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k Energie cinétique turbulente m?.s72
M Masse molaire g.mol~!
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R Constante des gaz parfaits, R ~ 8.314 Jmol 1. K1
s Rapport stoechiométrique massique de la réaction,
s =voMo/vrMFp -
Sk Vitesse de flamme laminaire m.s™!
Température K
Vitesse m.s !

T
U
Y Fraction massique d’'une espéce ou d’un élément atomique -
Y, Variable de progrés de la réaction -
Z

Fraction de mélange -



Vil

Lettres greques

X Taux de dissipation scalaire S
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€ Taux de dissipation de la turbulence m2.s73
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T Temps caractéristique turbulent st

Te Temps caractéristique chimique 571

w Taux de consommation st
Indices

i Espéce 1

F Combustible
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P Produit de la réaction

0 Etat initial

eq Etat d’équilibre chimique

mel Mélange

q Quenching

st Stoechiométrie

stag Stagnation

L Lean

R Rich
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Moyennes

Moyenne de Reynolds, @ = Q + @’

Moyenne de Favre, Q = Q + Q", Q = pQ/p
Fluctuation autour de la moyenne de Reynolds

Fluctuation autour de la moyenne de Favre

Nombres sans dimension

Se; Nombre de Schmidt de Iespéce i, S¢; = p/(pD;) -

Le; Nombre de Lewis de I'espéce i, Le; = A/ (pC,D;) -

Da Nombre de Damkdhler, Da = 7,,, /7. -

Re Nombre de Reynolds, Re = pu,d,/ i -
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CFD Computational Fluid Dynamics

CMC Conditional Moment Closure (Klimenko and Bilger, 1999)
CPU Central Processing Unit (s71)

DNS Direct Numerical Simulation

FGM Flame Generated Manifold (van Oijen et al., 2001a)
FPI Flame Prolongation of ILDM (Gicquel et al., 2000)
FTC Flame Tabulated Chemistry

GRI Gaz Research Institut (Bowman et al., 1997)
ILDM Intrinsic Low dimensional Manifold (Maas and Pope, 1992a)
ISAT In Situ Adaptative Tabulation (Pope, 1997)

LES Large Eddy Simulation

PCM Presumed Conditional Moments

PDF Probability Density Function

RANS Reynolds Average Navier Stokes






Préambule

L’énergie nécessaire aux moteurs d’avion est générée par la combustion du kéroséne a
lintérieur d’un foyer aéronautique. Cette orydation d’hydrocarbure est indispensable au
bon fonctionnement de [’avion, mais elle est aussi a l'origine de la formation d’espéces
chimiques polluantes et nocives pour I’homme. Tout comme les autres moyens de trans-

port, l’avion est en partie responsable du changement climatique.

Il y a quelques années, en raison du nombre restreint d’avions et du contournement
des zones urbaines, la production des émissions polluantes par les moteurs aéronautiques
n’était que trés peu considérée.

Aujourd’hui, ces émissions participent, de maniére non négligeable, a la dégradation
environnementale, dont la part des avions est estimée a 3,5 % du forcage radiatif ! total
wssu de toutes activités humaines.

L’augmentation du trafic aérien (environ 5% par an), contraint a diminuer les normes

de pollution et oblige ainsi le constructeur a rendre ses moteurs plus écologiques.

C’est lorganisation de l’aviation civile internationale (OAIC) qui est chargée de dé-
finir les normes d’émissions polluantes 2. Les principauz polluants qui sont éjectés des
foyers aéronautiques, et qui font l’objet de contridle, sont les monozxydes d’azote et leurs
dérivés NOzx, les monoxydes de carbone CO, le dioxyde de carbone CO,, les suies et les

hydrocarbures imbrilés.

L’industrie aéronautique a réalisé d’importants progrés en réduisant considérablement
la consommation de kéroséne et en limitant les émissions d’hydrocarbures et de monozyde
de carbone. Ces améliorations ont principalement été obtenues en diminuant le rapport
entre le débit de combustible et de comburant donc en améliorant la combustion au sein

des foyers aéronautiques. Cependant, un tauz de dilution trop élevé peut entrainer des

Lquantifie une perturbation d’origine extérieure imposée au bilan d’énergie radiative du systéme cli-

matique (W/m?). Exemple : Gaz & effet de serre.
2 Annexe XVI Protection de Uenvironnement Volume II Emission des moteurs d’aviation & la conven-

tion relative & ’aviation civile internationale.



instabilités et des extinctions locales de la flamme, pouvant aller jusqu’a ’arrét complet
du moteur, impliquant de lourdes conséquences. Le constructeur de moteurs d’avion re-
cherche, par conséquent, un compromis permettant la mise en ceuvre de foyers aéronau-

tiques efficaces, plus écologiques tout en assurant leur fiabilité.

Deux azes de recherche et de développement sont utilisés afin d’optimiser les chambres
de combustion :

— les études expérimentales,

— les simulations numériques.

L’outil informatique est de plus en plus sollicité pour la conception des moteurs en
raitson des cotits élévés des prototypes et des techniques de mesures expérimentales et de
la rapidité, toujours croissante, des ordinateurs associée a une amélioration constante des

modeles numériques.

Le travail présenté dans ce manuscrit concerne le développement, la mise en ceuvre et
la validation de nouvelles formulations pour modéliser la combustion turbulente et simuler

des foyers aéronautiques.

Cette thése s’inscrit dans le cadre d’une convention CIFRE, collaboration entre le
CORIA-UMR-CNRS 6614 et SNECMA. Les travaux réalisés auront donc pour vocation

Uapplication a la conception des chambres de combustion aéronautiques.



Introduction

FiG. 1 — Champ de tempéra-
ture moyen d’une flamme sus-

pendue méthane / air.

La simulation des flammes turbulentes au moyen de
I’outil informatique s’est aujourd’hui généralisée. A titre
d’exemple, la figure 1 présente le calcul d’une flamme
turbulente décrochée d’un brileur, réalisé avec une ap-
proche RANS (Reynolds Average Navier Stokes). Cette
flamme est obtenue avec le modéle de combustion déve-
loppé dans ce mémoire en approximativement 1 heure de
calcul. Les résultats permettent d’exploiter la tempéra-
ture, les concentrations d’espéces chimiques, les champs
de vitesse, 'intensité de la turbulence, les zones de ré-
action et toutes autres variables moyennes. Dans la me-
sure oul ces calculs sont représentatifs des phénoménes
physiques et chimiques se produisant dans une flamme
turbulente, les avantages d’un tel outil pour optimiser

les chambres de combustion sont évidents.

Cependant, il est nécessaire de formuler des hypo-
théses afin d’introduire, sous forme mathématique, les
phénoménes physiques et chimiques de la combustion
turbulente. Cette procédure est appelée "modélisation
de la combustion turbulente". Le développement de nou-
veaux modéles est initié par la compréhension de ces

phénoménes au moyen de visualisations et d’analyses de

flammes turbulentes et laminaires.

De Soete (Soete, 1997) définit la combustion comme un ensemble de réactions chi-

miques, dites élémentaires, pour la majorité bimoléculaires, se terminant par I’oxydation

d’un réactif initial appelé combustible (hydrocarbure) par un co-réactif appelé comburant

(O9). Ce processus est finalement -trés- exothermique.



Elle est initiée par un apport d’énergie locale, appelé allumage, puis se développe par
des réactions en chaine. Par exemple, I'oxydation d’un hydrocarbure (méthane, kéroséne)
arrache les atomes d’hydrogéne, ce qui permet la formation d’autres molécules, et ainsi de
suite, jusqu’a atteindre un équilibre chimique avec une majorité de produits de combustion
(Veau (H30), le dioxyde et le monoxyde de carbone (CO2, CO)). Le nombre d’atomes de
carbone dans le combustible et la variation des éléments atomiques (H, C, O, N) dans les
réactifs initiaux multiplient les combinaisons possibles entres atomes, et donc le nombre
de molécules chimiques qui peuvent étre formées pendant la combustion. Plus ce nombre
est élevé, plus le nombre de réactions sera important. Un exemple de schéma cinétique
pour la combustion méthane / air est présenté dans annexe 5 (49 espéces chimiques, 279
réactions élémentaires réversibles). Un tel schéma cinétique sera utilisé dans ce mémoire
pour simuler une chambre de combustion aéronautique. Les réactions chimiques étant
connues, il faut maintenant calculer la vitesse a laquelle vont étre formées les espéces

chimiques.

Les vitesses de formation et de destruction, de chaque espéce chimique, permettent de
calculer le taux de réaction w (en s') (Kee et al., 1996). Ces informations regroupées dans
le terme "cinétique chimique" sont essentielles en combustion. Un cas limite est atteint,
I’équilibre chimique, lorsque les temps de formation des espéces sont infiniment rapides.
Dés que les réactifs sont mis en contact & 1’échelle moléculaire, ils forment instantané-
ment des produits de combustion, sans passer par des espéces intermédiaires radicalaires.
Certains modéles de combustion, par exemple CLE (Combustion Limitée par I'Equilibre)
(Ravet and Vervisch, 1998) sont basés sur cette hypothése de chimie infiniment rapide.
Les concentrations d’espéces et la température sont donc déterminées uniquement avec
la prédiction du mélange. La fraction de mélange, Z, (Burke and Schumann, 1928) est
alors introduite. Cette variable quantifie ’état de mélange entre les atomes du combus-
tible et les atomes du comburant, quelque soit la molécule dans laquelle ils se trouvent.
La fraction de mélange est une quantité locale normalisée et elle peut étre définie avec ou
sans combustion. Dans le combustible pur (sans autre espéce chimique), Z=1, et dans le
comburant pur , Z=0.

A noter, quelque soit le régime de combustion, la fraction de mélange caractérise la

richesse locale ¢ :
7z  (1-1Zg)

1-2) Zgy

Ou Z; est la valeur de la fraction de mélange au point stoechiométrique, c’est-a-dire lors

o=

d’une combustion compléte possible des réactifs.
Sur la figure 2, la température d’équilibre est tracée en fonction de la fraction de mé-

lange (trait) pour la combustion méthane / air. Le résultat est obtenu par minimisation
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F1G. 2 — Température d’équilibre (en Kelvin) en fonction de la fraction de mélange Z.
Combustion méthane / air avec Zg = 0.055. Pointillé rouge : Droite de Burke et Schu-
mann (Burke and Schumann, 1928), Ligne noire : équilibre chimique par minimisation
de la fonction de Gibbs.

de la fonction de Gibbs, I’enthalpie libre. Pour un mélange fixé, ’enthalpie et la pression
sont supposées constantes. Cette définition est comparée a celle initialement proposée par
Burke et Schumann en 1928 (Burke and Schumann, 1928) ou la température et les espéces
chimiques sont supposées étre linéaires avec la fraction de mélange, car les phénoménes

de dissociation ne sont pas pris en compte.

Depuis ces 25 derniéres années, le développement de la chimie détaillée a permis une
modélisation plus réaliste de la combustion turbulente. Des modéles sont apparus, toujours
basés sur le mélange (Peters, 1986) mais permettant de mesurer les effets de chimie non-
infiniment rapide. Une variable d’avancement de la réaction, noté c, permet de mesurer
les écarts a 1’équilibre chimique. C’est un scalaire réactif local et normalisé. A 1’équilibre

chimique il est égal a 1 et dans un mélange de réactifs, il est égal a 0.

Cependant, la prise en compte de la cinétique chimique n’est pas suffisante pour décrire
un front de lamme. En effet, la réaction ne peut se produire que lorsque les réactifs sont
mélangés a ’échelle moléculaire. La diffusion des espéces chimiques est alors un paramétre
tout aussi important que le taux de réaction. Deux types de modélisation de la diffusion
moléculaire sont couramment utilisés :

— une diffusion constante et égale a la diffusion thermique (Le=1)

— une diffusion différentielle, qui tient compte de la diffusion D, propre i une espéce



F1G. 3~ DNS 2D d’une flamme en V prémélangée (¢ =) dans une turbulence décroissante
(Hauguel, 2003). Champs de rotationnel et du taux de réaction (trait épais). Intensité de
la turbulence initiale I = (kY?/S1) = 2.5.

chimique "i" dans un mélange "m" (Kee et al., 1996).
1-Y
Dim = 77—
> X/ Dy;

Les coefficients de diffusion Dy; définissent la diffusion d’une espéce k dans une es-

péce j.

La deuxiéme méthode permet une représentation plus réaliste du front de lamme. Elle
est limitée par la détermination des coefficients Dy; (Hilbert et al., 2004).

Ces phénomeénes chimiques peuvent étre perturbés par de nombreux phénomeénes phy-
siques (rayonnement, perte thermique, turbulence). L’interaction entre la combustion et
la turbulence a longtemps été observée expérimentalement (Takahashi et al., 1996) et
plus récemment numériquement dans des configurations réalistes (Hauguel, 2003). La fi-
gure 3 présente le plissement d’un front de lamme en "V" prémélangé accroché a un fil
chaud dans une turbulence décroissante (Hauguel, 2003). La flamme est simplement plis-
sée au passage des tourbillons les plus gros et éventuellement, localement éteinte lorsque
les tourbillons sont plus petits et encore suffisamment énergétiques. On observe dans ces
simulations des extinctions locales responsables du détachement de paquets de réactifs.
Cependant, de maniére générale, le front de flamme reste continu et ’épaisseur de la zone
de réaction constante et faiblement influencée par les niveaux de turbulence.

[’analyse des résultats expérimentaux et numériques permettent la mise au point de

diagrammes de combustion (Peters, 1986; Borghi and Destriau, 1998) utiles pour classer



les différents régimes de flammes possibles. Cependant, les géométries industrielles sont
complexes et suffisamment grandes pour observer une multitude de régimes & différents
endroits et différents instants. De plus, les régimes de fonctionnement sont variés (par
exemple dans les foyers aéronautiques, ils passent du plein gaz pendant la période de dé-
collage pour aller vers d’autres régimes en altitude) ce qui augmente encore les possibilités
d’avoir des régimes de combustion différents. Finalement, il faut adapter la modélisation

de la combustion turbulente aux cas de fonctionnements les plus généraux possibles.

Les phénomeénes instationnaires physiques et chimiques ont lieu sur une gamme d’échelles
de tailles et de temps extrémement larges (Maas and Pope, 1992b) (voir figure 4).

Temps chimiques Temps physiques
lents L 1s |
(formation du NO thermique)
=2
—— 107s —
intermédiaire €coulement,
_4 transport,
— 10 s — turbulence
-6
—— 10 s —
rapides - ]
(état quasi—stationnaire,
équilibre partiel) e

F1G. 4 — Estimation des temps caractéristiques chimiques et turbulents (Maas and Pope,
1992b).

La résolution des équations de transport dépend du code de calcul utilisé. Il en existe

trois classes qui se différencient par la gamme des échelles résolues et modélisées :

— La DNS, Direct Numerical Simulation, est la résolution instationnaire des équations
de transport "exacte". La taille d’'une maille de calcul, ou cellule, est suffisamment
petite pour capturer les phénoménes instationnaires de la turbulence. Cependant,
la limitation technologique des ordinateurs actuels limite la taille des géométries a

3 ne permettant pas les simulations de chambres de combustion réa-

quelques mm
listes. La chimie détaillée est encore un point faible de ces simulations car la taille des
cellules et le pas de temps sont limités par les temps caractéristiques chimiques. Des

schémas chimiques & une étape sont donc souvent utilisés (Vervisch et al., 2004b) ou



des combustibles légers tels que I'hydrogéne (Mizobuchi et al., 2003). Typiquement,
pour réaliser une DNS de la combustion méthane dans I’air, des mailles de ’ordre
du pum et des pas de temps de 1'ordre de la us sont nécéssaires pour capturer la

dynamique de la cinétique chimique (Lindstedt, 2004).

— La LES, Large Eddy Simulation, consiste a résoudre les équations de transport fil-
trées. Dans le diagramme énergétique de la turbulence (Reveillon, 2003; Moin, 2002),
les gros tourbillons sont simulés alors que les plus petits sont modélisés. La taille
des mailles est alors plus grande que celle de la DNS et la simulation de géométries
complexes devient accessible (Selle, 2004). Cette technique est récente et reste en
développement. Son application & la conception des foyers aéronautiques est envisa-
geable & court terme (10 ans). La taille des mailles de calcul est encore trop grande
par rapport aux échelles de la chimie détaillée et une modélisation de la cinétique

chimique est nécessaire.

— Les méthodes RANS, Reynolds Average Navier Stokes, consistent & résoudre des
équations de transport moyennées. C’est la technique la plus rapide et aujourd’hui
la plus utilisée dans 'industrie. Le développement et la recherche de fermetures pour
les termes liés au transport turbulent n’occupent plus le devant de la scéne depuis
I’apparition de la LES. En revanche, la modélisation de la chimie détaillée reste une
activité importante, car elle peut étre utilisée a la fois en LES et en RANS. Ainsi,
tous les développements proposés dans ce mémoire sont valables pour ces deux ap-

proches.

L’objectif de cette thése est de disposer d’un outil mathématique d’aide & la conception
de foyers aéronautiques. Les temps de calculs et la précision des résultats sont les critéres
retenus pour concevoir un nouveau modéle de combustion turbulente. En termes d’appli-
cations immeédiates, cette thése s’inscrit donc dans le cadre des simulations RANS, avec
introduction de la chimie détaillée. Les phénoménes de prémélange partiel, succeptible de
se produire dans un foyer aéronautique, seront inclus dans la modélisation. Les comporte-

ments chimiques et statistiques des flammes laminaires et turbulentes seront donc étudiés.

Les modéles de combustion turbulente sont nombreux et construits sur des bases dif-
férentes. Ainsi le taux de réaction moyen, qui nécessite une fermeture, peut étre exprimé
par :

— des modeéles arithmétiques (par exemple en fonction de la dissipation scalaire),

— une description géométrique. On retrouve dans cette catégorie les modéles de surface
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[ Pdfs présumées] ‘ Pdfs calculées ‘
LForme de la pdf ?J ‘ Micro—mélange ?‘
M Dissipation scalaire Y 7 ‘ Dissipation scalaire
conditionnée (x|Z)?
ETaux de réaction w? ]

F1G. 5 — Termes modélisés dans les deux approches des fonctions densités de probabilité.

de flamme,
— des modéles introduisant les fonctions de densités de probabilités (Xu and Pope,
2000).

Bien que ces méthodes semblent disjointes, il existe des relations mathématiques entre
chacunes d’elles (Veynante and Vervisch., 2002). Tous les axes de recherche sont alors
possibles et il n’est pas encore démontré qu'une méthode soit plus adaptée qu'une autre.
Le choix se porte sur le type de configuration a étudier. Les surfaces de flamme sont
ainsi largement utilisées dans les moteurs automobiles en raison de la propagation de
front de flamme. La description arithmétique permet d’obtenir des résultats rapides avec
une programmation minime. Les fonctions de densités de probabilités sont les méthodes
retenues dans cette étude pour la simulation des foyers aéronautiques afin d’introduire la
chimie détaillé.

Les comportements statistique et chimique sont donc reliés par la relation exacte :

6= | oP@)ds

e
b= pd/p est la moyenne au sens de favre de la variable instantanée ¢. ¢* est la variable
probabiliste. La fonction de densité de probabilité P quantifie la probabilité de trouver
¢ dans un voisinage de ¢*. P est le paramétre statistique. ¢ est le paramétre chimique
(température, concentrations, taux de réaction d’une espéce chimique).

Il existe plusieurs possibilités pour calculer ¢ et le choix de la détermination de la pdf

P en dépend. Deux alternatives sont envisageables (voir figure 5) :

— Transport de pdfs
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Dans cette méthode, ¢ est calculée par une méthode Lagrangienne, suivie d’une
particule fluide représentative d’une espéce chimique. Les avantages sont la déter-
mination exacte du taux de réaction ainsi que la prise en compte de 1’évolution
temporelle et spatiale d’une espéce chimique. L’opération de moyenne statistique
est obtenue en moyennant temporellement un nombre suffisant de champs de parti-
cules instantanées (20 a 100). Les équations de transport Lagrangiennes des espéces
chimiques sont obtenues mathématiquement a partir de I’équation de transport de
la pdf (Valino, 1998), d’out son nom "transport de pdf". Cependant, cette méthode
nécessite un couplage entre 1’écoulement Lagrangien et Eulerien. Notamment, la
diffusion moléculaire des équations Lagrangiennes est indéterminée et nécessite une
fermeture. Elle est souvent modélisée par un temps turbulent et une relaxation li-
néaire LMSE (Villermaux, 1986). La précision acquise sur le taux de réaction est
alors fortement entachée par la modélisation approximative du micro-mélange. Le
nombre conséquent de particules nécessaire pour calculer les moyennes, implique des
temps de calcul (CPU) importants. Pour cette raison, les schémas cinétiques utilisés
dans cette approche sont réduits ("ILDM" (Maas and Pope, 1992a), basée sur une
formulation mathématique ou "ISAT" (Pope, 1997) organisée sur le stockage des

taux de réaction ; les premiéres itérations sont longues mais rapidement optimisées.)
Pdfs présumeées

Dans cette approche, ﬁ(qﬁ) est présumeée au cours des itérations a partir d’un nombre
limité de moments. Afin de réduire le cotit CPU, nous avons opté pour une tabulation
compléte des formes présumeées des pdfs, ainsi que des variables thermodynamiques
moyennes qui en résultent. Il est donc nécessaire de faire un calcul préliminaire avant
le couplage avec le code de calcul turbulent. Cette méthode est appelée "tabulation
de la chimie". Elle peut étre générée par des flammes laminaires (Peters, 1986),
des PSR Perfectly Stirred Reactor ou encore ILDM (Maas and Pope, 1992a), FPI
(Gicquel, 1999). L’opération de moyenne est alors obtenue par des pdfs dont la forme
est souvent présumée par les deux premiers moments (la moyenne 5 et la variance
¢"?).

Un exemple de pdf présumée a partir d’une fonction beta (Libby and Williams,
1994) est montré sur la figure 6. Elle est capable de reproduire les formes Gaus-
siennes, les simples et les doubles pics de Dirac. Cette méthode est peu cotiteuse
en temps de calcul. Cependant, le maillage doit étre raffiné au niveau de la zone
de réaction, entrainant un léger cotlit supplémentaire en temps de calcul lors de la

tabulation.
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F1G. 6 — Formes de la pdf beta en fonction de sa variable instantanée "c¢" pour différentes

valeurs de ségrégation S = ¢?/(¢(1. — ¢)). La valeur moyenne ¢ est fixée & 0.5.

Différences de résultats entre les deux méthodes :

Les principaux avantages et inconvénients des méthodes de pdfs sont résumés dans le

tableau 1.

Méthode | CPU maillage Avantages Inconvénients
Transport | Long Petit Taux de réaction Modélisation de la
de Pdf déterminé diffusion moléculaire
Pdfs Raffiné proche | Couplage possible entre | Forme présumée de la
présumées | Petit de la zone diffusion moléculaire pdf, modélisation de
de réaction et taux de réaction la dissipation scalaire

TAB. 1 — Récapitulatifs des avantages et inconvénients des méthodes de pdfs.

Les formes présumées du type pdf Beta (Libby and Williams, 1994) d’un scalaire
inerte (la fraction de mélange) ont été comparées a des DNS (Eswaran and Pope, 1988).
Les résultats ont montré des similitudes au passage de la forme modale & bimodale.
Zurbach (Zurbach, 1998) a comparé les pdf présumées multiscalaires réactifs en Beta
avec le transport de pdf. Une représentation réaliste de I’évolution de la pdf dans I’espace
des compositions a été observée.

De plus, les avantages des pdfs présumées sont conservées pour les simulations en LES
alors que pour le transport de pdf, 'augmentation du nombre de mailles rend la méthode
extrémement cotiteuse (voire impraticable) dans le cas de calculs instationnaires.

La méthode des pdfs présumées est donc adoptée dans cette étude pour le calcul des

chambres Snecma.
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Tourbillon

Front de flamme
laminaire

F1G. 7 — Front de flamme turbulent simplemement plissé par la turbulence.

La stratégie étant définie, il reste de nombreuses méthodes pour introduire la cinétique
chimique. Les PSRs ne sont basés que sur les temps caractéristiques chimiques et il n’y
a donc pas de couplage entre la diffusion moléculaire des espéces chimiques et les taux
de réaction. Il en est de méme pour la méthode de tabulation ILDM. Ces méthodes ne
sont donc pas retenues. Une solution consiste a simuler directement le front de flamme
en le supposant laminaire et simplement plissé par ’écoulement turbulent (voir figure
7) (Peters, 1986). Sur la base de cette hypothése, des calculs préliminaires peuvent étre
réalisés sur des flammes laminaires représentatives du front de flamme turbulent. On peut
citer deux régimes de combustion distincts couramment utilisés dans les modélisations du

front de flamme :

Les flammes non-prémélangées dans lesquelles le combustible Produits Produits

et le comburant sont initialement séparés. Par abus de langage, — -

Comburant

elles sont aussi appelées flammes de diffusion. La bougie est un ~ Combustible

Zone de réaction

exemple de flamme non-prémélangée.

