de la vitesse absolue

aux points 1 et 2 est donnée sur la figure 4.30 pour les cas C3 et C4 réalisés avec les deux

modèles de chimie.

Le comportement global de la vitesse absolue est le même, quel que soit le point analysé, le

degré de stratification, et le modèle de chimie utilisé. La vitesse absolue commence par augmenter

durant les premières milli-secondes puis prend une pente négative jusqu’à atteindre un plateau.

Les valeurs atteintes sont dépendantes de la stratification initiale. Pour les deux cas, les vitesses

obtenues avec la chimie complexe sont inférieures à celles obtenues en chimie tabulée.

Le comportement de la courbe au voisinage du point 1 s’explique facilement. La flamme

évolue tout d’abord dans un mélange homogène, d’où la tendance de la vitesse absolue à aug-

menter. Elle passe ensuite par une phase de transition de richesse, jusqu’à atteindre la richesse

ϕ = 0.6. La transition entre le mélange riche et le mélange pauvre est lissée par la diffusion



4.5. Propagation bi dimensionnelle 117

Fig 4.29 – Comparaison de l’évolution temporelle de la vitesse absolue au point 2 pour les cas

C2 et C3, chimie tabulée.

moléculaire. Les richesses rencontrées étant moins élevées, la vitesse absolue a tendance à dimi-

nuer. Les plateaux atteints restent tout de même supérieurs à celui obtenu pour le cas C1 en

chimie tabulée, pour lequel on trouve sa = 0.64m/s.

Pour un même type de chimie, la courbe du cas C4 est toujours située au dessus de celle

correspondant au cas C3. Durant la phase de transition, les richesses rencontrées possèdent

en effet les vitesses laminaires les plus rapides. Le plateau final du cas C4 est plus élevé. Les

caractéristiques de la flamme à un instant donné semblent dépendantes de son passé ainsi que

des autres richesses rencontrées par la flamme au même instant.

La compréhension du comportement de la courbe au voisinage du point 2 s’avère être plus

délicate. La flamme à cet endroit possède toujours la même richesse, ϕ = 0.95 pour le cas C3 et

ϕ = 1.2 pour le cas C4. Un comportement du type homogène était donc escompté. L’étude de la

vitesse absolue ne permet pas d’apporter une interprétation à cette courbe. D’autres variables

doivent donc être analysées.

Pour simplifier l’étude, les flammes situées aux points 1 et 2 sont supposées être des flammes

planes. Cette hypothèse permet d’exprimer la vitesse laminaire,

sL = (sa − ufg) , (4.14)

où sL à la vitesse laminaire, et sa à la vitesse absolue.

La vitesse locale des gaz frais, ufg, est souvent choisie comme la vitesse maximale après

la flamme [12]. La structure d’une flamme prémélangée peut être séparée en deux zones, la

zone de préchauffage et la zone de réaction. La forte différence de température entre la zone

de préchauffage et la zone de réaction entrâıne une modification de la vitesse du fluide près du

front de flamme. Le profil de vitesse des gaz frais atteint son maximum juste avant la zone de

préchauffage. Groot et De Goey [72] montrent dans leur étude que cette variation est due à la

variation de densité à travers le front de flamme.

Les profils de la variable de progrès, de la densité et de la vitesse le long du côté positif de

l’axe Y sont représenté sur la figure 4.31.



118 Chapitre 4. Etude de l’expansion d’un noyau de flamme laminaire

Fig 4.30 – Evolution de la vitesse absolue aux points étudiés pour les cas C3 et C4 résolus avec

les deux modèles de chimie. Haut : point 1. Bas : point 2.

On remarque sur cette figure que le point où la vitesse est maximale, ufg ne correspond pas à

la densité des gaz non brûlés. Le rapport de densité doit être pris en compte dans la formulation

de la vitesse laminaire,

sL =
ρfg
ρu

(sa − ufg) , (4.15)

où l’indice u correspond aux gaz non brûlés, assez loin du front de flamme.

Cette nouvelle formulation rend subsidiaire le choix de prendre la vitesse ufg comme référence.

En effet, cette formulation est valable pour n’importe quelle vitesse située dans la zone de réaction

pourvue que cette dernière soit liée à la densité correspondante. Les premiers résultats obtenus

avec la vitesse ufg n’étant pas satisfaisants, une autre vitesse a été mesurée. La vitesse et la

densité correspondant à C = 0.73 ont été prises comme référence. Cette valeur est en effet celle
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Fig 4.31 – Schéma des profils de la variable de progrès, de la vitesse du fluide et de la densité le

long de l’axe Y positif.

pour laquelle le terme source de la variable de progrès est maximal.

Afin de valider cette procédure pour déterminer sL, nous l’appliquons au cas C2, réalisé avec

les deux modèles de chimie, figure 4.32.

Fig 4.32 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire de flamme pour le cas C2, réalisé avec

les deux modèles de chimie.

Les deux courbes ont la même tendance bien qu’une nette différence de l’ordre de 8% soit

visible entre la chimie complexe et la chimie tabulée. La vitesse laminaire obtenue avec Can-

tera est sL = 37.53 cm/s. Sur cette figure, les vitesses laminaires obtenues sont les vitesses de

flammes étirées, ce qui explique les faibles valeurs durant les premières milli-secondes. L’in-
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fluence de l’étirement sera analysé dans la prochaine section. Les vitesses obtenues après 8ms

sont relativement proches de la vitesse donnée par Cantera bien que la chimie complexe semble

sous-estimer cette dernière. La méthode est validée et appliquée aux cas C3 et C4.

L’évolution de la vitesse laminaire au point 1 est tout d’abord observée, figure 4.33.

Fig 4.33 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire de flamme pour les cas C3 et C4 au

point 1, réalisé avec les deux modèles de chimie.

La tendance générale des courbes est proche de celle de la vitesse absolue. Le pic maximal

semble tout de même plus marqué. Les vitesses laminaires des mélanges riches ne sont pas at-

teintes durant les premières milli-secondes. La figure 4.32 montre que cette particularité est aussi

présente en milieu homogène et qu’elle n’est pas due à la stratification du mélange. L’évolution

de la vitesse laminaire est ensuite indépendante du degré de stratification étudié. Cette ca-

ractéristique valide les résultats de S. Balusamy [11]. Le temps caractéristique de la décroissance

de vitesse, calculé dans la section 4.4.2, est de nouveau retrouvé. Cependant, l’évolution se passe

plus tôt que dans les cas mono-dimensionnels.

L’évolution semble légèrement plus lente en chimie complexe, le plateau de vitesse laminaire

correspondant au mélange ϕ = 0.6 n’est atteint qu’après 7.5ms alors qu’il est atteint après 5ms

en chimie tabulée. Cette différence n’était pas notable en une dimension où les plateaux étaient

atteints au même instant. La diffusion des espèces et l’étirement sont deux raisons qui peuvent

expliquer ce phénomène. La vitesse laminaire d’une flamme propane/air de richesse ϕ = 0.6 est

sL = 13.07 cm/s d’après Cantera. Sur la figure 4.33, on remarque que la chimie tabulée a une

légère tendance à surestimer cette valeur tandis qu’elle est sous-évaluée en chimie complexe.

L’évolution de la vitesse laminaire au point 2 est similaire à celle présentée sur la figure 4.33.

Pour cette raison, il ne semble pas impératif de la reproduire ici. Comme attendu, le plateau

atteint pour le cas C4 est supérieur à celui du cas C3 dont le mélange ”riche” possède une vitesse

laminaire moins élevée.

4.5.6 Effet de l’étirement

Dans cette section, l’influence de l’étirement sur la vitesse de flamme est observée. Un front de

flamme se propageant dans un fluide non-uniforme est sujet à l’étirement ainsi qu’à la courbure.
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Ces effets entrâınent des modifications de la surface de flamme [202]. L’étirement de la flamme

est une mesure de ces modifications [32, 121],

κ =
1

A

dA

dt
, (4.16)

où A correspond à la surface de la flamme.

Chung et Law [40] formulent celui-ci grâce à la vitesse absolue du front de flamme,

κ = ∇t.sa,t + (sa.n)(∇t.n) , (4.17)

avec sa la vitesse absolue et n la normale de la flamme.

Cette définition est particulièrement bien adaptée aux deux points étudiés. La vitesse absolue

en ces deux points est en effet normale à la surface. Par conséquent, seul le second terme est

conservé. L’étirement s’exprime alors par :

κ = sa

(
1

R1
+

1

R2

)
= saC , (4.18)

où R1 et R2 sont les deux rayons de courbure principaux de la flamme et C sa courbure.

Les simulations possédant uniquement deux dimensions, le second rayon de courbure est

infini. Les courbes étant suffisamment régulière, il est possible d’écrire une fonction de type

y = f(x) aux alentours des points 1 et 2 afin d’obtenir la courbure,

C =
|y|′′

(1 + y′2)3/2
. (4.19)

La vitesse laminaire en fonction de l’étirement est tout d’abord tracée pour le cas C2, réalisé

avec les deux modèles de chimie, sur la figure 4.34.

Fig 4.34 – Vitesse laminaire de flamme en fonction de l’étirement pour le cas C2, réalisé avec

les deux modèles de chimie.

Une évolution linéaire de la vitesse de flamme en fonction de l’étirement est visible pour les

deux modèles de chimie. Cette relation linéaire est attendue [117] pour une évolution en milieu
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homogène. L’approximation linéaire des courbes est tracée pour les deux modèles de chimie.

Le point possédant l’étirement maximal en chimie complexe n’est pas pris en compte lors de

l’interpolation linéaire. Ces deux nouvelles droites, en rouge (chimie complexe) et vert (chimie

tabulée) pointillés sur la figure 4.34, sont extrapolées jusqu’à étirement nul, afin d’obtenir la

vitesse de flamme laminaire non étirée. Le tableau 4.9 répertorie les vitesses de flamme laminaire

ainsi obtenues ainsi que celles précédemment calculées dans les cas mono-dimensionnels, donc

non-étirés.

1D 2D

Chimie complexe 36.84 36.95

Chimie tabulée 37.53 38.13

Tableau 4.9 – Vitesse de flamme laminaire en cm/s pour le cas C2, réalisé en 1 et 2 dimensions

avec les deux modèles de chimie.

Les valeurs obtenues pour la chimie complexe en une et deux dimensions sont similaires. Un

léger écart est visible pour la chimie tabulée, mais ce modèle est connu pour ne pas répondre

correctement à la courbure [176].

Pour les cas C3 et C4, la richesse au point 1 évolue temporellement. Il parâıt alors difficile

de différencier l’influence de l’étirement de celle de la stratification sur l’évolution de la vitesse

laminaire de flamme à cet endroit. Par conséquent, seul le point 2 est ici analysé. La vitesse

laminaire en fonction de l’étirement est donnée sur la figure 4.35 pour le cas C3 réalisé avec les

deux modèles de chimie.

Fig 4.35 – Vitesse laminaire de flamme en fonction de l’étirement au point 2, pour le cas C3,

résolus avec les deux modèles de chimie.

Ce comportement ne se retrouve pas pour le cas C3. D’ailleurs, l’évolution diffère en fonction

du modèle de chimie utilisé.

Pour la chimie complexe, la courbe se compose de deux parties. Une première partie est

linéaire à pente forte pour les forts taux d’étirement (à droite de la courbe, correspondant aux

petits rayons). Cette partie est semblable à celle obtenue en milieu homogène. La seconde partie
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(correspond aux plus grands rayons, à gauche) est aussi linéaire mais possède une pente beaucoup

plus faible.

En ce qui concerne la chimie tabulée, la courbe se divise également en deux parties linéaires.

Cependant, le signe de la pente est modifié entre les deux parties. La stratification semble ici

ralentir la vitesse laminaire pour des faibles taux d’étirement. La vitesse laminaire équivalente à

la richesse ϕ = 0.95 reste pourtant la cible lorsque la courbe est prolongée vers l’étirement nul.

4.5.7 Dynamique dans les gaz brûlés

Les gaz brûlés, et plus particulièrement la dynamique présente en leur sein, sont ici étudiés.

Cette dynamique explique la forme asymétrique de la flamme.

4.5.7.1 Mise en évidence de la dynamique dans les gaz brûlés

Dans la plupart des études sur les flammes en expansion, les gaz brûlés sont considérés au

repos [164]. Cependant, Groot and De Goey [72] ont montré dans leur étude sur les flammes

sphériques qu’une vitesse apparaissait au sein des gaz brûlés. Cette vitesse étant relativement

faible par rapport à la vitesse présente dans les gaz frais, elle est négligée dans la plupart des

études.

Un champ de vitesse du cas C3 réalisé en chimie tabulée est représenté sur la figure 4.36 à

t = 9.5ms. Sur cette figure, les gaz brûlés ne sont plus masqués.

Fig 4.36 – Champ de vitesse instantanée pour le cas C3, réalisé en chimie tabulée. Les lignes

de courant présentes dans les gaz brûlés sont représentées. Carré de 8 cm de côté.

Cette figure souligne la présence d’un champ de vitesse à l’intérieur des gaz brûlés. Des

lignes de courant sont dirigées des gaz riches vers les gaz pauvres. Ce champ de vitesse n’est pas

présent dans les cas homogènes. Ce phénomène s’observe aussi dans le cas C4 et ne dépend pas

du modèle de chimie utilisé pour la simulation.

4.5.7.2 Observations et hypothèses

Le domaine de gaz brûlés se divise en deux parties. La première partie provient du mélange

riche, et la seconde du mélange pauvre.
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L’évolution temporelle des vitesses des gaz frais et des gaz brûlés est observée, figure 4.37.

Les localisations correspondantes aux mesures de ces vitesses sont données sur la figure 4.38.

Fig 4.37 – Evolution temporelle de la vitesse des gaz frais et brûlés aux points 1 et 2 pour le

cas C3, réalisé en chimie tabulée. L’indice fg correspond aux gaz frais et bg aux gaz brûlés.

Fig 4.38 – Schéma du profil de vitesse le long de l’axe X pour une flamme stratifiée.

Représentation des points ufg et ubg où les vitesses des gaz frais et des gaz brûlés sont

mesurées.

Ces vitesses ont tendance à atteindre un plateau après quelques milli-secondes. La vitesse

dans les gaz brûlés au niveau du point 1 diminue légèrement mais reste très faible. Par conséquent,

la flamme est supposée stationnaire après 6ms. Cette hypothèse forte va permettre de proposer

un modèle simplifié pour la détermination de la vitesse absolue. Ce modèle permettra de plus

d’avoir une approximation des vitesses dans les gaz brûlés.

Nous venons de voir que le domaine pouvait être divisé en deux parties. Si l’on regarde

l’évolution des contours de flamme coloriés par la richesse, figure 4.39, ce fait est confirmé. Une

seconde hypothèse est alors posée : les valeurs de la vitesse et des densités (gaz frais et gaz

brûlés) de tous les points situés sur le front de flamme du côté riche sont égales. Il en est de

même du côté pauvre.
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Fig 4.39 – Evolution temporelle des contours de flamme coloriés par la richesse pour le cas C3

réalisé en chimie tabulée. Le contour est tracé à chaque milli-seconde, de 6 à 11ms.

L’iso-richesse ϕ = 0.7 est tracée en pointillé.

Les deux hypothèses posées pour le modèle sont :

— vitesses stationnaires à partir de t = 6ms ;

— les vitesses et les densités des points situés sur le front de flamme côté riche sont supposées

égales, cela vaut également pour le côté pauvre.

4.5.7.3 Conditions de saut à travers un front de flamme

Avant d’aborder le modèle pour la prédiction de la dynamique dans les gaz brûlés, les condi-

tions de saut à travers un front de flamme sont rappelées.

Dans le référentiel de la flamme, le saut de ρu est nul, par conservation du débit massique à

travers la flamme,

[ρ(u− sa)] = 0 , (4.20)

où sa est la vitesse absolue de la flamme.

Cette équation permet de déterminer la vitesse dans les gaz brûlés. Il vient,

ρ(u− sa) = ρFG(uFG − sa) = ρFGsL , (4.21)

d’où :

ρBGuBG = ρBGsa + ρFGsL . (4.22)

Les indices FG et BG correspondent respectivement aux gaz frais (fresh gas) et aux gaz

brûlés (burnt gas).

Si les contraintes visqueuses sont négligées, le saut de flux de quantité de mouvement est

également nul à travers la flamme,

[ρ(u− sa)u+ P ] = 0 , (4.23)

ce qui permet d’écrire dans le référentiel du laboratoire :

[ρu2 + P ] = [ρ]s2a . (4.24)
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4.5.7.4 Modèle pour prédire la dynamique des gaz brûlés

Des lignes de courant dans les gaz brûlés ont été mises en évidence sur la figure 4.36. Pour

le modèle, un tube de courant est extrait et représenté sur la figure 4.40.

Fig 4.40 – Schéma d’un tube de courant présent dans les gaz brûlés.

Ce tube de courant fixe dans le repère de l’étude est divisé en trois parties. La première est

la partie centrale qui contient les gaz brûlés. La seconde partie est composée des deux zones où

la flamme se propage. La troisième et dernière partie correspond aux parties extérieures, où les

mélanges frais sont présents. Sur le tube de courant, une extrémité est située du côté du mélange

pauvre tandis que l’autre est du côté où le mélange est riche.

Le tube de courant est supposé stationnaire. L’écoulement du fluide au sein de celui-ci est

considéré comme potentiel. Les flux de quantité de mouvement entrant ou sortant d’une des

parties dans les gaz frais sont égaux,

F1 = F2 , (4.25)

F5 = F6 , (4.26)

avec F le flux de quantité de mouvement,

F = (ρu⊗ u+ P )S , (4.27)

et les indices 1, 2, 5 et 6 correspondant aux sections notées sur la figure 4.40.

Le tube de courant est supposé stationnaire et par conséquent, les flux de quantité de mou-

vement dans le sens de propagation de la flamme du côté riche et du côté pauvre de la flamme

doivent être égaux afin de minimiser le moment angulaire des forces d’inertie et de pression sur

le tube de 3 à 4 et de 1 à 6. Deux nouvelles identités apparaissent,

F1 = F6 , (4.28)

F3 = F4 . (4.29)

La flamme côté riche se situe entre les points 4 et 5 et le front de flamme côté pauvre

est localisé entre les points 2 et 3. Par conséquent, un saut de quantité de mouvement a lieu

à ces deux endroits. Les équations précédentes impliquent que le saut du flux de quantité de

mouvement entre le point 2 et le point 3 est le même que celui entre le point 4 et le point 5.

Toutes les sections des surfaces des tubes de courant doivent être additionnées pour former la
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surface entière des gaz brûlés. Si l’on somme tous les tubes de courant et que l’on applique la

relation de saut (4.24), l’équation d’équilibre suivante est obtenue :

([ρ]s2a)richSrich = ([ρ]s2a)leanSlean , (4.30)

et une première équation liant la vitesse absolue au rapport des surfaces est déterminée,

Slean

Srich
=

([ρ]s2a)rich
([ρ]s2a)lean

. (4.31)

D’une part, les gaz brûlés du tube de courant sont stationnaires. De ce fait, le débit massique

est conservé. Ici aussi, les tubes de courant peuvent être additionnés pour former la surface entière

des gaz brûlés, ce qui conduit à une seconde équation,

(ρBG|uBG|)richSrich = (ρBG|uBG|)leanSlean . (4.32)

Si l’on insère l’équation (4.22) dans l’équation (4.32), l’équation suivante est obtenue :

(|ρBGsa + ρFGsL|)richSrich = (|ρBGsa + ρFGsL|)leanSlean , (4.33)

ce qui fournit une seconde équation liant le rapport des surfaces à la vitesse absolue, sa,

Slean

Srich
=

(|ρBGsa + ρFGsL|)rich
(|ρBGsa + ρFGsL|)lean

. (4.34)

Le but de ce modèle est tout d’abord de déterminer les valeurs des vitesses absolues de la

partie riche et de la partie pauvre grâce au rapport de surface. La densité des gaz frais est trouvée

grâce à des flammes en propagation libre précédemment calculées avec Cantera [34]. Il est impor-

tant d’avoir une valeur de la densité des gaz frais précise car le modèle est extrêmement sensible

à cette dernière. Un autre paramètre pour lequel le modèle est sensible est la valeur de coupure

de la richesse qui détermine la transition entre la partie pauvre et la partie riche. Deux valeurs

sont choisies ici, ϕ = 0.65 et ϕ = 0.7. Le système d’équations est composé de l’équation (4.31) et

de l’équation (4.34). Les rapports de surface sont déterminés dans le post-traitement des simu-

lations. Il s’agit de données géométriques qui peuvent être prédites, contrairement aux vitesses

absolues sa,rich et sa,lean, qui représentent les inconnues du système. Le modèle est récapitulé

table 4.10.

Valeurs de coupure ϕ = 0.65 et ϕ = 0.7

Inconnues sa,rich et sa,lean

Equations
Slean

Srich
=

([ρ]s2a)rich
([ρ]s2a)lean

Slean

Srich
=

(|ρBGsa + ρFGsL|)rich
(|ρBGsa + ρFGsL|)lean

Tableau 4.10 – Résumé du modèle pour prédire la vitesse absolue.

Ce système est résolu à l’aide de Matlab à chaque milli-seconde, de 7 à 11ms pour le cas C3

avec les deux modèles de chimie. Les résultats obtenus sont présentés sur les figures 4.41 et 4.42.

Les prédictions du modèle simplifié concordent avec les résultats trouvés numériquement

pour les deux modèles de chimie, au bout d’un certain moment. La valeur de transition entre la

surface riche et la surface pauvre semble être située entre les deux valeurs étudiées.
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Fig 4.41 – Comparaison de la vitesse absolue mesurée avec les vitesses absolues calculées à

partir du modèle. Deux valeurs de transition de surface sont analysées. Cas C3 réalisé avec la

chimie complexe.

Fig 4.42 – Comparaison de la vitesse absolue mesurée avec les vitesses absolues calculées à

partir du modèle. Deux valeurs de transition de surface sont analysées. Cas C3 réalisé avec la

chimie tabulée.

A t = 11ms, les valeurs sont vraiment similaires. En effet, pour la chimie tabulée avec

une valeur de coupure égale à ϕ = 0.65, le rapport de surface obtenu est 2.28. Les valeurs de

vitesse absolue trouvées sont proches de celles mesurées lors de l’analyse directe des résultats

numériques qui sont sa,rich = 1.72m/s et sa,lean = −1.15m/s. Grâce à ces valeurs, les vitesses
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des gaz brûlés peuvent être déterminées,

uBG = sa +
ρFG

ρBG
sL . (4.35)

Les valeurs obtenues sont uBG,rich = 1.23m/s et uBG,lean = −0.41m/s.

Un modèle permettant de déterminer les vitesses absolues et par conséquent les vitesses

dans les gaz brûlés à partir du ratio de surface, soit une donnée géométrique, a été présenté. Ce

modèle présente l’avantage d’être facilement exploitable par les expérimentateurs qui ne peuvent

pas mesurer les vitesses dans les gaz brûlés. Ce modèle montre de plus que la flamme tend à

réduire son asymétrie en homogénéisant l’impulsion qui s’exerce sur son front.

4.6 Modifications de la configuration

Dans la première partie de ce chapitre, l’influence du degré de stratification a été étudiée

en une et deux dimensions. Dans cette partie, l’influence de l’épaisseur du gradient réalisant la

stratification ainsi que la prise en compte d’une vitesse axiale sont étudiées.

4.6.1 Prise en compte d’une vitesse axiale

Dans la section 2.5.1, les études de Balusamy [11, 13] ont été présentées. L’expérience qu’il

réalise en observant une flamme laminaire stratifiée pour un de ces cas est très semblable au

cas C3. La principale différence réside dans la vitesse axiale qui est présente dans la bande de

mélange riche. Cette vitesse est due à l’installation expérimentale. En effet, afin de réaliser un

jet stratifié reproductible et contrôlable, le mélange riche injecté dans le volume fermé est aspiré

à travers la chambre de combustion à l’aide d’une pompe à vide. La quantité de mélange et la

vitesse du jet sont contrôlées par la pression du vide et la durée de la phase d’aspiration. Le cas

C3 est de nouveau simulé avec une vitesse axiale initiale dans la bande de mélange riche afin

d’être au plus semblable de l’expérience. Ce nouveau cas est référencé C5.

Fig 4.43 – Profil de vitesse axiale le long de l’axe Y pour le cas C5.

Un profil parabolique est choisi comme profil de vitesse initiale. Ce profil a une largeur de

4mm, correspondant à la largeur de la bande de mélange riche. La vitesse maximale est prise à
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1.1m/s, ce qui correspond à la vitesse expérimentale. Le profil de vitesse axiale le long de l’axe

Y est représenté sur la figure 4.43.

Les courbes présentées jusqu’à présent pour les cas stratifiés pouvaient se décomposer en

deux parties : une première représentant le passage du mélange riche vers le mélange pauvre,

puis une seconde montrant les effets de la stratification sur le mélange pauvre. Les données issues

de l’expérience ne considèrent pas l’étape de transition présente lors du passage du mélange le

plus riche vers le mélange le plus pauvre. Les courbes présentées ci-après contiendront donc

uniquement la seconde partie du comportement de la flamme. Afin de se comparer au mieux

avec l’expérience, le temps initial est modifié. Il est établi sur un rayon de flamme équivalent.

La vitesse du fluide modifie la forme de la flamme, comme le montre la figure 4.44.

Fig 4.44 – Champ de vitesse du fluide lorsque la flamme est établie, simulation réalisée en

chimie complexe. Carré de 8 cm de côté. Gauche : cas C3. Droite : cas C5.

Fig 4.45 – Champ de vitesse du fluide, cas C5. Gauche : numérique, chimie complexe. Droite :

expérimental, extrait de [11].

Une comparaison entre les résultats numérique et expérimental est donnée sur la figure 4.45.

Afin de réaliser cette figure, le temps initial est basé sur une longueur (axe X) équivalente.

De plus, le point d’allumage du cas expérimental est légèrement décalé. Ce décalage a été pris

en compte pour le cas numérique sur la figure 4.45. Les gaz brûlés ont été masqués sur le cas

numérique puisqu’aucune donnée n’est présente pour ceux-ci en expérimental. Sur cette figure,

la forme de la flamme est globalement équivalente.
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La forme de la flamme étant modifiée, le coefficient d’asymétrie est tout d’abord observé.

Celui-ci est tracé pour les cas C3 et C5 et est comparé aux données expérimentales, figure 4.46.

Fig 4.46 – Coefficient d’asymétrie en fonction du temps, basé sur un rayon équivalent pour les

cas C3 et C5, réalisés en chimie complexe et en chimie tabulée. Comparaison avec les données

expérimentales.

Les coefficients obtenus avec les simulations numériques sont tous inférieurs à ceux obtenus

de manière expérimentale. On constate néanmoins que la vitesse axiale joue un rôle essentiel

sur ce coefficient. La vitesse du jet dans la direction axiale favorise le développement de la

flamme dans cette direction. Le mouvement dans les gaz brûlés est modifié et augmente ainsi

la valeur du coefficient d’asymétrie. La vitesse du jet induit aussi un étirement supplémentaire

sur la flamme. L’écart présent entre les courbes du cas C5 réalisé en chimie tabulée et en chimie

complexe durant les premières milli-secondes peut s’expliquer par le fait que la chimie tabulée

a une mauvaise réponse à l’étirement.

L’écart restant entre les courbes du cas C5 et les données expérimentales provient du fait

que la simulation est réalisée en deux dimensions alors que l’expérience est en trois dimensions.

De plus, les profils de vitesse et richesse initiaux sont très proches mais non identiques.

L’évolution de la vitesse laminaire au point 1 est maintenant observée, figure 4.47.

Il est important de noter ici que les données expérimentales ont été interpolées à étirement

nul alors que l’étirement n’est pas calculé dans les simulations. Par conséquent, les valeurs

des vitesses à un même instant ne peuvent pas être comparées de manière quantitative. La

décroissance des courbes peut tout de même être observée. La pente de la simulation en chimie

tabulée semble trop importante par rapport aux résultats expérimentaux. A contrario, même si

les deux courbes ne se superposent pas, la tendance de la courbe expérimentale est très semblable

à celle de la simulation réalisée en chimie complexe.

Les études expérimentales montrent une asymptote qui tend vers sL = 6 cm/s. Cette va-

leur reste surprenante puisqu’elle est deux fois plus faible que les valeurs trouvées dans la

littérature [86, 88, 117, 186]. Les expérimentateurs présument que cette valeur est due à la

configuration. Par conséquent, les résultats présentés ici sont à manipuler avec précaution.
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Fig 4.47 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire au point 2 pour le cas C5, réalisé avec

les deux modèles de chimie. Comparaison avec les données expérimentales.

4.6.2 Influence de l’épaisseur du gradient

Les cas étudiés précédemment possédaient la même épaisseur de gradient lors du passage

du mélange le plus riche vers le mélange le plus pauvre. Il parâıt à présent important d’étudier

l’influence de cette épaisseur ur le comportement de la flamme. Pour cela, le cas C3 est repris,

en deux dimensions uniquement, avec la chimie complexe.

Fig 4.48 – Profil de richesse sur l’axe Y au moment de l’allumage pour le cas C3 avec

différentes épaisseurs.

Jusqu’à présent, le passage du mélange riche au mélange pauvre possédait une épaisseur

initiale de 0.5mm. Deux autres épaisseurs de gradient sont ici étudiées, respectivement 1mm et
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2mm, figure 4.48. Les gradients sont établis de telle manière que le domaine comporte toujours

la même quantité de mélange riche.

Les vitesses absolues aux points 1 et 2 sont observées, figures 4.49 et 4.50.

Fig 4.49 – Evolution de la vitesse absolue au point 1 pour différentes épaisseurs de gradient de

stratification pour le cas C3, chimie complexe.

Fig 4.50 – Evolution de la vitesse absolue au point 2 pour différentes épaisseurs de gradient de

stratification pour le cas C3, chimie complexe.

Les comportements de la vitesse absolue aux voisinages des deux points sont similaires.

Moins le gradient est épais, plus la vitesse absolue maximale atteinte est grande. Au contraire,

la vitesse absolue devient plus faible lorsqu’elle atteint le mélange pauvre.

Au niveau du point 1, ce comportement peut s’expliquer de la manière suivante. Lorsque

l’épaisseur de gradient est très faible, la flamme est plus longtemps en contact avec le mélange



134 Chapitre 4. Etude de l’expansion d’un noyau de flamme laminaire

riche, ce qui explique le pic de vitesse absolue. Par contre, le gradient étant très brutal, le mélange

pauvre est plus rapidement atteint. Une épaisseur de gradient plus importante correspond à un

passage plus lisse entre les deux mélanges. La vitesse maximale est moins forte mais la flamme

garde en mémoire son passage par des richesses intermédiaires, qui expliquent la vitesse plus

importante à la fin de la simulation. En effet, les propriétés locales de la flamme dépendent à la

fois de la composition locale du mélange et de la composition des gaz déjà brûlés. Ces différences

restent tout de même minimes.

Un mouvement au sein des gaz brûlés a déjà été mentionné. La combustion issue des gaz

les plus riches favorise la combustion du mélange le plus pauvre, et explique la forme moins

asymétrique que celle a priori attendue.

Les vitesses laminaires sont maintenant observées, figures 4.51 et 4.52, afin de voir si l’épaisseur

du gradient influe sur le temps de relaxation de la flamme.

Fig 4.51 – Evolution de la vitesse laminaire au point 1 pour différentes épaisseurs de gradient

de stratification pour le cas C3, chimie complexe

La vitesse laminaire à proximité du point 1 se comporte comme la vitesse absolue. L’explica-

tion fournie pour ce comportement reste ici valable. Le temps de relaxation est plus important

lorsque le passage du mélange le plus riche vers le mélange le plus pauvre se fait de manière

régulière. A la fin de la simulation, la vitesse absolue du mélange de richesse ϕ = 0.6 est bien

atteinte pour les trois épaisseurs étudiées. En ce qui concerne le point 2, les comportements sont

vraiment analogues et équivalents à celui d’un cas homogène.

Le calcul du temps de décroissance théorique, présenté dans la section 4.4.2, est ici repris.

Les résultats obtenus sont listés dans le tableau 4.11. Le temps de décroissance théorique est

loin d’être le temps observé sur la figure 4.51 pour le point 1. En effet, il est cohérent pour le

gradient d’épaisseur 0.5mm, où il est égal à τ = 3.3ms, cependant il est plus court qu’attendu

pour des gradients plus épais.



4.7. Conclusion 135

Fig 4.52 – Evolution de la vitesse laminaire au point 2 pour différentes épaisseurs de gradient

de stratification pour le cas C3, chimie complexe.

Epaisseur du gradient (mm) Temps de décroissance Temps de décroissance

théorique (ms) réel (ms)

0.5 3.3 3.5

1.0 5.47 4.0

2.0 10.13 4.94

Tableau 4.11 – Temps de décroissance théorique en fonction de l’épaisseur initiale du gradient

de Z.

4.7 Conclusion

L’expansion d’un noyau de flamme stratifiée laminaire a ici été analysée. Cette étude possédait

deux buts principaux.

Le premier était de valider l’utilisation de la chimie tabulée pour l’évolution d’un noyau en

milieu stratifié. Aucune différence notable n’a été observée entre les deux modèles de chimie

en ce qui concerne la forme de la flamme, la diffusion de Z ainsi que la dynamique dans les

gaz brûlés. La flamme adopte à chaque fois le même comportement, et des valeurs physiques

sont retrouvées. Par conséquent, l’utilisation de la chimie tabulée semble justifiée. De plus, nous

avons vu que l’initialisation du noyau de flamme en chimie complexe demande une attention

particulière. L’effet de diffusion différentielle attendu ne se révèle pas un point déterminant dans

la propagation de la flamme. Les espèces diffusant le plus rapidement ne sont pas évaluées de

la même manière par les deux modèles de chimie mais n’ont pas d’influence majeure sur le

comportement général de la flamme. Les deux modèles sont en effet capables de reproduire la

bonne vitesse laminaire de flamme. La principale différence entre les deux modélisations de la

cinétique chimique réside dans leur réponse à l’étirement. La chimie tabulée ne semble en effet

pas avoir une réponse correcte à l’étirement contrairement à la chimie complexe.

L’autre point portait sur la compréhension du comportement du front de flamme dans un

milieu stratifié. Des études mono et bi dimensionnelles ont été réalisées afin de séparer les
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effets dus aux différents paramètres. Plusieurs paramètres tels que la forme de la flamme, la

diffusion des espèces, la vitesse de flamme ont été observés. Concernant l’asymétrie de la forme

de la flamme, celle-ci est moins importante que prévue. Un mouvement au sein des gaz brûlés

pouvant expliquer cette forme a été détecté. Ce mouvement a été analysé et un modèle simplifié

permettant de relier la vitesse absolue de la flamme au rapport de surface riche/pauvre a été

proposé.

Dans une seconde partie, la prise en compte d’une vitesse axiale a été examinée. De même,

l’influence de l’épaisseur du gradient de la stratification a été examinée. Un temps de relaxation

différent est observable sur la vitesse de flamme laminaire. Cependant, les gradients observés

étaient trop proches pour apporter de réelles modifications.
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5.6.7 Dynamique dans les gaz brûlés . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 168
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5.1 Introduction

La propagation d’un noyau en expansion laminaire a été étudiée dans le chapitre précédent.

Les phénomènes physiques liés à la stratification y ont été analysés. A présent, un noyau de

flamme en expansion dans un milieu turbulent est considéré.

Du fait de la nature 3D des écoulements turbulents, des simulations en trois dimensions

semblent absolument nécessaires pour permettre des analyses pertinentes d’une telle situation.

Le chapitre 4 a démontré la capacité de la chimie tabulée à capter la majorité des phénomènes

liés à la stratification. Les effets n’étant pas correctement pris en compte par la chimie tabulée
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sont d’une part la réponse à l’étirement et d’autre part une partie de l’effet lié à la diffu-

sion différentielle. Cependant, il a été montré dans le chapitre 4 que l’influence de la diffusion

différentielle sur la propagation de la flamme reste minime. Le coût CPU de la chimie complexe

étant sensiblement élevé, il parâıt plus intéressant de privilégier l’approche de chimie tabulée

FPI lorsque cela est possible. Les simulations présentées dans ce chapitre sont par conséquent

uniquement réalisées en chimie tabulée.

Le but de cette thèse étant de comprendre le comportement fondamental de la flamme dans

un milieu stratifié/dilué, une configuration simple est adoptée. La configuration étudiée par S.

Balusamy [11] est ici reprise. Cette dernière présente en effet l’avantage de se rapprocher d’une

simulation de type moteur puisque la flamme évolue dans un domaine fermé. Ces travaux sur

les flammes turbulentes vont être reproduits de manière numérique. Une analyse des résultats

obtenus complètera les conclusions proposées par S. Balusamy. Le but est ici d’étudier les effets

de la turbulence et des hétérogénétiés de richesse.

Ce chapitre commence par la description de la configuration expérimentale. Ensuite, les

modifications apportées au code pour la réalisation de l’étude sont abordées. Pour finir, une

analyse et une comparaison des résultats sont proposées.

5.2 Présentation de l’étude

5.2.1 Configuration expérimentale

Un état de l’art sur les flammes stratifiées a été réalisé dans le chapitre 2. La configuration

de S. Balusamy [11] présentée brièvement dans le chapitre 2 est ici détaillée.

Fig 5.1 – Schéma de la configuration expérimentale et de la fenêtre d’observation, extrait

de [11].

Contrairement à la plupart des études sur les flammes stratifiées, l’expansion de la flamme

s’effectue ici dans un volume fermé. La configuration consiste en un parallélépipède possédant

une section cubique de 60 × 60mm2 et une longueur de 160mm. La section cubique gauche

dispose d’un injecteur d’une longueur de 60mm et de diamètre 5mm. Le diamètre constant sur

une distance assez longue favorise l’injection axi-symétrique du fluide. Le dispositif expérimental

possède une fenêtre de visualisation de 44× 44mm2 dont le centre est situé à 50mm de la sortie

de l’injecteur. Les mesures s’effectuent dans cette fenêtre de visualisation dans le plan normal à

l’axe Z. Un schéma de la configuration est donné sur la figure 5.1.
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5.2.2 Caractéristiques et mise en place de l’étude

Initialement, la chambre contient un mélange propane/air au repos de richesse ϕ = 0.6 à une

température de 300K et une pression de 1 atm.

L’expérience, et par conséquent la simulation, s’effectuent en deux étapes décrites ci-dessous.

La première étape consiste en l’injection instationnaire d’un mélange riche dans la chambre.

Cette injection s’effectue à faible nombre de Reynolds, Rejet = 3475, ce qui représente un défi

d’un point de vue numérique. Durant celle-ci, la stratification du mélange par la turbulence et la

vitesse d’injection se réalise. Afin de réaliser une stratification marquée, la richesse du mélange

injecté doit être fortement différente de celle du mélange initial.

Dans l’expérience, les conditions présentes au moment de l’allumage sont :

— richesse moyenne au niveau du point d’allumage : 1.1 < ϕ < 1.2 ;

— vitesse moyenne au point d’allumage : 1.0 à 1.2m/s.

Le point d’allumage se situe aux coordonnées xign = −8.5mm et yign = −0.5mm relativement

au centre de la fenêtre de visualisation, afin que la flamme demeure toujours visible dans la

fenêtre de visualisation pendant la durée de l’étude.

Le temps d’injection ainsi que la richesse du mélange injecté représentent des paramètres clefs

pour atteindre ces conditions. Il a été trouvé de manière expérimentale que le temps d’injection

est de 52ms pour un mélange de richesse ϕ = 10 [11].

L’étude porte uniquement sur la stratification en richesse. De ce fait, le mélange riche possède

la même température que le mélange pauvre, T = 300K.

L’injection terminée, l’entrée de la chambre est bloquée afin d’obtenir un volume fermé. La

seconde partie, nommée combustion, peut ensuite commencer. Dans celle-ci, un noyau de gaz

brûlés est initié au niveau du point d’allumage, puis laissé en propagation libre durant 5ms.

Cette durée est relativement courte mais permet d’éviter les interactions de la flamme avec les

parois.

5.2.3 Maillage

La configuration expérimentale présentée dans la section 5.2.1 est très mal adaptée à une

simulation numérique. Des modifications géométriques doivent être apportées au domaine afin de

reproduire au mieux l’expérience. En effet, le système d’injection expérimental étant complexe,

il n’est pas possible de mesurer des données dans celui-ci. Par conséquent, le profil de vitesse

d’injection a été mesuré à la sortie de l’injecteur, soit à l’entrée de la bôıte. De ce fait, il a été

décidé de ne pas simuler l’injecteur. Le nouveau domaine est un parallélépipède parfait. Une

entrée circulaire de rayon 2.5mm correspondait au rayon de l’injecteur, est intégrée sur la face

cubique gauche.

La décomposition du domaine pour la réalisation du maillage est décrite ci-dessous. Dans

la première partie de la simulation, la mise en place de la stratification est observée. Le jet

est créé de manière à éviter les interactions avec les parois. Partant de la paroi gauche, un cône

tronqué est inséré. La plus petite base cöıncide avec l’entrée du domaine pour atteindre un rayon

de 25mm. La longueur du cône est de 20mm. A la suite de celui-ci est inséré un cylindre de

25mm de rayon et de 60mm de long. Ce sous-domaine est centré au niveau de la fenêtre de

visualisation. En effet, seule la partie gauche du domaine est étudiée, le maillage est déraffiné

dans la partie droite.

Afin d’observer les phénomènes physiques liés à la stratification ainsi que valider l’utilisation

de la chimie tabulée pour des cas turbulents, les résultats numériques et expérimentaux vont être

comparés. Les résultats expérimentaux sont observés dans la fenêtre de visualisation représentée

sur la figure 5.1. Par conséquent, le maillage doit être le plus raffiné à cet endroit. Il s’agit en
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effet du lieu où la flamme se développe. Le maillage doit être capable de capter correctement

le front de flamme. L’expérience a montré que le rayon maximal des flammes n’excédait pas

30mm. Par conséquent, une sphère de rayon 30mm est insérée au centre du cylindre, soit au

centre de la fenêtre de visualisation. Une coupe de la décomposition du domaine dans le plan

XY montrant les différents volumes est représentée sur la figure 5.2.

Fig 5.2 – Schéma de la décomposition du domaine pour le maillage.

Afin de trouver la résolution de maillage nécessaire à ces simulations 3D, une flamme en ex-

pansion cylindrique dans un domaine 2D est réalisée. Trois maillages possédant des discrétisations

spatiales différentes sont utilisés. Leurs caractéristiques sont données dans le tableau 5.1. Les

éléments de ces maillages sont des triangles, et le domaine est un cercle de 3 cm de diamètre.

Nom Nombre d’éléments ×103 Discrétisation spatiale (µm)

Grossier 64 148

Intermédiaire 256 74.3

Fin 1024 37.19

Tableau 5.1 – Description des maillages 2D pour trouver la résolution nécessaire en 3D.

Les résultats obtenus sur les maillages intermédiaire et fin sont similaires contrairement à

ceux obtenus avec le maillage grossier. Dans ce dernier maillage, la flamme se propage plus

lentement. Une taille de maille de 75µm est suffisante pour capturer précisément le front de

flamme ainsi que sa vitesse de flamme laminaire.

En 3D, le domaine est discrétisé à l’aide de tétraèdres. Le maillage est tout d’abord réalisé

de manière grossière avec GAMBIT puis raffiné à l’aide d’un algorithme interne afin d’obte-

nir une résolution suffisamment fine pour bien capter les différents phénomènes physiques. Cet

algorithme nécessite un maillage dont la dissymétrie initiale est faible. La dissymétrie est un

paramètre définissant la qualité du maillage. Il s’agit du rapport entre la surface optimale de

l’élément moins sa surface réelle et sa surface optimale. Une dissymétrie initiale faible est une

condition nécessaire pour obtenir un découpage des tétraèdres correct. L’algorithme de raffine-

ment divise chaque tétraèdre en huit tétraèdres et conserve la qualité du maillage initial [159].

Le nouveau maillage possède une discrétisaton spatiale deux fois plus fine que le maillage initial.

Un premier maillage de 38 millions de tétraèdres est réalisé. La discrétisation spatiale au

niveau de la sphère est de 200µm, soit deux points dans le front de flamme. Ce maillage est

utilisé pour trouver les paramètres d’injection de la turbulence. Cependant, il reste trop grossier

pour capter la structure du front de flamme. Un niveau de raffinement est effectué pour obtenir

un maillage de 304 millions d’éléments avec une discrétisation spatiale de l’ordre 100µm dans
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la sphère où la flamme se propagera. Les caractéristiques des deux maillages sont résumées dans

le tableau 5.2.

Nom du maillage Nombre de cellules Discrétisation spatiale dans Points dans le

(millions) la sphère (µm) front de flamme

M1 38 200 2

M2 304 100 4

Tableau 5.2 – Caractéristiques des deux maillages utilisés.

Une densité du maillage raffiné est donnée sur la figure 5.3. Le plan XY est ici colorié par

l’inverse des volumes en mm3. Les raffinements de la sphère ainsi que du cylindre et du cône

sont bien visibles.

Fig 5.3 – Densité du maillage raffiné dans le plan XY .

Afin de vérifier la qualité du maillage raffiné, le rapport viscosité turbulente sur viscosité

moléculaire est observé durant les deux phases de la simulation. Celui-ci est représenté sur la

figure 5.4 au moment de l’allumage qui correspond à la fin de l’injection, ainsi qu’après 5ms de

combustion. La valeur maximale de ce rapport n’excède pas 0.3. Pour la plupart des points, la

valeur est inférieure à 0.1. Ces valeurs prouvent que la LES est bien résolue et que le modèle de

sous-maille ne devrait avoir qu’une influence mineure sur les simulations.

5.3 Réalisation du mélange

Les simulations ont toutes été effectuées sur le calculateur Babel de l’IDRIS, qui est une

machine IBM Blue Gene P. Les paramètres présentés dans cette section sont déterminés grâce

au maillage composé de 38 millions de tétraèdres. Les simulations réalisées avec ce maillage sont

effectuées sur 256 processeurs. Pour ce maillage, la réalisation de la phase d’injection nécessite

22 h afin de simuler 52ms physique.

5.3.1 Vitesse d’injection

Dans la section précédente, il a été mentionné que le profil de vitesse d’injection du mélange

riche est connu en sortie de l’injecteur. Ce dernier est représenté sur la figure 5.5. La durée

d’injection du mélange est de 35ms. Dans un second temps, l’injection est stoppée et le mélange
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Fig 5.4 – Rapport de la viscosité turbulente sur la viscosité moléculaire dans la fenêtre de

visualisation. Gauche : au moment de l’allumage. Droite : 5ms après l’allumage. Maillage à

304 millions d’éléments.

se propage librement dans le domaine jusqu’au moment de l’allumage. Cette période permet à

la stratification du mélange de se former.