Les flammes prémélangées oil le combustible et I’oxydant sont —_—
Combustible Gaz brulés

+
Comburant

mélangés a 1’échelle moléculaire avant de réagir. Elles ont la pro-

priété de se propager vers les gaz frais en les consommant. Zone de réaction

Dans la majorité des chambres de combustion industrielles, foyers aéronautiques com-
pris, le combustible et le comburant sont initialement séparés pour des raisons de sécurité.
Ainsi, tout allumage non controlé est évité. Cependant, le brassage turbulent de I’écoule-
ment et la complexité de la géométrie entraine un régime particulier appelé "combustion
partiellement prémélangée". Il peut s’agir d’'une réaction entre

— deux mélanges de réactifs & deux richesses différentes,
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— d’une dilution des réactifs par les produits de combustion.

Ce régime a été observé dans une DNS d’une flamme jet turbulente hydrogéne / air en
tenant compte de la chimie complexe (Mizobuchi et al., 2003) (voir figure 8). Le scalaire
tracé en couleur est le produit ¢ = VYr - VY, traceur du régime de combustion. Ce
produit est normalisé par la valeur de ¢ dans une flamme laminaire prémélangée a la
meéme richesse. Si ¢ est supérieur a 0 le régime est prémélangé et si il est négatif le régime
est diffusif (Yamashita et al., 1996). Le cadre (figure 8) est un agrandissement dans une
zone ol les deux régimes sont localement présents.

Un exemple d’une flamme partiellement prémélangée laminaire a contre-courant (Hy/He/air)
est présenté sur la figure 9. La température est tracée en fonction de la fraction de mé-
lange Z. Les richesses des prémélanges pauvre et riche sont respectivement Z; = 0.017 et
Zr = 0.14 (Zs = 0.036). Ces mélanges sont constitués de réactifs de produits de com-
bustion et de radicaux (I’avancement de la réaction des mélanges est égal & 0,5). Tous les

détails sur ce type de flamme sont présentés dans la partie 3.

Le choix du régime de combustion des flammes laminaires utilisées pour la tabulation
dépend du régime de la flamme turbulente a simuler. Les variables chimiques et la tempé-
rature d’'une flamme prémélangée turbulente sont idéalement présumées par une flamme
laminaire prémélangée. Similairement, les lammes de diffusion laminaires a contre-courant
sont choisies pour simuler une flamme de diffusion turbulente.

Aujourd’hui, les briileurs industriels sont optimisés afin de favoriser le mélange entre
le combustible et le comburant. Les injecteurs & swirl sont largement utilisés dans ce but.
De plus, les niveaux de turbulence sont élevés et les zones de recirculation nombreuses.
Le régime de combustion n’est donc plus académique (prémélange ou non-prémélangé) et
des phénoménes de prémélange partiel apparaissent de fagon systématique.

Une premiére approche consiste & simuler une collection de flammes partiellement
prémélangées laminaires identiques a celles présentées sur la figure 9. Initialement, un
modéle de combustion basé sur cette tabulation (Rullaud and Vervisch, 2002) a été testé
sur des flammes de di-hydrogéne / air. Une bonne estimation des espéces chimiques et
de la température a été retrouvée mais le nombre conséquent de flammes partiellement
prémélangées a calculer font que cette méthode est cotiteuse en temps de calculs et inex-

ploitable dans les simulations de foyers aéronautiques.

Pour des raisons liées a 'application de nos calculs aux chambres Snecma, géométrie
complexe, coit CPU, nous avons opté pour l'utilisation de flammes prototypes simples,
pour tabuler la chimie.

Un exemple de flamme & contre-courant laminaire monodimensionnelle, appelée flam-
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F1G. 8 — DNS d’une flamme jet turbulente Di-hydrogéne / air (Mizobuchi et al., 2003).
Couleur : ¢ = VYr-VYo normalisé par sa valeur en laminaire, pointillés : valeur négative,
trait plein : valeur positive. Trait noir : mélange steechiométrique.
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F1G. 9 — Fraction massique du dioxygéne en fonction de la fraction de mélange Z d’une

flamme partiellement prémélangée (Hy/ He/air ). Le niveau de prémélange est fizé : cpe, =
0.5 pour les deuzx mélanges (points A et B), Z;,=0.017, Zr=0.014. (conditions limites de

la flamme & contre-courant)
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F1G. 10 — Fractions massiques des espéces chimiques (trait plein) et température (poin-
tillés) en fonction de la fraction de mélange Z d’une flamme (méthane / air) de diffusion

laminaire & contre-courant avec un étirement moyen de 90 s~!
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F1G. 11 — Température mazimale (K) des flammes & contre-courant en fonction de I’ éti-
rement moyen (s '). L’extinction, qui se produil pour des élirements moyens supérieurs
4 ag ~ 240s™', limite le domaine d’évolution de la température, dans la zone stechiomé-

trique, a des valeurs comprises entre 1800 et 2000 K .

melette (Peters, 1986), est présenté sur la figure 10. Les espéces chimiques et la tem-
pérature sont tracées en fonction de la fraction de mélange "Z". Le combustible, ici le
méthane, est en excés du coté riche de la flamme (Z > Z;;). Le comburant est l’air avec la
présence d’oxygéne du coté pauvre de la flamme (Z < Zy;). La température et les produits
de combustion (C'O; et HyO) ainsi que le monoxyde de carbone (CO) sont maximums a
la steechiométrie (Z = Z;; = 0.055). Le monoxyde de carbone (CO) est mojoritairement
présent dans la zone riche de la flamme.

Une collection de flammes laminaires est calculée en augmentant les vitesses d’injec-
tion des réactifs. Ainsi, la connaissance de la fraction de mélange et de I’étirement moyen
permet de retrouver les variables laminaires. Cependant, lorsque 1’étirement augmente, la
température maximale de la lamme diminue jusqu’a un niveau de température trop faible
pour entretenir la réaction, ce qui provoque son extinction (figure 11). Cette extinction
est souvent prématurée, comparée aux conditions réelles des foyers ou la combustion est
rendue plus robuste par les effets instationnaires et les phénoménes de prémélange partiel.
Des observations expérimentales ainsi que des calculs de lammes partiellement prémélan-
gées laminaires (figure 12) montrent qu’il existe une combustion possible méme pour des

étirements moyens supérieurs a ’extinction d’une flamme laminaire non-prémélangée.

Cette difficulté peut étre levée en calculant des flammes prémélangées laminaires pour
plusieurs richesses a la place des flammes & contre-courant. Les extinctions ne limitent
donc plus la tabulation des flammes laminaires. Les accrochages de lammes sont prédits

par la compétition entre les vitesses de flammes turbulentes et les vitesses de I’écoulement.
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F1G. 12 — Température mazimale normalisée en fonction de 1’étirement moyen (s7')

pour différents niveauzr de prémélange partiel dans une flamme a contre-courant laminaire

Hy/He/air.
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F1G. 13 — Fractions massiques des espéces chimiques (trait plein) et température (poin-

tillés) en fonction de la position x (en cm) d’une flamme de prémélange laminaire méthane

/ air stechiométrique se propageant librement.
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Par exemple, Bradley utilise un taux de réaction recalé sur des flammes prémélangées pour
prédire des hauteurs de décollement (Bradley et al., 1990) et des extinctions globales des
flammes turbulentes méthane / air (Bradley et al., 1998).

Un exemple de flamme laminaire prémélangée méthane / air est présenté sur la figure
13. Les réactifs injectés en x=0 dans les proportions steechiométriques (Z = Zg) sont
consommés pour former des produits de combustion en x — oo. Les vitesses de formation
lentes du monoxyde de carbone sont mises en évidence par la croissance continue du NO

alors que certaines espéces ont atteint leur équilibre chimique (H>O).

Cependant, si on accepte de présumer les propriétes chimiques d’une flamme turbu-
lente non-prémélangée par une collection de flammes prémélangées laminaires (méthodes
FPI, Flame Prolongation of ILDM (Gicquel, 1999), FGM, Flame Generated Manifold (van
Oijen et al., 2001a)) alors les flux des espéces chimiques et de la température a travers
les iso-surfaces de fraction de mélange sont négligés, ce qui limite considérablement le
domaine d’application de la modélisation (gradient de fraction de mélange faible, chimie

trés rapide ...).

Dans ce contexte, les objectifs de ce travail de thése sont triples :

— On cherchera & apporter des informations supplémentaires nécessaires a la com-
préhension de la combustion turbulente, notamment en termes de tabulation de la
cinétique chimique.

— On proposera une modélisation RANS de la combustion turbulente prenant en
compte le détail de la chimie et dont le coiit de calcul est faible.

— Ce modéle sera test’e sur des flammes de laboratoire et appliqué a un foyer aéro-

nautique Snecma.

Ce manuscrit s’organise en trois parties :

Premiére partie : Méthode de tabulation de la cinétique chimique

La figure 14 regroupe les différentes méthodes de tabulation rencontrées en combustion

turbulente. Cette étude se focalise sur les lammes laminaires.

Le premier chapitre rassemble les principaux résultats obtenus avec des flammes la-
minaires monodimensionelles prémélangées et a contre-courant. Plusieurs définitions de
la fraction de mélange "Z", et de 'avancement de la réaction "c" seront étudiées. Les

fractions massiques des espéces chimiques Y;, la température T et les zones de réaction
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ISAT

Formulation mathématique

ILDM

Tabulation dynamique

NS

[ TABULATION de la cinétique chimique }

Equilibre chimique

% Régime non prémélangé
Flammelettes

Calculs de flammes laminaires —ﬂ-—-[:> Régime prémélangé
FPI

Régime partiellement
prémélangé
FTC

Fi1G. 14 — Méthodes de tabulation

0, des flammes prémélangées et non-prémélangées seront analysées pour ces deux régimes

de combustion.

Le deuxiéme chapitre traite de application de la méthode FPI (Gicquel et al., 2000)
(ou FGM (van Oijen et al., 2001a)) aux flammes non-prémélangées laminaires. Ces tests
mettent en évidence I'impossibilité de prédire le comportement chimique d’une flamme a
contre-courant laminaire avec une tabulation utilisant des lammes prémélangées. Dans la
prolongation des résultats obtenus, des tests sont effectués sur des mesures effectuées dans
des flammes jets partiellement prémélangées (Flammes D et F du laboratoire de Sandia
(Barlow and Frank, 2003b), Californie). Il s’agit ici d’un post-traitement des mesures ex-

périmentales (sans CFD) dans le but d’estimer les différentes méthodes de tabulation.

Les chapitres 3 et 4 se concentrent sur le phénoméne de prémélange partiel et sur
son influence sur les espéces chimiques et la température. Les méthodes de tabulation
de diffusion et de prémélange seront testées en post-traitant les données expérimentales
des flammes jets turbulentes partiellement prémélangées de Sandia (Barlow and Frank,
2003b).

Le cinquiéme chapitre est consacré a la présentation d’une nouvelle méthode de ta-
bulation de la cinétique chimique, FTC, Flame Tabulated Chemistry, générée pour les
simulations de flammes non-prémeélangées et partiellement prémélangées. Elle a pour ca-

ractéristique de coupler les flammes laminaires prémélangées et non-prémélangées. Cette
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tabulation est testée de maniére similaire a la tabulation FPI, donc sur les flammes jets

turbulentes de Sandia.

Deuxiéme partie : Modélisation de la combustion turbulente

Dans cette partie, le modéle de combustion turbulent PCM, Presumed Conditional
Moment, est présenté en détail. Il est construit & partir de la tabulation FTC et basé sur
des moyennes conditionnées sur la fraction de mélange. Deux niveaux d’approximations
sont proposés ; le plus précis tient compte des fluctuations conditionnées d’avancement de

la réaction, alors que le premier niveau les négligent.

Le comportement statistique des flammes jets turbulentes expérimentales est étudié

dans le but de discuter les hypothéses formulées dans la modélisation PCM.

Troisiéme partie : Résultats

‘ Validation ‘ ‘ Application industrielle

/N Jz

Flammes jets turbulentes
partiellement prémélangées Flammes Liftées de méthane / air M8S étape 4
F et D de Sandia

Especes chimique ? Hauteurs de décollement ?

Co?

Température ?

Température ? Extinction ?

F1a. 15 — Calculs réalisés avec le modéle PCM-FTC

Les calculs réalisés avec le modéle PCM-FTC sont présentés sur la figure 15. Une
premiére partie concerne la validation de la méthode PCM-FTC. Deux cas tests sont
réalisés. Le premier consiste a valider les possibilités de prédiction des espéces chimiques.
Deux flammes jets turbulentes de Sandia (Barlow and Frank., 1998) sont alors calculées.
Les moyennes conditionnées et les moyennes de favre sont comparées a ’expérience. Le
deuxiéme test consiste & prédire les hauteurs de décollement et les limites d’extinction
des flammes jets turbulentes méthane / air en fonction du débit de combustible et de la
vitesse de 'air (Muniz and Mungal, 1997).
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Le dernier chapitre est consacré a une application du modéle PCM-FTC sur une confi-
guration industrielle : le foyer aéronautique M88 qui équipe actuellement ’avion militaire
"Rafale". L’étude se focalise sur la prédiction des espéces chimiques, de la température,
des zones d’accrochage de la flamme et du rendement de combustion. Ce chapitre est

présenté dans un document séparé classé "Confidentiel Industrie".

Ce manuscrit s’achéve par une annexe regroupant les informations complémentaires

sur le schéma cinétique GRI méthane / air.






Premiére partie

METHODES DE TABULATION DE LA CINETIQUE CHIMIQUE






Chapitre 1
Structures des flammes laminaires

La premiére étape de ’analyse des méthodes de tabulation consiste & comparer les
réponses de flammes laminaires prémélangées, se propageant librement (FPI (Gicquel
et al., 2000) ou FGM (van Oijen et al., 2001a)), aux flammes laminaires de diffusion a
contre-courant. Existe-t-il des similitudes entre ces deux types de flammes, qui autori-

serait la construction d’une tabulation de la chimie ayant un caractére générique 7

Le vecteur de concentration d’espéces chimiques, la température, et les taux de réac-
tion, qui constituent la table chimique, dépendent de paramétres de contréle. La fraction
de mélange, Z, et la variable d’avancement, c, sont couramment utilisées dans la modélisa-
tion de la combustion turbulente. Les méthodes de calculs de ces variables sont discutées
dans ce chapitre ainsi que :

— Les épaisseurs des zones de réaction "4,",

— les fractions massiques des espéces chimiques "Y;",

— la température.

La configuration des calculs en chimie complexe présentée dans ce chapitre est la
suivante : le combustible utilisé est le méthane (CHy) et le comburant sera l'air (21
%02 + 79 % N,, en pourcentage volumique). La température des gaz frais est de 300
K. La diffusion différentielle des espéces chimiques sera adoptée et les pertes thermiques
radiatives négligées. Le code de calcul pour les flammes prémélangées est PREMIX (Lutz
et al., 2000) et pour les flammes non-prémélangées OPPDIF (Lutz et al., 1997). Ces codes
monodimensionels laminaires utilisent les procédures "Chemkin" (Kee et al., 1996). Le
schéma cinétique est le GRI (annexe 5). Il est composé de 49 espéces chimiques et 273

réactions élémentaires réversibles.
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1.1 Les flammes de diffusion a contre-courant

La prédiction d’un front de flamme turbulent non-prémeélangé peut étre obtenue par
une collection de flammes de diffusion laminaires a contre-courant mono-dimensionnelles
(voir les figures 1.1 et 1.2). Cette formulation permet de capturer les effets de chimie
non infiniment rapide dans la modélisation de la combustion turbulente. Elle est com-
munément appelée modéle de flammelette (Peters, 1984). La fraction de mélange Z et le
taux de dissipation scalaire (fréquence de mélange) xz = Dy |[VZ|* (s71) sont les deux
paramétres permettant d’identifier chaque flammelette.

La forme monodimensionnelle des équations de transport des espéces chimiques est
obtenue en reformulant les équations de Navier Stokes en coordonnées cylindriques. Les

gradients radiaux des espéces sont supposés négligeables devant les gradients axiaux

aY; Y;
(61"1 << 8;51

en négligeant de la méme maniére les gradients d’espéces chimiques et de température le

). Ces équations ont aussi été écrites dans ’espace de la fraction de mélange

long des iso-Z (Peters, 1984). Par conséquent, cette méthode de tabulation est limitée aux
flammes non-prémélangées loin des zones d’extinction locale (fig 1.3 a) ou d’accrochage
de flamme (fig 1.3 b).

Une analyse de ces flammes calculées en chimie complexe, permet d’étudier entre autre
le comportement de 1’étirement local, du point de stagnation et du taux de dissipation
scalaire. Les espéces chimiques sont tracées dans un chapitre ultérieur afin de les comparer
au régime de combustion prémélangée. Les conditions de calculs sont regroupées dans le
tableau 1.1, page 29.

1.1.1 L’étirement local

L’étude de I’étirement local a(z) = —Z—Z trouve son importance dans la résolution

analytique des équations différentielles ; notamment celle de la fraction de mélange Z :

07z 0*
w2l =

=D,——
ox 2 92

Dans ces calculs, la diffusion moléculaire de Z est obtenue pour un nombre de Lewis

A

égal 1 (Dz = p%P) [’étirement moyen est donné par I’expression suivante, en supposant

que la vitesse du combustible est égale a celle du comburant Ug, = ~Up, = U :
2U
a=—
L

L est la distance séparant les deux conditions d’entrée (voir figure 1.2).
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F1G. 1.1 — Représentation d’un front de flamme turbulent par une collection de flammes

de diffusion laminaires a contre-courant.
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Fi1G. 1.2 — Flamme de diffusion a contre-

courant laminaire.

Zst

Figure b

Fi1G. 1.3 — Les gradients de température ou
d’espéces chimiques le long d’une iso-Z sont
négligeables sauf dans le cas d’une extinction
(a) ou d’un accrochage (b).
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Paramétres physiques Noms des variables valeur
Diffusion multi-espéces Le; #1, Sch; #1 -
Diffusion de Z Dy Dy = ﬁ
Etirement moyen a de 6 4240 s !
Distance combustible / comburant L 10 cm
Vitesses Up=-Up=U U= %
Combustible méthane -
Comburant air -
Température Teombustibie=Lair 300 K
Densité du méthane OF 0.65 kg.m™3
Densité de I’air PO 1.17 kg.m™3

TAB. 1.1 — Conditions des calculs des flammes laminaires a contre-courant mono-

dimensionnelles.

On s’intéresse particuliérement au terme D“—Z, normalisé par I’étirement moyen. Il est

tracé en fonction de la position x (figure 1.4 a) et dans l'espace des phases ou espace de
la fraction de mélange (figure 1.4 b). Pour tous les étirements, de 'extinction a 1’équilibre

u
Dy
simple de Z. L’étirement local n’est pas linéaire avec la position x dans la zone diffusion

chimique, on observe une similitude des courbes, % apparaissant comme une fonction

/ réaction.

Une étude analytique permet d’estimer a(x) en supposant la densité constante par
saut autour du point de stagnation (Boulanger, 2002). La différence entre la théorie et les
calculs est satisfaisante dans les zones a densité constante (figure 1.5 a ) mais importante
dans les zones a densité variable (figure 1.5 b). La combustion génére des gradients de tem-
pérature, et donc des gradients de densité, responsables de 'augmentation de 1’étirement
local. Un rapport 5 est observé de chaque coté de la stcechiométrie. A noter cependant, que
les résultats analytiques sont obtenus dans des conditions strictes de mélange (Z ~ Zy) et
que son extension sur ’ensemble des fractions de mélange ne peut pas totalement corréler

avec la simulation.
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u/(ab,)
(du/ox) a

Figure a Figure b

F1G. 1.4 — Figure a : * % en fonction de la position x (en c¢cm). Figure b : % * % en

U
Dz
fonction de la fraction de mélange Z (pointillés a=6 s~ trait plein a=230 s=1).

Figure a Figure b

Fi1G. 1.5 — Comparaison entre l’étirement local analytique (cercle) et celui obtenu par le
calcul d’une flamme laminaire & contre-courant pour un étirement moyen de 230 s~ (trait
plein). Les courbes sont normalisées par ’élirement moyen. Figure a : en fonction de la

position x (e¢m), Figure b : en fonction de la fraction de mélange Z.
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F1G. 1.6 — Position du point de stagnation (en cm) des flammes de diffusion laminaires

a contre-courant en fonction de l’étirement moyen (s=').

1.1.2 Le point de stagnation

Au point de stagnation, la vitesse axiale est nulle et la fraction de mélange est égale
a 0.5 quelque soit I’étirement moyen. L’équation de quantité de mouvement permet de

formuler une expression du point de stagnation (Boulanger, 2002).

L
Lstag =
g 14+ Uo,o [po,o
UF7O pF,o

La position x,, théorique, qui correspond au cas non réactif, est 4,27 cm. La position

du point de stagnation obtenue par les calculs en combustion (chimie complexe) varie
d’une flammelette a 'autre (figure 1.6). Elle tend vers la valeur théorique lorsque I’étire-
ment moyen augmente, c’est-a-dire proche de l'extinction (front de flamme extrémement

mince).

1.1.3 Le taux de dissipation scalaire

Par définition de la dissipation scalaire & une dimension,

2

d_Z
dz

X =Dy
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F1G. 1.7 — Tauzx de dissipation scalaire normalisé par [’étirement moyen en fonction de la

fraction de mélange. Calculs numériques moyennés sur tous les étirements.

Dans les simulations, les profils du taux de dissipation scalaire normalisé par 1’étire-

ment moyen se superposent avec un maximum pour Z=0.5. (figure 1.7).

Ce résultat montre le caractére linéaire entre la dissipation scalaire de la fraction de
mélange et ’étirement moyen. Par la suite, la flammelette sera caractérisée indifféremment

par la dissipation scalaire ou I’étirement moyen.
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1.2 Les flammes prémélangées laminaires

Les flammes utilisées sont laminaires prémélangées monodimensionnelles se propageant
librement, vers les gaz frais a la vitesse de flamme laminaire SL (figure 1.8). Les éventuelles

pertes thermiques ne sont pas prises en compte.

GF GB
s (2) : X

F1G. 1.8 — Flamme laminaire se propageant librement vers les gaz frais (GF) et laissant

derriére elle les gaz brilés (GB).

Les conditions de calculs sont similaires aux flammes non-prémélangées, notamment

la cinétique chimique et les propriétés de transport restent identiques.

Les variables caractéristiques de ce régime de combustion sont la fraction de mélange,
Z (ou la richesse ¢), et la vitesse de flamme laminaire, S%. Celle-ci est maximale a la

stoechiométrie et nulle au-dela des limites d’inflammabilité.

On s’intéresse dans cette partie & mesurer les zones de réaction (pour différentes dé-
finitions) en fonction du mélange, & quantifier les vitesses de flammes laminaires et a
présenter en détail la méthode de tabulation FPI, Flame Prolongation of ILDM (Gicquel,
1999).

1.2.1 Les zones de réaction

La définition de la zone de réaction est arbitraire, car le taux de réaction ne s’an-
nule vraiment qu’aux conditions limites, c’est-a-dire en x = —o0 ou en z = +o00. Il va
donc falloir se donner des limites pour lesquelles la réaction est supposée négligeable.
En particulier, il sera intéressant de comparer différentes définitions que 'on retrouve
dans la littérature. L’avancement de la réaction, c, est souvent utilisé pour mesurer les

zones de réactions. Il est calculé avec la somme des fractions massiques de Y¢0o et Yoo, :

_ Yoo+Yeo,
— YootYeo,
Trois définitions pour 1’épaisseur de flamme sont retenues :

. Ce choix est discuté dans les chapitres suivants.
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0 = z(c=0.9) —z(c =0.1) (Veynante and Poinsot, 2001)
T —To

6 = —gpvmaz (Veynante and Poinsot, 2001)
(%)
51‘ = Tmaz — Tmin

Trmaz €6 Tmin sont les deux positions de la flamme prémélangée pour lesquelles wy, =
a.wP*®, ol plusieurs valeurs de a peuvent étre choisies (voir figure 1.9). Les différentes
épaisseurs de flammes données par les définitions précédentes sont tracées sur la figure
1.10.