Fig 5.5 – Evolution de la vitesse maximale en sortie de l’injecteur.

L’évolution représentée sur la figure 5.5 a été mesurée par la technique du fil chaud, et

correspond à celle de la vitesse maximale. La géométrie de l’injecteur est connue, il s’agit d’un

tube possédant une section circulaire. Par conséquent, un profil de type parabolique (vitesse

nulle aux parois et maximale à mi-hauteur) se basant sur cette vitesse maximale est imposé en

entrée. La vitesse est prise dépendante du rayon par la relation :

v(r) = vmax(t)

[
1−

(
r

Rmax

)α]
, (5.1)

où Rmax correspond au rayon de l’injecteur et vmax à la vitesse maximale.

La valeur de l’exposant α est adaptée afin d’injecter la bonne quantité de mélange dans la

chambre. Dans l’expérience de S. Balusamy [11], un volume de 6.5 cm3 de mélange riche rentrent

dans le domaine. Ce volume V peut être écrit de la manière suivante :

V =

∫ Tmax

0

∫ Rmax

0
2πrv(r)drdt . (5.2)
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En résolvant cette équation, la valeur de α est déterminée. Elle est trouvée égale à 5.799.

5.3.2 Richesse injectée

Dans l’expérience, le mélange injecté dans la chambre est riche, ϕ = 10, tandis que le mélange

initialement présent dans la chambre et l’injecteur est pauvre, ϕ = 0.6. Le mélange riche ren-

contre tout d’abord le mélange pauvre dans l’injecteur puis pénètre dans la chambre. Le mélange

arrivant dans la chambre possède une richesse comprise entre celles des deux mélanges. Dans la

simulation numérique, l’injecteur n’est pas représenté. La formation du mélange entre le jet riche

et le fluide contenu dans l’injecteur n’est pas prise en compte. La richesse du mélange pénétrant

dans la chambre doit être calculée.

Le mélange équivalent est composé d’une partie riche et d’une partie pauvre. Les dimensions

de l’injecteur permettent de déterminer le volume de ce dernier :

Vpauvre = πR2 × h = π × (2.5× 10−3)2 × (60× 10−3) = 1.178 cm3 . (5.3)

avec R le rayon de l’injecteur et h sa longueur. La quantité totale de mélange pénétrant dans la

chambre est une donnée de l’expérience, Vinj = 6.5 cm3. Par conséquent, le volume riche injecté

est déterminé, Vriche = Vinj − Vpauvre = 5.32 cm3.

Les richesses des mélanges pauvre et riche sont connues, ϕriche = 10 et ϕpauvre = 0.6 . La

masse molaire de chaque mélange peut être déterminée par :

Wmel =

N∑

k=1

XkWk , (5.4)

où Xk et Wk représentent respectivement la fraction molaire et la masse molaire de l’espèce k.

Les valeurs suivantes sont obtenues : Wriche = 33.3 g/mol et Wpauvre = 29.21 g/mol.

Grâce à celles-ci les densités des différents mélanges peuvent être trouvées :

ρ = P/rT , (5.5)

avec r = R/Wmel et R = 8.314 J.mol−1.K−1 la constante des gaz parfaits. Pour rappel, les gaz

frais possèdent la température T = 300K et sont à la pression atmosphérique. Les densités sont

alors ρriche = 1.35 kg/m3 et ρpauvre = 1.19 kg/m3.

Les volume des différents mélanges et leurs densité étant connus, il est maintenant possible

de déterminer la masse, m, de chaque mélange :

m = ρV , (5.6)

soit mriche = 7.2 g et mpauvre = 1.4 g.

La masse totale correspondant au mélange équivalent est ainsi déterminée, meq = mpauvre +

mriche = 8.6mg. Grâce à la masse du mélange équivalent et à son volume, sa densité puis sa

richesse sont calculées, en suivant le raisonnement inverse à celui tout juste présenté.

Un récapitulatif des différentes valeurs obtenues pour les trois mélanges, respectivement

équivalent, pauvre et riche est donné dans le tableau 5.3.

Le mélange injecté dans la simulation possédera la richesse ϕ = 7.6.

5.3.3 Variation de température et de pression pendant l’injection

Le volume étudié étant un volume fermé, il est important de prendre en compte l’augmen-

tation de pression et de température pendant la phase d’injection.
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Volume (cm3) Richesse (-) Densité (kg/m3) Masse (mg)

Equivalent 6.5 7.6 1.324 8.6

Pauvre 1.178 0.6 1.19 1.4

Riche 5.322 10.0 1.35 7.2

Tableau 5.3 – Récapitulatif des caractéristiques des mélanges injectés dans la chambre.

Le code YALES2 est un code qui résout les équations de Navier-Stokes sous l’approximation

de faible nombre de Mach. Par conséquent, la pression thermodynamique est uniforme dans le

domaine. Une augmentation temporelle de pression doit par contre être prise en compte.

Le volume total de la chambre est de 576 cm3 et celui du mélange injecté est de 6.5 cm3. De

ce fait, le volume injecté ne représente que 1.12% du volume total.

Le premier principe de la thermodynamique permet d’approcher la température dans la

bôıte à la fin de l’injection. Les temps d’évolution étant très courts (de l’ordre de quelques

milli-secondes), la transformation est supposée adiabatique, ∆Q = 0, et l’énergie cinétique est

négligée.

L’état initial (EI) est connu, ainsi que les caractéristiques du mélange injecté. L’état final

(EF) correspond à l’état initial auquel le mélange injecté est ajouté. La variation entre les deux

états, ∆U , est donc :

∆U = UEF − UEI = PinjVinj , (5.7)

Ce qui permet de déterminer la température finale,

Tf =
PinjVinj + Tini(miniCv,ini +minjCv,inj)

mfinCv,fin
. (5.8)

L’application numérique donne Tf = 302.3K.

La variation de température pendant la phase d’injection étant minime, celle-ci est négligée.

Initialement, une augmentation linéaire de la pression durant la phase d’injection a été

envisagée. Les données expérimentales étant connues en fin d’injection, il aurait été possible de

déterminer la pression finale grâce à l’équation d’état des gaz parfaits.

Cependant, la mise en place d’une richesse équivalente ne permettait pas de savoir si la

richesse globale à la fin de l’injection serait exactement la même que dans l’expérience. En

outre, du fait de l’approximation faible nombre de Mach, le mélange injecté possède la même

pression que le mélange dans la bôıte, contrairement à l’expérience, ce qui peut là aussi entrâıner

une modification de la richesse globale finale.

Lors de la mise en place de la simulation, deux coefficients d’augmentation de pression

sont testés pour vérifier leur influence sur la longueur de pénétration du jet. Les résultats sont

visibles sur les figures 5.6 et 5.7 pour des coefficients égaux à dP0/dt = 21230Pa/s et dP0/dt =

25263Pa/s. Ceux-ci correspondent respectivement à l’augmentation de pression obtenue après

injection d’un mélange de richesse ϕ = 7.6 et ϕ = 10, pour une pression d’injection supérieure

à la pression dans la chambre. La longueur du jet est fortement dépendante de ce coefficient.

Jangi et al. [85] proposent une augmentation de pression basée sur l’intégration de la loi des

gaz parfaits. La masse injectée au cours du temps étant connue, cette méthode est implantée

dans YALES2.
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Fig 5.6 – Simulation de la phase d’injection avec le maillage 38 millions. Contour de la richesse

ϕ, avec une augmentation linéaire de pression, dP0/dt = 21230Pa/s, 52 ms après le début de

l’injection.

Fig 5.7 – Même figure que la figure 5.6 mais avec dP0/dt = 25263Pa/s. Les différences de

forme et de pénétration sont clairement visibles.

La pression dans l’équation d’état est évaluée selon,

P ⋆
0 =

∫

V
ρ⋆dV

∫

V
[rLUT (φ⋆) · TLUT (φ⋆)]−1dV

, (5.9)

où l’exposant LUT signifie ”Look-Up Table”, les valeurs sont prises directement dans la

table chimique. Les étoiles signifient qu’il s’agit de valeurs prédites dans une étape précédente

de l’intégration temporelle. Cette nouvelle valeur de pression P ⋆
0 sert à déterminer la valeur de

la densité locale,

ρn+3/2 =
P ⋆
0

rLUT (φ⋆)TLUT (φ⋆)
. (5.10)

La pression dans la chambre de combustion évolue aussi durant la phase de combustion, du

fait de l’expansion thermique des gaz brûlés. Par conséquent, cette méthode est mise en place
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pour les deux phases, injection et combustion.

5.3.4 Injection de la turbulence

De la turbulence doit être injectée en entrée du domaine pour simuler la turbulence présente

dans l’expérience. Celle-ci est générée à l’aide d’un solveur spectral à partir d’un spectre de

Passot-Pouquet [134] :

E(k) = 16

√
2

π

u2rms

k0

(
k

k0

)4

e
−2

(
k
k0

)2

. (5.11)

Ce spectre présente l’avantage de pouvoir être réglé facilement à l’aide de deux paramètres.

Le nombre d’onde k0 = 2π/L0 est lié à l’échelle intégrale. Le second paramètre correspond aux

fluctuations de vitesse, soit l’énergie cinétique totale du domaine.

Dans l’expérience, la turbulence est créée par le passage du mélange dans les deux solénöıdes

présents en aval de l’injecteur, puis continue d’augmenter dans ce dernier. S. Balusamy donne des

indications sur les fluctuations de vitesse au moment de l’injection. Cependant aucune donnée

n’est fournie concernant l’échelle intégrale. Ces deux données sont nécessaires pour introduire

une turbulence homogène isotrope dans la simulation. Une recherche paramétrique est effectuée

afin d’évaluer ce paramètre. Il est en effet montré dans différentes études [14, 21, 131] que la

topologie d’un jet est fortement dépendante des conditions turbulentes initiales. La validation

de l’échelle intégrale est ici basée sur la longueur de pénétration du jet 19ms après le début

de l’injection. Cet instant est choisi car c’est l’unique moment où des données sont présentes

dans la thèse de S. Balusamy entre le début de l’injection et le moment de l’allumage. Il est

remarqué, et illustré sur les figures 5.8 et 5.9, lors de ces essais que plus l’échelle intégrale est

grande, plus la longueur de pénétration est courte. Dans ce cas, le jet a tendance à se propager

dans les directions transverses.

Fig 5.8 – Iso-contour de la richesse 52ms après le début de l’injection, échelle intégrale égale à

0.4mm.

La longueur finalement retenue est 1.4mm, valeur proche du rayon de l’injecteur. Les champs

de fraction de mélange expérimental et numérique ainsi obtenus à t = 19ms après le début de

l’injection sont représentés sur la figure 5.10.

Ces figures montrent bien que la longueur ainsi que la largeur du jet sont correctement

reproduites pour ces paramètres de turbulence initiaux.
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Fig 5.9 – Iso-contour de la richesse 52ms après le début de l’injection, échelle intégrale égale à

1.4mm.

Fig 5.10 – Reproductibilité du jet 19ms après le début de l’injection. Gauche : LES. Droite :

expérience. La longueur de pénétration du jet est en accord avec les résultats expérimentaux.

5.4 Méthodes numériques pour la combustion

5.4.1 Table chimique

La méthode PCM-FPI présentée dans les sections 3.5.2.3 et 3.6.3.1 est ici utilisée.

L’étude se basant surtout sur la vitesse de flamme, le schéma cinétique de Jerzembeck-

Pepiot [86] est choisi pour décrire la combustion propane/air. Ce dernier donne en effet des

vitesses de flamme laminaire en accord avec les résultats expérimentaux pour la plupart des

hydrocarbures.

La table chimique a été réalisée à l’aide de Cantera [34]. La variable de progrès est définie de

la même manière que dans la section 4.2.5, soit YC = YCO+YCO2
+YH2O, pour éviter tout point

de rebroussement. Afin d’être plus précis, l’index des valeurs tablées de la fraction de mélange

est centré autour de la stœchiométrie puis s’élargit dans les domaines de non-flammabilité.

L’index de la variable de progrès est quant à lui régulier sur tout son intervalle [0 : 1]. La

table est réalisée pour une unique température et une unique pression initiale. Les résultats

expérimentaux de Balusamy [11] montrent en effet que l’augmentation de pression durant la
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phase de combustion n’excédera pas 2%.

La simulation réalisée étant une LES, il est important d’introduire une variance de sous-

maille pour la variable de progrès. Le but de cette simulation est aussi d’avoir un maillage assez

raffiné pour considérer Z constant dans une cellule, c’est-à-dire une fonction de sous-maille de

type Dirac.

En ce qui concerne le facteur de ségrégation de la variable d’avancement, il est défini à l’aide

de la loi de mélange [124, 138], donnée par l’équation (3.149) et rappelée ci-après :

SC =
CS∆

2|∇C̃|2
C̃(1− C̃)

. (5.12)

La taille de filtre ∆ est une variable locale et égale à la taille de la maille.

Cette définition peut être utilisée puisque la simulation est bien résolue. La constante du

modèle, CS , est prise égale à 0.08.

La table finale est basée sur 5 paramètres :

1. la température initiale Tini = 300K ;

2. la pression initiale Pini = 101325Pa ;

3. la fraction de mélange Z ;

4. la variable de progrès normalisée C ;

5. la ségrégation de la variable de progrès SC .

Pour les simulations, le nombre de Schmidt de la fraction de mélange est pris égal à ScZ =

1.36 et celui de la variable de progrès à ScC = 0.725.

Au regard de la variance de la variable de progrès dans la sphère raffinée, représentée après

4ms de combustion sur la figure 5.11, la simulation peut être qualifiée de LES très résolue. En

effet, la variance n’excède pas 0.015 ce qui est négligeable.

Fig 5.11 – Variance de la variable de progrès dans la fenêtre de visualisation 4ms après

l’allumage. Maillage à 304 millions d’éléments.

5.4.2 Conditions limites et initialisation du noyau

Pour l’élaboration de la phase de combustion, il est nécessaire de changer les conditions

limites à la fin de la phase d’injection. Cette seconde phase se déroule en effet dans un volume
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fermé. La précédente entrée est maintenant définie en tant que mur. Le mélange est allumé de

manière forcée grâce à l’introduction d’un noyau de gaz brûlés. Pour être le plus comparable

possible à l’expérience, le point d’allumage est pris à l’identique. Dans l’expérience, le mélange

est allumé grâce à deux électrodes, en apportant le minimum d’énergie possible pour allumer le

noyau. Cependant, il n’est pas possible de quantifier cette énergie expérimentalement. La taille

du noyau introduit dans les simulations est adaptée afin d’atteindre une taille similaire au noyau

expérimental après 1ms. Un noyau de rayon 3mm est typiquement obtenu.

5.4.3 Mesure de vitesse locale à l’aide d’une fonction Level-Set

5.4.3.1 Description et implantation de la méthode

Le but est ici de déterminer les effets dus à la stratification. Pour cela, une mesure de vitesse

locale au niveau du front de flamme est mise en place grâce à la méthode de level-set [132].

La level-set sert à suivre une iso-valeur de la variable de progrès. Cette dernière sert de critère

pour délimiter le contour de flamme. La valeur suivie est déterminée grâce à des simulations 1D

préliminaires. La valeur de la variable de progrès où le terme source est maximal est choisie et

est trouvée égale à 0.73 comme représenté sur la figure 5.12.

Fig 5.12 – Recherche de la valeur de la variable de progrès pour laquelle le terme source est

maximal.

La level-set permet de calculer des normales ainsi que des distances à une iso-surface rapi-

dement. Un schéma de la méthode est représenté sur la figure. 5.13.

La mesure de vitesse s’effectue en deux temps. Au temps t (partie gauche de la figure 5.13) :

1. l’iso-contour numéroté 1 correspondant à C = 0.73 est déterminé et stocké grâce à la

level-set ;

2. les normales à cet iso-contour, nt, sont calculées et stockées ;

3. les distances, dt, entre chaque point du maillage et l’iso-surface sont mesurées et conservées.

Au temps t+∆t (partie droite de la figure 5.13) :

1. l’iso-surface C = 0.73 est déterminée, notée 2 sur la figure 5.13 ;
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Fig 5.13 – Mesure de vitesse de flamme laminaire étirée grâce à un suivi de flamme par

level-set. Le rouge correspond aux gaz brûlés et le bleu aux gaz frais. Gauche : temps t.

Droite : temps t+∆t.

2. la vitesse absolue, sa, est déterminée en chaque point de cette nouvelle iso-surface grâce

aux distances et normales précédemment stockées :

sa =

(
dt
∆t

)
· nt ; (5.13)

3. la vitesse du fluide en chaque point de la nouvelle iso-surface est calculée le long de la

normale :

u2 = u2 · nt ; (5.14)

4. la densité correspondant aux conditions de gaz frais, c’est-à-dire C = 0 et SC = 0, est

récupérée dans la table chimique pour chaque richesse locale. Celle-ci est notée ρLUT où

l’indice LUT signifie encore une fois ”Look Up Table” ;

5. la vitesse de déplacement est déterminée à l’aide du ratio de densité locale (ρ2/ρLUT ), de

la vitesse absolue et de la vitesse du fluide sur l’iso-surface 2 :

sd =
ρ2

ρLUT
u

(sa − u2) , (5.15)

Cette vitesse de déplacement correspond à une vitesse de flamme laminaire étirée par

analogie à une flamme 1D ;

6. l’iso-surface 2 devient l’iso-surface 1et l’algorithme est ré-initialisé.

L’intervalle de temps entre les deux iso-surfaces est imposé par l’utilisateur. Celui-ci doit

être suffisamment grand pour que le front de flamme ne soit plus situé dans la même maille mais

relativement court pour que la mesure soit locale. Un exemple d’estimation de cet intervalle de

temps est donné dans la sous-section suivante.
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5.4.3.2 Validation de la méthode

Une flamme en propagation libre à la richesse ϕ = 0.95 a été réalisée avec Cantera [34]. La

vitesse laminaire ainsi obtenue est égale à sL = 37.53 cm/s.

La méthode est testée sur une flamme de même richesse afin d’être validée. Le cas C2 du

chapitre 4 sert ici de référence.

Le maillage possède une discrétisation spatiale de 40µm. La vitesse de flamme est connue

grâce à Cantera. Il faut 0.1ms à la flamme pour parcourir cette distance. Pour assurer une bonne

mesure, un parcours minimal de deux mailles semble nécessaire. Par conséquent, l’intervalle de

temps choisi entre les deux level-sets est de 0.25ms.

Les points positionnés sur la level-set sont stockés dans un fichier ainsi que la vitesse laminaire

calculée à cet endroit. Une fonction densité de probabilité est représentée sur la figure 5.14.

Fig 5.14 – Densité de probabilité de la vitesse laminaire pour le cas C2 du chapitre 4.

.

Sur cette figure, deux choses sont à remarquer. Premièrement, la méthode donne des résultats

précis en terme de mesure de vitesse. En effet, pour une richesse donnée, l’écart maximal de

mesure est de 0.21 cm/s. En second lieu, une vitesse laminaire se distingue par un pic d’une

valeur de 11%. La valeur trouvée est égale à 37.89 cm/s.

5.5 Analyse du mélange au moment de l’allumage

Les simulations dont les résultats sont présentés dans cette section ont été réalisées sur le

maillage comportant 304 millions d’éléments. La partie injection est effectuée sur 2048 proces-

seurs et dure 45 h 30.

5.5.1 Champs moyens

Afin de pouvoir réaliser des moyennes d’ensemble, six simulations ont été réalisées. Ce nombre

de simulations a été limité par le coût CPU nécessaire à leur réalisation. Le but étant de se rap-

procher au maximum des variations expérimentales, des spectres de turbulence ont été générés de
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manière aléatoire. L’échelle intégrale ainsi que les fluctuations de vitesse sont gardées constantes

pour les six simulations, seuls les nombres aléatoires générant les spectres sont modifiés.

Pour chaque simulation, les données sont collectées sur deux sections orthogonales. La

première section correspond à la fenêtre de visualisation. La seconde possède les mêmes co-

ordonnées axiales mais est située dans le plan XZ. Ces champs sont supposés non corrélés, ce

qui implique que douze plans sont collectés. Des moyennes d’ensemble sont réalisées sur ces

Fig 5.15 – Profil moyen du champ de vitesse juste avant l’allumage. Gauche : moyenne

numérique : 12 plans issus de 6 simulations. Droite : moyenne expérimentale : 100 mesures.

douze plans et comparées aux résultats expérimentaux sur les figures 5.15 et 5.16.

Fig 5.16 – Profil moyen de la fraction de mélange juste avant l’allumage. Gauche : moyenne

numérique : 12 plans issus de 6 simulations. Droite : moyenne expérimentale : 100 mesures.

Les profils expérimentaux et numériques moyens des composantes u et v de la vitesse dans

les directions transverse et longitudinale correspondant au point d’allumage sont représentés sur

les figures 5.17 et 5.18.

Les profils numériques et expérimentaux sont similaires. La forme plus régulière des profils

expérimentaux provient du fait que les moyennes sont réalisées sur 100 mesures, alors qu’uni-
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Fig 5.17 – Profil de la vitesse moyenne le long de la droite X = −8.5mm. Ligne continue :

profil numérique. Ligne pointillée : profil expérimental.

Fig 5.18 – Profil de la vitesse moyenne le long de la droite Y = 0.5mm. Ligne continue : profil

numérique. Ligne pointillée : profil expérimental.

quement 12 plans sont pris pour réaliser la moyenne numérique. La composante de vitesse u est

largement supérieure à v. Sur la droite d’équation X = −8.5mm, une forme de gaussienne est

visible pour la composante de vitesse u. Le pic de cette gaussienne est aux alentours du point

d’allumage et possède une vitesse d’environ u = 1.3m/s. Sur la droite d’équation Y = −0.5mm,

la composante de vitesse u varie progressivement d’environ 1m/s à 2.3m/s. Quelle que soit la

droite observée, la composante de vitesse v est très faible, toujours inférieure à 0.5m/s.

Les profils de la richesse sont aussi tracés pour ces mêmes droites, figure 5.19.

La forme de gaussienne visible sur la figure 5.17 pour la composante de vitesse u se re-
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Fig 5.19 – Profil de la richesse moyenne le long des droites X = −8.5mm et Y = 0.5mm. Ligne

continue : profil numérique. Ligne pointillée : profil expérimental.

trouve sur le profil de richesse le long de la droite X = −8.5mm. Une différence entre le profil

expérimental et le profil numérique le long de la droite Y = −0.5mm est visible. Le mélange est

plus riche en numérique qu’en expérimental au niveau de l’injecteur.

Au niveau du point d’allumage, c’est-à-dire au point de coordonnées xign = −8.5mm et

yign = −0.5mm relativement au centre de la fenêtre de visualisation, la valeur de la vitesse

moyenne est de 1.26m/s et la richesse vaut ϕ = 1.19. Les valeurs obtenues sont bien en accord

avec celles observées dans l’expérience, soit pour rappel une vitesse de 1.134m/s et une richesse

de ϕ = 1.074.