T
®, max
1200 | ¢

900

600 -

300 -
% o, max

I I ! I
0.05 0.07 1 0.09 0.11 i 0.13 0.15

i X

'min 'max

F1G. 1.9 — Tauz de réaction wy, en fonction de la coordonnée x (¢cm) d’une flamme pré-
mélangée steechiométrique. Définitions des positions Ty, =~ 0.08 cm et Tpee =~ 0.12 cm
d’ou 6, ~ 0.4 cm.

Il a été aussi observé dans ces flammes prémélangées que les gradients de vitesse
(étirement local) au maximum de la réaction (a la position z*) est exactement la moitié
de I’étirement maximum observé dans la flamme :

dul 1 (du\™"
e [ (@)

Ce comportement se produit & toutes les richesses.

Dans les lammes laminaires prémélangées, I’ordre de grandeur de la zone de réaction
est le millimétre (figure 1.10) (Toutefois, les espéces radicalaires évoluent sur des distances
de l'ordre du pm). Elle est minimale pour des fractions de mélange comprises entre 0.04
et 0.065 du fait d’une réaction plus intense et des gradients d’espéces plus forts proche de
la steechiométrie (7 ~ Zg ~ 0.055). Cette épaisseur augmente pour les mélanges riche ou

pauvre.
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0—-0 x(c=0.9)-x(c=0.1) /

F1G. 1.10 — Epaisseur (en ¢cm) de la zone de réaction 6, des flammes prémélangées lami-
naires méthane / air en fonction de la fraction de mélange pour différentes définitions de
Oy -

1.2.2 La vitesse de flamme laminaire

Deux calculs analytiques des vitesses de flammes laminaires prémélangées sont com-
parés aux calculs en chimie complexe. La figure 1.11 est le résultat de ces comparaisons

sur les vitesses de flammes en fonction de la fraction de mélange, Z.

— Une premiére définition est issue d’une analyse dimensionnelle : d, ~ %. Avec
Dy, la diffusion thermique. L’épaisseur de la zone de réaction peut étre reliée au
gradient de température maximum de la flamme (Veynante and Poinsot, 2001) :
57“ ~ T°9—To

(g_f]x“)maﬁ .

Finalement,

D T\
L. _Pr_ (oL
S0 = 7Tea — g (m) (11)

En supposant la diffusion thermique proportionnelle & I’écart de température entre
’équilibre et le mélange, SI devient proportionnelle au gradient maximal de la
flamme prémélangée (ST ~ Cy (2£)™*). Pour la combustion méthane / air, la
constante est fixée a 8.3E78m?/(Ks) afin de retrouver S” A la steechimétrie. Les ré-

sultats analytiques coincident aux simulations pour toutes les richesses (figure 1.11).
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— La deuxiéme définition pour la vitesse de flamme est obtenue par la relation de
William (Sf ~ /Drwe®) (Libby and Williams, 1994). we® est le taux de ré-
action thermique. En supposant Dy proportionnelle & Ay = T — To et le taux

*,maxr

de production wz** proportionnel au taux de production, wy**, de la variable de

progres Y. = Yco, + Yco, on obtient :

S~ \/C'QATLZ);@C“I(Z) (1.2)

Avec pour constante Cy = 0.5E7®m?/(Ks), fixée pour retrouver SZ a la steechio-

métrie, les résultats se superposent au calculs numériques.

0.35

0.3

02 r

0.1

FiG. 1.11 — Vitesse de flamme laminaire méthane/air, St (en m/s) en fonction de la
richesse locale (trait plein). Comparaison avec deuz définitions analytiques : ‘fj—gmm x O

cercles) et /CoAr x W (triangles).
Y,

1.2.3 Méthode FPI, Flame Prolongation of ILDM (Gicquel, 1999)

Déja en 1990, Bradley utilisa une tabulation de flammes prémélangées (Bradley et al.,
1990) dans les modéles de combustion turbulente. Il retrouve notamment les hauteurs de
décrochage et les soufflages de flamme méthane / air (Bradley et al., 1998). Il s’intéresse
principalement aux propriétés physiques de la flamme et non a l’aspect chimique (les
fractions massiques et la température ne sont pas comparées a I’expérience). Pour cela,

il n’utilise pas directement les données issues de la cinétique chimique, mais une forme
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analytique du taux de dégagement de chaleur.

En 1992, Mass et Pope proposent une nouvelle méthode de réduction automatique
de la cinétique chimique basée sur I’étude des temps caractéristiques chimiques : ILDM
(Intrinsic Low-Dimensional Manifolds) (Maas and Pope, 1992a). Cette formulation, va-
lable dans les zones a température élevée a été complétée pour les faibles températures
par des flammes prémélangées laminaires se propageant librement (méthode FPI : Flame
Prolongation of ILDM et FGM : Flame Generated Manifold (van Oijen et al., 2001b)).
Depuis 1998, les flammes prémélangées sont utilisées dans les zones & basses et hautes
températures sans la formulation ILDM (Gicquel, 1999).

Flammelettes
de diffusion

équilibre
_— chimique

Flammelettes
de prémélange
mélange —7

Fi1G. 1.12 — Domaine de combustion dans [’espace des phases du mélange a [’équilibre
chimique. Schéma représentant la température (préchauffé coté comburant) en fonction
de la fraction de mélange. Domaines des flammelettes de diffusion (gris foncé) et de

prémélange (gris claire).

Le principe consiste & tabuler, dans I’espace de la fraction de mélange et d’une variable
d’avancement, les fractions massiques des espéces chimiques leurs taux de production et
la température. Cette méthode de tabulation permet de couvrir la totalité du domaine
de combustion (figure 1.12). Au-dela des limites d’inflammabilité, les termes sources chi-
miques sont négligeables, la flamme ne se propage plus et une interpolation linéaire dans
I’espace de Z est souvent adoptée pour les espéces chimiques, bien que la diffusion soit
en théorie complexe avec des coefficients D, différents pour chaque espéce. La tempéra-
ture est interpolée a partir de 1’équilibre chimique et de ’avancement obtenu aux limites

d’inflammabilité.
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Ce type de tabulation est applicable aux flammes prémélangées turbulentes, mais aussi
aux flammes non-prémélangées lorsque le combustible est mélangé a 1’échelle moléculaire
au comburant avant de réagir. On peut citer par exemple les flammes jets liftées (Muniz
and Mungal, 1997) pour lesquelles les hauteurs de décollement correspondent a une zone
de mélange ou les flammes a swirl stabilisant la flamme proche des zones de recirculation
et donc de mélange intense.

La prise en compte des pertes thermiques est possible en calculant des flammes pré-

mélangées stabilisées par un brileur (Fiorina et al., 2000).

Dans le cadre d’une hypothése de tabulation FPI, les espéces chimiques et la tem-
pérature sont toutes dépendantes de la fraction de mélange, Z, et de I’avancement de la
réaction, c

¢i = ¢i(Z,c)

Les résultats de la tabulation FPI sont tracés sur la figure 1.13. Il s’agit de la combus-
tion méthane / air avec une température des gaz frais de 300 K. Les courbes représentent
les fractions massiques des espéces chimiques majoritaires et la température en fonction
du rapport d’équivalence ¢, pour différents avancements de la réaction c, dont la définition

est choisie en accord avec les travaux de Benoit Fiorina (Fiorina et al., 2000).

o Yco, + Yco
Yeo, + Yoo

On a mis en évidence I'importance de la fraction de mélange, Z, et de la variable
d’avancement, c, dans les réponses des flammes laminaires prémélangées et de diffusion a
contre-courant. Or il existe de nombreuses définitions pour quantifier numériquement et
expérimentalement ces deux paramétres. La différence entre ces méthodes de calcul est

maintenant discutée.
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(b)

(d)

(f)

Yc02

F1G. 1.13 — Tabulation FPI de la combustion méthane / air; Fractions massiques Yo,
(a), Yo, (b), Yu,o (c), Yoo (€), Yoo, (f) et la température (d) en fonction de la richesse

L p . pp s T _ Yco,+Yco
dans les flammes prémélangées pour différents avancements de la réaction (c = m}
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1.3 Méthodes de calcul des paramétres de controle

1.3.1 La fraction de mélange

Dans le cas d’'une combustion d’hydrocarbure, une des méthodes expérimentales utili-
sée pour calculer la fraction de mélange est basée sur le calcul des fractions atomiques du
carbone et de ’hydrogéne, quelle que soit la molécule dans laquelle ils se trouvent (Bilger
et al., 1990). Elle peut s’écrire :

(Ya —Yu,)/(urMu) + (Yo — Yo )/ (reMc)
Y p = Yuo)/(uaMu) + (Yo, — Yoo,)/(neMeo)

Z= (1.3)

Avec 1, le nombre d’élements atomiques "a" contenus dans les réactifs a la stoechiométrie.
Par exemple, dans la combustion méthane / air,

CHy +2(0s + 3,75N5) — COy + 2H,0 + 7, 5N,y

pe =1, po =2%x2=4, ug = 4.

Y, = 0 est la fraction massique totale des atomes d’hydrogéne dans le comburant,
Yy, = 0,251 dans le combustible. L’indice C correspond au carbone (Yo, =0, Yo, =
0,749). M, est la masse molaire de I’élément atomique "a". Yy et Y, sont les fractions

massiques atomiques qui dépendent du mélange. Elles sont calculées par la relation :

al /ﬁﬁ x My
Y = ; 7Mi * Y
Avec i, le nombre d’atome d’hydrogéne dans I'espéce i. Par exemple p$™ = 4.

Cette définition permet de conserver la valeur de la fraction de mélange a la stcechio-
métrie pour de nombreux réactifs, méme quand la diffusion différentielle est significative.
Elle est applicable a la fois dans les flammes laminaires prémélangées et a contre-courant.
Cette définition peut étre étendue en ajoutant les fractions atomiques de ’oxygeéne et de
I'azote, lorsque de nombreuses espéces chimiques interviennent dans les réactifs (CO ...).
Cette extention ne sera pas nécessaire dans notre étude car les hydrocarbures utilisés sont

le méthane (CH,) et le kéroséne (C1oHae, espéce majoritaire).

Contre toute attente, la fraction de mélange dans une flamme laminaire prémélan-
gée peut avoir de légéres variations générées par la multi-diffusion des espéces chimiques
(voir figure 1.14). Sur cette figure, on compare la fraction de mélange définie par Bilger
(équation 1.3) & la fraction de mélange initiale définie par les compositions des réactifs
(Y7 /Yg,). L'hydrogéne, par sa légéreté, est une espéce ayant une grande capacité de
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F1G. 1.14 — Fractions de mélange calculée par la relation de Bilger normalisée par la
fraction de mélange dans les gaz frais (z=-2 e¢m) en fonction de la coordonnée = (en cm)
des flammes prémélangées laminaires méthane / air. ¢ = 0.45 longs pointillés, ¢ = 1 trait

plein, ¢ = 2.35 petits pointillés.

diffusion. Elle provoque alors des zones pauvres ou riches en hydrogéne. La différence
entre la fraction de mélange de Bilger au point de mélange a froid (x — —o0) et celle de
I’équilibre chimique (x — +00) ne dépasse pas les 5 %o. Les écarts les plus importants
sont proches de la zone de réaction (x ~ 0) et pour des mélanges riches ou pauvres. Dans

une flamme prémélangée pauvre, Z5%9¢" est sous-estimée alors que dans une flamme riche

elle est surestimée.

On s’intéresse dans ce paragraphe a identifier si le mélange est bien soumis & des
écarts le long de la flamme prémélangée ou si c’est la définition de Bilger qui crée ces
différences. Un moyen de quantifier I'influence des écarts entre deux mélanges est de
comparer les niveaux de température & I’équilibre chimique de ces mélanges. La figure
1.15 est le résultat de la température a I’équilibre chimique obtenue a partir du mélange
de réactifs (froid, cpe = 0) et d'un mélange & ¢ = Yg,0/Y o = 0.5 (qui correspond au
maximum de différence observé sur la fraction de mélange) en fonction de la fraction de
mélange de Bilger.

Le combustible est un mélange hydrogéne dilué a 20 % (en volume) par de ’hélium.
Le comburant est l'air. La fraction de mélange & la stcechiométrie est Zst = 0.036. La

température des gaz frais est 300 K.
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F1G. 1.15 — Température d’équilibre chimique d’une flamme (Hy/He/air) en fonction de
la fraction de mélange Z (définition de Bilger, Eq. 1.3). Résultats obtenus a partir de deux
types de mélange issus des calculs de flammes prémélangées (cp,el = 0 pointillé, cel = 0.5

trait plein).

Les écarts observés sur la température sont directement liés aux valeurs de fraction de

mélange calculée par la relation de Bilger.

— A la steechiométrie, la température d’équilibre est identique lorsque les mélanges
initiaux ont un avancement de la réaction c¢,,,; = 0,5 ou ¢,,,; = 0. Ceci est en accord
avec le fait que la fraction de mélange par définition de Bilger est voisine du mélange
initial tout le long de la flamme prémélangée : ZBilger ~ Zmet(Cmer = 0).

— Du coté pauvre de la flamme la température d’équilibre d’un mélange initial a
cmer = 0.5 est plus faible que pour un mélange initial a ¢,,; = 0. Ce résultat est
aussi en accord avec le fait que ZBilger < Zimet(Cmet = 0).

— Du coté riche de la flamme, c’est identique :
Teq(cmel = 05) > Teq(Cmel = 0) car ZBllger > Zmel(cmel = 0)

— Enfin, on observe une température adiabatique de flamme légérement supérieure
et décalé du coté riche pour un calcul d’équilibre issu d’'un mélange ¢, = 0,5 en
comparaison avec un meélange cpe = 0. Cette différence est de 100 K (5% d’écart).

Par conséquent, la relation de Bilger permet de capturer les variations de mélange a 1’in-

térieur d’une flamme prémélangée que ’on peut observer dans ces simulations numériques.
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a (éq. de transport) b (Théorie) ¢ (Chimie 1 étape)

F1G. 1.16 — Fraction de mélange en fonction de la coordonnée x (en cm) des flammes
laminaires a contre-courant & deut étirements moyen (a=6 s~" et a=240s~"). Trait plein :
Relation de Bilger. Longs pointillés : Calculs par I’équation de transport (a), analytique

(b) et une hypothése de chimie 4 une étape (c).

La relation de Bilger est maintenant comparée avec trois autres définitions dans les
flammes laminaires de diffusion & contre-courant : une équation de transport pour Z, un
calcul analytique et une hypothése de chimie a4 une étape (une réaction). Le but est de
définir une stratégie de calcul de la fraction de mélange qui permettra la comparaison

entre I’expérience et les simulations avec une faible incertitude.

— Equation de transport pour Z (figures 1.16 a)

Cette équation de transport pour la fraction de mélange Z s’écrit :

dpZ
%JFV.(WZ)ZV.(,)DZVZ) (1.4)

Ce scalaire est passif, il n’y a donc pas de terme source chimique. Le premier terme
du membre de gauche est le terme instationnaire, le second est la convection. Le
membre de droite représente la diffusion moléculaire. Le coefficient de diffusion
moléculaire Dy reste un paramétre délicat a calculer. En effet, il est difficile de
définir ce coefficient lorsque les molécules ne diffusent pas tous de la méme maniére
(diffusion différentielle). Une premiére approximation est déterminée en supposant
le nombre de Lewis de la fraction de mélange unitaire :
A =1
pCpDy

La bonne correspondance entre ces résultats et la définition de Bilger, figure 1.16

Lez =

(a), montre que cette hypothése est applicable a la combustion méthane / air et
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signifie que la diffusion différentielle a peu d’influence sur la fraction de mélange.
Il faut souligner toutefois qu’elle n’est pas pour autant sans effet sur les taux de

réactions, les concentrations des espéces chimiques, ou encore la température.

Calcul analytique (Peters, 1984) (figures 1.16 b)

La fraction de mélange est calculée par intégration de son équation de transport
stationnaire. De méme que précédemment, le coefficient de diffusion laminaire Dy
doit étre connu analytiquement. Il est alors supposé constant Dy = Dg;.(x — o0) =
0.17910~* m?s~!. La vitesse reste une inconnue qui est levée en supposant I’étirement

constant. Finalement, I’expression de la fraction de mélange devient (Peters, 1986) :

1

Z = éerfC(n)

avec erfc la fonction erreur complémentaire (erfc = 1 - erf) et n = /55 (2 — Zstag)-

Toutes les lammelettes de diffusion calculées en chimie complexe ont un point com-
mun : le point de stagnation (vitesse nulle). A cette position caractéristique, la
fraction de mélange est constante quelle que soit 1’étirement. Pour la définition de
Bilger, Z est égale & 0.2 et pour le calcul analytique Z est égale a 0.1. De plus, le
point de stagnation calculé en chimie complexe Zy 4, = 4.295 cm est légeérement
supérieur a la valeur théorique (4.27 cm (Boulanger, 2002)). Les différences obser-
vées peuvent étre expliquées par I’hypothése d’un étirement et d’un coefficient de
diffusion constants.

Finalement, les profils de fraction de mélange obtenus par cette analyse ne coin-
cident pas avec les calculs en chimie complexe. Cette méthode de calcul ne sera pas

utilisée par la suite.

Calcul par ’hypothése d’une chimie a une étape. (figures 1.16 c)

Sous les hypothéses d’une chimie simple & une étape avec des coefficients de diffusion
constant et égaux pour les réactifs (D = Do = D), un calcul basé sur les équa-
tions de transport de la fraction massique du combustible et du comburant permet

d’exprimer la fraction de mélange de la maniére suivante :

Y, Y,
7 = (‘0?[:0 B Yooyo + 1
p+1
avec @ le rapport d’équivalence défini par :
N IloMO YF, 0

I/FMF Yo, (0]
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Ou les M; sont les masses molaires de ’espéce i et les v; sont les coefficients stoe-
chiométriques molaires :
VFF + VoO — VPP

A la steechiométrie, Yr = Yy = 0 et la fraction de mélange devient Z = ﬁ.

La fraction de mélange, ainsi définie, (figure 1.16 ¢) coincide avec la relation de
Bilger dans la zone pauvre de la flamme (Z< Zst = 0.055). Les différences visibles
sont obtenues dans la zone riche ot la théorie sous estime la fraction de mélange,

probablement & cause d’une réaction incompléte du C'O et Oy :

O+ C0Oy=C0O + Oy

Conclusion :

— Nous avons choisi de calculer une équation de transport pour la fraction de mélange
7 dans les calculs en chimie complexe des flammes & contre-courant laminaires; les
résultats n’ayant montré que de faibles différences entre cette définition et la relation
de Bilger.

— Le long d’une flamme prémélangée, la définition de Bilger mesure de légéres varia-
tions de la fraction de mélange autour du mélange initial, n’influencant que peu les
résultats. Dans les calculs, le mélange initial sera choisi pour définir le mélange le

long d’une flamme prémélangée.

Ces définitions de la fraction de mélange permettent de faire des comparaisons entre les

calculs en chimie complexe et I’expérience avec des incertitudes qui restent raisonnables.

1.3.2 La variable d’avancement

Couramment utilisée dans les flammes prémélangées cette variable peut aussi rem-
placer le taux de dissipation scalaire de la fraction de mélange y, dans les flammes a

contre-courant.
¢z’(Z, Xz) = ¢i(Z, C)
Ouc=c(Z,xz)-

Dans ce cas, la borne inférieure est limitée par ’avancement de la réaction a 1’ex-
tinction de la flammelette de diffusion (c=c,). Cette transformation arbitraire permet
d’utiliser les mémes paramétres de controle dans un régime de combustion prémélangé et

non-prémélangé, et ainsi faciliter les comparaisons.
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Il existe plusieurs définitions possibles pour décrire I’avancement global de la réaction.
Elles peuvent étre définies en fonction des réactifs et des produits de combustion, ou
encore de la température. Le choix de la définition de ¢ reste important. Une évolution
homogeéne dans toute la flamme est nécessaire, ce qui écarte les espéces chimiques ayant
des cinétiques chimiques trop rapides ou trop lentes.

On voit alors apparaitre un probléme lié au nombre de variables d’avancement : peut-
on connaitre, pour un mélange donné, le vecteur de concentration des espéces chimiques
et la température avec une seule variable d’avancement ? Si cela est possible, le surcoiit
du temps de calcul en chimie complexe devient alors anodin, puisque les 50 (ou plus)
équations de transport des espéces chimiques se résument a seulement 2 équations (Z,c).

Les fractions massiques des produits de combustion, ou la température, ont un maxi-
mum de variation a la steechiométrie ; elles sont donc des variables privilégiées pour définir

I'avancement de la réaction.

c= r=T ouc= Yoo, ou encore ¢ = Y
B il v = et
Teq - TU YCOQ YH20

Il est aussi possible de faire des combinaisons entre les espéces chimiques :

. Yco, +Yco
Yoo, T Yco
_ Yoo, +Yco + Y0

c= e
q eq €q
Yoo, T Yoo + Yo

Les figures 1.17 montrent 'influence de la définition de la variable d’avancement sur
des flammes & contre-courant. La température est tracée en fonction de variable de pro-
gres Y, pour deux définitions de Y.. Chacune des courbes correspond a une flammelette
pour un étirement moyen fixé. Contrairement a la simple définition Y, = Y0, (figure a),
qui n’apporte pas une relation bi-univoque entre T et Y, la combinaison Y, = Y¢o, + Yco

(figure b) permet de différencier facilement chaque flammelette.

Une étude similaire sur les flammes laminaires prémélangées a déja été effectuée (Fio-
rina et al., 2000). Cette étude réalisée & Lewis unitaire, a permis de définir une variable
d’avancement par la somme Y, = Yz, + Yoo. Les calculs avec multi-diffusion des espéces
chimiques présentent des résultats similaires (voir figure 1.18). La température est tracée
en fonction de la variable de progrés pour 3 définitions de Y.. La figure (a) montre les
limites de la définition de Y, par la fraction massique de CO;,. Au dela de la stcechio-
métrie, par exemple ¢ = 1.75, on observe que les courbes ne sont plus bijectives et qu’il

existe donc deux températures correspondant & une seule valeur de CO,y. Ce phénoméne
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(a) (b)

2100 2100

1900 B 1900 r

1700 B 1700
1500 q 1500
1300 q 1300
1100 B 1100

900 -

500 -

300 . . . . . 300 . . . . . . .
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14

Yeo, Yeo, Yoo

F1G. 1.17 — Température le long des flammes laminaires & contre-courant pour trois étire-
ments moyens (6 s~ traits pleins 90 s~ pointillés et 240 s~ longs pointillés) en fonction
d’une variable de progrés Y. (a) : Yo = Yco,. (b) : Ye = Yoo, + Yeo-

est attribué a la décomposition du COy en CO. C’est pourquoi une définition qui cap-
ture le fort couplage entre CO et CO, a été testée. La figure (b) montre que la somme
Y. = Yeo, + Yoo améliore significativement les résultats, puisque dans la majorité des
richesses étudiées, la température exprimée en fonction de Y, est bijective. Seules les ri-
chesses comprises entre 1.2 et 1.4 s’écartent de cette observation & la fois dans les calculs
de Fiorina (Fiorina et al., 2000) et ceux réalisés a Lewis différents de 1. La figure (c), est
le test pour la variable de progrés Y. = Yoo, + Yoo + Yu,0- L’ajout de 'eau dans cette
définition n’améliore pas les résultats.

Des résultats similaires sont retrouvés sur I’ensemble des fractions massiques des es-
peces chimiques. Les résultats pour les produits de combustion sont tracés sur les figures
1.19 dans le cas ou Y. = Yo, + Yeo-

Conclusion :

Plusieurs dénitions de la variable d’avancement ont été testées. L’objectif est de captu-
rer le vecteur de concentration d’espéces chimiques et la température, lorsque la fraction
de mélange, Z, et 'avancement de la réaction, c, sont fixés. A la lumiére des résultats

obtenus, la somme des fractions massiques de C'O, et CO a été retenue, a la fois pour les
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(@ | | ®w (9

o=1 ¢=1
0.78 124 078 104
1900 - 1 1900 | ~ 1900
1.49
1.49
T35 056 1.75
1500 1 1500 | 203 | 4500 2,03
2.3 23
T
1100 - 4 1100 | 4 1100
700 1 700 | 4 700
300 300 . . . . 300 . . . . . .
0 0.04 0.08 0.12 0.16 0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3
Yoo, Yoo, +Yeo Yeo, Yoo+ Yo

F1G. 1.18 — Température en fonction de la variable de progrés Y, pour différentes richesses
¢. (a) : Y. =Yco,, (b) : Ye =Yoo, +Yco, (¢) : Ye=Yco, + Yoo + Yu,0

(a) () (9

0.1
23 0.14 o1 0.12 1.49
203 1
078 o=
0.12
0.08 149 0.1
078
0.1
0.56 124 0.08
0.06 1.24
) 008 149 2 0.56
> > > 0.06
0.04 0.06 175
o=1 23 0.04
0.04
0.02 | 078
056 0.02 0.02
0 0 0 . . . .
0 0.04 0.08 0.12 0.16 0 0.04 0.08 0.12 0.16 [ 0.04 0.08 0.12 0.16
Yeo,Yeo Yoo, Yoo Yeo,*Yeo

F1G. 1.19 — Fractions massiques des espéces chimiques en fonction de la variable de progrés
Y. = Yeo, + Yoo pour différentes richesses. (a) : Yoo, (b) : Yco,, (¢) : Ymo0-
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1200 1200 -

900 900 -

oy

600 -

300 - 300 -

24

F1G. 1.20 — Termes sources chimiques Wy, = wco,+wco (5') des bibliothéques de flammes

prémélangées en fonction de la richesse locale pour différents avancements de la réaction.

flammes prémélangées et non-prémélangées.

_ Yo _ Yco + Yco,
Yt YL+ YD,

c (1.5)

(1.6)

Le taux de réaction de la variable de progres Y, est tracé dans les flammes prémé-
langées sur les figures 1.20 en fonction de la richesse locale et pour plusieurs niveaux
d’avancement. Le maximum du taux de réaction est localisé & ¢=0,7 pour la combustion
méthane / air et s’annule pour les richesses trop faibles ou fortes (au-dela des limites d’
inflammabilité). Pour les avancements de la réaction c inférieurs & 0.7, les variations de wy,
sont quasi-linéaires avec c, quelle que soit la fraction de mélange. Pour les avancements
supérieurs (figure de droite), la réaction est moins intense a la stoechiométrie pour un
avancement fixé. Par exemple, wy, est maximum pour les richesses voisines de 1.2 lorsque
¢=0.9.

Ces trois premiers sous-chapitres nous ont permis de présenter les résultats des calculs
en chimie complexe des flammes laminaires prémélangées et de diffusion. Les variables de
controle de ces régimes ont été mises en évidence et une définition pour la fraction de
mélange Z, et la variable d’avancement de la réaction c, a été déduite de cette analyse.
Il reste & comparer I’évolution des espéces chimiques (réactifs, produits de combustion,

polluants, ...) & travers le front de flamme dans ces deux régimes de combustion.
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1.4 Différences entre les lammes laminaires prémélan-

gées et de diffusion

Les particules fluides dans les régimes de combustion prémélangé et de diffusion n’ont
pas la méme historique et peuvent influencer les niveaux des variables chimiques & 1’in-
térieur de la zone de réaction. Cette partie a pour objectifs de visualiser I’évolution des
réactifs, des produits de combustion, des polluants (NO, CO) des hydrocarbures (CHy,
CHj, CHy, CH) et de la température a travers le front de flamme dans ces deux confi-
gurations. Les résultats sont présentés dans ’espace physique et simultanément dans les
deux régimes.

1.4.1 Les réactifs

(b)

0.8

0.6

0.4 -

02 F "7 0,

F1G. 1.21 — Fractions massiques des réactifs en fonction de la coordonnée z (en cm). Yo,
(longs pointillés), Yo, (pointillés) et Yy, (traits). (a) : Flammes & contre-courant, a=6

st traits épais et 240 s traits fins. (b) : Flamme prémélangée steechiométrique.

L’évolution spatiale des fractions massiques des réactifs est présentée sur la figure
1.21 dans le cas des flammes de diffusion & contre-courant (figure a) et d’une flamme
prémélangée steechiométrique (figure b). Ces résultats montrent bien que I’évolution des

fractions massiques des réactifs est propre au régime de combustion.
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Fi1G. 1.22 — Température en fonction de la coordonnée x (¢cm). (a) :Flammes & contre-
courant pour trois étirements moyens (6, 90 et 240 s~1). (b) :Flammes prémélangées, trait

plein : ¢ = 1 longs pointillés : ¢ = 1.5 pointillés :¢p = 0.5.
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F1G. 1.23 — Fractions massiques de l'eau (a) : Flammes a contre-courant (6 s traits
épais 90 st traits intermédiaires et 240 s ' traits fins). (b) : Flammes prémélangées.

trait plein : ¢ =1 longs pointillés : ¢ = 1.5 pointillés :¢p = 0.5.
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1.4.2 Les produits de combustion et la température

Les niveaux atteints par la fraction massique de 'eau, Yy,o (figure 1.23), et la tem-
pérature, T (figure 1.22), dans les deux régimes de combustion sont du méme ordre de
grandeur. La encore, les conditions limites des flammes prémélangées et a contre-courant

sont différentes avec pour conséquence des gradients différents dans les zones de réaction.

1.4.3 Les polluants
NO

La formation du monoxyde d’azote utilisée dans le schéma cinétique GRI (annexe 5,

(Bowman et al., 1997)), comprend les mécanismes présentés sur la figure 1.24 (Soete,
1997) :

CHi

Thermal-NO

o
=z
Z i3
o
(3]

\2
7

bt NO,NY

A

N2

Fuel-NO

Prompt—-NO

F1G. 1.24 — Mécanisme réactionnel de la formation de NO (Soete, 1997).

— Thermal-NO :
Le NO est majoritairement produit par ce mécanisme c’est-a-dire a partir des molé-
cules d’azote. L’énergie d’activation de la réaction suivante est trés grande (E=38000

K) ce qui rend la production de NO trés sensible aux températures élevées.
No+0O — NO+ N

De plus, les temps de formation (ms) par ce mécanisme sont supérieurs au temps
de séjour dans le front de flamme.

Le NO est donc principalement formé dans les zones de produits de combustion
ayant des temps de résidence suffisamment grands (par exemple dans les zones de
recirculation).
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— Prompt-NO :
La formation de NO par ce mécanisme est comme son nom I’indique une production

rapide localisé dans le front de flamme ou sa proximité.

— Fuel-NO :
Elle est présente lorsque le combustible contient des atomes d’azote.

Dans les flammes a contre-courant, la fraction massique de NO est trés sensible aux
variations d’étirement (figure 1.25). Un rapport 100 est obtenu entre les maxima de Yyo
pour les étirement limites (6 s~ et 240 s71). Ces résultats se retrouvent dans les flammes
prémélangées pour lesquelles les variations importantes du NO sont essentiellement ren-
contrées pour des niveaux élevés de 'avancement. A noter, le maximum de fraction mas-

sique est similaire dans les lammes prémélangées et les lammes de diffusion.

Cependant, en s’éloignant de la steechiométrie, le NO des flammes de diffusion est

nettement plus élevé que celui formé dans les lammes prémélangées.

La formation du monoxyde d’azote est trés lente et difficile & obtenir dans les flammes
prémélangées. En effet, la longueur nécessaire pour former le monoxyde d’azote a 1’équi-
libre est de I’ordre d’une centaine de métres. La variable d’avancement atteint son équilibre
beaucoup plus rapidement que Yyo et par conséquent les variations de NO lorsque ¢ ~ 1
(T ~ T*%) ne sont pas capturées (figure 1.26). On peut donc conclure que les tabulations

proposées ne pourront capturer les NOx.

(6]0)

Mécanisme de formation du CO

L’hydrocarbure est dans un premier temps oxydé et les produits H,O et CO sont
majoritairement formés. La deuxiéme étape dans le processus de formation du CO est son
oxydation, principalement par la réaction :

CO+0OH —-COy+H

Cette réaction est lente et elle est observée pour des fortes températures, avec une concen-

tration importante du radical OH. Elle est donc située dans la zone pauvre de la flamme.

Ce processus chimique est observé a la fois dans les flammes prémélangés et de diffu-

sion :
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(a) (b)

2e-04 T T 2e-04 T T T T

2e-04

1e-04 J

Y™

5e-05 1

5e-05

0e+00 0e+00
0 0.4

100 200 300 2.4

F1G. 1.25 — (a) : Fraction massique mazimale de NO, Y5%, atteinte dans les flammes a

contre-courant en fonction de I’étirement moyen (s~1). (b) : Fraction massique de NO en
fonction de la richesse pour différentes valeurs de la variable d’avancement, des flammes

prémélangées.
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F1G. 1.26 — Fraction massique du monozyde d’azote NO en fonction de la température

dans les flammes prémélangées aux richesses 1 (trait) et 0.9 (pointillés)
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F1G. 1.27 — Fraction massique de CO en fonction de la coordonnée © (en cm) a travers
les flammes laminaires. (a) : Flammes & contre-courant (a=6 s~ traits épais, a=90 s~
traits intermédiaires et a=240 s~ traits fins). (b) : Flammes prémélangées ; trait plein :
¢ =1, longs pointillés : ¢ = 1.5, pointillés : ¢ = 0.5.

— Pour les mélanges pauvres, le CO est produit a la base de la flamme prémélangée,

puis oxydé lorsque la température est plus importante (figure 1.27 b).

— Les réactions lentes sont mises en évidence dans les flammes prémélangées riches

par une évolution de la concentration de CO loin derriére le front de flamme.

— Le CO atteint son maximum pour les fractions de mélange voisines de 0,5 (¢ = 17)
dans les flammes de diffusion. Ce niveau de mélange ne peut étre atteint dans les
flammes prémélangées car la limite d’inflammabilité riche est de 'ordre de Z=0.12
(¢ = 2.3). La fraction massique de CO ne peut donc pas étre estimée linéaire au-dela
des limites d’inflammabilité comme la majorité des espéces chimiques et la méthode

FPI ne peut pas prédire cette fraction massique dans la zone riche.

Bien que les limites d’inflammabilité n’excédent pas les richesses ¢ = 2.3 dans cette
configuration, les niveaux atteints du CO dans les flammes prémélangées sont nettement
plus élevés que dans les flammes de diffusion. Un rapport 2 est observé dans les zones
riches.

De plus, un sur équilibre important est observé pour des mélanges proches ou infé-
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F1G. 1.28 — Fraction massique du COo en fonction de la coordonnée © (en cm) & travers
les flammes laminaires. (a) Flammes a contre-courant; a=6 s~' traits épais, a=90 s~
traits intermédiaires et a=240 s traits fins. (b) Flammes prémélangées; trait plein :

¢ =1 longs pointillés : ¢ = 1.5 pointillés : ¢ = 0.5.

rieurs a la steechiométrie (figure 1.27 b) : comportement qui ne peut pas étre capturé par

les flammes de diffusion limitées par I'extinction (¢ > ¢;).

COq

La formation du C'O, est fortement liée & celle du CO. Cependant, les différences entre
les deux régimes de combustion sont moins marquées. Le C'O, reste légérement plus élevé
dans les flammes de prémélange (figure 1.28 b) que dans les flammes de diffusion (figure
1.28 a).

Hydrocarbures

L’hydrocarbure initial, ici le C'H,, perd successivement ses atomes d’hydrogéne en
se rapprochant de la zone de réaction. Ainsi, quelque soit le régime de combustion, le
méthane est tout d’abord décomposé en C'Hz puis en C'H, et enfin en CH proche de la
zone de réaction (figures 1.29 a et b). Les fractions massiques des espéces chimiques sont
tracées en fonction de la coordonnée x (en cm) dans un graphique linéaire-logarithmique.
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En tous points de la flamme et pour les deux régimes de combustion on retrouve :

You, > Yeu, > You, > You

(a) R

CH,
CH

4

. o~ . CH,  _
Yi 10 cH, A\ 10° TN
s \ , \
e \ / \
. e \ . // \\
10 7 | 10 / \
7 on | / CH, ] \
s /// RN s / \
10 Pz VAN 10 / \
//// / CH \‘\\\ Y CH \\\
10° L _—— ) e ) A\ 10 L N S BN
4.1 4.2 4.3 4.4 0 0.03 0.06 0.09 0.12 0.15
X X
F1G. 1.29 — Fractions massiques des espéces chimiques issues de la décomposition du

méthane en fonction de la coordonnée (en cm), échelle linéaire-logarithmique. You, (trait
plein), You, (longs pointillés), You, (pointillés). You (petits pointillés). (a) Dans une
flamme a contre-courant ; I’étirement moyen est de 90 s~*. (b) : dans une flamme prémé-
langée steechiométrique.

Conclusion

Les différences entre les régimes de combustion prémélangé et de diffusion non-prémélangé
ne sont pas fortement marquées pour la majorité des parameétres étudiés (température,
Yu,0, Yco,, hydrocarbures issus de la décomposition du méthane). Le choix de la méthode
de tabulation semble alors indifférent pour ces parameétres. Une tabulation utilisant des
flammes de prémélange, qui apporte des informations supplémentaires lorsque ’avance-
ment de la réaction est faible, est alors privilégiée. En effet, dans la mesure oti, pour ces
niveaux d’avancement, les flammes & contre-courant sont éteintes, les flammes prémélan-
gées sont une alternative appropriée.

Cependant, certaines espéces chimiques a cinétique lente, telles que le monoxyde
d’azote (NO) et le monoxyde de carbone (CO), ont une évolution propre au régime de
combustion. Pour capturer ces polluants, le choix des méthodes de tabulation est crucial.
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1.5 Conclusion

En conclusion de ce chapitre, les points suivants seront retenus :

— La définition judicieuse de la fraction de mélange et d’une variable d’avancement
permet de caractériser tous les états chimiques des flammes de prémélange (dans

cette étude, non étirées) et de diffusion a contre courant.

— Les niveaux de concentration des espéces majoritaires observés dans les flammes de
diffusion sont accessibles via la réponse des flammes de prémélange, pour la méme

richesse et le méme avancement.

— La flamme de diffusion est trés rapidement éteinte quand I’étirement est augmenté.
Les flammes de diffusion ne pourront donc pas étre utilisées pour la tabulation de

la chimie quand ’avancement est faible.

— La tabulation du CO implique un traitement particulier, car sa réponse dans une
flamme de diffusion est trés différente de celle observée dans une flamme de prémé-

lange.

Ces résultats, plus qualitatifs que quantitatifs, ne suffisent pas & déterminer clairement
si le choix de la méthode de tabulation est primordial dans la modélisation de la combus-
tion turbulente. Nous allons maintenant procéder & une étude systématique, qui consiste
4 mesurer les possibilités de prédiction de la structure des flammes de diffusion a partir

d’une tabulation prémélangée.






Chapitre 2

Flammes prémélangées utilisées pour

tabuler les flammes de diffusion

L’objectif de cette partie est de quantifier la possibilité de prolonger les méthodes
FPI (Gicquel, 1999) et FGM (van Oijen et al., 2001a) (tabulation a partir de flammes de
prémélange) vers les flammes non-prémélangées. En particulier, les résultats des flammes
laminaires a contre-courant vont étre comparés a la tabulation des flammes prémélangées
laminaires.

Trois cas tests sont réalisés :
— Hydrogéne / air avec Le = 1. La chimie détaillée est simplifiée par 'utilisation de

I’hydrogéne comme combustible (19 espéces et 68 réactions élémentaires réversibles,
annexe 5). La diffusion des espéces chimiques est supposée constante et égale a la
diffusion thermique.

— Méthane / air avec Le=1. On augmente la difficulté en utilisant un hydrocarbure

comme combustible (49 espéces et 279 réactions, annexe 5).
— Méthane / air avec multi-diffusion des espéces chimiques. La totalité des phénoménes

physiques en jeu, sauf le rayonnement, est alors pris en compte.

2.1 Meéthode de comparaison

Les fractions massiques des espéces chimiques, la température et les taux de réaction en
un point d’une flamme de diffusion laminaire, donc pour un couple de valeurs ( richesse, Z*
et I’étirement) ou (richesse, Z* et avancement de la réaction), sont comparés a 1’ensemble
des points d'une flamme de prémélange laminaire a la méme richesse, Z*. On note "a"
le taux d’étirement moyen dans la flamme de diffusion & contre courant. Si U est la
vitesse initiale du combustible égale a celle du comburant, et L la distance entre ces deux

injections, alors a = 2 (s7').
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F1G. 2.1 — Température (K) en fonction de la fraction de mélange Z pour différents étire-
ments d’une flamme laminaire & contre-courant Hy/air (Le=1). Les pointillés marquent

la richesse des flammes prémélangées calculées.

La figure 2.1 (température en fonction de la fraction de mélange) résume les calculs
réalisés dans le cas Hy/air (Le = Sch = 1). Six richesses, comprises dans le domaine d’in-
flammabilité, sont utilisées pour comparer une flamme laminaire a contre-courant aux 6
flammes prémélangées. Cette étude est réalisée sur 5 flammes de diffusion & contre-courant

en variant 1’étirement moyen (voir figure 2.1).

Deux formalismes sont adoptés :

— Y P(Z*; zp) est la fraction massique de 'espéce i & travers une lamme prémélangée

~ . * — 2 . . by z 2 rd

(P) alarichesse ¢ = 1_ZZ* IZZt“. xp étant la position a travers la flamme prémélangée
8

non étirée.
— Y;4(Z*, a*) est la fraction massique de 1’espéce i & travers une flamme de diffusion a

contre-courant soumise au taux d’étirement moyen, a*. Z* est la fraction de mélange

qui permet de localiser le point & travers la flamme.

Le pourcentage d’écart relatif entre les fractions massiques d’une flamme de diffusion

et de prémélange en chacune des positions de la flamme prémélangée a pour expression :

YiP AR _Yz'd 7% a*
Ei(Z*,a";2p) = ( ,Y?Z()Z* a*)( @) * 100

E; tend vers 0, cela signifie que le point zp de la flamme de prémélange représente
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parfaitement le point (Z*, a*) de la flamme de diffusion. Ces écarts relatifs sont tracés sur
un méme graphe en fonction de la position z, de la flamme de prémélange (voir figure
2.2; Z = Zy et a =400s7 ). Si I'écart est minimum pour toutes les espéces chimiques et
la température, ¢’est-a-dire si les écarts E*, fonctions de z,, se croisent toutes en 0 et en un
seul point z7, alors une variable d’avancement globale (représentative de toute la chimie)
pourra étre définie. Dans ces calculs, on peut déterminer une variable d’avancement en
fonction de la fraction massique de I'eau.

Si toutes ces espéces et la température sont identiques dans les flammes de diffusion

et prémélangées, alors les taux de réaction sont automatiquement déterminés :

o7 (Z,c) =7 (Z.xz) | .p D
T(Z,¢) =T"(Z, x2) }wi (Z,¢) = wi(Z,x2)

2.2 Dihydrogéne/air (Le=1)

Les résultats obtenus pour un étirement de 400 s~!, et pour une richesse Z = Z,, = 0.03
sont présentés sur la figure 2.2. Le pourcentage d’écart entre la flamme de diffusion et
la flamme de prémélange dans ces conditions est inférieur & 1 % pour la température
et le produit de combustion (H0). Bien que les réactifs soient en faible quantité (a la
steechiométrie), 1’écart reste négligeable (7 %). Les radicaux libres, espéces minoritaires,

sont également bien calculés par les flammes prémélangées a 7 % prés.

Il n’existe qu'une seule exception pour la fraction massique du monoxyde d’azote
(Yno)- Le pourcentage d’écart calculé dépasse les 30 % alors que les conditions sont favo-
rables (richesse 1 et par conséquent fraction massique de NO maximale). Comme discuté
précédemment, ce résultat était attendu en raison des cinétiques lentes pour la formation
du NO.

Les résultats du coté riche ou pauvre de la flamme de diffusion sont similaires (voir
figure 2.3 pour un étirement moyen de 400 s !). Il en est de méme sur I’ensemble des
étirements moyens utilisés pour le calcul des flammes & contre-courant (a = 100,200, 400
et 600 s71).
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radicaux

-100
0

5 L L L L 1 L L L L 1 L L L L 1 L L L L 1 L L L L 1 L L L L
0.13 0.135 0.14 0.145 0.15 0.155 0.16
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P

FI1G. 2.2 — Le pourcentage d’écart E; entre un point d’une flamme de diffusion (a = 400s™!,
7Z=0.03) et une flamme de prémélange en fonction de la position (en cm) de la flamme
prémélangée (Z=0.03).
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F1G. 2.3 — Fractions massiques des espéces chimiques en fonction de la fraction de mé-

lange, d’une flamme de diffusion laminaire G contre-courant Ho /air, a=400 s~ (traits).

Grandeurs tabulées & partir des flammes de prémélange (symboles). Les conditions de cal-

culs sont : Le=1 et Sc=1. (a) : espéces majoritaires. (b) : espéces radicalaires. (c) : espéces

minoritaires.



65

2.3 Méthane/air (Le=1)

Dans ces calculs, le combustible est remplacé par du méthane. La fraction de mélange
a la stoeechiométrie est Z,; = 0.055. Le nombre de Lewis et le nombre de Schmidt sont

toujours égaux et fixés a 'unité.

Les résultats a la stoechiométrie (cas favorable) montrent que ’écart entre la tabu-
lation FPI et les flammes de diffusion & contre-courant ne dépassent pas les 15 % sur
les fractions massiques et la température. Cependant, on voit apparaitre deux points de
rencontre distincts : 'un regroupant les réactifs et les radicaux, ’autre regroupant les pro-
duits de combustion et la température. Par conséquent, les fractions massiques des espéces
chimiques d’une flamme de diffusion peuvent étre calculées par des flammes prémélangées
en augmentant le nombre de variable d’avancement (1’'une calée sur les produits, I'autre
sur les réactifs). Cette nécessité d’augmenter le nombre de paramétres de contrdle a déja

été observée par d’autres méthodes de tabulation (ILDM).

Les résultats obtenus avec deux variables d’avancement sont tracés dans 1’espace de
la fraction de mélange pour un étirement de 200 s~ (figure 2.4).

On observe sur la figure a que les pourcentages d’écarts sur les fractions massiques des
espéces majoritaires (COs, CO et Oy) augmentent pour les mélanges riches (Z > 0.065).
Les écarts des espéces radicalaires augmentent de chaque coté de la steechiométrie (figure
b).

Cependant, le fait qu’il soit impossible de représenter la chimie d’une flamme de diffu-
sion par un seul point de la flamme prémélangée entraine une discordance pour les termes

sources chimiques (figure 2.5). En effet, si :

Y;D(‘TD) 7é Y;P(xP) pour ¢ = 1, Nesp
TP(zp) #1717 (zp)

Alors,
YP( i= 1, Nesp) YP( i= 1, Nesp)
wp TP # W TF
Tp Tp

Avec N,gp, le nombre total d’espéces chimiques, I'indice p pour diffusion et I'indice p

pour prémélange.

Ceci montre qu’une étude suplémentaire est nécessaire en prenant en compte les effets

de diffusion différencielle et en définissant qu'une seule variable d’avancement.
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(b)

F1G. 2.4 — Fractions massiques des espéces chimiques en fonction de la fraction de mélange,
d’une flamme de diffusion laminaire & contre-courant C Hy/air, a=200 s~ (trait plein).
Tabulation FPI (flammes prémélangées) (symboles). (a) espéces majoritaires, (b) espéces

minoritaires
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F1G. 2.5 — Pourcentage d’écart sur les produits de combustion et leur termes sources

chimiques en fonction de la position de la flamme prémélangée (en ecm) (la configuration
est :a=160s"',7Z = Z).

2.4 Méthane/air (Le # 1)

La méthode FPI est maintenant testée sur les flammes a contre-courant, dans le cas
d’une combustion d’hydrocarbures (méthane /air) avec la diffusion différentielle des es-
péces chimiques. En vue des résultats précédents, une seule variable d’avancement de la
réaction est choisie afin de reproduire les lammes laminaires de diffusion.

_ Yoo, + Yoo

Yooz + Yeoe
— A la steechiométrie, la méthode de tabulation des flammes prémélangées permet de
prédire qualitativement et quantitativement les produits de combustion et la tem-
pérature des flammes de diffusion laminaires & contre-courant (voir figure 2.6). Les
résultats sont tracés en fonction de la variable de progres Y, = Yeo, + Yeoo. La mé-

thode va jusqu’a prédire avec des différences acceptables la fraction massique de NO.

— Dans la zone riche de la flamme, le CO est 2 fois plus fort dans les flammes prémé-
langées que dans les flammes de diffusion (figure 2.7 b; Les variables sont tracées

en fonction de la fraction mélange. L’étirement moyen est de 200 s~'). Ces résultats
rejoignent les observations des flammes laminaires du premier chapitre.
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— Bien qu’il existe un fort couplage entre les fractions massiques de CO et OH, une
bonne prédiction d’une de ces variables n’implique pas systématiquement la bonne
estimation de ’autre. En effet, la méthode FPI surestime OH pour les fractions de
mélange comprises entre 0.045 et 0.075 (figure 2.7 d), alors que la fraction massique

de CO est sous-estimée entre 0.045 et 0.06 puis surestimée (figure 2.7 b).