Une des principales difficultés numériques consiste à bien capter l’ouverture du jet afin d’ob-

tenir une stratification correcte et donc une propagation de flamme comparable à l’expérience

pendant la seconde phase de la simulation. Les figures 5.15 et 5.16 montrent que cette ca-

ractéristique est respectée. En effet, l’angle d’ouverture est ici défini comme étant l’angle formé

par l’axe X et l’iso-richesse ϕ = 0.8. Cet angle mesure environ 10̊ sur les champs moyens

expérimentaux et 12̊ sur les champs moyens numériques.

5.5.2 Champs instantanés

Jusqu’à présent, les champs moyens ont été comparés. Cependant, les champs instantanés

sont également importants pour examiner la dynamique de l’écoulement réactif. Ceux-ci sont

représentés pour un cas sur les figures 5.20 et 5.21.

Tout comme sur les champs moyens, l’expansion de la vitesse et de la fraction de mélange

dans les directions transverses sont symétriques par rapport à l’axe du jet. La distribution

spatiale des structures du fluide est proche des résultats expérimentaux. Des corrélations entre

le champ de vitesse et le champ de fraction de mélange sont visibles.

5.5.3 Structures turbulentes

La topologie d’un mélange complexe turbulent peut être mise en évidence grâce au contour

du critère Q. Celui-ci détecte en effet les structures cohérentes du fluide [83]. Le critère Q est le
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Fig 5.20 – Champ instantané de fraction de mélange au moment de l’allumage. Gauche : LES.

Droite : expérimental.

Fig 5.21 – Champ instantané de vitesse au moment de l’allumage. Gauche : LES. Droite :

expérimental.

second invariant du tenseur des déformations. Il est donné par :

Q =
1

2
(ΩijΩij − SijSij) , (5.16)

avec Ωij =
1
2(uij − uij) et Sij =

1
2(uij + uij).

L’intérieur d’une structure tourbillonnaire est défini pour Q > 0. Une iso-surface instantanée

du critère Q coloriée par la vitesse est représentée sur la figure 5.22. Celle-ci souligne bien

l’instationnarité du jet et sa turbulence.

Sur cette figure, un premier tourbillon de forme toröıdale se forme près de l’entrée ainsi qu’une

partie d’un second. Ensuite, les structures deviennent irrégulières, les tourbillons toröıdaux sont

cassés et évoluent en filaments qui s’étendent rapidement dans les directions transverses. Le

maillage du côté droit de la bôıte est plus grossier ce qui explique que les structures sont moins

bien captées dans cette région (cf. section 5.2.3).

La vitesse devient de plus en plus rapide en s’éloignant de l’entrée. En effet, lorsque l’allumage

prend place, l’injection a déjà été stoppée depuis 17ms. Par conséquent, la vitesse du jet est très

faible près de l’injecteur et plus forte du côté droit du domaine.
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Fig 5.22 – Iso-surface du critère Q = 2.105s−2 coloriée par la norme de la vitesse juste avant

l’allumage, à t = 52ms.

5.6 Propagation de la flamme

Afin de pouvoir étudier la propagation de la flamme sans subir de manière notable l’influence

des parois, la propagation du noyau est observée durant 5ms. La phase de combustion est réalisée

pour les six simulations du cas stratifié. Les simulations sont réalisées sur 4096 processeurs et

durent 23 h pour simuler 5ms physique. Pour clarifier les résultats, le temps initial est remis à

t = 0ms au moment de l’allumage.

La mesure de vitesse présentée section 5.4.3 est directement effectuée au cours de la simula-

tion. Les résultats sont enregistrés à chaque milli-seconde. Ces paramètres expliquent la durée

de la simulation, bien plus longue que pour la phase d’injection (pour rappel 45h30 sur 2048

processeurs).

5.6.1 Effets de la stratification

Dans le chapitre précédent, la flamme était influencée uniquement par l’étirement et la

stratification en richesse. Dans cette section, la turbulence et la topologie du jet sont deux

nouveaux paramètres. L’intérêt de la présente section est d’essayer de déterminer l’influence de

la stratification par rapport aux effets de la turbulence.

Pour cela, deux calculs homogènes sont réalisés, un à la richesse ϕ = 0.8 et l’autre à la

stœchiométrie, ϕ = 1.0. Contrairement aux cas stratifiés, les gaz initialement présents dans la

chambre de combustion et ceux qui y sont injectés présentent la même richesse. Les paramètres

de la turbulence choisis pour les cas stratifiés sont maintenus pour les cas homogènes.

Dans un premier temps, la forme de la flamme est analysée grâce au coefficient d’asymétrie

présenté dans la section 4.5.3. Pour rappel, ce coefficient correspond au rapport de la plus grande

distance entre deux points situés sur l’axe X, Lx, sur la plus grande distance entre deux points

situés sur l’axe Y , Ly. L’évolution temporelle de ce coefficient est représentée sur la figure 5.23.

Le cas stratifié est comparé aux deux cas homogènes, au cas expérimental ainsi qu’à une forme

fictive qui correspond à l’élongation de la flamme homogène stœchiométrique sur l’élongation de

la flamme homogène pauvre. Cette courbe fictive donne une approximation du rapport maximal
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que la flamme stratifiée pourrait atteindre.

Fig 5.23 – Coefficient d’asymétrie en fonction du temps pour les différents cas.

Pour les flammes homogènes, le coefficient d’asymétrie est égal à 1 si la flamme se propage

librement dans un domaine au repos. Dans le cas actuel, la vitesse du jet ainsi que la turbulence

introduite dans le domaine entrâınent un écart sur cette valeur. Cet écart permet de différencier

l’effet de la stratification des autres paramètres.

Sur la figure 5.23, les coefficients d’asymétrie des deux cas homogènes augmentent avec le

temps. La différence de vitesse entre la direction axiale et les directions transverses est la cause

de cette augmentation. Le jet ayant été stoppé avant la fermeture de la boite, les vitesses les plus

fortes sont situées du côté droit du domaine. Plus le noyau de flamme évolue, plus le mélange qu’il

rencontre sur le côté droit est rapide. La vitesse du côté gauche demeure quasiment inchangée

au cours du temps. En outre, la forme de la bôıte privilégie naturellement la propagation dans

la direction axiale.

A chaque instant, le coefficient du cas stratifié est plus grand que ceux des cas homogènes.

L’explication peut être vue de la manière suivante : après quelques milli-secondes, des poches

de mélange riche sont toujours présentes le long de l’axe longitudinal. Au même instant, le

noyau de flamme rencontre des mélanges de plus en plus pauvres dans les directions transverses.

Ainsi, la vitesse de déplacement est plus faible dans la direction transverse que dans la direction

longitudinale.

Le coefficient du cas stratifié simulé demeure dans l’intervalle [rexp − δr; rexp + δr] avec rexp
la valeur moyenne du coefficient obtenu à partir des données expérimentales et δr son écart

type. Une centaine de tirs expérimentaux a été réalisée pour calculer la valeur moyenne rexp
du coefficient expérimental. Les écarts types obtenus expérimentalement sont donnés dans le

tableau 5.4.

Temps (ms) 1 2 3 4 5

δr × 102 8.31 9.47 9.90 9.15 10.32

Tableau 5.4 – Valeurs des écarts types expérimentaux.

Les valeurs du coefficient d’asymétrie du cas stratifié sont notablement inférieures à celles du

coefficient fictif, qui est nettement plus élevé que tous les autres. Dans le chapitre précédent, un
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mouvement au sein des gaz brûlés a été mis en évidence. Il a été montré que ce mouvement était

responsable d’une plus faible déformation qu’attendue. Cela semble aussi se révéler vrai dans le

cas présent turbulent. Cependant, il est difficile de différencier les fluctuations de vitesse des gaz

frais, les effets de l’étirement de la dynamique présente dans les gaz brûlés, comme montré sur

la figure 5.24.

(a) ϕ = 0.8 (b) stratifié (c) ϕ = 1

Fig 5.24 – Champs instantanés de vitesse à t = 5ms. Impossibilité de différencier le

mouvement dû à la vitesse initiale de celui impliqué par la stratification.

Sur la figure 5.25, des champs instantanés de vitesse d’un cas stratifié sont comparés à ceux

des cas homogènes à différents instants. Sur ceux-ci, les gaz brûlés sont masqués. En effet, dans

l’expérience, il est impossible de voir ce qu’il se passe dans les gaz brûlés. Le bleu foncé ne

correspond donc pas à une richesse ϕ < 0.6 mais au noyau de gaz brûlés.

La similarité des formes et dimensions des flammes à t = 1ms semble être due à l’initialisation

du noyau. Ces figures confirment que le comportement de la flamme stratifiée est compris entre

ces deux richesses. La flamme pauvre de richesse ϕ = 0.8 se propage bien plus lentement.

Pour cette richesse, la vitesse du fluide est faible comparée aux autres cas. Au contraire, pour

la flamme stœchiométrique, soit ϕ = 1.0, la flamme se propage tellement vite qu’il n’est pas

possible d’accéder à son intégralité dans la fenêtre de visualisation.

La richesse semble avoir une influence sur la vitesse du jet. En effet, plus le mélange est riche,

plus le fluide situé à droite de la flamme est rapide. De même sur le côté gauche, même si cela

est moins remarquable à cause de la vitesse opposée du jet à l’instant d’allumage. Dans tous les

cas, les flammes commencent à s’allonger dans la direction axiale à partir de t = 2ms.

5.6.2 Champs instantanés

L’évolution temporelle des champs de vitesse et de richesse pour une des simulations est

visible sur les figures 5.26 et 5.27. Il faut préciser qu’il s’agit de sections 2D d’un front de

flamme 3D.

Tout comme dans l’expérience, les déformations locales de la flamme s’amplifient avec le

temps. Ces plissements sont dus à la turbulence, aux fluctuations de richesse rencontrées par le

front de flamme ainsi qu’aux instabilités intrinsèques de la flamme.

Une comparaison des champs de richesse numérique et expérimental à t = 5ms est donnée sur

la figure 5.28. L’aspect général des champs numérique et expérimental est globalement équivalent

en terme de déformations locales et de taille de cellules. La simulation numérique a tendance à

surestimer la vitesse du fluide. En effet, dans la fenêtre de visualisation, la vitesse maximale ob-

tenue numériquement est de 5.75m/s alors qu’elle n’est que de 4.4m/s dans le cas expérimental.

Les champs observés sont instantanés, ce qui pourrait expliquer ces valeurs, mais la tendance

semble se confirmer sur l’ensemble des six simulations.
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(a) 1ms, ϕ = 0.8 (b) 1ms, stratifié (c) 1ms, ϕ = 1

(d) 3ms, ϕ = 0.8 (e) 3ms, stratifié (f) 3ms, ϕ = 1

(g) 5ms, ϕ = 0.8 (h) 5ms, stratifié (i) 5ms, ϕ = 1

Fig 5.25 – Champs instantanés de combustion homogène et stratifiée.

Il est aussi intéressant de remarquer que dans les deux cas, une poche de mélange riche est

présente au dessus de la flamme, sur le côté droit. La simulation numérique semble ainsi bien

prendre en compte la topologie du jet et de la stratification.

5.6.3 Contours moyens

La flamme sphérique attendue après une milli-seconde n’est pas totalement observable sur

les champs instantanés. C’est pourquoi, tout comme dans la partie injection, les six simulations

avec des spectres turbulents différents sont réalisées. Ainsi, il est aussi possible d’obtenir des

estimations des moyennes d’ensemble dans cette section. La figure 5.29 montre les contours

moyens de la flamme obtenus à chaque milli-seconde.

Les contours moyens permettent d’apporter des précisions sur les constatations visibles sur

les champs instantanés. Nous voyons ici que les résultats attendus sont vérifiés. En effet, le

contour de flamme est bien sphérique après 1ms puis il tend à se propager dans la direction

axiale. Pour rappel, cette direction est privilégiée pour trois raisons. Tout d’abord, il s’agit de la

direction où le mélange le plus riche est présent. Pour les valeurs de richesses considérées, il s’agit

du lieu où la flamme est censée être la plus rapide et partant, se propager le plus rapidement. La

seconde raison est la vitesse initiale du jet. En effet, le flux du jet a été coupé depuis plusieurs
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(a) U (1 ms) (b) φ (1 ms)

(c) U (2 ms) (d) φ (2 ms)

Fig 5.26 – Champs instantanés de vitesse et de richesse d’une combustion stratifiée turbulente.

milli-secondes, mais le fluide n’est pas pour autant au repos dans la bôıte. Par conséquent, la

flamme a tendance à suivre la trajectoire du jet. La dernière raison est la forme de la bôıte. Les

parois sont plus proches dans les directions transverses, la flamme prend donc naturellement la

direction axiale.

La flamme se développe dans un mélange instationnaire. De ce fait, l’évolution de certaines

variables sur son contour est examinée, figure 5.30.

Comme attendu, la flamme passe d’un mélange riche à un mélange pauvre. La présence du

mélange riche après 5ms est toujours visible sur l’axe X. La vitesse absolue et la vitesse du

fluide sont très fortement corrélées. Cette caractéristique est surtout visible sur l’axe X. Du côté

gauche de la flamme, le jet impacte directement le front et empêche celui-ci de se propager. Au

contraire, du côté droit, la flamme et le jet se propagent dans la même direction, ce qui implique

à la fois une plus grande vitesse absolue et une plus grande vitesse du fluide.

5.6.4 Contour 3D

Le dispositif expérimental ne permet pas la réalisation de champs 3D. Cette contrainte n’a

pas lieu d’être avec la simulation numérique. Une iso-surface de la variable de progrès coloriée

par la richesse à t = 5ms est représentée sur la figure 5.31.

Ce contour permet de voir que le mélange riche est uniquement présent sur l’axe X. La
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(e) U (3 ms) (f) φ (3 ms)

(g) U (4 ms) (h) φ (4 ms)

(i) U (5 ms) (j) φ (5 ms)

Fig 5.27 – Champs instantanés de vitesse et de richesse d’une combustion stratifiée turbulente,

suite de la figure 5.26.

richesse du mélange est plus pauvre sur les directions transverses. A ce propos, on peut noter

que la richesse minimale de la bôıte, ϕ = 0.6, est atteinte. Cette différence de richesse associée

à la vitesse du jet explique la forme d’œuf de la flamme.
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Fig 5.28 – Champs instantanés de richesse à t = 5ms. Gauche : numérique. Droite :

expérimental.

Fig 5.29 – Contours moyens de la flamme. Gauche : numérique (six simulations). Droite :

expérimental (100 réalisations).

5.6.5 Analyse de la vitesse de flamme

La méthode de mesure de vitesse par levet-set présentée dans la sous-section 5.4.3 a été

appliquée aux six simulations.

Un diagramme de dispersion représentant la vitesse laminaire en fonction de la richesse

est donné sur la figure 5.32. Sur cette figure, la ligne noire représente la vitesse de flamme

laminaire non étirée donnée par des précédents calculs avec Cantera [34]. Pour le post-traitement

numérique, la gamme de richesse est discrétisée de ϕ = 0.6 à ϕ = 3.0 par pas de 0.048. La vitesse

laminaire est moyennée pour chaque pas de richesse.

De manière générale, les points sont en accord avec la vitesse de flamme laminaire trouvée

avec Cantera. Il est toutefois à remarque que pour 1.0 < ϕ < 1.3, les valeurs sont légèrement

sous-estimées. Le diagramme de dispersion rend compte que la chimie tabulée permet de prédire

une vitesse de flamme correcte.

Cela se voit d’autant plus en examinant les diagrammes de dispersion de toutes les vitesses

laminaires contenues dans le plan XY à chaque milli-seconde, figure 5.33. Tout comme sur le

diagramme de dispersion moyenné, les vitesses sont cohérentes avec celles prédites par Cantera.
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(a) Richesse

(b) Vitesse absolue (c) Vitesse du fluide

Fig 5.30 – Evolution temporelle du contour moyen dans la fenêtre de visualisation, colorié

respectivement par la richesse (a), la vitesse absolue (b) et la vitesse du fluide le long de la

normale (c).

Fig 5.31 – Simulation 3D : iso-surface du contour de flamme, à t = 5ms, coloriée par la richesse.
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Fig 5.32 – Diagramme de dispersion de la vitesse laminaire moyennée en fonction de la richesse

pour différentes milli-secondes.

Fig 5.33 – Diagramme de dispersion de la vitesse laminaire en fonction de la richesse, tracé à

chaque milli-seconde.

Ce graphique fournit en outre une information sur les richesses rencontrées. Les richesses les

plus faibles ne sont pas présentes durant les deux premières milli-secondes.

5.6.6 Influence de la courbure

Sur la figure 5.32, l’étirement n’est pas pris en compte dans le calcul des vitesses de flamme

laminaire par la méthode de level-set. Par contre, la courbe noire résultante de Cantera représente

les vitesses de flamme laminaire non étirée. L’expression de l’étirement est donnée dans l’équa-
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tion (4.17). Ici, seul le terme de droite de cette équation, lié à la courbure, est analysé. L’étirement

tangentiel n’est pas considéré. Le but est donc de déterminer l’influence de la courbure sur la

vitesse de flamme.

Le contour de flamme est déterminé grâce à l’iso-surface de la variable de progrès C = 0.73.

Un tel contour extrait sous Paraview [2] est représenté sur la figure 5.34 à t = 5ms.

Fig 5.34 – Extraction du contour de flamme défini par l’iso-contour de la variable de progrès

C = 0.73.

Ce contour présente une surface rugueuse. Le maillage comporte en effet un nombre impor-

tant de points et l’iso-contour est créé à partir d’une interpolation de la variable sur ceux-ci.

Une analyse directe sur un tel contour se révèle inadéquate. Le contour doit premièrement être

traité pour ensuite être examiné de façon pertinente.

Des filtres sont appliqués à ce contour. Tout d’abord le contour est régularisé puis les normales

à la surface de flamme sont générées. Une surface plus régulière est ainsi obtenue, figure 5.35.

Fig 5.35 – Lissage du contour de flamme grâce à l’application de plusieurs filtres.

L’opérateur de courbure moyenne peut être calculé selon,

H =
1

2
(h1 + h2) , (5.17)

où h1 et h2 correspondent aux inverses des rayons de courbure principaux.

La figure 5.36 représente un aperçu du résultat appliqué à la figure 5.35.
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Fig 5.36 – Champ de courbure sur le contour de flamme.

Le but de cette section est de montrer l’influence de la courbure sur la vitesse de flamme

laminaire. Jusqu’à présent, nous avons réussi à calculer la courbure sur le contour de flamme.

Cependant, le noyau évoluant dans un mélange stratifié, la richesse au niveau du contour de

flamme n’est pas unique, comme nous l’avons déjà vu sur la figure 5.31. Si l’on examine le

contour de flamme colorié par la richesse, visible figure 5.37, le fait que la richesse n’est pas

corrélée avec la courbure devient clair.

Fig 5.37 – Champ de richesse reconstruit sur le contour de flamme.

La gamme de richesse présente sur le front de flamme est très large. Par conséquent, pour

étudier l’influence de la courbure, il devient nécessaire de regarder uniquement une petite gamme

de richesse. La flamme passe d’un milieu relativement riche à un milieu relativement pauvre.

Par conséquent, les richesses présentes sur le contour de flamme évoluent temporellement dans

ce sens. Des diagrammes de dispersion traçant la vitesse de flamme laminaire en fonction de

l’étirement à chaque milli-seconde, pour une petite bande de richesse, sont présentés sur la

figure 5.38.

L’amplitude de la bande est prise égale pour chaque milli-seconde et possède un delta de

0.02. Le tableau 5.5 contient les valeurs des vitesses de flammes laminaires non étirées obtenues

par Cantera.

Les résultats présentés sur les diagrammes de dispersion, figure 5.38, sont en accord avec ces

valeurs à chaque instant. La tendance des différentes courbes est similaire. Plus la courbure est
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(a) 1ms (b) 2ms

(c) 3ms (d) 4ms

(e) 5ms

Fig 5.38 – Diagramme de dispersion de la vitesse laminaire en fonction de la courbure à

différents instants pour des petites bandes de richesse. Les bandes de richesse diffèrent selon le

temps du fait de l’évolution de la flamme dans le mélange stratifié.

positive, plus la vitesse de flamme laminaire diminue. Au contraire, pour une courbure négative,

elle a tendance à augmenter.

Sur les graphes (d) et (e), la différence en fonction de la richesse est clairement visible. Les

vitesses les plus faibles à un étirement donné correspondent aux richesses les plus faibles. La

tendance est un peu moins visible sur les autres graphes.

Pour vérifier cette tendance, le diagramme de dispersion à t = 5ms est retravaillé. La bande
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1ms 2ms 3ms 4ms 5ms

min max min max min max min max min max

ϕ 1.2 1.22 0.9 0.92 0.82 0.84 0.71 0.73 0.64 0.66

sl,0(ϕ)

(cm/s)
40.37 39.54 35.45 36.55 30.37 31.70 22.00 23.06 16.4 18.0

Tableau 5.5 – Vitesses de flamme laminaire non étirée données par Cantera pour les richesses

minimales et maximales étudiées.

de richesse étudiée est divisée en quatre bandes afin d’obtenir une vitesse laminaire moyenne

par bande. Le nouveau scatter-plot ainsi obtenu est tracé sur la figure 5.39.

Fig 5.39 – Courbes de la vitesse laminaire en fonction de la courbure pour des richesses

comprises entre 0.64 et 0.66 à t = 5ms.

La courbe correspondant au mélange les plus pauvres est bien située au dessous des autres.

L’accord avec les valeurs pour une courbure nulle est d’autant plus vraie sur ce graphe.

Une symétrie de la dépendance entre courbure positive et courbure négative est visible. La

contribution de la courbure à la vitesse de flamme laminaire s’annule donc en moyenne, ce qui

explique les bons accords entre vitesse laminaire moyenée et vitesse laminaire non étirée sur la

figure 5.32.

5.6.7 Dynamique dans les gaz brûlés

Dans la section 4.5.7, un mouvement au sein des gaz brûlés a été détecté et analysé. Lors d’une

combustion dans un milieu stratifié en richesse, la vitesse absolue est modifiée sur l’ensemble du

front de flamme. Une dynamique semble apparâıtre dans les gaz brûlés.

Sur une coupe d’un champ de vitesse, où les gaz brûlés ne sont pas cachés, figure 5.40, aucun

mouvement propre ne se distingue.

Le champ initial de vitesse du fluide ne peut pas être soustrait car il est modifié temporelle-

ment par le mouvement de la flamme. Une étude directe de la dynamique présente dans les gaz
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Fig 5.40 – Champ de vitesse dans la fenêtre de visualisation, les gaz brûlés ne sont plus cachés.

brûlés est difficile.

La flamme est analysée au temps t = 4ms à l’aide du modèle présenté dans la section 4.5.7.

L’hypothèse forte de stationnarité à la base du modèle n’est pas valable dans le cas présent.

En effet, la flamme est encore dans ses premiers instants de développement et le milieu dans

lequel elle se développe est complètement instationnaire. Cependant, nous avons vu dans la

section 5.6.1 que l’asymétrie de la flamme semblait moins importante que celle prédite par le

coefficient fictif. Le but est de voir si les équations constituant le modèle peuvent tout de même

être généralisées à des cas moins académiques.