— La fraction massique de NO est, comme dans les flammes hydrogéne / air, difficile

a capturer par la tabulation FPI (figure 2.7 d).

En s’éloignant de la condition de mélange stcechiométrique, les résultats sont nette-
ment moins précis. Les flux & travers les iso-surfaces de fraction de mélange deviennent

prépondérants devant la réaction (figure 2.7).
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F1G. 2.6 — Température et fractions massiques des espéces chimiques (NO, CO,, CO, Hy0)
en fonction de la variable de progrés Y.. ¢ = 1. Trait plein : une flamme prémélangée,

pointillés : collection de flammes de diffusion.
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F1G. 2.7 — Application de la méthode FPI (pointillés) o une flamme de diffusion laminaire,

a=200 s~ (traits pleins) dans le cas d’une combustion méthane / air avec la diffusion

différentielle des espéces chimiques. Température et fractions massiques des espéces chi-

miques en fonction de la fraction de mélange.
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Conclusion

L’extension des méthodes de tabulation & partir de flammes laminaires prémélangées
(FPI, FGM) & la combustion non-prémélangée a été étudiée. Nous avons tenté de repro-

duire des flammes de diffusion a contre-courant a partir de lammes prémélangées.

— Les premiers résultats sur une cinétique chimique complexe hydrogéne / air avec
des coefficients de diffusion égaux a la diffusion thermique (Le = Sch = 1), ont
montré qu’il est possible d’envisager une telle méthode. Seul le monoxyde d’azote

(NO) n’est pas correctement reproduit.

— Pour la combustion du méthane (Le = Sch = 1), de bons résultats sont observés
proches de la steechiométrie sur ’ensemble des espéces chimiques. En revanche, en
s’éloignant de ce mélange, la prédiction des espéces chimiques par la méthode FPI
nécéssite d’augmenter le nombre de variables d’avancement. On retrouve un com-

portement déja observé par la tabulation ILDM.

— Lorsque la diffusion différentielle est prise en compte, seules les tendances dans
I’espace de la fraction de mélange sont respectées, ainsi que les niveaux a la stoe-
chiométrie. Dans les régions pauvre et riche, les radicaux ne sont plus produits dans
les mémes proportions pour les flammes de diffusion et de prémélange et sont donc

souvent mal capturés.

Ces résultats sont & pondérer par le fait qu’il s’agit de tests laminaires ne permet-
tant pas de statuer complétement sur la validité de la méthode FPI (Flame Prolongation
of ILDM) ou FGM (Flame Generated Manifold) pour la combustion turbulente non-
prémélangée.

Les foyers aéronautiques comme la plupart des chambres de combustion industrielles
ne brilent pas dans un régime de diffusion ou de prémélange pur. Les phénoménes de
prémélange partiel sont omniprésents. Leurs influences sur les résultats des flammes la-

minaires sont maintenant détaillées.



Chapitre 3

Analyse de la structure interne des

flammes partiellement prémélangées

Les flammes de diffusion laminaires sont couramment utilisées pour modéliser la ciné-
tique chimique complexe en combustion turbulente (Peters, 2000). D’autres auteurs uti-
lisent la méthode de tabulation & partir des flammes prémélangées (Bradley et al., 1990).
Ces deux méthodes sont parfois utilisées au-dela de leurs limites de validité, c’est-a-dire
dans les chambres de combustion complexes ou le prémélange partiel riche est dominant.

Il existe deux types de prémélange :

— La dilution par les produits de combustion.
Les réactifs sont mélangés aux produits de combustion a I’échelle moléculaire avant
de réagir. Ce type de combustion est présente dans les enceintes fermées avec recir-

culation des gaz briilés (foyers aéronautiques, fours industriels).

— Le prémélange partiel froid.
Les réactifs se mettent en contact avant de réagir. Ce type de combustion est par

exemple rencontré dans les flammes jets liftées (Muniz and Mungal, 1997).

Des flammes de diffusion a contre-courant partiellement prémélangées ont été calculées
dans le but de quantifier I'influence du prémélange dans les lammes de diffusion. L’aspect

chimique de ces flammes est maintenant détaillé.

3.1 Configuration

Les conditions limites (cotés combustible et comburant) dans les modéles de flam-

melettes de diffusion (Peters, 2000) sont remplacées par différents mélanges d’espéces
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chimiques (combustible, comburant, produits et radicaux). Afin d’avoir des mélanges co-
hérents (susceptible de se produire), la condition limite est alors calculée par des flammes

prémélangées laminaires, pour une richesse et un niveau d’avancement fixés.

2300
—-— ¢=0.0
o—= ¢=0.1
> ¢c=0.2
#——=* ¢=0.3
71+—+c=04
c=0.5

o——o ¢=0.6

1800

+—ac=0.7
| c=0.8
= c=0.9

——-c¢=1.0

1300

T (Kelvin)

800

0.38 1 1.62 2.24 2.86 3.48 41 4.72
P

F1G. 3.1 — Température (en K) en fonction de la richesse locale ® pour différents avance-
ments de la réaction pour la combustion Hy/He/air (Barlow and Frank, 2003a) (méthodes
FPI, FGM).

— La premieére étape consiste a calculer ces flammes prémélangées pour toutes les ri-
chesses dans les limites d’inflammabilité. Elles constituent les conditions initiales
des flammes de diffusion (fractions massiques de toutes les espéces chimiques et
température). Ces mélanges sont définis avec la fraction de mélange Z et la variable

d’avancement ¢ (voir figure 3.1).

— La deuxiéme étape est le calcul des flammes de diffusion laminaires partiellement

prémélangées.

L’analyse présentée ici correspond a la combustion dihydrogéne/hélium/air et mé-
thane / air avec la prise en compte de la diffusion différentielle. La cinétique chimique
est identique aux flammes précédemment calculées (GRIen IT ). Les codes de calculs
sont PREMIX (Lutz et al., 2000) pour les flammes prémélangées et OPPDIF (Lutz et al.,
1997) pour les flammes de diffusion.
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FiG. 3.2 — Température en fonction de Z. Définitions des prémélanges.

— Les conditions de calculs des flammes méthane / air sont identiques au chapitre 1.
— Pour la combustion hydrogéne / hélium /air, la définition de la variable d’avance-

ment est :
Yo

= Teq
YH2O

Les conditions initiales des flammes prémélangées sont :

3

SR

N
[

Yi,0,0 * (1 — Z) (Taux d’humidité dans ’air)

Avec Yy, o = 0.818, Yy, = 0.182, Yo, , = 0.231, Yy, , = 0.7608 et Yy,0,, = 8.2107%.
La steechiométrie est Z = 0.036. La premiére flamme prémélangée calculée a une
richesse de ® = (.38 et la derniére ® = 6.7. Le pas en Z pour les conditions initiales
des flammes prémélangées est AZ = 0.001.

Les conditions générales de cette combustion sont sur le site de SANDIA (Barlow
and Frank, 2003a).

Les paramétres de controle des flammes de diffusion (voir figure 3.2) sont les frac-
tions massiques des espéces chimiques en conditions limites, I’étirement moyen a, et la
température de mélange. Les variables définissant ces conditions sont :

- 0< Z; < Zg et 0 < ¢ <1 du coté pauvre (point A),

~ Zg<Z,<1let0<c <1 du coté riche (point B),

— a, I’étirement moyen.
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F1G. 3.3 — Correspondance entre la fraction de mélange Z; et Zr en fonction de [’avan-
cement de la réaction du mélange cpe. (Graphique réalisé o partir de la table FPI de la
combustion Hy/He/air.)

Avec Z; et Z, les fractions de mélange correspondant aux mélanges pauvre et riche
de la flamme de diffusion partiellement prémélangée. ¢; et ¢, sont les avancements de ces
mélanges des cOtés pauvre et riche respectivement. Ils sont notés dans le cas général, c ;-

Ils ne correspondent pas a I’avancement d’une flamme de diffusion.

cmer = 1 mélange de produit de combustion
cmer = 0 mélange a froid

Le nombre de variable (Z;,, Zg, ¢, ¢) qui permet de définir les mélanges d’une flamme
& contre-courant est limité & deux paramétres pour faciliter I’étude des flammes partiel-

lement prémélangées :

— D1 au brassage turbulent, le prémélange est supposé se produire & un avancement
.. constant, identique de chaque coté de la zone de réaction. Les especes et la
température dans la zone prémélangée sont donc déterminées par une flamme pré-

mélangée a un avancement c; , = ¢; = ¢,.

— L’allumage se produit a la méme température 7*(Z;, ¢}, ,,), du coté riche comme du
coté pauvre de la flamme. La richesse locale Z, est déterminée telle que :

T(Z,) = T(Z) et Zo > Zy (3.1)

Ces 2 hypothéses ainsi formulées conduisent a une relation directe entre Z, et Z; (fi-

gure 3.3). Lorsque Z; est proche de la stoechiométrie, Z, 1'est aussi, et inversement, lorsque
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F1G. 3.4 — Résultats d’une combustion Hy/He/air sur la température (figure a) et la
fraction massique du diozygéne (figure b) en fonction de la fraction de mélange Z, pour

un niveau de prémélange fizé. (cpe = 0.5, Z;,=0.017).
Z1=0, Z,=1. Les conditions limites deviennent alors seulement des fonctions de Z; et ¢,

— De plus, I'étirement est fixé & 1 s~% pour toutes les lammes de diffusion. Son in-
fluence est étudiée sur des flammes de diffusion non prémélangées et partiellement

prémélangées dans le chapitre 3.2, p 83.

Finalement, tous les types de prémélange sont déterminés en variant ¢, de [0 & 1] et
Zy de [0 & Zg). Ainsi, 756 flammes de diffusion partiellement prémélangées sont calculées.
Sur la figure 3.4, la température et la fraction massique du comburant sont tracées en
fonction de Z pour un niveau de prémélange fixé (¢ue; = 0.5 et Z; = 0.017). Par définition
de Z,, les températures a la richesse Z, et Z; sont identiques. En revanche, les fractions

massiques des autres espéces ne correspondent, pas toujours.

T(Z,)=T(Z)=T" (figure a)
Yo, (ZT) # Yo, (Zl) (ﬁgure b)
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3.2 Combustion Hydrogéne / Hélium / air

Le terme source chimique wy,o

Sur la figure 3.5 on visualise le taux de réaction de ’eau (en s~!) en fonction de la
position x (en cm) d’une flamme & contre-courant partiellement prémélangée de méthane

/ air. On distingue alors 3 zones de réaction distinctes :

— x ~ 0 : réaction prémélangée pauvre.
— x =~ 4cem : réaction de diffusion.

— x ~ 10cm : réaction prémélangée riche.

. -1
o—Ow Hy0 (s’)

+aZ (Y107

2000 .
1500 -
1000 -
500 -
09.9 9.I95 | 10

F1G. 3.5 — Cercles : Terme source wi,o (en s~%) d’une flamme & contre-courant partiel-
lement prémélangée laminaire Hy/He/air (cpnea = 0.48 Z; = 0.015) en fonction de sa
position (en cm). x=0 : prémélange pauvre et =10 cm prémélange riche. Haut : échelle
logarithmique. Bas : Zoom sur les extrémités de la flamme (échelle linéaire). Triangles :
Fraction de mélange Z (¥107*).

L’ordre de grandeur de la réponse de la lamme de diffusion, pour cet étirement, est

10 571, contrairement & la flamme prémélangée qui est de ’ordre de 10000 s~*. Par consé-
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quent, lorsque I'étirement est faible, le taux de réaction de la flamme de diffusion est
négligeable. L’évolution du terme source chimique aux extrémités de la lamme de diffu-
sion partiellement prémélangée s’organise & une richesse locale constante. A la richesse

Z1, celui-ci augmente avant de s’annuler et du coté riche, il diminue instantanément.

dYo, dYm,
dZ dz (F g

vier and Vervisch, 2001). En effet, lorsque ce produit est négatif, le régime de combustion

Le régime de combustion est identifié par le signe du produit des dérivés :

est de diffusion et lorsqu’il est positif le régime est prémélangé (voir figure 3.6).

75

55

35

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7

., dYo, dYi,
FiGc. 3.6 — Produit 7z

partiellement prémélangée (cpe, = 0.19, Z1,=0.05). Trait plein : partie négative (diffusion),

en fonction de la fraction de mélange Z le long d’une flamme

pointillés : partie positive (prémélange).

Le champ de température T

Dans une flamme partiellement prémélangée, lorsque 1’étirement est faible, la tempé-
rature maximale (2678 K) dépasse I’équilibre thermodynamique d’environ 300 K. Elle est
obtenue pour un avancement de 0.81, une richesse d’allumage Z; de 0.026 et une richesse
locale (Z) de 0.044. Ce niveau de suréquilibre est quantifié sur la figure 3.7 (b et c). Ce
phénomeéne est dii aux radicaux présents en fortes quantités dans le prémélange. Ils per-
mettent ainsi ’allumage spontané de la réaction (la diffusion différentielle est ici prise en
compte; Le # 1 et Sc # 1).

On observe sur cette planche des gradients de température élevés aux conditions limites
de la flamme partiellement prémélangée (Z; et Z,) lorsque les mélanges sont proches de

la stoechiométrie (la réaction y est plus intense).



79

! %”\ AL
2295 | NN 1 2295.0 1
THTRR
Flamme de i g ! NG
diffusion pure P! IR R
1795 - P ST AN 1 1795.0 .
Jol ! [ A\
£ [ o N =
S A [ R =
©l [ [ A Gl
< R VAN <
F 1205 [ AN 1 F 12950 ,
[ I RN
P ANY
T I | ),
| SR ' R
poby ~l ! [ |
795 H : . [ 1 795.0 1 1
i A
Vo |
1 U
295 . . .0 L L
1e-03 1e-02 1e-01 1e+00 1e-03 1e-02 1e-01 1e+00
z Z
(a) Cmer = 0.24 (b) Cmel = 0.5
SO
2295 . 2205 - ST ]
,"‘ / | !
Flamme de Fg
I
diffusion pure i ,‘ |
[
1795 1 1795 - Qo D :
£ T P
S £ o
3 s i
2 2 -
" 1205 P 1205 | ! 8
1
795 q 795 B
equilibre
thermodynamique
295 . . 295 L L
1e-03 1e-02 1e-01 1e+00 1e-03 1e-02 1e-01 1e+00
z z
(C) Cmel = 0.71 (d) Cmel = 1

Fic. 3.7 — Température (en K) en fonction de la fraction de mélange Z pour diffé-

rents prémélanges (échelle log/linéaire) le long des flammes partiellement prémélangées

Hy/He/air.

(0< 2, < Zy, AZ, = 0.005)
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Le champ de polluant : Yyo

La valeur maximale du monoxyde d’azote (Yyo) est 7,06107%. Elle est obtenue pour
un avancement de 0.81 et Z; = 0.025, soit proche des valeurs obtenues pour la température
maximale (¢ = 0.81, Z; = 0.026). Ce résultat montre la forte dépendance aux hautes

températures de la fraction massique de NO.

0.008

ememe cquilibre
table
O=—=diffusion pure

0.006

2 0.004
>

0.002

o
o

F1G. 3.8 — Fraction massique du monoxyde d’azote Yno en fonction de la fraction de mé-
lange Z pour les flammes laminaires Hy/ He/air prémélangées, partiellement prémélangées

et de diffusion non-prémélangée.

Dans la partie précédente, on a observé que la température des flammes partiellement
prémélangées dépasse la température d’équilibre. Par conséquent, un suréquilibre de la
fraction massique Yy o est aussi observé (voir figure 3.8). Le léger décalage du maximum de
NO vers les fractions de mélange pauvres (Z ~ 0.017) des flammes de diffusion faiblement
prémélangées est attribué a la diffusion différentielle.
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Les espéces chimiques (Yz,0, You, Yo,)

T T T T

0.25 o——o diffusion pure

== c=0.19 ZI=0.015
sk——% equilibre chimique

0.2 1

0.15 |

H,0

0.1

0.05 1

1

0 . . . . . . . |
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.3 0.5 0.7 0.9
Z

F1G. 3.9 — Fraction massique d’H,0 en fonction de la fraction de mélange Z d’une flamme
laminaire a contre-courant partiellement prémélangé, de diffusion pure et de [’équilibre

chimique.

— La présence de 'eau (produit de combustion) est fortement similaire au champ de
température (figure 3.9). Par conséquent, un suréquilibre est observé proche des

prémélanges partiels et les niveaux sont souvent supérieurs a la flamme de diffusion.

— Les profils de la fraction massique du radical OH sont similaires & la fraction mas-
sique de NO (figure 3.10). Ces radicaux activent les réactions chimiques puis sont
produits car la température augmente et dépasse 1’équilibre thermodynamique. Les
niveaux atteints dans la majorité des flammes partiellement prémélangées sont su-

périeurs a I’équilibre chimique.

— La fraction massique d’Oy (Yo,)(figure 3.11), suit la trajectoire de mélange a un
avancement constant dans ’espace de Z avant de réagir. La réaction est plus rapide
et importante, proche de la steechiométrie et par conséquent, les gradients d’Oy sont

plus forts proche de Z;.
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YOH
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= diffusion pure
V—V¢=0.67 ZI=0.031
o0 equilibre chimique
+--+¢=0.86 ZI=0.036

F1G. 3.10 — Fraction massique du radical OH en fonction de la fraction de mélange Z dans

deux flammes laminaires a contre-courant partiellement prémélangées, de diffusion pure

et de I’équilibre chimique.
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F1G. 3.11 — Fraction massique du comburant (Yo, ) en fonction de la fraction de mélange Z

dans trois flammes laminaires a contre-courant partiellement prémélangées et de diffusion

pure. (a) zone pauvre, (b) zone riche.
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Influence de I’étirement sur les lammes non-prémélangées

et partiellement prémélangées

L’influence de I'étirement sur la température maximale est séparée en deux zones

distinctes (voir figure 3.12).

0.9 “%--4— ----- +-_+___+___+__{Lio.ozs €,,=0.8
%, T -+

0.7

0.6

0 2000 4000 6000

F1G. 3.12 — Température mazximale normalisée, des flammes partiellement prémélangées

laminaires Hy/He/air, en fonction de l'étirement moyen (en s~ ).

Lorsque ’étirement passe de 2.2 s~' & 400 s~!, toutes les flammes, qu’elles soient
partiellement prémélangées ou de diffusion non-prémélangées, ont leur température maxi-
male qui décroit de 10 & 15 %. Pour des étirements plus forts la température maximale des
flammes de diffusion "pure" diminue plus rapidement que dans les lammes partiellement
prémélangées qui de ce fait sont plus robustes. Plus les prémélanges sont réactifs (7 ~ Zy;

et ¢ ~ 0.8), plus il est difficile d’éteindre la flamme.

Le méme comportement est observé pour les fractions massiques Yo et Yyo (voir
figures 3.13 a et b). Cependant, la fraction massique de NO est I’espéce qui présente la
plus grande diminution lorsque 1’étirement augmente. Il existe un rapport 100 entre les
maxima des fractions massiques de Yyo pour un étirement faible (équilibre chimique) et
un étirement fort (extinction). Cette chute de NO est principalement localisée pour les

faibles étirements, ensuite Y5” est faible, mais constant.

Dans le cas d’une flamme de diffusion non-prémélanggée, le terme source chimique w3
est continuellement influencé par I’étirement (figure 3.13 a). En effet, le taux de production
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d’H,0O maximal augmente linéairement en fonction de l'étirement contrairement a une

flamme partiellement prémélangée ol w7’ augmente seulement de 10 % (voir figure 3.13
b).

(@) o m
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F1G. 3.13 — Valeurs mazimales normalisées de la température, des fractions massiques
(NO, OH) et du tauz de production d’HO en fonction de I’étirement moyen. (a) flamme
de diffusion laminaire non-prémélangée a contre-courant. (b) flamme de diffusion lami-

naire G contre-courant partiellement prémélangée (¢=0.8 Z,=0.026).
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3.3 Combustion Méthane / air

Configuration

Les flammes partiellement prémélangées laminaires ont des mélanges pauvres qui sont
reliés aux mélanges riches par la condition de température (voir condition 3.1, page 75).
Le comportement de Z, (Z) en fonction de Z (figure 3.14) est identique a la combus-
tion hydrogéne / air. Ainsi Zg et Z se rapprochent de la steechiométrie avec un profil
directement lié a la température dans l'espace de Z. La cartographie 3.15 représente les
conditions initiales de température (des flammes partiellement prémélangées) en fonction

du mélange pauvre et de I’avancement des mélanges.

B 0.035
2084.11
.8 . 1990.21 .
* 008 = 189631 b — 0.03
- c=0.35 — 1802.41 -
——- c,.=0.65 | . =
0o | ] el s~ - - 0.025
z | fazoar ‘ o ®
B 1332.91 L | -~ £ 0.02 £
04t 1239.01 ! N
1 11451 [
1 1051.2 - 0.015
o
769503 - 0.01
675.602
. ‘ I 581.702 0.005
0 0.02 0.04 0.06 487.801
Z 300
0 025 05 075 1
Cmel
F1G. 3.14 — Z, en fonction de Zg. F1G. 3.15 — Température de mélange (K).

Les profils d’espéces chimiques majoritaires et la température d’une flamme laminaire
a contre-courant partiellement prémélangée sont tracés sur la figure 3.16 en fonction de
la fraction de mélange. L’étirement dans cet étude est fixé & 1 s~'. On remarque une
consommation des réactifs au profit des produits de combustion conduisant & une élévation
de température de chaque coté de la flamme. Ces réactions sont caractéristiques des
flammes partiellement prémélangées avec un taux de consommation non nul dans les
zones riche, pauvre et steechiométrique. Les radicaux OH et les polluants NO sont toujours
maxima a la stoechiométrie et négligeables dans les mélanges initiaux (conditions limites
des flammes partiellement prémélangées). Le monoxyde de carbone (CO) est toujours
produit dans les régions riches de la flamme. Enfin, H, provient de I’oxydation du méthane

dans les zones riches.
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F1G. 3.16 — Fractions massiques et température d’une flamme laminaire a contre-courant

partiellement prémélangée (a=1s~1) en fonction de la fraction de mélange Z.

Champ de vitesse

La vitesse axiale est fortement influencée par la densité et donc par la température. Si
le mélange est suffisamment énergétique et que la réaction est instantanée, la température
augmente entrainant les particules fluides (figure 3.17 a). Le point de stagnation (vitesse
axiale nulle) ne se situe pas a une position constante (figure 3.17 a et b). Il est controlé par
les réactions en amont (combustion dans les zones riche et pauvre de la flamme). Sur la
figure 3.17 b, les changements brusques de vitesse sont caractéristiques de I'auto-allumage

(positions x=8.5 et 3 cm).

Termes sources chimiques

Les résultats sont présentés sous la forme wy, = weo, + wWeo qui est le taux de pro-
duction de la variable de progrés Y. = Yeo, + Yeo. La figure 3.18 représente le terme
source chimique borné entre 1 et 5 s (le maximum étant 1201 s'). Cette visualisation

permet d’observer une réaction chimique dans un régime de diffusion a la position z ~ 5
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F1G. 3.17 — Vitesse (en cm/s) en fonction de la position x (en cm) de la flamme partiel-

lement prémélangée pour plusieurs niveaur de mélange.
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F1G. 3.18 — Terme source chimique (wco, + Wco), borné entre 1 et 5 s™' en fonction de

la position © (en cm), Uavancement (cme) et la richesse de mélange pauvre (Z;).
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cm, tant que les richesses des prémélanges sont inférieures & 0.019 mais quelque soit ¢p,e;-
Deux zones réactives sont situées aux extrémités des flammes laminaires a contre-courant :
ce sont les régimes de combustion partiellement prémélangées riche (x=0 c¢cm) et pauvre
(x=10 c¢m). Enfin, des réactions trés localisées entre x = 0 et = = 10 cm, représentatives

d’un auto-allumage sont observées pour des avancements de mélange faibles (¢, < 0.25).

Les réactions partiellement prémélangées sont mises en évidence sur la planche 3.19
dans la zone pauvre (Z)) et la planche 3.20 dans la zone riche (Z,). Le taux de réaction est
tracé en fonction de la position x (en cm) et de avancement du mélange pour différentes
richesses Z7,. Les tendances sont identiques de chaque coté de la flamme laminaire. Quand
le mélange s’éloigne de la condition steechiométrique (figure d), les réactions sont moins
importantes ; les flammes partiellement prémélangées tendent vers une flamme de diffusion
non-prémélangée. Pour les mélanges réactifs (Z; ~ Z,), figure a et b, le taux de production
est maximum entre ¢,,,; = 0.25 et 0.6 et la réaction est retardée lorsque c,,¢; est inférieur a
0.25, c’est-a-dire que le maximum de la réaction n’est plus observé aux conditions limites

de la flamme mais légérement décalé (z # 0 et = # 10 cm).
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FiG. 3.19 — Terme source chimique de la branche riche (Z,) (wco, + wco) en s™' en

fonction de l’avancement du mélange et de la position z (en cm).
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F1G. 3.20 — Terme source chimique de la branche pauvre (Z;) (wco, + wco) en s7' en

fonction de I’avancement du mélange et de la position z (en cm).
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La température
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F1G. 3.21 — Température (en K) en fonction F1G. 3.22 — Température en fonction de la
de la fraction de mélange Z pour tous les fraction de mélange 7 des flammes lami-
points des flammes laminaires partiellement naire a contre-courant partiellement prémé-

prémélangées méthane / air. langées (Cme = 0.2).

A partir d’une condition de mélange comprise entre I’équilibre chimique et le mélange
sans réaction, la température évolue vers une condition voisine d’une flamme de diffu-
sion non-prémélangée. Sur la figure 3.21, une concentration importante de point se situe
proche de cette flamme de diffusion "pure". La fraction de mélange Z=0.12 représente la
richesse supérieure riche pour laquelle la réaction se déclenche instantanément (deuxiéme
concentration de point). Elle peut étre assimilée a la limite d’inflammabilité riche. Cette
observation est confirmée par les courbes 3.22. La température est tracée en fonction de
la fraction de mélange (échelle log-linéaire). Les prémélanges varient par leurs richesses
(Pavancement est fixé & 0.2). Loin de la steechiométrie, la température augmente pro-
gressivement en fonction de Z. En revanche, lorsque Z,,.; est comprise entre 0.02 et 0.12,
un saut de température a richesse constante est observé, caractéristique d’une réaction

intense.

L’influence de 'avancement du mélange c,,,; est mise en évidence en comparant plu-
sieurs flammes partiellement prémélangées a richesse de mélange constante (figures 3.23
a et b). Lorsque ¢, est proche de 0.6 la réaction est souvent trés rapide (Z constant). Si
Cmer = 1, il n’y a plus de réaction ni d’élévation de température a cette richesse (équilibre

chimique). Enfin si ¢, est trop faible et que le mélange est éloigné des conditions d’in-
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F1G. 3.23 — Température (en K) en fonction de la fraction de mélange Z pour différents
avancements du mélange (Cme) €t Tichesses de prémélange constantes ((a) pauvre et (b)
riche).

flammabilité, la réaction se produit plus lentement.

Les cartographies de température sont tracées sur la planche 3.24. Lorsque les prémé-
langes ont une richesse voisine de la stoechiométrie, les niveaux de température dans la
flamme sont toujours élevés (figure a). Si les prémélanges sont trés éloignées de cette condi-
tion, on retrouve les flammes de diffusion non-prémélangées (figure d). Pour des prémé-
langes a des richesses intermédiaires, I’épaisseur de la zone thermique est plus grande et les
gradients de température plus faibles que dans les flammes de diffusion non-prémélangées

(figures b et c).

Un comportement particulier est observé sur la figure 3.25. L’avancement du prémé-
lange est fixé & une faible valeur (c=0.05). On observe un étalement brusque du champ de
température pour une fraction de prémélange supérieure & 0.02, caractéristique de I’auto-

inflammation.

La planche 3.26 permet de quantifier 'importance du prémélange sur le champ de
température. Sur la figure a, & la limite des flammes de diffusion non-prémélangée, la
température maximale est constante bien que la température initiale augmente. De plus,
aucune réaction du coté riche ou pauvre (z ~ 10 cm, x ~ 0) n’est visible.

Sur la figure b, les fractions de mélange initiales se rapprochent de la stoechiométrie,

(b)
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(C) Z; = 3.43E7?

(d) Z, = 0.005
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temperature
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393.901

F1G. 3.24 — Température (en K) en fonction de l’avancement du mélange (cpe) et de la

position x (en cm) pour différentes richesses de mélange.
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temperature

2084.11
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1708.51
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581.702
393.901

xcm

Fi1G. 3.25 — Température (en K) en fonction de la richesse de mélange (Z;) et de la

position T (en cm) pour un avancement Cpme = 0.05

et la température de mélange augmente mais la température maximale reste inchangée.
La réaction du coté pauvre devient rapide (z ~ L = 10 c¢m), et une réaction du coté riche
est présente mais plus lente. Ce comportement s’accentue lorsque les mélanges deviennent

de plus en plus favorables a la combustion (figures ¢ puis d).
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F1G. 3.26 — Température (en K) en fonction de la position de la flamme partiellement
prémélangée (en cm). cpe = 0 (trait plein), cpea = 0.5 (pointillés), cpe = 1 (longs

pointillés). (a) Z; éloigné de Zg, (d) Z) ~ Zy et (b, ¢) mélanges intermédiaires.
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Produits de combustion CO, COy et Hy,O

De méme que les flammes prémélangées ou non-prémélangées, la formation du CO
est toujours localisée dans les zones riches de la flamme (figure 3.27). La planche 3.28
résume les résultats obtenus sur le monoxyde de carbone dans les flammes partiellement
prémélangées. Les fractions massiques sont tracées en fonction de la position x (en cm)
dans les flammes de diffusion laminaires & contre-courant partiellement prémélangées.
Le monoxyde de carbone est présent majoritairement dans la zone riche de la flamme
(x < 5) cm. L’influence du prémélange est important sur les niveaux de CO atteints

dans la flamme. Sur la figure a, on remarque que le CO est produit dans la zone riche
1 et 0.586. En revanche, pour 7z = 0.337, on

pour les richesses de prémélange Zp =
observe une consommation du CO & travers la flamme. Finalement, les niveaux de CO

dans les flammes partiellement prémélangées convergent vers le maximum de la flamme
de diffusion pure, Zp =1 (ici en z ~ 5 c¢m). Des résultats similaires sont observés sur les

figures b et ¢ pour des prémélanges différents.
Ceci montre que les niveaux de CO dans les lammes prémélangées sont plus forts que

dans les flammes de diffusion non (ou partiellement) prémélangées.

1e-01 T
a
b
.
8e-02 f{’ B
0l
iy
I
| L Fos 4
6e-02 5ol —
17N
Yco 7/ + \
T T N
4e-02 / s \\ 1
: \
\
2e-02 | g 1
3/
3/
fi
Pial 4
0e+00 = L
1e-01 1e+00

1e-02

F1G. 3.27 — Fraction massique du CO en fonction de la fraction de mélange Z (cpme; = 0.2),
pour différentes richesses de prémélange.

Les comportements de C'O, (planche 3.29) et de H,O (planche 3.30) sont directement

liés & la température et par conséquent trés similaires.
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F1G. 3.28 — Fraction massique du CO en fonction de la position de la flamme partiellement
prémélangée (en cm). cme = 0 (trait plein), cmea = 0.5 (pointillés), cme = 1 (longs
pointillés). (a) Z; éloigné de Zg, (d) Z, ~ Zy et (b, ¢) mélanges intermédiaires.
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F1G. 3.29 — Fraction massique du COy en fonction de la position de la flamme partielle-
ment prémélangée (en cm). cpe = 0 (trait plein), cpe = 0.5 (pointillés), cpe =1 (longs

pointillés). (a) Z; éloigné de Zg, (d) Z) ~ Zy et (b, ¢) mélanges intermédiaires.
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F1G. 3.30 — Fraction massique de HoO en fonction de la position de la flamme partielle-
ment prémélangée (en cm). cmer = 0 (trait plein), cme = 0.5 (pointillés), cme = 1 (longs
pointillés). (a) Z; éloigné de Zg, (d) Z, ~ Zy et (b, ¢) mélanges intermédiaires.



100

Fractions massiques des réactifs

Le comburant (figure 3.31) et le combustible sont consommés dans les zones de prémé-
lange dans les mémes proportions que les produits sont formés. Par conséquent, la réaction
étant plus rapide lorsque les mélanges sont proches de la stoechiométrie, les gradients d’O-
(ainsi que C'Hy) sont plus forts.

0.2

0.16 |

Y, 0.12 : |

2

0.08 f 1

F1G. 3.31 — Fraction massique de Oy en fonction de la fraction de mélange (Cppe = 0.2),
pour différentes richesses de prémélange (Zr ~ 0., 0.02, 0.03, 0.05).

Les résultats des fractions massiques de C'H, et 0y en fonction de la position x (en cm)

des flammes partiellement prémélangées sont regroupés respectivement dans les planches
(3.32 et 3.33).
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F1G. 3.32 — Fraction massique de Oy en fonction de la position de la flamme partiellement
prémélangée (en cm). cpe = 0 (trait plein), cpea = 0.5 (pointillés), cpme = 1 (longs

pointillés). (a) Z, éloigné de Zg, (d) Z, ~ Zy et (b, ¢) mélanges intermédiaires.
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F1G. 3.33 — Fraction massique du CH, en fonction de la position de la flamme partielle-
ment prémélangée (en cm). cpe = 0 (trait plein), cpe = 0.5 (pointillés), cpe =1 (longs

pointillés). (a) Z; éloigné de Zg, (d) Z) ~ Zy et (b, ¢) mélanges intermédiaires.
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Fractions massiques des espéces minoritaires (OH, H,)

La fraction massique de OH est une espéce radicalaire sensible aux conditions de
mélange des flammes partiellement prémélangées (figure 3.34 a et b). Sur la figure a,
on observe que les maxima de OH diminuent lorsque les mélanges se rapprochent de la
steechiométrie et que sa formation et destruction dans les régions prémélangées pauvres
(Z,) sont d’autant plus rapides que le mélange est réactif. Sur la figure b, un comportement
similaire est observé avec un maximum de OH (dans la zone de diffusion, Z ~ Z) qui
diminue. Cependant, OH subit de fortes variations dans les régimes prémélangés pauvre
et riche avant de retomber sur un profil gaussien.

De méme, sur la planche 3.35, on remarque une augmentation de OH dans les régimes
prémélangés pour des mélanges de plus en plus réactifs (a — d) et une diminution de ce

radical dans le régime de diffusion.

Les profils de la molécule H, (planche 3.36) sont liés a la décomposition du combustible.
Elle est donc fortement présente du coté riche. Les profils sont extrémement voisins du

monoxyde de carbone avec en moyenne un rapport 10 entre ces deux espéces (Y, ~
Yco/10).

(a)0.004

0.004

flamme flamme
non-premelangee

5 0.002 | \

0.003 | non-premelangee ] 0.003 -

5 0.002 -
>

0.001 |

0.08

F1G. 3.34 — Fraction massique de OH en fonction de la fraction de mélange Z (Cpe =
0.2), d’une flamme de diffusion pure et pour différentes conditions de prémélange. (a)
Z, =0.024 et 0.025. (b) Z1, =0.086; 0.045 et 0.051.

(b)
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F1G. 3.35 — Fraction massique du OH en fonction de la position de la flamme partiellement

prémélangée (en cm). cme = 0 (trait plein), cmea = 0.5 (pointillés), cme = 1 (longs

pointillés). (a) Z; éloigné de Zg, (d) Z) ~ Zg et (b, ¢) mélanges intermédiaires.
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F1G. 3.36 — Fraction massique du Hy en fonction de la position de la flamme partiellement
prémélangée (en cm). cme = 0 (trait plein), cmea = 0.5 (pointillés), cme = 1 (longs
pointillés). (a) Z; éloigné de Zg, (d) Z) ~ Zg et (b, ¢) mélanges intermédiaires.
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Fraction massique du monoxyde d’azote (Yxo)

La fraction massique du polluant (Yyo) est souvent supérieure dans les flammes par-
tiellement prémélangées que dans les flammes de diffusion non-prémélangées (figure 3.37)
du fait des température plus élevées. Les maxima sont obtenus proches de la stcechio-
métrie (Zs ~ 0.055). Bien que la formation de NO est fortement dépendante des fortes
températures, ce n’est pas le seul paramétre. En effet, pour ¢, = 0.2, Y5" est obte-
nue pour une flamme partiellement prémélangée (Z; = 0.045) alors que les températures
maximales sont obtenues pour Z; = 0.051.

De plus, les prémélanges stoechiométriques ne sollicitent pas une formation maximale
de NO (voir figure 3.37).

La fraction massique de NO dans les prémélanges est négligeable, sauf dans le cas ou
des gaz briilés sont injectés en condition initiale (¢, =~ 1, équilibre chimique). La fraction
massique de NO est tracée en fonction de la température pour des prémélanges a ¢y = 1
(figure 3.38). La encore, les plus grandes variations de NO et les maxima sont observées
pour un mélange proche de la steechiométrie (77, = 0.046, Zr = 0.064), mais pas égale a
A

La fraction massique de NO est tracée dans ’espace physique pour différentes condi-
tions de mélange (planche 3.39). Elle est majoritairement présente dans les zones pauvres

de la flamme.
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F1G. 3.37 — Yno en fonction de Z (cmey = FI1G. 3.38 — Fraction massique de NO en

0.2), pour les conditions de mélange : diffu- fonction de la température (cphe=1), pour
ston pure, Zy, =0.02; 0.042; 0.045; 0.051.  différentes conditions de mélange.
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F1G. 3.39 — Fraction massique du NO en fonction de la position de la flamme partiellement
prémélangée (en cm). cme = 0 (trait plein), cmea = 0.5 (pointillés), cme = 1 (longs
pointillés). (a) Z; éloigné de Zg, (d) Z) ~ Zg et (b, ¢) mélanges intermédiaires.
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Conclusion

Les cinétiques chimiques complexes de la combustion dihydrogéne/air et méthane/air
ont été tabulées en tenant compte de tous les régimes de combustion (prémélange, diffu-

sion, dilution par les produits de combustion, prémélange partiel froid).

L’influence de I’étirement a été mis en évidence dans les régimes partiellement pré-
mélangés des flammes Hy/He/air. Notamment, les variations des grandeurs maximales
des espéces chimiques ou de la température sont sensibles seulement pour les faibles éti-
rements. La fraction massique de NO est I'espéce qui présente le maximum de variation.
Enfin, les maxima (Y/"**, T™%) des flammes partiellement prémélangées sont moins sen-

sibles a I’étirement que les flammes de diffusion "pures".

Les structures chimiques des fronts de flammes partiellement prémélangées ont été étu-
diées et I'influence des richesses et des avancements a été mise en évidence sur les niveaux
de température des fractions massiques des espéces chimiques. L’ensemble des résultats
obtenus dans cette partie nous a permis de quantifier I'importance des différents régimes
de combustion. Notamment, du point de vue chimie, il est difficile de ne pas tenir compte

a la fois du régime prémélangé et du régime de diffusion dans les foyers aéronautiques.

Cependant, une tabulation de flammes partiellement prémélangées n’est pas envisa-
geable en raison du nombre de variables indépendantes (mélanges pauvre et riche et
étirement). Les temps de calcul de la méthode de tabulation deviennent alors trop longs.
Pour cela, les méthodes de tabulation par des flammes prémélangées et de diffusion sont

privilégiées.

Des tests réalisés a partir de mesures expérimentales effectuées dans des flammes turbu-
lentes partiellement prémélangées permettent alors de compléter I’étude de la tabulation

de flammes prémélangées (FPI).






Chapitre 4

Flammes prémélangées pour tabuler les

flammes partiellement prémélangées

Les données expérimentales des flammes jets turbulentes de Sandia, étudiées par Bar-
low et Franck (Barlow and Frank., 1998), sont riches en résultats. Elles contiennent les
principales concentrations instantanées des espéces chimiques (CHy, Oz, Ny, COo, H50,
CO, NO, OH, H,) et la température, ce qui permet une cartographie compléte des
flammes turbulentes. La configuration est la suivante : un jet central de méthane partiel-
lement prémélangé avec de 'air (25% vol. CHy, 75% vol. air) d’un diamétre D=7.2 mm
est entouré par un ensemble de petites flammes pilotes pauvres (¢ ~ 0.77, Z; ~ 0.351)

d’un diamétre 18,2 mm. Ce brileur est plongé dans un écoulement d’air (voir figure 4.1).

Oxydant 'T‘Oxydﬂ“l

30 cm

F1G. 4.1 — Brileur axi-symétrique des flammes jets turbulentes de Sandia, diamétres en

min.
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Comparaison

F1G. 4.2 — Méthode de comparaison entre les données expérimentales et les tables chimiques

—

laminaaires.

Les comparaisons sont réalisées sur deux types de flammes jets partiellement prémé-

langées :

— la flamme D : La vitesse débitante du jet central est 49,6 m/s, la vitesse du pilote
est 11.4 m/s et celle de I’air 2 0,9 m/s. Le nombre de Reynolds est de I’ordre de 22400.

— la flamme F : Les vitesses du jet central et du pilote sont multipliées par deux, aug-
mentant ainsi les extinctions locales de la flamme. Le nombre de Reynolds est de
I’ordre de 44800.

Il est possible de comparer les résultats expérimentaux aux tables laminaires FPI et
de diffusion. Aucun modéle de turbulence n’intervient dans ces tests; on ne s’intéresse ici

qu’aux valeurs instantanées.

4.1 Meéthode de comparaison

A partir de la variable de progrés Y, et de la fraction de mélange Z expérimentales,
il est possible d’extraire les résultats des tables chimiques laminaires. Les fractions mas-
siques et la température des flammes turbulentes sont alors comparées aux calculs des

flammes laminaires en chimie complexe (voir figure 4.2).
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F1G. 4.3 — Schéma des positions des mesures expérimentales des flammes jets turbulentes
de Sandia. La ligne rouge représente une position X /D sur laquelle les moyennes condition-
nées sont effectuées. Les pointillés représentent le mélange steechiométrique. Les positions

aziales correspondant aux mesures expérimentales sont X/D=3, 7.5, 15, 30, 45, 60, 75.

4.2 Comparaisons Expérience / Diffusion / Prémélange,
limitées aux domaines des flammelettes de diffusion

a contre-courant

En chaque point de mesure d’expérience, une collection de 500 données instantanées
(en moyenne) est disponible. Afin de faciliter les comparaisons, les moyennes conditionnées
a 7Z sont tracées en fonction de la fraction de mélange pour chacune des positions axiales

mesurées (voir figure 4.3).

Domaine de calcul :

— Dans la lamme de diffusion turbulente expérimentale, la fraction de mélange varie
entre 0 et 1, alors que la table de prémélange est limitée par les limites d’inflammabi-
lité. Les résultats seront donc tracés dans ces limites (0,15 < Z < 0,6; Z5 = 0.351).
— La collection des flammes & contre-courant est limitée par I’extinction soit une valeur

de YA(Z).
Finalement, les moyennes conditionnées ne correspondent pas aux moyennes réelles puis-
qu’il existe certains points pour lesquels Y, < Y7 qui ne sont pas comptabilisés. Cette
méthode permet simplement de valider les méthodes de tabulation dans le domaine

YI(Z) < Y.< Y£(Z), donc au-dessus du point d’extinction des flammelettes laminaires.
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De grandes différences de concentration de CO entre les régimes de combustion pré-
mélangé et de diffusion en laminaire ont été mises en évidence dans la premiére partie. Les
comparaisons se focalisent donc sur le monoxyde de carbone. Les résultats sont reportés
sur les figures 4.4 et 4.5. Les moyennes conditionnées du CO sont tracées en fonction de
la fraction de mélange pour la flamme D (figures de gauche) et la flamme F (figures de
droite) & différentes hauteurs du brileur. La tabulation des flammes de diffusion (trait
plein) est plus proche de I'expérince que FPI (pointillés). Les niveaux du coté riche de la
flamme (Z > Zg; = 0,351) sont deux fois plus forts dans les flammes prémélangées que
dans les flammes de diffusion comme il a été observé dans les chapitres précédents. A la
steechiométrie, les résultats entre les deux méthodes de tabulation sont trés proches et
correspondent aux niveaux atteints par I’expérience. Loin du bruleur, X/D > 45, (figure
4.5) les effets de prémélange partiel sont plus importants, ayant pour conséquence une

amélioration des résultats issue de la tabulation FPI.

Il est important de noter que les différences entre les flammes D et F ne sont pas
marquées car les moyennes conditionnées sont réalisées dans le domaine limité par les
flammelettes de diffusion (Y, > Y,%).
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F1G. 4.4 — Moyennes conditionnées (si Y, > Y2) de la fraction massique de CO, (CO|Z), en
fonction de la fraction de mélange Z a différentes hauteurs du briileur. cercles : expérience,

pointillé : FPI, trait : diffusion. A gauche : flamme D; a droite : lamme F.
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F1G. 4.5 — Moyennes conditionnées (si Y, > Y,7) de la fraction massique de CO, (CO|Z), en
fonction de la fraction de mélange Z & différentes hauteurs du briileur. cercles : expérience,

pointillé : FPI, trait : diffusion. A gauche : flamme D; a droite : lamme F.
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4.3 Expérience / FPI

Dans cette partie, la méthode FPI est comparée a I’expérience pour tous les points de
mesures Y, allant de 0 & I’équilibre chimique. Les points peuvent donc se situer en dessous
de la limite d’extinction des flammelettes de diffusion. Il s’agit ici des vraies moyennes
conditionnées du CO. Les résultats sont tracés sur les figures 4.6 et 4.7. En comparant avec
I'étude précédente on observe que les niveaux sont nettement plus faibles (par exemple
en X/D = 15; figures 4.4 et 4.6). La méthode de tabulation par des flammes de diffusion
& contre-courant est donc limitée aux flammes faiblement turbulentes ayant peu d’extinc-

tion locale.

— La méthode de tabulation FPI prédit avec précision la concentration de CO dans la
partie pauvre de la flamme (Z < Zst = 0, 351).
— Les tendances sont respectées dans la partie riche. On observe bien une diminution
du CO pour les fractions de mélange supérieures & 0,45, contrairement & ce qui
a été obtenu par la tabulation de flammes a contre-courant. Ce résultat montre
qu’une quantité importante de fractions massiques de Y, est inférieure a la limite
d’extinction. Cette quantité est d’autant plus importante dans la flamme F (Up =
100 m/s) que la lamme D (Ur = 50 m/s). Les trois facteurs qui expliquent ces
résultats sont :
— les effets de chimie non-infiniment rapide, qui sont d’autant plus marqués que
I’écoulement est turbulent,
— le prémélange partiel, qui permet d’obtenir des mélanges a toutes les valeurs de
Y, allant de 0 a I’équilibre.
— les extinctions locales pour lesquelles Y. = 0.
— Les niveaux atteints par la méthode FPI surestiment dans la zone riche d’un rapport
2 les valeurs expérimentales, ce qui, encore une fois, a déja été observé dans 1’étude

des flammes laminaires (chapitre 1).
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F1G. 4.6 — Moyennes conditionnées de la fraction massique de CO, (CO|Z), en fonction de

la fraction de mélange 7 & différentes hauteurs du briileur. cercles : expérience, pointillé :

FPI. A gauche : flamme D; & droite : flamme F.
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F1G. 4.7 — Moyennes conditionnées de la fraction massique de CO, (CO|Z), en fonction de
la fraction de mélange 7 & différentes hauteurs du briileur. cercles : expérience, pointillé :

FPI. A gauche : flamme D a droite : flamme F.

Conclusion

Ces résultats montrent les limites des tabulations par des flammes laminaires prémé-
langées (FPI) et a contre-courant dans des régimes de combustion turbulents partiellement
prémélangées. Cependant, chacune de ces tabulations apporte des informations complé-
mentaires.

— Les niveaux sont correctement retrouvés par les flammes de diffusion si Y, > Y2,

— les tendances des moyennes conditionnées sont prédites par les flammes prémélan-

gées.

L’idée du chapitre suivant sera donc de coupler ces deux méthodes de tabulation afin

d’en extraire tous les avantages.