La seconde hypothèse du modèle consiste à supposer que le domaine est divisé en deux

parties, une ”riche” (proche de la stœchiométrie) et une pauvre. Pour chaque partie, une seule

valeur de variable est supposée présente. Dans le cas 3D turbulent, la flamme rencontre à un

même instant des mélanges de richesses différentes. A t = 4ms, la gamme de richesse présente

au niveau du front de flamme est 0.6 ≤ ϕ ≤ 1.7. Par conséquent, les notions de côté riche et de

côté pauvre présentes dans le modèle ne sont plus cohérentes ici. Les notations f pour rapide

(fast) et s pour lent (slow) sont adoptées. Les flammes les plus rapides se situent autour de la

stœchiométrie tandis que les flammes les plus lentes sont au niveau des mélanges pauvres ou

très riches. Le modèle tel qu’il a été présenté dans la section 4.5.7 ne peut pas être directement

appliqué.

La première équation du modèle concerne le saut d’impulsion à travers la flamme (cf.

équation (4.31)),

Ss([ρ]s
2
a)s = Sf ([ρ]s

2
a)f . (5.18)

Les hypothèses du modèle (stationnarité et domaine divisé en deux parties avec valeur de

variable égale tout le long de la partie) n’étant plus valables ici, il est primordial d’examiner

les membres de l’équation de manière indépendante, sans en assurer l’égalité. Dans un premier

temps, le terme [ρ]s2a est analysé.

La gamme de richesse présente sur le contour de flamme est très étendue. Celle-ci est divisée

en plusieurs bandes de ∆ϕ = 0.1, de 0.6 ≤ ϕ < 0.7 à 1.6 ≤ ϕ < 1.7. Les valeurs trouvées

sont comparées aux valeurs théoriques calculées sous l’hypothèse de flamme 1D laminaire en

propagation libre. Les valeurs théoriques (indice th) sont calculées pour la valeur centrale de
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chaque bande selon

([ρ]s2a)th = [ρ]

(
ρFGsL
ρBG

)2

. (5.19)

Les résultats obtenus sont représentés sur la figure 5.41.

Fig 5.41 – Courbes de [ρ]s2a théorique et simulé pour le cas stratifié en fonction de la richesse, à

t = 4ms.

Le but étant de voir si le saut d’impulsion tend à s’homogénéiser sur l’ensemble du front de

flamme, le terme [ρ]s2a doit être multiplié par la surface. Pour le calcul des valeurs théoriques,

les valeurs trouvées précédemment sont multipliées par les surfaces issues du cas 3D turbulent

La figure 5.42 est obtenue.

Fig 5.42 – Courbes du saut d’impulsion ([ρ]s2a ∗ S) théorique et simulé pour le cas stratifié en

fonction de la richesse, à t = 4ms.
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La seconde équation provient du bilan de masse,

Ss(|ρBGuBG|)s = Sf (|ρBGuBG|)f , (5.20)

Nous avons vu dans la section 4.5.7.3 qu’il était possible d’exprimer la vitesse dans les gaz

brûlés en fonction de la vitesse absolue et de la vitesse laminaire (équation (4.22)). A partir de

cette définition, la valeur théorique est déterminée,

(ρBGuBG)th = ρBG

(
ρFGsL
ρBG

)
+ ρFGsL . (5.21)

Le résultat est tracé sur la figure 5.43.

Fig 5.43 – Courbes du bilan de masse (|ρBGuBG|) théorique et simulé pour le cas stratifié en

fonction de la richesse, à t = 4ms.

Comme attendu, les valeurs obtenues dans le cas 3D pour les mélanges très pauvres et très

riches sont supérieures aux valeurs théoriques, à la fois pour le saut d’impulsion comme pour

le débit massique. Au contraire, pour des richesses proches de la stœchiométrie les valeurs sont

inférieures aux valeurs théoriques. On peut alors penser que, tout comme en laminaire, le saut

d’impulsion tend à s’homogénéiser sur le contour de flamme.

La limite côté pauvre entre les flammes ”rapides” et les flammes ”lentes” devient alors claire,

elle se situe à ϕ = 0.85. Du côté riche par contre, cette limite est moins visible. Sur la figure 5.41,

elle est située à ϕ = 1.25, tandis qu’elle est seulement à ϕ = 1.45 sur la figure 5.43.

Afin de mieux préciser cette valeur, le troisième point du modèle est regardé. Celui-ci concerne

le rapport de surface de flamme. Les surfaces de flamme obtenues pour chaque bande sont

répertoriées dans la table 5.6.

Le tableau 5.6 ainsi que la figure 5.42 montrent bien que la proportion de surface de flamme

ayant une richesse supérieure à ϕ = 1.25 est relativement faible comparée au reste de la surface.

La valeur ϕ = 1.25 est donc retenue comme limite côté riche. De plus, à partir de cette valeur

de richesse, la vitesse laminaire de la flamme diminue.

Des valeurs moyennes de [ρ]s2a et de |ρBGuBG| sont calculées, à la fois pour la partie lente et

pour la partie rapide. Le rapport de surface est aussi évalué.
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Richesse Surface (cm2) Richesse Surface (cm2)

0.6− 0.7 1.569 1.2− 1.3 2.302

0.7− 0.8 4.184 1.3− 1.4 1.760

0.8− 0.9 5.658 1.4− 1.5 1.028

0.9− 1.0 4.539 1.5− 1.6 0.181

1.0− 1.1 3.893 1.6− 1.7 0.0395

1.1− 1.2 3.274

Tableau 5.6 – Surface de flamme par bande de richesse de ∆ϕ = 0.1.

Ss/Sf ([ρ]s2a)f/([ρ]s
2
a)s (|ρBGuBG|)f/(|ρBGuBG|)s

1.428 1.735 1.394

Tableau 5.7 – Bilan du rapport de surface calculé (Ss/Sf ) et de ceux obtenus par les deux

équations du modèle.

Les résultats obtenus sont listés dans la table 5.7.

Bien que le cas soit complètement instationnaire, le modèle simplifié donne des résultats en

adéquation avec le rapport de surface réel. En effet, le rapport de surface calculé est compris

entre les deux valeurs obtenues par le modèle. La flamme est observée à t = 4ms, ce qui peut

expliquer les écarts du modèle. Il a été vu dans la section 4.5.7 que la dynamique dans les

gaz brûlés s’installaient après quelques milli-secondes. Il s’agit ici des premiers instants où elle

peut être observée. Lors d’une combustion stratifiée, une dynamique au sein des gaz brûlés est

toujours présente. Le saut d’impulsion essaie de s’homogénéiser sur le contour de flamme, ce qui

réduit l’asymétrie de la flamme.

5.6.8 Etude de la flamme à l’aide des harmoniques sphériques

Les déformations de la flamme par rapport à son rayon moyen sont ici étudiées à l’aide des

harmoniques sphériques. Pour cela, le contour de flamme doit d’abord être reconstruit à l’aide

de ses coordonnées sphériques discrétisées.

La colatitude θ et la longitude φ sont discrétisées à l’aide de corbeilles d’amplitude π/100 rad.

Dans chaque corbeille, les valeurs moyennes du rayon, de la vitesse absolue, de la richesse et de

la vitesse laminaire sont mises en mémoire. Si une corbeille est vide, ce qui peut être le cas aux

extrémités de la flamme, les valeurs des scalaires sont mises à zéro. Le rayon moyen est calculé

à l’aide des deux rayons moyens non nuls les plus proches.

L’expansion du noyau de flamme peut se voir comme une expansion sphérique déformée

par la stratification rencontrée ainsi que par la vitesse initiale du jet. La fonction densité de

probabilité (PDF) du rayon de la flamme instantanée est tracée à t = 5ms sur la figure 5.44.

A cet instant, le rayon moyen est égal à rmoy = 1.61 cm. La PDF est relativement centrée par

rapport à cette valeur. Seul 22% des points possèdent une déformation du rayon par rapport

au rayon moyen supérieure à 20%. Par conséquent, les déformations du front sont considérées

comme faibles par rapport au rayon moyen de la sphère.

Le rayon peut être vu comme une fonction temporelle de la colatitude et de la longitude.

Une esquisse de cette approche est donnée sur la figure 5.45.

Les déformations du front étant faibles par rapport au rayon moyen de la sphère, la fonction
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Fig 5.44 – PDF du rayon de la flamme instantanée à t = 5ms.

Fig 5.45 – Esquisse du contour en tant que déformation d’une sphère. Le rayon devient une

fonction des angles θ et φ ainsi que du temps.

f(θ, φ, t) s’écrit

f(θ, φ, t) =

N∑

n=0

n∑

m=0

′

Pm
n (arm,n cosmφ+ aim,n sinmφ) , (5.22)

où Pm
n sont les fonctions de Legendre associées. Le prime qui apparait dans la somme indique

que le premier terme correspondant à m = 0 est multiplié par 0.5.

Si l’on définit

αn,m =
2n+ 1

2π

(n−m)!

(n+m)!
, (5.23)

les expressions des coefficients de l’équation (5.22) sont,

arm,n = αm,n

∫ 2π

0

∫ π/2

−π/2
f(θ,φ,t)Pm

n (θ) cosmφ cos θdθdλ , (5.24)

aim,n = αm,n

∫ 2π

0

∫ π/2

−π/2
f(θ,φ,t)Pm

n (θ) sinmφ cos θdθdλ . (5.25)
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Les équations 5.24 et 5.25 constituent l’analyse d’un scalaire en harmoniques sphériques. Il

s’agit de la transformée directe tandis que l’équation (5.22) correspond à la transformée inverse.

Grâce aux harmoniques sphériques, les différentes déformations de la flamme peuvent être

quantifiées. En effet, selon les modes n,m conservés, des caractéristiques spécifiques de la flamme

sont obtenues.

(a) 1ms (b) 2ms

(c) 3ms (b) 4ms

(e) 5ms

Fig 5.46 – Evolution temporelle de la forme globale de la flamme décrite par les modes 0 à 3,

coloriée par ϕ.
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Tout d’abord, le rayon moyen de la sphère est obtenu si uniquement le premier mode est

conservé. En ajoutant les premiers modes, de 1 à 3, une forme globale montrant la direction

privilégiée de la flamme est trouvée. L’évolution de la forme globale pour laquelle les modes 0 à

3 sont conservés est donnée sur la figure 5.46 pour un cas instantané.

Concernant la forme de la flamme, l’élongation dans la direction axiale, surtout du côté

droit de la bôıte est clairement visible. De la même manière, l’impact du jet sur l’arrière de

la flamme creuse un trou de plus en plus clair. L’évolution de la flamme sur sa partie arrière

est complètement bloquée et aucune interaction avec la paroi n’aura lieu de ce côté. Une forme

symétrique autour de la direction axiale se met en place, aucune des directions transverses n’est

privilégiée. La présence de poches de gaz est visible, le mélange ne passe pas du plus riche au

plus pauvre de manière régulière. La flamme rencontre de forts gradients. Au cours du temps,

le mélange tend à s’appauvrir ce qui est la tendance attendue.

Les modes suivants servent à la détection des déformations secondaires de la flamme. Ces

modes sont plus petits et ne sont pas clairement visibles. Afin de les analyser tout en gardant

la forme de la flamme, les premiers modes de 0 à 3 sont conservés et les suivants sont multipliés

par 2. Un cas instantané est analysé et colorié par différentes variables à t = 5ms, figure 5.47.

La figure 5.47 démontre que la déformation n’est pas directement corrélée à la richesse de la

flamme. En effet, sur le premier plan, une déformation est clairement visible alors qu’il s’agit de

l’endroit où la flamme est la plus pauvre, ce qui signifie par ailleurs qu’elle est plus sensible à la

turbulence. De plus, la déformation aux endroits où le mélange est le plus riche est loin d’être

la plus importante. Regardons maintenant la surface coloriée par la vitesse laminaire. Le lieu où

la vitesse laminaire est plus grande présente une grande déformation.

La relation entre vitesse et déformation est d’autant plus visible au regard de l’image coloriée

par la vitesse absolue. Toutes les pointes des déformations possèdent des vitesses absolues plus

élevées que le reste de la surface. La vitesse absolue dépend donc à la fois de la vitesse du fluide

et de la richesse.

5.7 Conclusion

Dans un premier temps, l’injection instationnaire d’un mélange riche dans un volume fermé

contenant un mélange pauvre a été effectuée. Le code n’était jusqu’à présent pas adapté pour

traiter des volumes fermés. Par conséquent, l’évolution temporelle de la pression a dû être

prise en compte. De plus, une richesse d’injection équivalente ainsi que les paramètres pour la

turbulence sont déterminés afin de reproduire l’expérience le plus fidèlement possible. Le but

de l’injection était de réaliser un mélange stratifié turbulent dans le domaine. Des exemples de

champs de vitesse et richesse instantanés au moment de l’allumage sont fournis. Des moyennes

d’ensemble ont aussi été effectuées grâce à la réalisation de six simulations et comparées aux

résultats expérimentaux.

L’expansion d’un noyau de flamme dans un tel milieu a ensuite été observée. Afin d’analyser

au mieux les vitesses de flamme, une nouvelle méthode de mesure de vitesse, basée sur la méthode

de level-set, particulièrement bien adaptée aux flammes stratifiées, a été proposée. L’influence

de la courbure sur la vitesse laminaire de flamme a été analysée.

L’évolution temporelle de la forme du noyau a aussi été observée grâce aux harmoniques

sphériques. La forme globale est tout d’abord examinée à l’aide des premiers modes. Il est

ensuite trouvé que les déformations de la flamme, caractérisées par les modes secondaires, sont

directement liées à la vitesse absolue, soit à la vitesse du fluide et à la turbulence présente au

sein du domaine.
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(a) Richesse (b) Vitesse laminaire

(c) Vitesse absolue

Fig 5.47 – Harmoniques sphériques avec les modes multipliés par 2 à partir du 4eme, coloriées

par différentes variables à t = 5ms.

Toutes les simulations présentées dans ce chapitre ont été effectuées avec de la chimie ta-

bulée par la méthode PCM-FPI. Les concordances entre les résultats trouvés et les résultats

expérimentaux montrent bien qu’une telle tabulation est capable de reproduire les principaux

effets de la stratification.
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6.1 Introduction

Dans les chapitres précédents, le développement d’une flamme dans un milieu stratifié en gaz

frais, laminaire et turbulent, a été analysé. L’objectif de cette thèse étant de rendre compte d’un

ensemble de phénomènes présents dans une chambre de combustion de moteur automobile, il

parâıt aussi important de traiter la problématique de la combustion en présence de gaz brûlés. En

effet, des gaz brûlés résiduels provenant du cycle précédent ou bien volontairement réintroduits

dans le cylindre (afin de modifier les caractéristiques de la combustion) peuvent se trouver dans

la chambre. Cette thèse se termine par l’étude du développement d’un noyau de flamme dans

un milieu stratifié par une dilution en gaz brûlés froids. Faute de temps, le développement du

noyau de flamme dans un milieu stratifié par une dilution en gaz brûlés chauds ne pourra pas

être ici abordé.

Un des avantages majeurs de l’implantation de la chimie complexe dans le code de calcul

réside dans la possibilité d’introduire des gaz de composition et de température variables au sein

du domaine. De ce fait, les simulations présentées dans ce chapitre sont uniquement réalisées

avec la chimie complexe. En chimie tabulée, pour une température et une composition initiale

de gaz brûlés données, il serait possible de rajouter une dimension à la table qui serait le taux

d’EGR. Cependant, chaque modification de composition ou de température initiale des gaz

brûlés entrainerait des dimensions supplémentaires.

Toutes les simulations réalisées dans ce chapitre reprennent le domaine et le maillage présentés

dans le chapitre 4, section 4.5.1.1, c’est-à-dire un domaine circulaire de rayon 40 cm et une

177
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discrétisation spatiale de 40µm dans le volume où la flamme évolue. Pour entamer ce chapitre,

les conditions des cas effectués sont présentées. Des simulations en milieu homogène composé

de gaz frais dilués en gaz brûlés (EGR) sont réalisées. Ensuite, des stratifications gaz frais/gaz

frais dilués par des EGR sont analysées. Afin de bien comprendre l’influence des gaz brûlés, des

comparaisons avec des stratifications gaz frais/gaz frais, soit une stratification en richesse, sont

effectuées. Pour finir, une flamme rencontrant une bande de gaz brûlés est observée.

6.2 Présentation des simulations

6.2.1 Dilution en gaz brûlés

Les stratifications étudiées jusqu’à présent portaient sur la richesse du mélange. A présent,

des stratifications par des gaz brûlés froids sont observées dans les limites d’inflammabilité,

incluant ainsi la dilution des gaz frais par des gaz brûlés.

Le taux de dilution peut se définir selon :

τEGR(%) =

(
mEGR

mmélange

)
× 100 , (6.1)

où le mélange fait référence à la masse d’air plus la masse de carburant frais, et non la masse

totale.

Une large gamme de taux de dilution est simulée afin de voir quelles sont les limites d’in-

flammabilité dans de tels mélanges et configurations. Les taux étudiés sont au nombre de huit

et valent : 0, 5, 10, 15, 25, 30, 40 et 50%.

Une unique valeur de la richesse est considérée. Il s’agit de ϕ = 0.95, déjà présente dans le cas

C3 du chapitre 4. L’utilisation de la chimie complexe le permettant, toutes les espèces présentes

dans la composition des gaz brûlés sont prises en compte. Une flamme mono-dimensionnelle

en propagation libre est calculée avec le code de chimie détaillée Cantera [34] afin d’obtenir la

composition des gaz à l’équilibre.

6.2.2 Conditions initiales

Les simulations étant réalisées en chimie complexe, le schéma cinétique semi-détaillé pour la

combustion propane/air développé au cours de cette thèse et présenté en annexe A est utilisé.

Trois types de simulations sont ici réalisées. Dans tous les cas, la température des gaz présents

dans le domaine à l’instant initial est T = 300K. Le comportement de la flamme dans un milieu

homogène constitué de gaz frais dilués par des EGR est observé en premier lieu.

Dans un second temps, la configuration du cas C3 étudié dans le chapitre 4 est reprise.

Pour rappel, le cas C3 fait référence à la propagation d’une flamme stratifiée propane/air dans

un milieu laminaire. Une bande de mélange de richesse ϕ = 0.95 d’épaisseur 4mm est située de

manière symétrique autour de l’axe X. La transition entre ce mélange et le mélange pauvre de ri-

chesse ϕ = 0.6 est effectuée à l’aide d’une tangente hyperbolique d’épaisseur 0.5mm. L’allumage

de la flamme a lieu au centre du domaine, soit dans le mélange de richesse ϕ = 0.95. Le rayon

du noyau de flamme initial est égal à 0.7mm. Dans ce chapitre, la bande de gaz frais de richesse

ϕ = 0.95 est conservée. Le mélange pauvre est remplacé par un mélange de richesse ϕ = 0.95

dilué en gaz brûlés. Les gaz brûlés servant à la dilution sont issus de la combustion d’un mélange

de gaz frais à la température T = 300K possédant la richesse ϕ = 0.95. Le mélange propane/air

non dilué est situé au centre et le mélange dilué sur l’extérieur du domaine. Cette configura-

tion rappelle la méthode de stratification radiale pour les moteurs à combustion où le mélange

air/carburant est situé au centre du cylindre et le mélange d’EGR à sa périphérie [73, 118].
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Pour finir, ces simulations sont comparées à des stratifications de richesse en gaz frais. La

bande de mélange ”riche” reste encore une fois inchangée. Le reste du mélange est calculé pour

contenir un mélange de gaz frais possédant la même quantité de carburant que celle présente

dans les différents mélanges dilués étudiés.

Les fractions massiques du propane et par conséquent les différentes richesses ainsi obtenues

sont répertoriées dans le tableau 6.1.

Cas D0 D1 D2 D3 D4 D5 D6 D7

YC3H8
× 102 5.7290 5.4562 5.2082 4.9817 4.5832 4.4069 4.0921 3.8193

τEGR(%) 0 5 10 15 25 30 40 50

ϕFG 0.95 0.90 0.86 0.82 0.75 0.72 0.67 0.62

Tableau 6.1 – Fraction massique de propane et richesse en gaz frais correspondant aux

différents taux de dilution étudiés.

Afin de différencier les cas présentant une dilution en gaz brûlés de ceux présentant une

stratification en richesse sans dilution, les cas seront respectivement dénommés DxEGR et DxZ .

L’indice Z correspond à la fraction de mélange.

Les profils de la fraction massique de propane le long de l’axe Y sont représentés sur la

figure 6.1 pour les différents cas.

Fig 6.1 – Profils initiaux de la fraction massique de propane le long de l’axe Y pour les

différents cas.

L’initialisation du noyau de flamme est réalisée de manière similaire à celle présentée dans

la section 4.3.2.
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6.3 Propagation d’une flamme avec présence d’EGR

6.3.1 Cas homogènes

Le comportement de la flamme évoluant dans un milieu homogène constitué de gaz frais

dilués en gaz brûlés à la température T = 300K est tout d’abord observé. Le développement de

la flamme est similaire à celui d’une flamme en milieu homogène constitué uniquement de gaz

frais, c’est-à-dire une expansion cylindrique.

Le rayon de la flamme en fonction du taux d’EGR à un instant donné, ici t = 7ms, est

présenté sur la figure 6.2.

Fig 6.2 – Rayon de flamme en fonction du taux de dilution à un instant donné, t = 7ms.

Le rayon évolue de manière linéaire en fonction du taux de dilution. Le coefficient de la

pente est de 5.10−3mm/%. Les taux de dilution supérieurs à 25% ne sont pas représentés sur

la figure 6.2. Cela s’explique par le fait qu’à partir de τEGR = 30%, la flamme s’éteint. Pour

un taux de dilution égal 25%, la flamme montre déjà des difficultés à se propager. En effet, à

t = 7ms, son rayon n’excède pas 3mm alors que le rayon de flamme initial est de 0.7mm.

La simulation du τEGR = 30% est comparable au cas C1 présenté dans la section 4.5.2. Le

noyau commence à se développer mais est contraint de s’éteindre après quelques milli-secondes.

Là aussi, l’extinction semble être due au trop fort taux d’étirement. La richesse du cas C1,

ϕ = 0.6, était proche de la limite pauvre d’inflammabilité du propane. On peut en déduire

que la limite d’inflammabilité d’un mélange dilué en EGR propane/air se situe aux alentours

de 25%. Il parâıt alors peu pertinent de réaliser les simulations homogènes avec des taux de

dilution plus importants.

Dans le chapitre 4, il est montré que des flammes dont la richesse est proche des limites

d’inflammabilité n’arrivent pas à se développer en deux dimensions. La propagation de ces

mêmes flammes ne présente aucune difficulté en une dimension. La difficulté d’allumage en

deux dimensions a plusieurs causes. Tout d’abord, le fort taux d’étirement lors des premiers

instants de propagation, cependant, celui-ci décroit très rapidement. Le second point provient

des pertes thermiques et de la taille du rayon d’allumage. Il existe en effet une notion de rayon

critique en dessous duquel le noyau ne peut subsister. Si le noyau de flamme est trop petit, les
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réactions chimiques ne dégagent pas assez de chaleur pour compenser les pertes de chaleur par

conduction. Pour des flammes propane/air en expansion sphérique à pression atmosphérique, ce

rayon critique est de 0.2 − 0.4mm pour une flamme à la stoechiométrie et 1 − 2mm pour une

flamme pauvre de richesse ϕ = 0.6 [15, 199, 200].

Un moyen pour contourner cette difficulté d’allumage est donc d’établir la flamme dans

un milieu plus riche avant de la laisser se propager dans le milieu dont la richesse est proche

des limites d’inflammabilité. La prochaine section précisera que cela est aussi valable pour des

mélanges dilués en gaz brûlés.

6.3.2 Forme du noyau des cas stratifiés par une dilution en EGR

La stratification à iso-richesse entre la bande de mélange non dilué et le mélange dilué en gaz

brûlés entrâıne une déformation de la flamme. Dans ces deux mélanges, la proportion propane/air

est identique sauf que des gaz brûlés sont présents dans le mélange dilué. Par conséquent, la

fraction massique de propane dans le mélange dilué est inférieure à celle de propane de la bande

de mélange de richesse ϕ = 0.95 non dilué. De plus, les espèces présentes dans les gaz brûlés

ne favorisent pas la combustion. Par conséquent, la vitesse de combustion est diminuée, tout

comme la température.

Cette déformation, visible sur la figure 6.3, est très semblable à celle obtenue lors de la

stratification en gaz frais. Un comportement similaire entre la stratification en gaz frais et la

stratification par un mélange dilué en gaz brûlés est à prévoir.

Fig 6.3 – Contour de flamme du cas D4EGR. Le contour de flamme est tracé à chaque

milli-seconde, de 1 à 7ms.

Afin d’évaluer l’évolution de la déformation en fonction du taux de dilution, le coefficient

d’asymétrie Lx/Ly défini dans le chapitre 4 est tracé en fonction du temps, figure 6.4.

La légère asymétrie, Lx/Ly < 1.05, visible durant les premières milli-secondes est due à

l’initialisation du noyau et est ici considérée comme non significative.

Tout comme pour la stratification en gaz frais, une élongation de la flamme dans la direction

axiale est présente. Le coefficient d’asymétrie prend des valeurs sensiblement supérieures à 1 dès

que la flamme rencontre le mélange dilué. Cependant, les valeurs obtenues pour des taux de

dilutions inférieurs ou égaux à 15% (de D1EGR à D3EGR) restent très faibles, inférieures à 1.1.
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Fig 6.4 – Evolution temporelle du coefficient d’asymétrie pour différents taux de dilution.

A t = 7ms, le coefficient d’asymétrie du cas D4EGR vaut 1.13. Si l’on examine la figure 6.2,

on remarque que le rapport du rayon de la flamme homogène non diluée sur celui de la flamme

homogène diluée à 25% en gaz brûlés froids, au même instant, est égal à 5.2. Tout comme

pour la stratification en gaz frais, la flamme tend à minimiser les efforts qui s’exercent sur elle.

L’asymétrie est moins importante que prévue.

Un autre point visible sur la figure 6.4 est que la flamme peut se propager dans des milieux

dilués à 50% en EGR lorsque la combustion est initiée dans un milieu non dilué. L’établissement

de la flamme dans un milieu non dilué durant quelques milli-secondes permet ainsi la propa-

gation de la flamme dans des domaines dilués plus importants. Le mélange dilué est rencontré

typiquement à partir de 3ms dans les situations étudiées. L’allumage de la flamme dans un

milieu plus favorable à son développement ainsi que la réduction du taux d’étirement repoussent

les limites d’inflammabilité des mélanges dilués en gaz brûlés.

6.3.3 Vitesse de flamme

L’évolution de la vitesse absolue de flamme au niveau des points 1 et 2, figure 4.28, est

représentée sur les figures 6.5 et 6.6. Pour rappel, le point 1 correspond au point de la flamme

situé sur l’axe Y positif, donc rencontrant le mélange dilué en gaz brûlés. Le point 2, quant à

lui, est le point de la flamme situé sur l’axe X, là où le mélange est toujours non dilué.

Chaque courbe tend vers une asymptote. Cependant, celle-ci n’est pas atteinte après 7ms.

La durée physique des simulations a été limitée par les ressources CPU disponibles.

Dans le chapitre 4, le degré de stratification a été étudié en faisant varier la richesse du

mélange contenu dans la bande de mélange ”riche”, cas C3 et C4. Ici, la richesse et la composi-

tion du mélange de la bande centrale restent inchangées. L’étude du degré de stratification est

effectuée en modifiant le taux de dilution du mélange rencontré par la flamme établie.

Cette différence explique les comportements visibles sur les figures 6.5 et 6.6 qui diffèrent de

ceux étudiés jusqu’à présent. En effet, lors de l’étude de la stratification en gaz frais, un écart était

observé sur les valeurs de la vitesse absolue pour les différents cas pendant les premières milli-

secondes. Dans le cas présent, les courbes se superposent jusqu’à t = 2.5ms. Ce temps correspond
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Fig 6.5 – Evolution temporelle de la vitesse absolue pour différents taux de dilution au point 1.

Fig 6.6 – Evolution temporelle de la vitesse absolue pour différents taux de dilution au point 2.

à l’instant où la flamme rencontre pour la première fois la stratification par le mélange dilué en

gaz brûlés le long de l’axe Y . Avant cet instant, la flamme évolue dans un milieu homogène non

dilué.

Que ce soit au niveau de l’axe X où le mélange est non dilué ou au niveau de l’axe Y

où le gradient de dilution est maximal, la tendance des courbes est similaire. Plus le mélange

rencontré est dilué en gaz brûlés, plus la vitesse absolue est lente. La décélération de la vitesse

n’est cependant pas proportionnelle au taux de dilution. A t = 7ms, l’écart entre les courbes

des cas D6EGR et D7EGR est inférieur à celui entre les courbes des cas D5EGR et D6EGR.

Les vitesses laminaires de tels mélanges n’étant pas calculées par des simulations mono-
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dimensionnelles préliminaires, il ne parait pas intéressant de montrer l’évolution de celles-ci. Le

comportement de la vitesse laminaire le long de l’axe Y est comparable à celui de la vitesse

absolue.

6.4 Comparaison avec une stratification en gaz frais

Afin de mieux évaluer le comportement de la flamme lors de sa rencontre avec des mélanges

dilués en gaz brûlés, il parâıt intéressant de comparer celui-ci à celui d’une flamme établie

rencontrant une stratification en gaz frais. Les fractions massiques de propane des mélanges

dilués sont conservées pour déterminer les richesses équivalentes des gaz frais.

6.4.1 Forme de la flamme

Premièrement, le cas dilué à τ = 25% (cas D4EGR) est comparé à son homologue en gaz

frais, soit une richesse de ϕ = 0.75 (cas D4Z). L’évolution temporelle du coefficient d’asymétrie

est représentée sur la figure 6.7.

Fig 6.7 – Evolution temporelle du coefficient d’asymétrie pour le cas D4, rencontrant un

mélange dilué en gaz brûlés ou un mélange de gaz frais plus pauvre.

A tout instant, la courbe de la flamme rencontrant un mélange plus pauvre est située en

dessous de la courbe de la flamme rencontrant un mélange dilué en gaz brûlés. Lorsque la

flamme rencontre une dilution en gaz brûlés, elle éprouve plus de difficulté à se propager que

lorsqu’elle rencontre un milieu plus pauvre contenant la même proportion de carburant que

le mélange dilué. De plus, à t = 7ms, les valeurs de Lx pour les cas D4EGR et D4Z sont

respectivement Lx = 2.76 cm et Lx = 2.92 cm. En plus de présenter une forme plus cylindrique,

la flamme rencontrant un mélange plus pauvre est plus grande (en diamètre). Ces observations

sont cohérentes du fait des vitesses laminaires des deux mélanges. En effet, d’après Cantera [34],

le mélange dilué possède une vitesse laminaire égale à sL = 17.09 cm/s tandis que celle du

mélange de richesse ϕ = 0.75 est sL = 24.93 cm/s. Plus de pertes thermiques sont présentes lors

d’une propagation dans un milieu dilué en EGR.
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Ce même coefficient d’asymétrie est maintenant observé à t = 7ms pour les différents cas

étudiés, figure 6.8.

Fig 6.8 – Valeur du coefficient d’asymétrie pour les différents cas étudiés, à t = 7ms.

Le coefficient d’asymétrie n’est pas proportionnel au taux de dilution. Pour des taux élevés,

le coefficient d’asymétrie continue d’augmenter mais la pente est plus faible. Le comportement

contraire, à savoir un coefficient d’asymétrie bien plus élevé pour des grands taux de dilution,

pouvait être attendu. En effet, plus le mélange est dilué, plus il est difficile pour la flamme de

se propager, comme cela a été vu pour les cas homogènes. De même, plus le taux de dilution

est grand plus la vitesse laminaire de la flamme est petite. Dans tous les cas, l’asymétrie de la

flamme est amoindrie par le fait que la flamme ait été établie dans un milieu non dilué.

Pour les cas stratifiés en gaz frais, le comportement semble plus linéaire. La flamme reste

dans tous les cas moins asymétrique que pour les cas rencontrant une dilution.

6.4.2 Diffusion des espèces et de la température

Il a été vu qu’une des espèces diffusant le plus rapidement était le dihydrogène (H2). Les

champs de cette espèce sont présentés sur la figure 6.9 pour les cas D4Z , D4EGR et D7EGR .

Les champs des deux flammes rencontrant un mélange dilué par des EGR, D4EGR et D7EGR,

sont similaires. Sur l’axe Y , la diffusion du dihydrogène est symétrique par rapport au front de

flamme, défini par l’iso-contour C = 0.73. Au niveau de l’axe X, l’espèce H2 est présente sur

une grande épaisseur. Le niveau de stratification ne semble pas avoir d’influence sur le champ

de dihydrogène.

Le comportement du champ est différent pour le cas stratifié en gaz frais. Il est similaire à

celui du cas C4 du chapitre 4. La diffusion est moins importante car il s’agit d’une stratification

d’un mélange pauvre à un mélange pauvre, contrairement au cas C4 où une stratification d’un

mélange riche à un mélange pauvre était présente. Moins de dihydrogène est donc produit au

cours de la combustion.

Si l’on compare l’épaisseur au niveau de la flamme sur l’axe Y , celle-ci est bien plus impor-

tante lorsque la flamme rencontre un mélange dilué en gaz brûlés.
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Fig 6.9 – Champs de fraction massique du dihydrogène. Gauche : cas D4Z . Milieu : cas

D4EGR. Droite : cas D7EGR. Carré de 8 cm de côté.

L’évolution du profil de température le long de l’axe Y du côté positif est observée pour les

cas D4EGR et D4Z , figure 6.10.

Fig 6.10 – Evolution temporelle de la température le long de l’axe Y positif. Gauche : cas

D4EGR. Droite : cas D4Z .

Sur cette figure, on peut noter que tout comme sur l’axe X, la flamme rencontrant une

stratification en gaz frais possède un diamètre supérieur à la flamme rencontrant un mélange

dilué en gaz brûlés. Cela se voit à partir de t = 5ms, c’est-à-dire quand la flamme rencontre le

mélange dilué ou plus pauvre.

A partir de t = 6ms, les profils de température des cas D4EGR et D4Z entre le centre

du noyau, Y = 0mm et le front de flamme (où règne un fort gradient de température) sont

différents.

De plus, la température de fin de combustion est supérieure pour le cas D4Z , ce qui corrobore

le fait que la flamme est plus rapide.
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6.4.3 Vitesses de flamme

L’évolution temporelle de la vitesse absolue des deux cas observés, D4EGR et D4Z , est tracée

sur la figure 6.11.

Fig 6.11 – Evolution temporelle de la vitesse absolue le long de l’axe Y positif pour le cas D4,

rencontrant un mélange dilué en gaz brûlés ou un mélange de gaz frais plus pauvre.

La flamme évoluant au départ dans le même milieu homogène non dilué de richesse ϕ =

0.95, il est normal de voir les courbes se superposer durant les premières milli-secondes. Les

comportements de la vitesse absolue des deux flammes se distinguent après 2ms. La flamme

évoluant dans un milieu stratifié en gaz frais est plus rapide que celle évoluant dans un milieu

stratifié par une dilution en gaz brûlés. Cette évolution était attendue suite aux premières

analyses effectuées.

A t = 7ms, le ratio de vitesse absolue entre le cas D4Z et le cas D4EGR est égal à 1.27.

La vitesse laminaire est calculée de la même manière que dans le chapitre 4, c’est-à-dire en

prenant la vitesse et la densité correspondant à C = 0.73,

sL =
ρC=0.73

ρu
(sa − uC=0.73) , (6.2)

où l’indice u fait référence aux gaz frais (unburnt).

L’évolution en temps de sL est tracée sur la figure 6.12.

Le comportement de la vitesse laminaire est similaire à celui de la vitesse absolue. Les courbes

sont superposées durant les premières milli-secondes puis diffèrent lors de la rencontre avec le

mélange plus pauvre ou dilué. Les courbes ont l’air de tendre vers une asymptote. Celle-ci semble

plus rapidement atteinte dans le cas présentant une stratification en gaz frais.

Le temps de relaxation théorique est maintenant calculé. Plutôt que de le baser sur la fraction

de mélange, comme cela était fait à présent, il est ici basé sur la fraction massique de propane.

En effet, lors d’une dilution en gaz brûlés, la fraction de mélange reste constante dans tout le

domaine puisqu’elle est basée sur la conservation des atomes. Les cas ayant été créés de telle

sorte que leur champ de fraction massique de propane initial soient les mêmes, il parâıt plus

judicieux de prendre ce critère.
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Fig 6.12 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire le long de l’axe Y positif pour le cas

D4, rencontrant un mélange dilué en gaz brûlés ou un mélange de gaz frais plus pauvre.

L’épaisseur du gradient de stratification, δYC3H8
, est la même pour les cas D4EGR et D4Z ,

δYC3H8
=

YC3H8,max − YC3H8,min

|∇YC3H8
|max

, (6.3)

et vaut ici δYC3H8
= 428.38µm.

La différence entre les deux cas réside dans la vitesse laminaire du mélange dilué et du

mélange le plus pauvre. La flamme 1D en propagation libre réalisée avec Cantera donne une

vitesse laminaire égale à sL = 17.09 cm/s pour le mélange dilué en gaz brûlés, ce qui amène

à un temps de relaxation de τ = 2.51ms. Pour le mélange de richesse ϕ = 0.75 la vitesse

laminaire trouvée est plus rapide, sL = 24.93 cm/s, ce qui implique un temps de relaxation plus

court, τ = 1.72ms. Les temps calculés numériquement sont plus longs que les temps théoriques,

d’environ 3.5ms pour le cas D4EGR et 2ms pour le cas D4Z .

6.4.4 Dynamique dans les gaz brûlés

La dynamique observée dans les gaz brûlés des cas stratifiés présentés dans le chapitre 4 se

produit aussi pour une combustion avec dilution par des gaz brûlés. Cela laisse à penser que le

même type de dynamique que celui observé dans les cas stratifiés en gaz frais à lieu dans les gaz

brûlés. Des lignes de courant vont du mélange le plus riche vers le mélange contenant des gaz

brûlés et empêchent ainsi la flamme de se propager à sa vitesse normale.

Le modèle proposé dans la section 4.5.7 est appliqué aux cas D4EGR et D4Z au temps

t = 10ms.

Tout comme pour le temps de relaxation théorique, la valeur de coupure entre le mélange

”rapide” et le mélange ”lent” est basée sur la fraction massique de propane. La valeur de coupure

est déterminée pour correspondre à la valeur ϕ = 0.65 du cas C3, c’est-à-dire 14.2% de l’écart

entre la fraction massique de propane au point 1 et celle au point 2.

Un récapitulatif des résultats obtenus est donné dans le tableau 6.2.

Le modèle marche relativement bien pour le casD4EGR mais présente de plus grandes erreurs

dans le cas D4Z . Dans le cas D4EGR, la différence entre la vitesse laminaire du mélange non
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Cas sa,f sa,s ubg,f ubg,s

Modèle
D4EGR 1.90 1.33 -0.84 0.18

D4Z 2.60 1.57 -0.12 0.03

Mesuré
D4EGR 1.76 1.29 -0.81 0.40

D4Z 2.02 1.71 -0.57 0.26

Tableau 6.2 – Récapitulatif des valeurs trouvées par le modèle et mesurées pour les cas D4EGR

et D4Z au temps t = 10ms. L’indice f correspond au point ”rapide” et l’indice s au point

”lent”.

dilué et du mélange dilué est assez grande. La flamme est plus asymétrique et le modèle est

plus efficace. Dans le cas D4Z , les vitesses laminaires au point 1 et au point 2 sont plus proches,

respectivement sL = 37.53 cm/s et sL = 24.93 cm/s d’après Cantera. La dynamique dans les

gaz brûlés est moins forte et le modèle a plus de mal à prédire les bonnes vitesses dans les gaz

brûlés.

Il s’agit d’un modèle simplifié comportant des hypothèses fortes. Les effets instationnaires ne

sont pas pris en considération. Lorsque les mélanges rencontrés par la flamme sont plus proches,

l’établissement de la dynamique prend plus de temps. La valeur de coupure devient aussi plus

difficile à déterminer.

6.5 Flamme établie rencontrant des EGR

Une dernière étude différant de celles présentées jusqu’à présent a été réalisée. Le domaine

et le maillage présentés précédemment sont conservés pour cette étude mais les champs initiaux

sont modifiés.

Au départ, le domaine est rempli d’un mélange propane/air de richesse ϕ = 0.8. La procédure

d’initialisation du noyau de gaz brûlés présentée dans la section 4.3.2 est répétée. Seule une

simulation en chimie complexe est observée ici, par conséquent t = 0ms correspond au début de

la simulation. Une fois le noyau et les termes sources établis, des gaz brûlés sont insérés dans le

domaine, à t = 1ms.

Ces gaz sont introduits dans une bande de 2mm d’épaisseur. Celle-ci est située entre 5

et 7mm par rapport au centre du domaine. Les gaz sont à la température des gaz frais soit

T = 300K. Dans ce cas, la flamme ne rencontre pas un mélange dilué, elle s’oppose directement

à un mélange froid non inflammable.

L’évolution temporelle de la fraction massique de propane est donnée sur la figure 6.13.

Deux choses sont visibles sur cette figure. Tout d’abord, la diffusion des gaz brûlés est

observable. En effet, à l’introduction des gaz, le gradient entre la bande de gaz brûlés et les gaz

frais est très raide. Au fur et à mesure, ce gradient s’épaissit à cause de la diffusion des gaz. La

séparation gaz frais/gaz brûlés ne se maintient pas de manière naturelle.

D’autre part, la flamme déforme le gradient de gaz brûlés. Le noyau de gaz brûlés chauds

pousse les gaz frais qui sont présents autour de lui et retarde ainsi la rencontre avec la bande de

gaz brûlés. Jusqu’à t = 6ms, la forme cylindrique de la flamme ne semble pas être affectée par

la bande de gaz brûlés.

Afin d’analyser l’impact de la bande de gaz brûlés sur la flamme, le terme source du propane

est observé, de 1 à 11ms par pas de 2ms. Il est tracé sur la figure 6.14.

Même si la flamme ne semble pas être déformée, la bande de gaz brûlés froids influe sur la
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(a) 1ms (b) 2 ms (c) 3 ms

(d) 4 ms (e) 5 ms (f) 6 ms

(g) 7 ms (h) 8 ms (i) 9 ms

(j) 10 ms (k) 11 ms (l) 12 ms

Fig 6.13 – Champs de fraction massique de propane. Flamme établie rencontrant un gradient

de gaz brûlés.

flamme. Dans une flamme homogène, le terme source est constant au niveau du front de flamme.

Sur la figure 6.14, cette caractéristique semble vérifiée durant les premières milli-secondes. A

partir de t = 7ms, le terme source diminue à l’endroit où la flamme commence à rencontrer le

gradient de gaz brûlés. Ce gradient de gaz brûlés entrâıne une extinction locale de la flamme,

clairement visible sur la figure 6.14 aux temps t = 9ms et t = 11ms.

La flamme commence à déformer le gradient à partir de t = 3ms alors que le terme source

du propane est impacté à partir de t = 7ms. Dans cette configuration, la flamme évolue dans

un milieu homogène mais rencontre un mélange de composition variable. Une vitesse nulle dans

les gaz brûlés est par conséquent attendue. Un champ de vitesse à t = 11ms est représenté sur

la figure 6.15.

Une vitesse apparâıt au sein des gaz brûlés bien que la flamme évolue dans un milieu ho-
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(a) 1ms (b) 3 ms (c) 5 ms

(d) 7 ms (e) 9 ms (f) 11 ms

Fig 6.14 – Champs du terme source de propane. Flamme établie rencontrant un gradient de

gaz brûlés.

Fig 6.15 – Champ de vitesse à t = 11ms. Les lignes de courant présentes dans les gaz brûlés

ont été tracées.

mogène. Le mouvement s’instaure pour contrer la difficulté qu’éprouve la flamme lors de sa

rencontre avec le gradient de gaz brûlés. Le mouvement est moins symétrique que dans les cas

stratifiés sans vitesse initiale étudiés dans le chapitre 4.

6.6 Conclusion

Dans un premier temps, des simulations homogènes de gaz frais dilués par des gaz brûlés

ont été réalisées. Celles-ci ont permis d’approcher la limite d’inflammabilité d’un mélange pro-
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pane/air dilué par des gaz brûlés. Cette limite se situe autour de τEGR = 25%.

Nous avons aussi vu qu’allumer le noyau initial dans un milieu non dilué permettait d’aug-

menter cette limite d’inflammabilité et d’atteindre des mélanges dilués à τEGR = 50%. Tout

comme dans le chapitre 4, la difficulté d’allumage du mélange fortement dilué provient du fort

taux d’étirement ainsi que des pertes thermiques importantes durant les premières milli-secondes.

Une fois ces premières milli-secondes écoulées, de tels mélanges sont inflammables.

Une comparaison entre une stratification par une dilution en gaz brûlés et une stratification

en richesse sans dilution a été effectuée. Nous avons vu que pour une même fraction massique

de propane, la vitesse laminaire du mélange composé de gaz frais est plus rapide que la vitesse

laminaire du mélange dilué par des gaz brûlés. Par conséquent, la flamme stratifiée par un

mélange de gaz frais non dilué est moins asymétrique et plus grande (en rayon) que la flamme

stratifiée par un mélange dilué en gaz brûlés.

Pour finir, une flamme établie rencontrant des EGR est analysée. Nous avons vu que la

flamme modifie la forme du gradient de gaz brûlés mais que ce dernier impacte fortement la

flamme puisqu’il entrâıne une extinction locale de cette dernière. En outre, même si la flamme

évolue en milieu homogène, un mouvement de fluide dans les gaz brûlés commence à se distinguer

et tend à s’opposer à l’extinction locale.

Les travaux présentés ici ont conduit à des analyses non triviales, mais les conclusion sont

encore à considérer avec précaution si l’on cherche à étudier l’influence des gaz brûlés au sein

d’une chambre de combustion d’un moteur. En effet, toutes les simulations sont réalisées avec un

mélange propane/air. Les caractéristiques du propane sont sensiblement différentes de celles des

carburants utilisés dans les moteurs. Il est possible que le comportement qualitatif de la flamme

soit similaire mais les valeurs numériques ne peuvent pas être utilisées comme des références

pour des simulations ou des expériences avec un autre carburant.
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7.1 Conclusions

La combustion se produisant dans un moteur automobile est un phénomène complexe. En

effet, des mélanges de composition et de température variables sont présents au sein de la

chambre de combustion. La flamme rencontre des hétérogénéités qui altèrent sa propagation.