Chapitre 5

Méthode de tabulation FTC, Flame
Tabulated Chemistry

5.1 Génération de la table

Dans les chapitres précédents, il a été montré que les méthodes de tabulation des
flammes prémélangées (FPI ou FGM) peuvent difficilement reproduire la distribution
d’espéces chimiques ayant une cinétique lente (NO, CO dans la zone riche de la flamme).
Une alternative consiste a coupler les deux méthodes de tabulation. Pour cela, on construit
une fonction afin de recaler les niveaux obtenus par les flammes prémélangées a ceux des
flammes de diffusion. Cette fonction «a(Z,Y,) est donc calculée a partir des tables FPI
et des flammelettes de diffusion Y;” (7, xz). xz étant le taux de dissipation scalaire de
7. Pour chaque point dans les flammes de diffusion, défini par les deux paramétres de
contrdle (Z, xz), une variable de progrés Y. = Yoo, + Yoo est déterminée pour créer le
lien avec la table FPI. Alors, pour chaque espéce, les rapports entre la réponse de la

flammelette de diffusion et les flammes prémélangées sont stockés :

_ }/;D(Z: XZ)
= VINZ Y (Zx2) >0

i(2,Y.(2,xz))

Pour chaque couple (Z, xz) des flammes de diffusion il n’existe qu'un seul couple
correspondant (Z, Y”). Ainsi, une fois o; connue, la détermination de Y, et Z est suffisante
pour extraire le vecteur de concentration des flammes de diffusion & partir de la table FPI.
Avec I’équation 5.1, la fonction «; est indéterminée au-dela des limites d’extinction des
flammes a contre-courant. Une premiére approximation consiste & garder constante la
valeur de «a; en dessous de la limite d’extinction. Cette constante est fixée par la réponse
de la flamme de diffusion juste avant son extinction. La tabulation FTC est alors construite

de la maniére suivante :
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FPI

Yco

DIFFUSION

F1G. 5.1 — Schéma représentatif de la fraction massique de CO en fonction de la variable
de progrés Y a richesse fixée supérieure a la steechiométrie. trait plein : FPI, pointillés :

FTC, trait épais : collection de flammes de diffusion a contre-courant.

1250 ; ; ; ;
1000
750
500

250 b

0 0.03 0.06 0.09 0.12 0.15

FIG. 5.2 — Taux de réaction wy, (en s™') en fonction de Y., a la steechiométrie. Trait

rouge : FPI. Trait noir avec symboles : collection de flamme de diffusion a contre-courant.
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VN2, Ye) = a2, Y)Y (Z,Y0) (5.2)

Le schéma, 5.1 représente la fraction massique du CO dans une flamme riche en fonction
de la variable de progrés pour les tabulations FPI, flammelettes de diffusion et FTC. La
correction via le paramétre «; est utilisée sur toutes les variables. Elle est proche de 1
pour certaines espéces chimiques (I’eau) et pour la température. En revanche, elle modifie
considérablement les résultats pour des espéces intermédiaires (Ho, OH), ou d’autres
produits de combustion (COs, CO).

Cette procédure peut étre vue sous deux angles :

— Corriger les niveaux des flammes prémélangées par des flammes a contre-courant

dans le but de retrouver les résultats des flammes de diffusion.

— Prolonger les flammes de diffusion dans le domaine d’extinction des flammelettes

par des flammes prémélangées.

Les espéces et la température étant déterminées, il ne reste qu’un seul paramétre a

extraire des flammes laminaires : le taux de réaction chimique de Y, wy,.

Wy, = wYco2 + Wyeo (5'3)

Celui-ci est indispensable dans la modélisation de la combustion turbulente proposée
dans ce mémoire.

Ce taux de réaction est tracé sur la figure 5.2 en fonction de la variable de progrés Y, et
pour un mélange stoechiométrique. Pour Y, < 0.12, le taux de production de Y, n’est pas
défini dans les flammelettes de diffusion, car ces points sont en dessous de ’avancement a
I’extinction ¢ ~ 0.85. Donc a cette richesse, pour 0 < Y, < 0.12, on opte pour la tabulation
FPI. Dans la mesure ou le prémélange partiel riche joue un réle important dans le calcul
du dégagement de chaleur au sein d’une chambre de combustion aéronautique, FPI est
conservée pour estimer wy,, au dessus de Y, ~ 0.12. Il est aussi important de noter que
les niveaux de Y, maximums atteints dans les flammes de diffusion et de prémélange
sont identiques sur I’ensemble des fractions de mélange. Y, ~ 0.12 (¢ ~ 0.85) correspond
au point d’extinction des flammelettes de diffusion oul les lammes de prémélange et de
diffusion dégagent la méme quantité de chaleur.

De plus, la tabulation FTC permet de corriger les niveaux des flammes prémélangées
dans les parties riches de la flamme, or la réaction a lieu dans une zone proche de la
steechiométrie ; une premiére approche consiste donc & extraire directement le taux de
réaction de Y, de la table FPI. Ce choix sera validé a posteriori par comparaison entre les
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Diffusion flamelet table

Species mass fraction

Mixture fraction Z

v
I~
c
2
F
it
2 KRN Premixed/diffusion
2 Ye + b mapping =7
@
¢ ! R 0u(Z,Yc)
g‘ ’ ~§ c
& ’ S g
" AR ® FPl or FGM table
d 4 * pd 3
(V77) \
3
@ .
o
z=0 z, z z g -(L)c(Z, Yo)
Air Fuel | 2
o
M
3
o
w

Ye

F1G. 5.3 — Procédure FTC d’accés aux fractions massiques des espéces chimiques Y; et du

taux de réaction wy, & partir des tables FPI et flammelettes de diffusion.
prédictions RANS et les mesures expérimentales.

Cette procédure de création d’une nouvelle tabulation de la chimie, FTC, dans la zone

riche de la flamme est résumée sur la figure 5.3.

5.2 Comparaison FTC / Expérience

Cette méthode de tabulation est maintenant testée en post-traitant les données expé-
rimentales comme précédemment pour les tabulations FPI (voir chapitre 4, page 110). La
fraction massique de CO conditionnée & Z* est tracée sur les figures 5.4 et 5.5 en fonction
de la fraction de mélange pour les flammes D (& gauche) et F (& droite). Les résultats ex-
périmentaux sont comparés a la tabulation FPI (pointillés), et a la tabulation FTC (ligne).

Les résultats sont globalement en bon accord avec 1’expérience a toutes les positions
des flammes jets turbulentes. La diminution du CO entre la flamme D et F est bien prédite.
Une sous-estimation importante de la fraction massique du CO est observée pour Z—=0.4,
notamment & la position X/D=45 (figure 5.5) carractéristique d’un régime de diffusion

sans prémélange.
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F1G. 5.4 — Moyennes conditionnées de la fraction massique de CO en fonction de la

fraction de mélange Z & différentes hauteurs du briileur. Cercles : expériences, pointillés :

FPI, trait : FTC. A gauche : flamme D; a droite flamme F.
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F1Gg. 5.5 — Moyennes conditionnées de la fraction massique de CO en fonction de la
fraction de mélange Z a différentes hauteurs du briileur. cercles : expériences, pointillés :
FPI, trait : FTC. A gauche : flamme D ; & droite flamme F.



Chapitre 6

Conclusion de la premiére partie

La simulation des flammes turbulentes se développant dans des systémes de combus-
tion dont la géométrie est complexe, implique une tabulation, préalable aux calculs, des
phénoménes liés & la cinétique chimique. Différentes options sont possibles pour réaliser
ces tables. Certaines utilisent une approche purement cinétique (schémas réduits, ILDM,
ISAT), d’autres associent la cinétique a des phénoménes de transport (flammelettes de

diffusion ou prémélangées FPI, FGM).

Nous avons examiné les possibilités de tabulation des systémes non-prémélangés a
partir des flammelettes de prémélange. Une premiére série d’analyse consiste & comparer
le vecteur de concentrations en un point d’une flamme de diffusion & contre-courant avec
celui obtenu dans une flamme prémélangée, dont la richesse est celle mesurée localement
dans la flamme de diffusion. La position & travers la flamme prémélangée est déterminée
par I'avancement, identique a celui du point de flamme de diffusion. Il est montré que les
flux a travers les lignes iso-richesse limitent la capacité de prédiction de la tabulation pré-
mélangée. En revanche, cette comparaison systématique entre la lamme de diffusion et de
prémélange suggére une projection, essentiellement active du coté riche, de la réponse des
flammes de prémélange vers celles de diffusion. Cette approche est particuliérement at-
trayante pour la prise en compte des phénoménes de prémélange partiel, inaccessibles aux
flammelettes de diffusion. Les deux tabulations prémélangée et diffusion sont alors combi-

nées pour décrire les phénomeénes cinétiques dans les flammes partiellement prémélangées.

Des tests sont ensuite réalisés a partir de mesures effectuées au laboratoire de San-
dia (Californie) dans des flammes jets non-prémélangées turbulentes. Ils confirment la
viabilité de la tabulation hybride prémélange / diffusion. Cette approche est appellée
"Flame Tabulated Chemistry", FTC. Les paramétres de controle de cette tabulation sont

la fraction de mélange, Z,utilisée pour mesurer la richesse locale, ainsi qu’une variable
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d’avancement, c, construite a partir des fractions massiques de CO et CO,.

La stratégie de tabulation étant maintenant fixée, il est nécessaire de la coupler aux

phénomeénes de turbulence.



Deuxiéme partie

MODELISATION DE LA COMBUSTION TURBULENTE
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1 Introduction

Une procédure de tabulation a été définie dans la partie précédente. Nous allons main-
tenant chercher a moyenner la réponse de la table hybride prémélange / diffusion, afin de

décrire le comportement moyen des flammes turbulentes.

La moyenne conditionnée de la variable de progres (W) est utilisée comme para-
meétre de controle pour approximer les fractions massiques moyennes des espéces chimiques
et la température moyenne & partir de la table FTC. La moyenne conditionnée est définie
par :

1
(¥7) = [ vepwsizay; 1)
0
Ou P(Y}|Z*) est la fonction de densité de probabilité (pdf) conditionnée de Y, pour une
valeur donnée de Z*. Cette pdf conditionnée apparait aprés décomposition de P (Z*,Y)),

la pdf jointe de Y, et Z, avec la relation :

P(2',Y}) ~ P(Y}|2")P(2") 2)

80 " T . . . .

Regression coefficient (SLOPE) = 0.9648512 ’

Correlation coefficient = 0.9963532
60 .
40 .
20 .

0

0 A 20 A 40 A 60 A 80
F1G. 1 — pP(z,¢) en fonction de pP(c*|Z*)P(Z) en tous les points des flammes D et F.

Cette relation néglige les corrélations entre la fraction de mélange, Z, et de 1’avance-

ment, ¢, lors du calcul de la densité. Ces deux expressions sont tracées pour toutes les
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positions des mesures expérimentales de la flamme F (voir figure 1). Les calculs des pdfs
sont obtenus en discrétisant la fraction de mélange et I’avancement de la réaction par
pas de 0.1. La régression linéaire montre que cette hypothése (équation 2) n’influence que
minoritairement les résultats (le coefficient de régression étant de 0.964 et le coefficient

de corrélation égale a 0.996).

Le long d’'une iso-surface de fraction de mélange, la variable de progrés évolue entre
zéro et son équilibre Y,”4(Z). 1l est donc possible de normaliser Y, par Y.*¢(Z) pour définir

une variable d’avancement c :
Y.

~vE) ¥

Dans une flamme turbulente, (YC|Z *), la moyenne conditionnée de Y, peut étre écrite :

(viz) = (dz7) vruzy) (4)

La moyenne conditionnée (d?) reste indéterminée. Il faut donc fermer ce terme.
L’hypothése selon laquelle la variable d’avancement c serait statistiquement indépendante
de Z est maintenant discutée. L’étude se porte sur une analyse d’une DNS de Vervisch
et al (Vervisch., 1992) et sur ’exploitation des données expérimentales des flammes jets
turbulentes de Sandia.

2 Comportement statistique de <c|Z*)

2.1 Analyse d’'une DNS

Les calculs de DNS de flammes de diffusion (Vervisch., 1992), qui interagissent avec
une turbulence décroissante, ont montré qu’il existe des conditions dans lesquelles la pdf
conditionnée P(c*|Z*) est faiblement dépendante de Z. Cette pdf, P(c*|Z*), est tracée sur
la figure 2 en fonction de la variable d’avancement pour plusieurs valeurs de la fraction

de mélange. La variable d’avancement est ici dérivée de la concentration d’oxygeéne :

Yo, — Yo,,min

CcC =
YOz,maw - YOz,min

Une hypothése d’une chimie & une étape est adaptée. La surface stoechiométrique est lo-
calisée a Z; = 0.5.

Les résultats montrent qu’au-dela des limites d’inflammabilité la forme de la pdf est
faiblement dépendante du mélange et donc P(c*|Z*) ~ P(c*).
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10

......

Cond. PDF

08 10

(YOx-YOx,min) / (YOx,max - YOx,min)

FiG. 2 — PDF conditionnée P(c*|Z*) extrait d’'une DNS pour différentes valeurs de
Z* (Vervisch., 1992).

Toutefois, ces observations obtenues sur des DNS ou la chimie est trés simplifiée ne
permettent pas de conclure quant a la validité de cette hypothése dans le cas d’un hy-
drocarbure complexe. L’exploitation des données expérimentales des flammes turbulentes

suivantes va nous permettre d’apporter un complément d’information.

2.2 Etude des flammes jets turbulentes expérimentales
2.2.1 Définition de I’équilibre de Y, pour I’expérience

La variable d’avancement, c, est normalisée par la variable de progrées a 1’équilibre
chimique, Y29(Z). Cet état d’équilibre est calculé & partir des données expérimentales et
non par la minimisation de la fonction de Gibbs afin de rester cohérent avec I'analyse.
L’équilibre chimique est alors défini par les valeurs maximales de Y, issues des flammes
D, E et F pour chaque fraction de mélange. La différence entre ces deux définitions est
tracée sur la figure 3. La surestimation expérimentale de 1’équilibre chimique dans la
zone pauvre est attribuée aux incertitudes de mesure sur Y.. Pour Z voisin de 0.5, un
suréquilibre de Y, expérimental est observé allant dans le sens des résultats obtenus sur la
moyenne conditionnée du CO, dans le chapitre 5.2, page 123. Enfin, en Z=1 le mélange est
constitué de 77 % de méthane et 23 % d’air (Barlow and Frank., 1998), ce qui correspond
a un équilibre chimique Y¢7(Z = 1) = 0.27 (trait). Expérimentalement la réaction est trés
faible d’on Y9(Z =1) ~ 0.

2.2.2 Corrélation entre c et Z

[’étude est réalisée en exploitant les données expérimentales des flammes turbulentes
D et F de Sandia (Barlow and Frank, 2003b; Barlow and Frank., 1998). Les positions
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0.3
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Yc* ’ \

01 , N

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

F1G. 3 — Définition de [’équilibre chimique pour la variable de progres Y en fonction de
la fraction de mélange Z. expérience (pointillés), Minimisation de la fonction de Gibbs
(trait plein). Le combustible initial est un prémélange méthane / air dans les proportions
volumiques respectives 77 % et 23 %. La fraction de mélange pour cette condition d’entrée
est Z=1.

de mesures axiales sont rappelées sur la figure 4. Sachant que les pdfs conditionnées,
P(c*|Z*) représentent une information locale (positions x et r fixées), elles ne sont pas
calculées en toutes les positions radiales mais seulement pour 3 positions radiales a toutes
les positions X/D mesurées (7,5; 15; 30; 45). Les 3 positions radiales sont déterminées
pour des valeurs de Z instantanées proches de 1 de 0 et de 0,5 (voir figure 5). Les cercles

correspondent au choix des positions pour lesquelles les pdfs seront tracées (figures 6 et 7).

Le calcul des pdfs P(c*|Z*) est réalisé en discrétisant Z par pas Ay de 0.05 si la
gamme de Z n’est pas grande (par exemple au point Z ~ 0 ou Z ~ 1) ou par pas de 0.1
(si Z ~ 0.5) . La variable d’avancement c est discrétisée par pas de 0.05. Seule les pdfs

conditionnées & Z* ayant au moins 40 valeurs en Z* seront tracées. Le calcul de la pdf est

le suivant :
| e
P(c|27) = > 6(ct|z7) (5)
i=1
Avec,

c*|Z*) =1sicr—A/2<c<c"+ A2
d(c*|Z*) =0 sinon

Nz« est le nombre de mesures en un point de I’écoulement (X, r) ayant la valeur de Z
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sortie
air

x/D = 45

combustible —

x/D =30

x/D =15

x/D=7.5

F1G. 4 — Positions aziales des zones de mesures des flammes jets turbulentes de Sandia,
X/D= 7.5, 15, 30 et 45; D=7.2 mm
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F1G. 5 — Fraction de mélange Z expérimentales en fonction de la position radiale r (en
mm) en X/D=7.5 de la flamme D. Choiz des positions radiales pour le calcul des pdfs
conditionnées (cercles) : une riche (r ~ 0mm), une pauvre (r ~ 12mm) et une troisiéme
intermédiaire (Z ~0,5) (r ~ 4mm).
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0.4

F1G. 6 — Fonction de densité de probabilité de I’avancement de la réaction ¢* conditionné

4 Z* en fonction de ¢*, P(c*|Z*), a différentes positions de la flamme D pour différentes

valeurs de Z. Symbols rouges : P(c) (D=7,2 mm).
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F1G. 7 — Fonction de densité de probabilité de I’avancement de la réaction ¢* conditionné

a Z* en fonction de c¢*, P(c*|Z*), & différentes positions de la flamme F pour différentes

valeurs de Z. Symbols rouges : P(c) (D=7,2 mm).



137

égale a Z* (£Az/2).

La figure 6 regroupe les résultats issus de la lamme D et la figure 7 de la flamme
F. La discontinuité des pdfs est marquée par une insuffisance de mesures expérimentales
pour tracer des moyennes conditionnées. La superposition de ces résultats avec la pdf de

¢, P(c) (symboles rouges), permet de visualiser et quantifier les différences entre ces pdfs.

— La flamme D :

Les pdfs conditionnées P(c*|Z*) sont pour la majorité des positions, indépendantes

de la valeur de Z, c’est-a-dire P(c*|Z*) ~ P(c*). De légéres différences sont visibles

proche du brileur (X/D<15) et ou les fluctuations de Z sont les plus fortes (figures
centrales).

— La flamme F :

Globalement les mémes observations sont faites sur cette lamme qui est plus turbu-
lente et dans laquelle de nombreuses extinctions locales sont observées. Cependant, a

la position X/D =30, deux formes de la pdfs conditionnées se distinguent fortement.

Finalement, I’hypothése P(c*|Z*) ~ P(c*) est vérifiée 4 de nombreuses positions des
flammes D et F lorsque cet avancement est calculé par la somme des fractions massiques
du CO et du CO, A noter que cette relation n’est pas valable pour P(Y}|Z*), dans
laquelle la variable de progrés n’est pas normalisée par 1’équilibre (voir figure 8).

05

08 04
— 02
0.15

e 09
——- o035
R 06 —— 055 03
A \
! Vo

0.4

0.2

F1G. 8 — Fonction de densité de probabilité de la variable de progrés Y conditionné

a Z* en fonction de Y, P(Y}|Z*), a différentes positions radiale de la flamme D pour
différentes valeurs de Z.
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3 Prise en compte des fluctuations turbulentes

En intégrant ’équation 4 a travers les surfaces de fraction de mélange avec la pdf

P(Z*), en accord avec la relation 2, on arrive a :

Y, =¢Y, (6)
Avec,
1
- Eq E *\ D[ 7% *
v [vEuz Pz )iz (7)
0

La pdf de la fraction de mélange, ﬁ(Z*) est présumée A partir de ses deux premiers
moments Z et Z"? par la fonction Beta (Veynante and Vervisch., 2002).
Une équation de transport pour Z est donc calculée en négligeant le terme de diffusion

laminaire :

,B—Z-l-ﬁﬁ-VZ:—V-?Z (8)
ot
Outy = (pu—Z — ﬁﬁZ) ~ —ﬁ(yt/ScT)VZ dénote le transport turbulent pour lequel une
hypothése de transport par gradient est retenue, exprimée avec la viscosité vy et le nombre
de Schmidt turbulent Scr = 0.7. Cette fermeture avec la valeur de Scr est adotée pour
toutes les équations de transport.
Similairement, la modélisation de 1’équation de transport pour 7" est introduite :

97"
P~ ot

+PU-VZ? = =V Ty + 2007 | V2| — 25X, 9)

OU Ty = (,ouZ”2 — ﬁﬁZ”2>. La dissipation scalaire est exprimée par une relaxation li-

néaire, 7y, = p2"2/(k/?).

Deux options sont alors possibles pour fermer les termes indéterminés (taux de réaction
pour Y., température et espéces chimiques) :
— Les fluctuations de Y. autour de sa moyenne conditionnée sont négligées et une

approximation au premier ordre utilisant (YC|Z *) est obtenue.

— Les fluctuations de Y, autour de sa moyenne conditionnée sont introduites, (YC'2 |Z *) ,

pour construire une fermeture plus précise.
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3.1 Approximation au premier ordre

Cette approximation est déterminée par le calcul de la moyenne conditionnée (YC\Z *)

équation 4, page 131). Dans cette expression, (c|Z*| peut étre fermé en supposant les
g

variables c et Z statistiquement indépendantes :
(c|—Z> ~c (10)
Cette relation, exprimée sous forme de pdf devient :
P(c'|2") = P(c) (11)

Cette hypothése a été discutée et validée précédemment.
En utilisant les relations 4, 6 et 10, la moyenne conditionnée a Z de Y, est écrite sous

la forme :

— Y,
(Yiz*) ~ | =5 ) vi(2) (12)
Y.
La détermination de (YC|Z *) requiert la connaissance de 176, dont I’équation de trans-

port est modélisée par :
oY,

pat +ﬁﬁ-Vi:—V'TYC+ﬁZJYC (13)

Ou 7y, = (pch - pﬁi).
Pour ce premier niveau de modélisation, (YC|Z *) est utilisée pour entrer dans la table

FPI et le taux de réaction ?uYC est exprimé par :
1
Dy, = / WEPT [Z*, (W)] P(Z%)dz* (14)
0
Ou P(Z*) prend la forme de la fonction Beta (Veynante and Vervisch., 2002). Les fractions
massiques moyennes conditionnées des espéces chimiques sont approximées par Y/7¢ =
a;Y;FPL permettant d’accéder aux concentrations moyennes :

1

Y, = / @ [Z*, (Wﬂ Y;FPI [Z*, (ﬁ)] P(z*)dz* (15)
0

Dans ces expressions, les fluctuations de la variable de progrés pour un niveau de fraction

de mélange donné sont négligées, et ceci ne peut pas étre pleinement satisfaisant dans

les flammes fortement turbulentes, avec par exemple, la présence d’extinctions locales

influengant fortement la forme de la pdf P(c*|Z*).
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3.2 Approximation au second ordre
La deuxiéme alternative consiste a présumer le comportement statistique de Y, aprés
avoir estimé (YC'Q|Z *), I’amplitude moyenne des fluctuations conditionnées.

YC' =Y, — (YC|Z *) est définie en accord avec les moyennes conditionnées (Klimenko
and Bilger, 1999) :

1

(717) = [ v~ (V7)) Pozizav: (16)

= (o7) - (viz) (17)

Ou ¢ = Y_.Y, dénote le carré de la variable de progrés de la réaction. En utilisant les

équations 3 et 4 et en maintenant ’hypothése que P(c*|Z*) dépend faiblement de Z*, on

peut écrire :

N2
(v217°) = (el 77) - (V7)) ~ (e =) (vPo(27))? (18)
L’intégration de cette équation a travers les iso-surfaces de fraction de mélange avec
P(Z*) conduit a :

—_—~— ——

7 — eV = (e —ce) Y. (19)

et en exprimant ¢ a partir de ’équation 6,

(717) = | =% - ( ?) (vFe(z)’ (20)

2 Eq
E
,/ q }/;

Le niveau des fluctuations (YC'2|Z*) est alors relié & . L’équation de transport pour @
s’écrit (Veynante and Vervisch., 2002) :

0P o —=

Por +pu-Vo=-V- 7, - 2pxy, +2p82, (21)
Ou 7, = (pup — pup). Les deux derniers termes de cette équation ne sont pas fermés.
Xy, = D|VY,|” dénote le taux de dissipation du scalaire Y, et €, = Yy, est le terme

source chimique.

— Le taux de dissipation scalaire peut étre fermé par une relaxation linéaire analogue
au taux de dissipation de Z ou avec une fermeture plus complexe adaptée aux
scalaires réactifs (Vervisch et al., 2004a). Seule la premiére approche a été utilisée :
Xy, = PCu(p — Y,Y,)/(k/?), avec C, = 0.25. Cette constante est ajustée dans les
calculs de flamme D et fixée par la suite (simulation de la flamme F).
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— Les termes sources chimiques, pw, et p—QW la température et les concentrations

d’espéces chimiques restent indéterminés.