A ce phénomène se greffe l’effet de la turbulence qui modifie notablement le comportement

de la flamme. Afin de mieux dimensionner les chambres de combustion ainsi que d’avoir une

meilleure compréhension sur la manière d’établir le mélange, il parâıt nécessaire d’analyser

chaque phénomène séparément pour comprendre leur influence. Cette thèse s’inscrivait dans ce

sens puisque le but était d’étudier le développement d’une flamme rencontrant un gradient de

concentration (en gaz frais ou en gaz dilués par des EGR). Pour comprendre chaque effet, il a été

décidé d’observer tout d’abord des cas simples laminaires puis d’enrichir l’étude en reproduisant

une expérience de combustion stratifiée turbulente.

La réalisation de cas simples et contrôlés est rendue possible par la simulation numérique.

Afin de bien capter les différents phénomènes, des simulations aux grandes échelles ont été

réalisées avec le code YALES2. La problématique de la stratification a entrâıné des modifications

du code en terme de modélisation de la cinétique chimique. En effet, la chimie tabulée par la

méthode PCM-FPI utilisée dans le code YALES2 jusqu’à présent ne permettait pas de répondre

à l’ensemble des cas à traiter. Un second modèle, nommé chimie détaillée, a été implanté dans

le code de calcul.

La chimie détaillée est connue pour être coûteuse en terme de temps CPU. La taille du

domaine, la durée et le nombre de calculs à réaliser ont été des facteurs limitants. Par conséquent,

seules des simulations 2D ont été effectuées avec ce modèle de cinétique chimique.

Les carburants utilisés dans les moteurs à combustion ayant des formulations relativement

complexes, il a été décidé ici de travailler avec un hydrocarbure plus simple. Le propane étant

connu pour reproduire un certain nombre de caractéristiques des carburants moteur, celui-ci a été

choisi pour l’ensemble des simulations. Un séjour de trois mois à l’Université de Cornell (USA) a

permis la réalisation d’un nouveau mécanisme semi-détaillé pour la combustion propane/air en

collaboration avec le Prof. P. Pepiot. Ce schéma est basé sur des flammes planes prémélangées

en propagation libre dans un milieu laminaire. Il est validé dans la gamme de richesse 0.6 ≤
ϕ ≤ 1.2. Le critère principal lors de la réduction du schéma détaillé est la conservation de la

vitesse laminaire de flamme. Le phénomène d’auto-allumage ne faisait pas partie des cibles de

ce mécanisme et n’a pas été validé dans ces travaux.

193
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Les premières simulations de flammes stratifiées en milieu laminaire ont mis en évidence un

mouvement au sein des gaz brûlés. Ce mouvement n’est pas présent dans des flammes homogènes

et explique la modération de l’asymétrie. Dans le noyau de gaz brûlés, le fluide se déplace des

gaz dont la composition est proche de la stœchiométrie vers les gaz pauvres ou riches possédant

des vitesses laminaires plus faibles. Les conditions des gaz brûlés au niveau du front de flamme

le plus lent sont alors modifiées. De plus, des mélanges ne pouvant pas être allumés en milieu

homogène sont atteignables grâce à un allumage dans un mélange plus riche. Un modèle simplifié

permettant de lier la vitesse absolue de la flamme côté rapide et côté lent avec le rapport de

surface rapide/lent a été établi. De ce fait, il est maintenant possible d’estimer les vitesses au

sein des gaz brûlés. Ces simulations ont aussi montré la capacité du modèle de chimie tabulée

FPI à reproduire le comportement de flammes stratifiées.

Cette conclusion a permis d’utiliser la méthode PCM-FPI pour la réalisation de simula-

tions 3D de flammes stratifiées en milieu turbulent. Ces simulations représentaient un véritable

défi car il s’agissait ici de reproduire une injection instationnaire menant à la réalisation d’un

mélange stratifié [11]. De plus, la propagation d’une flamme dans un domaine fermé devait être

analysée. Le bon jeu de paramètres pour la turbulence ainsi qu’une méthode pour augmenter

temporellement la pression ont dû être identifiés. Une méthode permettant de mesurer la vitesse

laminaire de flamme étirée a été proposée. Celle-ci est basée sur le suivi d’un iso-contour de

la variable de progrès et la prise en considération d’un rapport de densité local. L’influence de

la courbure sur la vitesse de flamme a aussi été montrée. Même si la chimie tabulée semble

répondre de façon incorrecte à de forts taux de courbure, elle est capable de reproduire en partie

le comportement de flammes stratifiées turbulentes. La dynamique dans les gaz brûlés a ensuite

été observée grâce au modèle trouvé précédemment. Un mouvement au sein des gaz brûlés ne

peut plus clairement être détecté à cause de la turbulence et de la vitesse du fluide, cependant,

comme dans les cas laminaires, une homogénéisation de l’impulsion le long du front de flamme

semble se réaliser. L’analyse de la flamme à l’aide des harmoniques sphériques a permis de mon-

trer que les déformations de la flamme étaient corrélées à la vitesse absolue. La limitation de la

chimie tabulée réside par contre dans sa capacité à simuler des mélanges de température ou de

compositions variables.

Par conséquent, la chimie détaillée a été réutilisée dans la dernière partie de cette thèse

pour traiter la problématique de flammes rencontrant des mélanges dilués en gaz brûlés. Les

travaux réalisés en stratification laminaire et turbulente ont permis de valider certains outils et

de développer des modèles pouvant s’appliquer à de telles situations. Seuls des gaz brûlés froids

ont été étudiés dans cette partie. A partir d’un certain taux de dilution, il a été montré que

le mélange n’était plus inflammable en milieu homogène. Du point de vue moteur automobile,

ce taux déterminé avec le propane est à prendre avec précaution puisqu’il dépend du carburant

utilisé. Les conclusions et observations faites sur les flammes stratifiées se propageant dans

un milieu laminaire semblent s’appliquer à des flammes rencontrant des mélanges dilués en

gaz brûlés. Tout d’abord l’élargissement des limites d’inflammabilité. Il a été trouvé que la

difficulté d’allumage des mélanges proches de la limite d’inflammabilité été due au trop fort

taux d’étirement. Cette difficulté peut être surmontée en allumant le noyau initial dans un

mélange inflammable (non dilué) puis en le faisant se propager dans des milieux plus dilués.

La limite d’inflammabilité passe ainsi de τEGR = 25% pour une combustion homogène dans

un mélange dilué à au moins τEGR = 50% pour une combustion allumée dans un milieu non

dilué puis rencontrant une dilution en gaz brûlés. Une comparaison entre une propagation dans

un milieu stratifié en richesse et une propagation dans un milieu stratifié par une dilution en

gaz brûlés a été réalisée. Pour une même fraction massique de propane, la flamme stratifiée par

un mélange de gaz frais est moins asymétrique et plus grande, du fait de sa vitesse laminaire
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plus élevée que le mélange équivalent avec dilution en gaz brûlés. Une dernière étude montrant

une flamme établie rencontrant un gradient de gaz brûlés est effectuée. Dans une telle situation,

la flamme déforme la bande de gaz brûlés qu’elle rencontre. La bande de gaz brûlés joue aussi

un rôle puisqu’une extinction locale de la flamme se produit. Un mouvement au sein des gaz

brûlés semble se créer pour s’opposer à cette extinction locale. Des études plus poussées sont

nécessaires à la compréhension de la propagation du front de flamme dans de tels milieux.

Du point de vue industriel, des informations ont été apportées pour améliorer la forme de la

chambre de combustion ainsi que la façon dont le mélange doit être réalisé au sein de celle-ci.

Afin d’avoir une combustion de meilleure qualité, et par conséquent, un meilleur rendement,

le mélange devrait être réalisé de manière stratifiée avec un allumage dans la partie riche. Le

type d’injecteur devient alors crucial. En outre, la dynamique présente au sein des gaz brûlés

modifie la vitesse du fluide dans les gaz frais. Cette modification a d’autant plus d’impact en

milieu confiné où la vitesse du fluide est modifiée par la présence des parois. Des informations

concernant l’utilisation des EGR ont aussi été apportées.

7.2 Perspectives

Les études présentées ont mené à des conclusions intéressantes à la fois du point de vue

purement scientifique que du point de vue industriel. Ces conclusions ouvrent la porte d’un

champ d’investigations futures.

L’implantation de la chimie détaillée a en effet présenté nombre de difficultés. La principale

résidait dans l’intégration des termes sources chimiques. Une méthode permettant de mieux

répartir le calcul de ceux-ci a été mise au point, et est présentée en annexe C. Cependant, aucun

modèle de sous-maille n’est encore appliqué ce qui restreint la taille des mailles du domaine.

Il pourrait être envisageable d’implanter des modèles tels que celui des flammes épaissies afin

de gagner du temps de calcul et de pouvoir réaliser des simulations en trois dimensions. Une

attention particulière devra être portée à la validation d’un tel modèle puisque celui-ci modifiera

les espèces intermédiaire. Son champ de validité devra donc être vérifié.

Le modèle présenté dans le chapitre 4 pour prédire la dynamique des gaz brûlés est un

modèle simplifié. Il serait intéressant d’aborder le caractère instationnaire de la flamme ainsi que

d’évaluer de manière plus précise l’influence du degré de stratification sur les caractéristiques

de la flamme. En outre, lorsqu’aucune stratification n’est présente, aucune dynamique n’est

observée dans les gaz brûlés. Il serait intéressant de trouver les limites asymptotiques du modèle

quant à cette dynamique.

L’effet mémoire trouvé à la fois dans les expériences [153, 11] et dans les simulations numé-

riques [44] mériterait d’être approfondi. En effet, les techniques expérimentales ne permettent

pas de déterminer la richesse sur le front de flamme. Celle-ci est mesurée légèrement en amont

du front de flamme ce qui peut conduire à un biais au niveau des conclusions. La flamme peut

en effet être considérée plus riche ou plus pauvre qu’elle ne l’est réellement. Du point de vue

numérique, Pires da Cruz et al. [44] mesurent la richesse au niveau du dégagement de chaleur

maximal. Cependant, la diffusion différentielle des espèces induit un gradient de la fraction de

mélange et par conséquent de la richesse au niveau du front de flamme. Une étude de l’influence

de l’endroit où est mesurée la richesse sur les résultats semble constituer une piste envisageable

pour mieux caractériser l’effet mémoire.

Le chapitre 6 ne présente qu’une ébauche des études possibles prenant en compte les gaz

brûlés. Des études similaires où seule la température des gaz brûlés serait modifiée seraient les
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bienvenues. L’effet des gaz résiduels chauds présents au sein d’un moteur à combustion n’a pu

être abordé dans ces travaux de thèse.

De même, les études présentées dans ces travaux ne montrent que des stratifications struc-

turées. Les hétérogénéités présentes dans une chambre de combustion moteur réelle présentent un

caractère bien plus aléatoire [137]. La réponse de la flamme sera susceptible d’être sensiblement

modifiée.

La mise en place de la chimie complexe peut aussi permettre une analyse du comportement de

la flamme en fonction de la composition des gaz brûlés. En effet, dans cette thèse, la composition

des gaz brûlés a été prise comme la composition d’équilibre d’un mélange à une certaine richesse.

La composition des gaz diluants peut être facilement modifiée afin d’étudier la modification du

comportement du front de flamme en fonction de celle-ci.
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197



198 Liste des illustrations

2.15 Propagation d’une flamme laminaire dans un milieu de température hétérogène,
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progrès YC , pour deux définitions de YC . Lorsque H2O est inclus dans la définition
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avec les deux modèles de chimie. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 119

4.33 Evolution temporelle de la vitesse laminaire de flamme pour les cas C3 et C4 au
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4.39 Evolution temporelle des contours de flamme coloriés par la richesse pour le cas
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les cas C3 et C5, réalisés en chimie complexe et en chimie tabulée. Comparaison

avec les données expérimentales. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 131

4.47 Evolution temporelle de la vitesse laminaire au point 2 pour le cas C5, réalisé
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richesse. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 163



202 Liste des illustrations

5.32 Diagramme de dispersion de la vitesse laminaire moyennée en fonction de la ri-
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ont été tracées. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 191

B.1 Illustration d’un volume de contrôle basé sur les noeuds. xp est le barycentre du
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Annexe A

Mécanisme Propane-Air semi-détaillé

No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)

1 2H+M → H2+M 1.146E+20 -1.680 820.030

third-body efficiencies / H2 2.5 / H2O 12.0 / CO 1.9 / CO2 3.8 /

2 O+H2 ⇋ H+OH 5.080E+04 2.670 6292.070

3 O+H+M → OH+M 4.714E+18 -1.000 0.000

third-body efficiencies / AR 0.8 / H2 2.5 / H2O 12.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 2.0

4 OH+H2 ⇋ H+H2O 2.160E+08 1.510 3429.970

5 H2O+M ⇋ H+OH+M 1.912E+23 -1.830 118500.000

third-body efficiencies / AR 0.4 / H2 0.7 / H2O 12.0 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0

6 O+H2O ⇋ 2OH 2.970E+06 2.020 13400.100

7 H+O2(+M) ⇋ HO2(+M) k∞ 1.475E+12 0.600 0.000

k0 3.48E+16 -0.41 -1115.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 1.3 / H2O 14.0 / CO 1.9 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 3.8

8 H+O2 ⇋ O+OH 1.915E+14 0.000 16440.010

9 HO2+O → OH+O2 3.250E+13 0.000 0.000

10 HO2+H → H2+O2 1.660E+13 0.000 822.900

11 HO2+OH ⇋ H2O+O2 2.890E+13 0.000 -496.890

12 HO2+H → 2OH 7.079E+13 0.000 294.930

13 CH+O2 → HCO+O 3.300E+13 0.000 0.000

14 CH2[S]+OH → CH2O+H 3.000E+13 0.000 0.000

15 CH2[S]+O → CO+2H 3.000E+13 0.000 0.000

16 CH2[S]+H ⇋ CH+H2 3.000E+13 0.000 0.000

17 CH2[S]+O2 → CO+OH+H 7.000E+13 0.000 0.000

18 CH2[S]+H2 ⇋ CH3+H 7.000E+13 0.000 0.000

19 CH3+O2 → CH2O+OH 6.865E+01 2.860 10169.930

20 CH3+H(+M) → CH4(+M) k∞ 2.140E+15 -0.400 0.000

k0 3.31E+30 -4.00 2108.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 3.0 /

C2H6 3.0 / CO2 2.0

(continued)
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No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)

21 CH3+O2 ⇋ CH3O+O 6.082E+07 1.540 26390.060

22 CH3+OH ⇋ CH3O+H 7.226E+11 0.000 5483.990

23 CH3+OH ⇋ CH2[S]+H2O 6.440E-08 5.800 -963.910

24 CH3+HO2 → CH4+O2 3.000E+12 0.000 0.000

25 2CH3(+M) ⇋ C2H6(+M) k∞ 6.770E+16 -1.180 653.920

k0 3.40E+41 -7.03 2763.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

third-body efficiencies / AR 0.4 / H2 2.5 / H2O 6.3 / CO 1.9 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 3.8

26 CH3+HO2 → CH3O+OH 1.150E+13 0.000 0.000

27 CH2[S]+CH3 → C2H4+H 2.000E+13 0.000 0.000

28 CH3+O → CH2O+H 8.000E+13 0.000 0.000

29 CH2[S]+CH4 ⇋ 2CH3 1.600E+13 0.000 -570.030

30 CH4+OH ⇋ CH3+H2O 4.160E+04 2.640 2099.900

31 CH4+O ⇋ CH3+OH 6.920E+08 1.560 8484.940

32 CH4+H ⇋ CH3+H2 3.860E+06 2.110 7750.000

33 CH+CH4 → C2H4+H 6.000E+13 0.000 0.000

34 CO+O2 → CO2+O 1.068E-15 7.130 13320.030

35 CO+OH ⇋ CO2+H 1.400E+05 1.950 -1347.040

36 CO+HO2 → CO2+OH 3.010E+13 0.000 23000.000

37 CO+O(+M) → CO2(+M) k∞ 1.800E+10 0.000 2384.080

k0 1.35E+24 -2.79 4191.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

third-body efficiencies / AR 0.5 / H2 2.0 / H2O 6.0 / O2 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 3.5

38 HCO+O2 → CO+HO2 7.580E+12 0.000 409.890

39 HCO+OH → CO+H2O 1.020E+14 0.000 0.000

40 HCO+HO2 → CH2O+O2 1.168E+05 2.010 -4717.020

41 HCO+CH3 → CH4+CO 1.210E+14 0.000 0.000

42 HCO+M ⇋ H+CO+M 1.860E+17 -1.000 17000.000

third-body efficiencies / H2 2.0 / H2O 6.0 / O2 12.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 2.0

43 HCO+H → CO+H2 7.340E+13 0.000 0.000

44 HCO+OH → HOCHO 1.000E+14 0.000 0.000

45 2HCO → CH2O+CO 1.800E+13 0.000 0.000

46 HCO+O → CO2+H 3.000E+13 0.000 0.000

47 HCO+HO2 → CO2+H+OH 3.000E+13 0.000 0.000

48 HCO+O → CO+OH 3.020E+13 0.000 0.000

49 CH+CH2O → H+CH2CO 9.460E+13 0.000 -515.060

50 CH2O+OH ⇋ HCO+H2O 3.430E+09 1.180 -446.940

(continued)
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No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)

51 CH2O+H ⇋ HCO+H2 5.740E+07 1.900 2739.960

52 CH2O+O → HCO+OH 6.260E+09 1.150 2260.040

53 CH2O+CH3 → HCO+CH4 3.636E-06 5.420 998.090

54 CH3O+H → CH2O+H2 2.000E+13 0.000 0.000

55 CH3O+CH3 → CH2O+CH4 1.200E+13 0.000 0.000

56 CH3O+O2 → CH2O+HO2 4.380E-19 9.500 -5500.960

57 CH3O(+M) → CH2O+H(+M) k∞ 6.800E+13 0.000 26169.930

k0 1.87E+25 -3.00 24310.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

58 CH2[S]+CO2 → CH2O+CO 3.000E+12 0.000 0.000

59 HOCHO ⇋ CO2+H2 1.500E+16 0.000 57000.000

60 HOCHO ⇋ CO+H2O 2.300E+13 0.000 50000.000

61 HOCHO+OH → H2O+CO2+H 2.620E+06 2.060 916.110

62 C2H2+OH → CH2CO+H 3.236E+13 0.000 12000.000

63 C2H2+OH → CH3+CO 4.830E-04 4.000 -2000.000

64 C2H2+H(+M) ⇋ C2H3(+M) k∞ 5.600E+12 0.000 2400.100

k0 3.80E+40 -7.27 7220.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 2.0

65 C2H2+O2 → HCCO+OH 2.000E+08 1.500 30099.900

66 C2H2+O → HCCO+H 1.350E+07 2.000 1900.100

67 C2H3+HO2 → C2H4+O2 6.563E+13 -0.540 2221.080

68 CH3+C2H3 → CH4+C2H2 3.920E+11 0.000 0.000

69 C2H3+O2 ⇋ C2H2+HO2 1.340E+06 1.610 -384.080

70 C2H3+H → C2H2+H2 3.000E+13 0.000 0.000

71 C2H3+O2 → CH2O+HCO 4.570E+16 -1.390 1012.910

72 C2H3+OH → C2H2+H2O 5.000E+12 0.000 0.000

73 C2H3+H(+M) → C2H4(+M) k∞ 6.100E+12 0.270 280.110

k0 9.80E+29 -3.86 3320.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 2.0

74 C2H4+CH3 ⇋ C2H3+CH4 6.620E+00 3.700 9500.000

75 C2H4+H ⇋ C2H3+H2 8.420E-03 4.620 2582.930

76 C2H4+H(+M) ⇋ C2H5(+M) k∞ 3.975E+09 1.280 1292.070

k0 4.72E+18 0.00 755.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 2.0
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No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)

77 C2H4+OH ⇋ C2H3+H2O 2.020E+13 0.000 5935.950

78 C2H4+O → CH3+HCO 1.020E+07 1.880 179.020

79 C2H5+O2 → C2H4+HO2 3.000E+20 -2.860 6760.990

80 C2H5+HO2 → C2H6+O2 3.560E+08 0.850 -1072.900

81 C2H5+H(+M) → C2H6(+M) k∞ 5.270E+17 -0.990 1580.070

k0 1.99E+41 -7.08 6685.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 2.0

82 C2H5+C2H3 → 2C2H4 5.765E+14 -0.630 2489.960

83 CH3+C2H5 → CH4+C2H4 1.950E+13 -0.500 0.000

84 C2H5+H → C2H4+H2 2.000E+12 0.000 0.000

85 CH3+C2H5(+M) ⇋ C3H8(+M) k∞ 1.880E+13 0.000 0.000

k0 2.71E+74 -16.82 13060.0

a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700

third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /

C2H6 3.0 / CO2 2.0

86 C2H5+H ⇋ 2CH3 9.854E+11 0.490 -4440.010

87 C2H6+CH3 → C2H5+CH4 1.510E-07 6.000 6047.080

88 CH2[S]+C2H6 → CH3+C2H5 1.200E+14 0.000 0.000

89 C2H6+H ⇋ C2H5+H2 5.540E+02 3.500 5167.070

90 C2H6+OH ⇋ C2H5+H2O 5.800E+07 1.730 1159.890

91 C2H6+O → C2H5+OH 3.550E+06 2.400 5830.070

92 H+HCCO ⇋ CH2[S]+CO 1.100E+13 0.000 0.000

93 HCCO+O2 → CO2+HCO 2.400E+11 0.000 -853.970

94 HCCO+O → H+2CO 8.000E+13 0.000 0.000

95 CH+HCCO → CO+C2H2 5.000E+13 0.000 0.000

96 HCCO ⇋ CH+CO 1.008E+17 -1.000 65190.010

97 HCCO+OH → 2HCO 1.000E+13 0.000 0.000

98 CH2CO+H ⇋ HCCO+H2 2.000E+14 0.000 8000.000

99 CH2CO+OH ⇋ HCCO+H2O 1.000E+13 0.000 2000.000

100 CH2CO+H → CH3+CO 1.100E+13 0.000 3400.100

101 CH2[S]+CH2CO → C2H4+CO 1.600E+14 0.000 0.000

102 CH2CO+O → HCCO+OH 1.000E+13 0.000 8000.000

103 C3H6+O → CH2CO+CH3+H 2.500E+07 1.760 76.000

104 C3H6+H ⇋ C2H4+CH3 4.830E+34 -5.810 18500.000

105 C3H6+O → C2H5+HCO 1.580E+07 1.760 -1216.060

106 C3H6 ⇋ C2H3+CH3 2.730E+62 -13.280 123200.050

107 NC3H7 ⇋ CH3+C2H4 1.007E+41 -8.601 41432.600

108 NC3H7+HO2 → C3H8+O2 3.400E+10 0.279 -57.360

(continued)
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No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)

109 NC3H7 ⇋ H+C3H6 8.870E+39 -8.101 46582.700

110 H+C3H8 ⇋ H2+NC3H7 2.235E+04 3.061 4280.830

111 C3H8+OH → NC3H7+H2O 6.504E+08 1.387 596.560

112 C3H8 ⇋ NC3H7+H 4.526E+16 -0.078 98321.460

113 C2H5+C3H8 → C2H6+NC3H7 2.000E+11 0.000 10400.100

114 C3H8+O → NC3H7+OH 3.263E+04 3.010 3170.650

115 CH3+C3H8 → CH4+NC3H7 6.558E+02 2.856 7038.960

116 C3H6OOH1-2 ⇋ C3H6+HO2 3.534E+13 -0.537 12536.090

117 NC3H7O2 ⇋ C3H6OOH1-2 4.342E+11 0.412 29298.520

118 NC3H7O2 ⇋ NC3H7+O2 1.330E+23 -2.355 38065.010





Annexe B

Détails sur le code YALES2

Ce code, développé au laboratoire du CORIA, est un code LES Low-Mach qui s’applique sur

des maillages non-structurés. Il est basé sur la méthode des volumes finis et est utilisé pour la

réalisation de tous les calculs présentés dans ce manuscrit.

B.1 Discrétisation spatiale

Le code YALES2 est basé sur la méthode des volumes finis. Le domaine doit donc être divisé

en de petits éléments. Le code actuel permet de traiter des maillages non structurés. Différents

types d’éléments peuvent être utilisés pour la réalisation du maillage tels que des triangles ou

des quadrilatères en deux dimensions. Les éléments disponibles en trois dimensions sont les

tétraèdres, les prismes, les pyramides et les hexaèdres.

Les volumes de contrôle, sur lesquels les équations de transport seront intégrées, sont construits

autour de chaque noeud composant le maillage. Un exemple de volume de contrôle est représenté

sur la figure B.1.

Fig B.1 – Illustration d’un volume de contrôle basé sur les noeuds. xp est le barycentre du

volume de contrôle tandis que xp est le noeud de calcul pour ce même volume.

YALES2 utilise un schéma centré aux noeuds. Toutes les valeurs des scalaires, de la pression

et de la vitesse sont collectées au niveau de ceux-ci. Plus de détails concernant la discrétisation

spatiale utilisée sont disponibles dans la thèse de Vantieghem [189].

B.2 Choix des schémas numériques

Plusieurs schémas temporels et spatiaux sont disponibles dans YALES2. Le choix de ceux-ci

est laissé à l’utilisateur.

L’avancement explicite en temps peut être réalisé par des schémas de Runge-Kutta du second,

troisième ou quatrième ordre. Un schéma plus récent, basé sur une combinaison des schémas
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212 Annexe B. Détails sur le code YALES2

Runge-Kutta et Lax-Wendroff, nommé TFV4A [98] est aussi disponible.

En ce qui concerne la discrétisation spatiale, celle-ci peut être effectuée au second ou au

quatrième ordre. La précision spatiale du quatrième ordre est obtenue en augmentant l’ordre

d’interpolation sur les surfaces du volume de contrôle et en réalisant une déconvolution des

valeurs intégrées.

Le choix du solveur servant à la résolution de l’équation de Poisson doit aussi être effectué. Les

solveurs inclus dans YALES2 sont le solveur PCG (pour Preconditioned Conjugate Gradient) [47]

et sa version avec déflation DPCG [128]. Les méthodes BICGSTAB et BICGSTAB(2) sont

également disponibles.

Au cours de cette thèse, il a été choisi de travailler avec le schéma TFV4A et une discrétisation

spatiale du quatrième ordre. Concernant la résolution de l’équation de Poisson, le solveur DPCG

a été utilisé.

B.3 Solveur à densité variable

Le code YALES2 propose de nombreux solveurs. Dans cette thèse, seul le solveur à densité

variable est utilisé. Son principe est brièvement décrit ci-après.

L’avancement en temps est basé sur la méthode de pas fractionné proposé par Chorin [39]

puis Kim et Moin [93]. Cette méthode était à la base proposée pour des fluides incompressibles

mais a été étendue aux fluides compressibles [144]. La vitesse est résolue à chaque pas de temps

soit n, n+1, etc alors que les scalaires, la densité et la pression sont résolus sur des pas de temps

décalés n+ 1/2, n+ 3/2, etc. La méthode de résolution est expliquée ci-après, en se basant sur

un volume de contrôle :

1. Un prédicteur de densité, ρ∗ est calculé à l’aide de l’équation de conservation,

ρ∗ − ρn+1/2

∆t
+ Cn

ρ = 0 , (B.1)

où le terme convectif Cn
ρ est évalué au temps n.

2. Les scalaires sont ensuite avancés, sous leur forme conservative en résolvant de manière

fractionnée l’équation suivante :

(ρφ)∗ − (ρφ)n+1/2

α∗∆t
+ C

n+1/2
ρφ = D

n+1/2
ρφ + S

n+1/2
ρφ , (B.2)

où les termes C
n+1/2
ρφ , D

n+1/2
ρφ et S

n+1/2
ρφ se rapportent respectivement à la convection, la

diffusion et aux termes sources scalaires au temps n+ 1/2.

3. La densité doit ensuite être avancée. Tout d’abord, la densité ρn+3/2 est calculée comme

étant une valeur relaxée comprise entre la valeur prédite, ρ∗, et une valeur issue de

l’équation d’état ρeos. Pour l’équation d’état relative aux gaz parfaits, on a :

ρeos =
P0W

∗

RT ∗
, (B.3)

où le symbole ∗ fait référence aux valeurs trouvées grâce aux scalaires prédits. Pour

rappel, P0 est uniforme dans le domaine. Lors de la simulation d’un domaine fermé, il est

nécessaire de prendre en compte l’évolution temporelle de cette pression. Une méthode

allant dans ce sens est proposée dans la section 5.3.3.

La densité au temps n+ 3/2 est calculée comme un barycentre de ρeos et ρ∗,

ρn+3/2 = αrelaxρeos + (1− αrelax)ρ
∗ . (B.4)
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Le terme α représente un facteur de relaxation servant à s’abstraire des problèmes

numériques survenant lors de la variation brutale de la densité.

La valeur α = 0.7 est typiquement adoptée pour des configurations stationnaires et

établies. La densité ”exacte” compatible avec l’équation d’état n’est pas conservée. Si des

problèmes d’ordre numérique surviennent, cette valeur peut être modifiée. Une valeur de

α = 0.5 semble en effet offrir plus de stabilité.

Grâce à cette valeur estimée, la densité au temps n+ 1 est déterminée ,

ρn+1 =
1

2

(
ρn+1/2 + ρn+3/2

)
. (B.5)

4. Le prédicteur de vitesse est ensuite avancé,

(ρu)∗ − (ρu)n

∆t
+ Cn

ρ = Dn
ρu −∇P

n−1/2
2 , (B.6)

où P
n−1/2
2 est le champ de pression déjà connu. A ce niveau, on remarque que le prédicteur

de vitesse (ρu)∗ ne satisfait pas l’équation de continuité. Par conséquent, une étape de

correction est nécessaire.

5. Pour satisfaire l’équation de continuité, la pression est avancée du temps n−1/2 au temps

n+ 1/2,

∇P
n+1/2
2 =

(ρu)n+1 − (ρu)∗

∆t
+∇P

n−1/2
2 . (B.7)

L’influence de la pression précédente est retirée afin de corriger la vitesse par la nouvelle

valeur de la pression. La vitesse au temps n+1 doit vérifier l’équation de continuité, soit :

∇.(ρun+1) = −
(
∂ρ

∂t

)n+1

≈ −ρn+3/2 − ρn+1/2

∆t
. (B.8)

La pression au temps n+1/2 est estimée par résolution de l’équation de Poisson provenant

des équations (B.7) et (B.8) :

∆(P
n+1/2
2 − P

n−1/2
2 ) =

ρn+3/2 − ρn+1/2

∆t2
− 1

∆t
∇.(ρu)∗ . (B.9)

6. Une dernière étape est réalisée pour corriger la vitesse en prenant en compte le nouveau

gradient de pression. Les scalaires sont eux aussi corrigés, grâce à la nouvelle vitesse

suivant l’équation (B.2).





Annexe C

Fonctionnement général d’un scheduler dynamique

C.1 Principe

Le but d’un équilibrage de charge est de donner à chaque processeur la même quantité de

travail à effectuer. Cela permet de synchroniser les processeurs entre eux, c’est-à-dire qu’ils

effectuent la même tâche au même instant. Dans YALES2, cet équilibrage de charge est effectué

grâce à une double décomposition du domaine [124]. Une première décomposition est réalisée

en découpant le domaine en np sous-domaines de taille égale, np correspondant au nombre de

processeurs. Dans une seconde étape, chaque processeur divise son domaine en sous-groupes

dont le nombre de cellules par groupe est imposé par l’utilisateur. Cette double décomposition

est vraiment performante lorsque toutes les cellules ou noeuds du domaine ont la même quantité

de travail à effectuer.

Malheureusement, cette condition n’est pas toujours vérifiée. En effet, lors de la résolution

des termes sources chimiques, des problèmes raides sont rencontrés, comme montré dans la

section 3.4.3. Les termes sources sont simples à évaluer et sans grand coût CPU dans la partie

gaz frais et gaz brûlés mais sont relativement coûteux en temps dans le front de flamme. Le

temps passé dans le terme source en chaque point pour une itération du cas C3 présenté dans

le chapitre 4 est représenté sur la figure C.1. Les valeurs le long de l’axe Y positif sont extraites

et tracées sur la figure C.2.

Fig C.1 – Champ du temps passé dans le

calcul des termes sources chimiques pour

le cas C3 du chapitre 4.

Fig C.2 – Courbe du coût CPU lors du

calcul des termes sources chimiques le long

de l’axe Y positif, extrait de la figure C.1.

Ces deux images montrent clairement que les processeurs traitant un sous-domaine où le front

de flamme est présent passent beaucoup plus de temps à effectuer le calcul du terme source que

ceux où les gaz sont au repos. Par conséquent, le coût CPU global du calcul est important car

chaque processeur doit attendre que le plus lent ait fini avant de passer à la prochaine étape de

calcul.

Afin de remédier à ce problème, un équilibrage de charge dynamique [65] a été mis en

place dans YALES2 lors du calcul de l’intégration des termes sources. L’idée de cet équilibrage
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dynamique est de répartir le calcul des termes sources. Les points où le front de flamme est

présent, et donc demandant un temps de calcul plus important sont répartis sur l’ensemble des

processeurs, même si cela exige plus de communications MPI. Nous verrons en effet que le temps

passé dans les communications est négligeable par rapport au gain apporté par cette méthode.

C.2 Détails de la mise en oeuvre

Le diagramme représentant l’algorithme implanté dans le code pour la réalisation de l’équilibrage

de charge dynamique pour le calcul des termes sources est donné sur la figure C.3.

Fig C.3 – Schéma de l’algorithme implanté pour créer l’équilibrage de charge dynamique.

Un processeur peut avoir deux rôles : mâıtre ou esclave. Un processeur a le rôle de mâıtre

tandis que les autres sont esclaves. Cependant, le mâıtre peut changer au cours de l’itération.

Si le processeur est le mâıtre, il doit :

1. découper le maillage en de tous petits domaines définis par le paramètre de granularité ;

2. attendre qu’un processeur esclave lui envoie un signal ;

3. récupérer le travail effectué par l’esclave si celui-ci a déjà travaillé pour le mâıtre ;

4i. s’il n’a plus de travail, trois situations s’offrent à lui :

a) pour l’instant aucun processeur n’a été déclaré en tant que nouveau mâıtre. Il doit

alors regarder si l’esclave a déjà été mâıtre durant l’itération. Si tel est le cas, l’esclave
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est placé dans une liste d’attente jusqu’à ce qu’un nouveau mâıtre soit défini. Le

mâıtre se rend ensuite à l’étape 2 ;

b) si aucun processeur n’a été déclaré comme nouveau mâıtre et dans le cas où le proces-

seur esclave n’ait pas encore été mâıtre, il doit dire au processeur esclave qu’il a été

promu au rang de mâıtre et informer tous les processeurs en attente qu’un nouveau

mâıtre a été désigné ;

c) si un nouveau mâıtre a été désigné, il doit envoyer à l’esclave demandant du travail

l’identité du nouveau mâıtre.

4ii. s’il a toujours du travail, envoyer un sous domaine à l’esclave pour qu’il le traite et retourner

ensuite à l’étape 2 ;

5i. si tous les esclaves ne connaissent pas l’identité du nouveau mâıtre, le retour à l’étape 2 est

nécessaire ;

5ii. si tous les esclaves connaissent l’identité du nouveau mâıtre, alors :

a) si le mâıtre n’est pas le dernier mâıtre, le processeur passe à l’état d’esclave ;

b) si le mâıtre est le dernier mâıtre, il envoie un signal à tous les esclaves puis se quitte

lui-même.

Si le processeur est esclave, il doit :

1. dire au mâıtre qu’il est prêt à effectuer du travail ;

2. écouter ce que le mâıtre lui dit, ce qui se réduit à trois possibilités :

a) le mâıtre lui envoie du travail. L’esclave l’exécute puis renvoie les résultats obtenus

au mâıtre. Il repart alors à l’étape 1 ;

b) le mâıtre lui envoie le signal de tout arrêter ;

c) le mâıtre lui envoie l’identité du nouveau mâıtre :

i. si l’esclave est le nouveau mâıtre, il change son état ;

ii. sinon, il retourne à l’étape 1.

Deux points se doivent d’être soulignés. Premièrement, il est capital que plusieurs processeurs

puissent avoir le rôle de mâıtre simultanément. Cela permet aux communications MPI de se

chevaucher et d’éviter que tous les processeurs soient en attente qu’une petite partie d’entre eux

finisse leur travail. Deuxièmement, la taille des petits domaines sur lesquels le calcul est effectué

est dictée par deux paramètres : la taille du schéma cinétique et la latence du réseau.

C.3 Performances

Afin de montrer les performances réalisées grâce à la mise en place d’une répartition dyna-

mique, il est nécessaire de regarder les performances obtenues lorsque la répartition est statique.

La figure C.4 est une belle illustration de ce cas. Elle représente le temps CPU passé dans chaque

processeur pour calculer les termes sources chimiques lorsque l’équilibrage dynamique de charge

n’est pas appliqué.

Cette figure a été obtenue lors de la réalisation d’un calcul sur 128 processeurs de la machine

Antares du CRIHAN. Il est clairement visible que les charges sont mal réparties. En effet, 90%

des processeurs ont une très petite charge CPU (autour de 25 s par itération) alors que 10%

d’entre eux ont une grosse quantité de travail à fournir (jusqu’à 150 s par itération pour le

processeur le plus chargé). Néanmoins, tous les processeurs doivent attendre que le processeur

le plus chargé ait fini son travail avant de passer à l’étape suivante.
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Fig C.4 – Temps CPU nécessaire pour le calcul des termes sources chimiques en fonction du

numéro de processeur, lorsque la répartition dynamique n’est pas active.

Si l’on fait la moyenne du temps CPU, celle-ci est relativement faible, autour de 30 s par

itération (trait rouge pointillé sur la figure C.4). Cette valeur correspond à la valeur atteignable

par un équilibrage de charge dynamique parfait. Cela signifie que que le gain en temps CPU

réalisé avec un équilibrage de charge dynamique peut aller jusqu’à 5.

Un nouveau cas test, celui du bec bunsen, est effectué pour montrer les différents temps

CPU passés dans le calcul des termes sources chimiques en fonction des itérations du calcul.

Le maillage contient 288544 triangles et 177377 noeuds. Le schéma cinétique utilisé est celui de
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Fig C.5 – Comparaison entre la répartition de charge statique et dynamique.

Coffee [41] et la granularité est fixée à 10. Chaque processeur contient 2254 cellules et la seconde

décomposition du domaine créée des groupes de 200 cellules.
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Les résultats obtenus avec et sans répartition dynamique des charges sont représentés sur la

figure C.5.

Deux types de mesures de CPU sont illustrées sur cette figure : premièrement, le temps

CPU maximal sur tous les processeurs ; deuxièmement, le temps CPU moyen passé sur tous les

processeurs.

Sans la répartition dynamique, le temps CPU maximal (ligne noire sur la figure C.5) est

environ 2.5 fois plus grand que le temps CPU moyen (ligne rouge). Les charges sont donc mal

réparties entre les processeurs. Avec la prise en compte de l’équilibrage de charge dynamique, le

temps CPU maximal (ligne verte) et le temps CPU moyen (ligne bleue) sont quasiment confon-

dus. La répartition entre les différents processeurs est donc bien réalisée. Tous les processeurs

possèdent la même quantité de travail à effectuer. De plus, les temps CPU moyens avec (ligne

bleue) et sans (ligne rouge) répartition dynamique sont très proches. Cela signifie que l’algo-

rithme servant à la répartition est très efficace et que les communications MPI sont masquées.

L’extensibilité des répartitions statique et dynamique est ensuite testée. Pour cela, la simu-

lation d’un même maillage est réalisée avec un nombre de processeurs croissant, figure C.6. Ce

test a été effectué sur la machine Turing de l’IDRIS.

Fig C.6 – Scale-up avec ou sans répartition dynamique de la charge.

Sur cette figure, une autre limitation forte de l’approche statique est visible. L’extensibilité est

vraiment faible en statique alors qu’elle est quasiment parfaite lorsque la répartition dynamique

est utilisée.

Pour mieux comprendre ce phénomène, nous allons considérer la situation suivante, qui arrive

quand un domaine donné est coupé en deux par l’algorithme de découpage, figure C.7.

Sur cette figure C.7, les notations FG, FF et BG font respectivement référence aux gaz

frais, au front de flamme et aux gaz brûlés.

Si le découpage est fait de manière orthogonale au front de flamme, cela ne pose aucun

problème. La densité de surface de flamme est inchangée pour chaque partie du domaine. Au

contraire, si la coupe a lieu parallèlement au front de flamme, il est fort probable que les deux

nouveaux sous-domaines possèdent des densités de surface de flamme différentes. Cette différence

de densité implique que la valeur maximale de densité de surface de flamme par processeur peut
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Fig C.7 – Découpage du domaine. Gauche : découpage orthogonal au front de flamme. Droite :

découpage parallèle au front de flamme.

seulement augmenter lorsque le nombre de processeurs s’accroit.

Le problème est que la charge de CPU est directement liée à la densité de surface de flamme

(là où le problème est très raide et le terme source long à calculer). Par conséquent, augmenter

le nombre de processeurs améliore très peu le temps de restitution dans beaucoup de situations.

Cette limitation n’a pas lieu d’être lorsque la répartition dynamique de charge est utilisée.
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[15] S. Bentaleb. Etude du déclenchement de combustion de mélanges air-propane et air-
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commandé turbocompressé à distribution variable. PhD thesis, Université d’Orléans, 2006.
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images de particules. PhD thesis, 1997.

[105] J.-P. Légier, T. Poinsot, and D. Veynante. Dynamically thickened flame large eddy si-

mulation model for premixed and non-premiexed turbulent combustion. Proceedings of

the Summer Programm, Center for turbulent research, Stanford university, pages 157–168,

2000.

[106] T. Leroy. Cylinder Filling Control of Variable-Valve-Actuation equipped Internal Combus-

tion Engines. PhD thesis, Ecole nationale supérieur des mines de Paris, 2010.



BIBLIOGRAPHIE 229

[107] M. Lesieur. Recent approaches in large-eddy simulation of turbulence. New tools in

turbulence modelling, pages 1–28, 1997.

[108] A. Linan and F. A. Williams. Fundamental aspects of combustion. Oxford University

Press, 1993.

[109] F. A. Lindemann, S. Arrhenius, I. Langmuir, N. R. Dhar, J. Perrin, and W. C. McC.

Lewis. Discussion on ”the radiation theory of chemical action”. Transactions of the

Faraday Society, 17 :598–606, 1922.

[110] T. Lu and C. K. Law. A directed relation graph method for mechanism reduction. Pro-

ceedings of the Combustion Institute, 30(1333-1341), 2005.

[111] U. Maas and S. Pope. Simplifying chemical kinectics-intrinsic low-dimensional manifolds

in composition space. Combustion and Flame, 88 (3-4)(239-264), 1992.

[112] H. T. C. Machacon, S. Shiga, T. Karasawa, and H. Nakamura. Effect of egr on the

particulate and its component emissions in a d.i. diesel engine. Journal of MESJ, 3, 1996.

[113] A. Maiboom, X. Tauzia, and J-F. Hétet. Experimental study of various effects of exhaust

gas recirculation (egr) on combustion and emissions of an automotive direct injection diesel

engine. Energy, 33 :22–34, 2008.

[114] A. Majda and J. Sethian. The derivation and numerical solution of the equation for zero

mach number combustion. Combustion Science and Technology, 42 :185–205, 1985.

[115] R. Maly and M. Vogel. Initiation and propagation of flame fronts in lean ch4-air mixtures

by the three modes of the ignition spark. Symposium (International) on Combustion,

17(1) :821–831, 1979.

[116] E. Marble and J. E. Broadwell. The coherent flame model for turbulent chemical reactions.

DTIC Document, 1977.

[117] S. K. Marley and W. L. Roberts. Measurements of laminar burning velocity and markstein

number using high-speed chemiluminescence imaging. Combustion and Flame, 141 :473–

477, 2005.

[118] R. L. Martelli, C. Warren, and W. F. Stockhausen. Stratified Exhaust Residual Engine.

US Patent, 5,918,577.

[119] Y. M. Marzouk, A. F. Ghoniem, and H. N. Najm. Dynamic response of strained premixed

flames to equivalence ratio gradients. Proceedings of the Combustion Institute, 28 :1859–

1866, 2000.

[120] E. A. Mason and L. Monchick. Transport properties of polar gases. Journal of Chemical

Physics, 35 :1676–1697, 1961.

[121] M. Matalon and B. J. Matkowsky. Flames as gasdynanic discontinuities. Journal of Fluid

Mechanics, pages 124–239, 1982.

[122] S. Mathur, P. K. Tandon, and S. C. Saxena. Thermal conductivity of binary, ternary and

quaternary mixtures of rare gases. Molecular Physics, 12 :569, 1967.

[123] J.-B. Michel, O. Colin, C. Angelberger, and D. Veynante. Using the tabulated diffusion

flamelet model adf-pcm to simulate a lifted methane-air jet flame. Combustion and Flame,

pages 1318–1331, 2009.

[124] V. Moureau, P. Domingo, and L. Vervisch. Design of a massively parrallel cfd code for

complex geometries. C. R. Mecanique, (2/3) :141–148, 339.

[125] P. M. Najt and D. E. Foster. Compression-ignited homogeneous charge combustion. Tech-

nical report, 1983.



230 BIBLIOGRAPHIE

[126] S. K. Nambully. A filtered-laminar-flame PDF subgrid scale closure for LES of Premixed

Turbulent Flames. Application to a Stratified Bluff-Body burnir with Differential Diffusion.

PhD thesis, INSA Rouen, 2013.

[127] P-D Nguyen, L. Vervisch, V. Subramanian, and P. Domingo. Multidimensional flamelet-

generated manifolds for partially premixed combustion. Combustion and Flame, 157 :43–

61, 2010.

[128] R. Nicolaides. Deflation of conjugate gradients with applications to boundary value pro-

blems. SIAM Journal on Numerical Analysis, 24(2) :335–365, 1987.

[129] F. Nicoud and F. Ducros. Subgrid-scale stress modelling based on the square of the velocity

gradient tensor. Flow, Turb. Combust., 62 :183–200, 1999.

[130] J. A. Van Oijen and L. P. H. de Goey. Modelling of premixed laminar flames using

flamelet-generated manifolds. Combustion Science and Technology, 161 :113–137, 2000.

[131] M. Olsson and L. Fuchs. Large eddy simulation of the proximal region of a spatially

developing circurlar jet. Phys. of Fluids, 8 :2125–2137, 1996.

[132] S. Osher and R. Fedkiw. Level set methods and dynamic implicit surfaces. Applied

Mathematical Sciences, 153, 2003.
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lentes non-prémélangées. PhD thesis, Université de Rouen, 1996.
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