On tire avantage de la connaissance de (W) et (W) pour présumer le compor-
tement statistique de Y, le long des iso-surfaces de fraction de mélange. La pdf condition-
née P(c*|Z*) ~ P(c*) est toujours supposée faiblement dépendante de Z et une fonction
Beta est adoptée pour présumer sa forme. ¢ est déterminé par 1’équation 6 et les fluctua-

tions ¢'2 & partir de I’équation 19 qui peut étre reformulée la maniére suivante :

~ 2
) 0 Y.
PRI S (22)
}/Cqu }/’c q

A la fois 5Yc de I'équation 13 et Qq, trouvé dans I’équation 21 sont estimés via la table

chimique FPI :

b= [ [ a2 ) Ple) Pz dz (23)
0 0
_ 1 1
0, = [ [ evEz ) (2,0 Ple) P2 iz (24)
0 0

Toutes les fractions massiques moyennes des espéces chimiques et la température sont

obtenues par la tabulation FTC en introduisant la fonction «; :
1 1
¥ = / / 0i (2%, ) VPP (77, ) P(e) P(2")de dZ" (25)
0 0

Dans I'approximation au second ordre, les équations de transport pour 7 et 2’6, ainsi
que Y, (Eq. 13) et ¢ (Eq. 21) sont calculées. A noter qu’il est nécessaire de moyenner
Y et Y% et que ces termes ne dépendent que du mélange. La pdf Beta est une fois
de plus utilisée. Cette seconde fermeture a de fortes similarités avec le modéle d’interac-
tion turbulence-chimie basé sur les multivariations des pdfs beta présumées proposé par
Landenfeld et al (Landenfeld et al., 2002) ainsi qu’avec le modéle proposé par Bradley et
al (Bradley et al., 1998).

4 Couplage avec I’écoulement turbulent

Dans le cas d’un calcul effectué sous une hypothése d’un faible nombre de Mach (< 0.3),

le couplage avec le code de calcul RANS se fait uniquement par 'intermédiaire de la densité
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qui est déterminée par I’équation des gaz parfaits et donc de la température et des espéces
chimiques issues du modéle de combustion.

_ P
T
avec r = R Y;/M; et R la constante des gaz parfaits; R=8,314 Jomol . K 1.

La densité moyenne est obtenue par la relation :

Ppep— (26)
(RS VM) T

La pression dans les calculs des flammes jets est fixée & 1 bar.

Les corrélations entre Y; et T sont étudiées en comparant ’expression précédente (Eq.
26) a celle calculée expérimentalement :

p=2_r (27)

N est le nombre de mesure effectuée (~ 500).

La comparaison est effectuée sur tous les points des flammes jets turbulentes de Sandia
D et F (Barlow and Frank, 2003b; Barlow and Frank., 1998) (voir figure 9). La relation
linéaire entre ces deux expressions montre que les fluctuations entre Y; et T peuvent étre

négligées pour le calcul de la densité a pression constante.

1.5

OFlamme F
4 Flamme D

0.5 B

0

0 0.5 1 1.5

Fi1c. 9 — p (Eq. 26) en fonction de p (Eq. 27) dans les flammes jets turbulentes D et F
du laboratoire de Sandia.
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5 Conclusion

Un modéle de combustion turbulente développé a partir des moyennes conditionnées
a été proposé. Les hypothéses formulées dans cette approche sont discutées, notamment
I'indépendance statistique de la fraction de mélange et de la variable d’avancement est
vérifiée lorsque la variable de progrés Y, est définie par la somme des fractions massiques
du C' O, et du C'O. Les moyennes des concentrations d’espéces chimiques et de la tempéra-
ture, issues de la tabulation F'TC, sont calculées par des fonctions de densité de probabilité
présumées sous la forme de fonction Beta.

Deux approximations sont alors proposées :

— l'approximation au premier ordre dans laquelle les fluctuations d’avancement de
la réaction ne sont pas prises en compte. Trois équations de transport sont donc
nécessaires pour modéliser la combustion turbulente : la fraction de mélange, sa
variance et une variable de progrés, }76

— l'approximation au second ordre, ou les fluctuations d’avancement sont introduites.

Une équation de transport supplémentaire est donc calculée pour }76\}70 .

Le faible nombre d’équation de transport (3 ou 4) ne contribue pas & une augmenta-
tion importante des temps de calcul, ce qui fait de la méthode une approche intéressante
dans les simulations des foyers aéronautiques ou tout autre configuration industrielle de
grande taille.

Cette formulation PCM-FTC, Presumed Conditional Moment - Flame Tabulated Che-
mistry est maintenant testée sur des flammes jets turbulentes de méthane / air. Le carac-
tére prédictif des concentrations d’espéces chimiques de la température et du décollement

de flamme sont les principaux paramétres étudiés.



Troisiéme partie

VALIDATION DE PCM-FTC






Chapitre 1

Flamme D

La flamme jet pilote partiellement prémélangée avec
un nombre de Reynolds de ’ordre de 22400, étudiée par
Barlow et Franck (Barlow and Frank., 1998), est retenue

pour le premier cas de validation. De nombreux points

flammes o )
pilotes de mesure ont été effectués (x/D= 1, 2, 3, 7.5, 15, 30, 45,
60, 75; D=7.2 mm et x la coordonnée axiale). La tempé-
rature et les concentrations d’espéces chimiques (COs,
Jet de CO, H,0O, CHy, Oy, Ny, OH, CO, NO) permettent de
combustible

quantifier le pouvoir de prédiction de la chimie détaillée
par la méthode PCM-FTC.

Un jet central de méthane partiellement prémélangé avec de I'air (25% vol. CHy, 75%
vol. air) d’un diamétre D=7.2 mm est entouré par un ensemble de petites flammes pilotes
pauvres (¢ = 0.77, Z; ~ 0.351) d’un diamétre 18,2 mm. Ce brileur est plongé dans un
écoulement d’air (voir figure 1.1).

La vitesse débitante du jet central est 49,6 m/s, la vitesse du pilote est 11.4 m/s et
celle de ’air 0,9 m/s. Les profils de vitesse expérimentaux en entrée ainsi que I’énergie
cinétique turbulente sont imposés comme conditions limites du calcul RANS. Le taux de
dissipation de la turbulence est estimé a partir de I’échelle de longueur turbulente qui est
ici assimilée au rayon intérieur du tube d’injection :

_ %3/2
‘D2

Tous les détails de cette flamme (conditions limites , conditions de mesures expérimen-

tales) peuvent étre retrouvés sur le site internet : http ://www.ca.sandia.gov/TNF.
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Oxydant /rﬂxydanl
N @ 30 o

W 30 cm (b)

(a)

F1G. 1.1 — Schéma descriptif de la base du briileur axi-symétrique des flammes jets tur-

bulentes de Sandia. (a) : vue de dessus (diamétres en mm); (b) vue 3D.

La géométrie du calcul est 0,72 m x 0,36 m et le maillage est composé environ de 17000
noeuds, rafiné en fonction des gradients de température. La taille des cellules proches de
la zone de réaction est controlée par I’épaisseur de la lamme turbulente afin que les taux
de réaction des scalaires réactifs soient les plus lisses possibles. Ce rafinement n’est pas
indispensable avec la méthode de transport de pdf car les scalaires réactifs sont transportés
par une méthode lagrangienne.

Le logiciel "Fluent" 6.1 est utilisé pour les calculs des flammes D et F. La version % -
¢ réalisable du modéle de turbulence est adaptée au calcul axi-symétrique de jet rond en

ajoutant la correction de Pope & I’equation pour € :

&
Ppc = ngnge

~\ 3 _ w9
S—l E 8u$_8ur Uy
€ 4\€ or ox r

Avec Cz, = 0.79 (Pope, 1978). Dans ces calculs la constante C, est fixée a 0,5 afin

d’adapter le modéle k-¢ aux flammes jets turbulentes de Sandia. Elle est determinée avec

la simulation de la flamme D en recalant les niveaux de la température axiale. Cette

constante modifie 'ouverture du jet a la sortie du brileur.

La planche 1.2 regroupe le maillage et les lignes de mesure (Trait noir), ainsi que les
résultats qualitatifs sur la température, la fraction de mélange, sa variance et le taux de
réaction de Y..

La convergence est atteinte lorsque la fraction massique de la variable de progrés

(scalaire réactif) n’évolue plus dans le domaine de calcul. Sur la figure 1.3 est tracée Y,
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a la position (x=0; axe, y=0,72 m; fin du domaine de calcul) en fonction des itérations.

Environ 10000 itérations sont donc nécessaires pour converger le calcul de la lamme D.

1.1 Moyennes conditionnées a Z*

Les résultats expérimentaux inclus des moyennes conditionnées obtenues le long de
chaque position radiale r pour une distance de l'injecteur X/D fixée. Bien que cette
moyenne soit locale (X, r), il est possible de I’étendre sur tout le profil radial car pour
une valeur de Z instantanée fixée, la position correspondante r ne peut s’étendre que sur
ses proches voisins. Par exemple a la position X/D=7.5, on ne peut pas trouver Z=0.5 a

la position r=0 et r=R, mais seulement en r=6 mm (£ 1 mm); voir figure 4, page 134.
/\

La moyenne (YC|Z *) (X) correspond a la moyenne conditionnée a travers toutes les

positions radiales r*. La moyenne totale de toutes ces positions radiales ?C(X ) peut étre
écrite :

N

YC(X):N;Y(XT Nz;/ Y|Z (X,rYP(Z*; X, r)dZ (1.1)
1= 2 0

P .
Les moments conditionnés (YC|Z*) (X) sont reliés & Y.(X) a travers :

1~

=/ Y|Z* [ ZPZ*Xr

0

dz* (1.2)

A partir de ces deux derniéres relations, la moyenne conditionnée de Y, & Z* s’écrit :

= L (V7)) (6P X o)
()0 = = b "

Cette derniere expression est utilisée dans les résultats des calculs moyens RANS, uti-
lisant I'approximation du premier ordre et du second ordre, pour obtenir (YC\Z *) (X).
L’équation 1.3 a aussi été retenue par Landenfeld et al (Landenfeld et al., 2002) pour

comparer les moyennes conditionnées des calculs RANS aux résultats expérimentaux.

Les moyennes conditionnées sont tracées sur les figures 1.4 a 1.8 pour plusieurs va-
riables. Les résultats du modéle PCM-FTC au premier ordre et second ordre sont alors
compareés a I'expérience. Les niveaux de fluctuations (rms), fournis dans les données ex-

périmentales, sont tracés sur tous les graphes.
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1008400
951001
a0te01
852001

802001

75301
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654001

604801

555001

5.050:01

456001

4.060.01

357001

307601

258001

208001

159001

109001

5.950.02

1.000-02

Contours of Scalar-0 Mar 12, 2004
FLUENT 6.1 (axi, segregated, rke)

Mazillage Fraction de mélange Z

456002 3120401

434002 2970:01

411002 2810:01

388602 2,660+01

365602 2508401

343602 235401

320002 218401

297002 2.030:01

274002 1.880:01

251002 1720401

22902 1570401

2.066-02 1.410401

183002 1260401

160002 1.100401

1.380:02 9440400

115002 7.886+00 i

921003 6330100

69303 4776400

465003 321400

238003 1660400

1.006-04 1.00e:01

‘Contours of Scalar-1 Mar 12,2004 Gontours of udm-11 Mar 12, 2004
FLUENT 6.1 (axi, sogregated, rke) FLUENT 6.1 (axi, segregated, rke)

Variance de Z Tauz de réaction wy,

1.930+03 1930403
1850403 1850403
1770403 1770403
1690403 1690403
1616403 1610403
1536403 1530408
1.440403 1.440403
1.360+03 1360403
1280403 1280403
1200403 | 1200403
1126403 1120403
1046403 1040403
9540402 9546402
8730402 8730102
7910402 79164102
7.090402 7.09+02
6280402 6280402
5460102 5.460+02
4640402 4846402
3830402 383402
3016402 3016402
Contours of udm-0 Mar 12,2004 Gontours of udm-0 Mar 12, 2004
FLUENT 6.1 (axi, sogregated, rke) FLUENT 6.1 (axi, segregated, rke)

Température proche du brileur Température

F1G. 1.2 — Etude qualitative de la flamme jet turbulente de Sandia (flamme D).
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F1G. 1.3 — Convergence du calcul de la flamme D : }76 a la position (0;0,75m) en fonction
des itérations.

/\
La courbe 8(Yc|Z *) /0Z, figure 1.4 tend vers 0 dans les expériences quand Z tend

vers 1, mais pas dans les calculs. Une mauvaise prédiction de la pdf de Z, qui perturbe
la moyenne conditionnée dans Eq. 1.3 peut en étre la cause. L’approximation au pre-
mier ordre tend & surestimer Y, dans la partie riche de la flamme, alors que les deux
approximations sont en bonne correspondance avec ’expérience et trés proches de 1’équi-

libre chimique dans la partie pauvre. Les mémes observations sont faites sur les moyennes
/\

conditionnées de la température (T\Z *) montrées sur la figure 1.5, ou la structure de la

flamme est correctement reproduite.

Les prédictions et les mesures de CO dans la partie riche des flammes non-prémélangées
est connue comme un point sensible (Dally et al., 2003). La moyenne conditionnée de CO
est tracée sur la figure 1.6. Elle est légérement surestimée dans la partie riche, avec une
déviation de 'expérience qui apparait autour de Z =~ 0.4. Cet écart peut étre attribué a
différents facteurs, le schéma cinétique peut étre discuté avec la procédure de tabulation et
le caractére présumé de la modélisation. Pour calibrer la perte d’information résultant du
caractére présumé, il est intéressant de comparer ces calculs avec la figure 8 de Roomina
et Bilger (Roomina and Bilger, 2001), qui sont obtenus avec une méthode CMC. Comme
attendue, la solution par résolution d’une équation de transport pour (YCO\Z *) apporte
plus de précision. Cependant, le caractére prévisionnel dans la partie riche, ne dépasse pas
la fraction de mélange Z = 0.5. En vue des résultats sur le CO (fig. 1.6), la méthode PCM
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1

(®)

F1G. 1.4 - Moyennes conditionnées (Y,[Z*) a différentes hauteurs dans la flamme D.
Pointillés : approximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. Cercles
et bars : expériences et rms. (a) : X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c) : X/D=30 (d) : X/D=45
(f) : X/D=60. (g) : X/D=T75.

peut étre un premier pas intéressant dans la modélisation car elle est facile & introduire
dans un code CFD et a des coits CPU treés faibles.
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F1G. 1.5 — Moyennes conditionnées (7’| Z*) a différentes hauteurs dans la flamme D. Poin-

tillés : approximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. Cercles et
bars : expériences et rms. (a) : X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c¢) : X/D=30 (d) : X/D=45 (f) :

X/D=60. (g) : X/D=T75.
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Fi1G. 1.6 — Moyennes conditionnées (CO|Z*) a différentes hauteurs dans la flamme D.

Pointillés : approximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. Cercles

et bars :

expériences et rms. (a) : X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c) : X/D=30 (d) : X/D=45
(f) : X/D=60. (g) : X/D=T75.
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FIG. 1.7 — Moyennes conditionnées (OH|Z*) a différentes hauteurs dans la flamme D.
Pointillés : approximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. Cercles
et bars : expériences et rms. (a) : X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c¢) : X/D=30 (d) : X/D=45
(f) : X/D=60. (g) : X/D=75.
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F1G. 1.8 — Moyennes conditionnées (H,|Z*) a différentes hauteurs dans la flamme D.
Pointillés : approximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. Cercles
et bars : expériences et rms. (a) : X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c) : X/D=30 (d) : X/D=45
(f) : X/D=60. (g) : X/D=T75.
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1.2 Moyennes de Favre

Les profils de vitesses axiales le long de I’axe de l'injecteur sont tracés sur la fig. 1.9.
La prédiction des vitesses reste dans une incertitude d’erreur acceptable, avec une sous-
estimation dans la partie basse de la flamme (X/D<20) et une surestimation dans la
partie haute. Ces résultats correspondent a ce qui peut étre attendu en RANS dans les
écoulement réactifs (Jones, 1994). Il en est de méme pour I’énergie cinétique turbulente,
75, figure 1.10. La moyenne de Favre de la fraction de mélange est bien capturée jusqu’a
X/D = 15 et surestimée plus loin (fig. 1.11) ; comme pour le champ de vitesse. A la fois
I’approximation de premier et second ordres sont proches de I’expérience. Les niveaux de
fluctuations de la fraction de mélange sont 1'un des paramétres de controle de la modéli-
sation. Il est légérement surestimé proche du briileur et sous-estimé en aval (fig. 1.12). La
fermeture du taux de dissipation scalaire, Yz peut facilement étre jugée responsable. Ce-
pendant, la résolution d’une équation de transport pour Xz (Jones, 1994) a été introduite
dans les calculs et n’apporte pas d’améliorations notables. Les mémes comparaisons sont
observées avec la modélisation par transport de pdf (Xu and Pope, 2000). Seule la simu-
lations des grandes échelles permet de capturer avec précision les fluctuations de fraction
de mélange (Pitsch and Steiner, 2000).

Les profils radiaux de la température sont présentés sur la figure 1.15. Un bon accord
avec l'expérience est visualisé avec l'approximation au second ordre de PCM. La frac-
tion massique moyenne de CO est aussi bien capturée (fig. 1.16) et permet d’observer
les différences entre les approximations aux premier et second ordres. En effet, I’approxi-
mation au second ordre reste proche des résultats expérimentaux jusqu’a X/D=60 alors
que le premier ordre surestime le CO. Dans la partie pauvre de la flamme turbulente, les
fluctuations de la variable de progrés ne peuvent pas étre négligées et pour capturer le
CO, l'approximation au second ordre est nécessaire. De méme que }76 et }700, la fraction
massique de C'O, est correctement reproduite, par définition de la variable d’avancement.
Pour compléter le test, les fractions massiques HyO et Hy sont présentées sur les figures
1.17 et 1.18. Les deux sont estimées en bon accord avec I’expérience pour I'approximation
au second ordre. Dans ces calculs, seules les fractions massiques pour NO et OH (figure
1.19) sont éloignées des mesures expérimentales, comme attendu d’aprés I’analyse et la

construction des flammes laminaires utilisées dans la tabulation.
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F1G. 1.9 — Profils radiaux de la vitesse axiale moyenne u (m/s). Pointillés : approximation

au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. (a) : X/D=3.0 (b) : X/D=7.5
(¢) : X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.
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F1G. 1.10 — Profils radiaux de I’énergie cinétique turbulente k. Pointillés : approximation

au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. (a) : X/D=3.0 (b) : X/D=7.5
(¢) : X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.



156

1 1
hd hd
08 08 | \\
\
\
06 06 \
\
\
04 04
\
\
02 02 \
N
N
0 . . 0 . . ==
0 0.004 0.008 0.012 0.016 0.02 0 0.004 0.008 0012 0016 0.02
 (em) (a)  (cm) (  (cm)
a b) (c)

e
0 0.009 0.018 0.027 0.036 0.045 0 0.012 0.024 0.036 0.048 0.06 0 0.014 0.028 0.042 0.056 0.07

 (cm) (d) t (cm) (e) 1 (cm) (f)
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F1Gg. 1.12 — Profils radiaux de la variance de la fraction de mélange 7"2. Pointillés :
approximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. (a) : X/D=3.0
(b) : X/D=7.5 (c¢) : X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.
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premier ordre. Trait : approximation au second ordre. (a) : X/D=3.0 (b) :
X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.
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F1G. 1.14 — profiles radiaux de la fraction massique moyenne 570\176 Trait : approximation
au second ordre. (a) : X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c) : X/D=30 (d) : X/D=45 (e) : X/D=60
(f) : X/D=T75.
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F1G. 1.15 — Profils de la température T (Kelvin). Pointillés : approximation au premier
ordre. Trait : approximation au second ordre. (a) : X/D=3.0 (b) : X/D=7.5 (c¢) : X/D=15
(d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.
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F1G. 1.16 — Profils radiaux de la fraction massique moyenne de CO }700. Pointillés :
approximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. (a) : X/D=3.0
(b) : X/D=7.5 (c) : X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.
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F1G. 1.17 — Profils radiaux de la fraction massique moyenne de H,O ?Hw. Pointillés :

approximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. (a) : X/D=3.0
(b) : X/D=7.5 (c) : X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.
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F1G. 1.18 — Profils radiaux de la fraction massique moyenne de Hy ?HQ. Pointillés : ap-

proximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. (a) : X/D=3.0 (b) :
X/D=7.5 (c) : X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.
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F1G. 1.19 — Profils radiaux de la fraction massique moyenne de OH ?OH. Pointillés :

approximation au premier ordre. Trait : approximation au second ordre. (a) : X/D=3.0
(b) : X/D=7.5 (c¢) : X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.

Conclusion :

La méthode PCM-FTC est donc opérationnelle pour calculer, avec des temps CPU trés
faibles, un systéme non-prémélangé, en incluant la prise en compte des effets de chimie
non infiniment rapide et la prédiction précise des niveaux de dégagement de chaleur, du

champ de température et des concentrations en monoxyde de carbone (CO).






Chapitre 2

Flamme F

La différence entre les flammes D et F réside dans la vitesse d’injection du combustible
et des flammes pilotes. Le nombre de Reynolds est de ’ordre de 44800. La turbulence agit
fortement sur la zone de réaction et étire le front de flamme, ce qui provoque de nombreuses

extinctions locales.

2.1 Moyennes conditionnées a Z*

Les moyennes conditionnées sont tracées sur les figures 2.1 & 2.5. Les résultats des
calculs au second ordre (traits) sont comparés aux données expérimentales (pointillés et
symboles : rms). En raison des niveaux de turbulence nettement plus forts dans la flamme

F que dans la lamme D, les différences entre ces deux configurations se résument par :

— des moyennes conditionnées plus faibles pour la température (figure 2.2) et les pro-
duits de combustion (figures 2.1),

— des niveaux de fluctuation autour de la moyenne conditionnée plus forts (bars).

Le modéle de combustion PCM-FTC capture ces deux principales caractéristiques et
les niveaux de concentration du monoxyde de carbone (figure 2.3) sont prédites avec une
tolérance acceptable pour des calculs RANS. On observe une surestimation du CO dans
la zone pauvre et une sous-estimation dans la zone riche de la flamme.

La fraction massique de OH (figure 2.4) est généralement sous-estimée par les calculs.
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F1G. 2.1 — Moyennes conditionnées (Y.|Z*) a différentes hauteurs dans la flamme F. Trait :
PCM-FTC, approximation au second ordre. Pointillés et bars : Expérience et les rms. (a) :
X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c) : X/D=30 (d) : X/D=45 (f) : X/D=60. (g) : X/D=T75.
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F1G. 2.2 — Moyennes conditionnées (7'|Z*) a différentes hauteurs dans la flamme F. Trait :
PCM-FTC, approximation au second ordre. Pointillés et bars : Expérience et les rms. (a) :
X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c) : X/D=30 (d) : X/D=45 (f) : X/D=60. (g) : X/D=75.
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FI1G. 2.3 — Moyennes conditionnées (CO|Z*) a différentes hauteurs dans la flamme F.
Trait : PCM-FTC, approximation au second ordre. Pointillés et bars : Expérience et les
rms. (a) : X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c¢) : X/D=30 (d) : X/D=45 (f) : X/D=60. (g) :
X/D=75.
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FIG. 2.4 — Moyennes conditionnées (OH|Z*) a différentes hauteurs dans la flamme F.
Trait : PCM-FTC, approximation au second ordre. Pointillés et bars : Expérience et les
rms. (a) : X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c) : X/D=30 (d) : X/D=45 (f) : X/D=60. (g) :
X /D=T5.
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F1G. 2.5 — Moyennes conditionnées (H,|Z*) a différentes hauteurs dans la flamme F. Trait :
PCM-FTC, approximation au second ordre. Pointillés et bars : Expérience et les rms. (a) :
X/D=7.5 (b) : X/D=15 (c) : X/D=30 (d) : X/D=45 (f) : X/D=60. (g) : X/D=75.

2.2 Moyennes de Favre

Dans les calculs de la flamme D, on a montré que ’approximation au second ordre
permettait de capturer avec précision les fractions massiques des espéces chimiques. La
prise en compte des fluctuations d’avancement était déja un parameétre important dans la

modélisation de la combustion turbulente.

Pour la flamme F, les niveaux de fluctuation d’avancement sont plus élevés en raison
d’une plus grande fréquence d’extinctions locales de la flamme. Ainsi I'approximation au

premier ordre ne peut pas convenir a ce type de configuration.

Les niveaux de fluctuation d’avancement sont suffisamment grands pour rendre la
dissipation scalaire, xy,, importante dans la modélisation de la combustion turbulente.

Ce terme est fermé par la relation
Yc n2
Xy, =

Tt
Avec 7, = (1/C)k/e un temps caractéristique turbulent supposé proportionnel au temps
caractéristique du scalaire. "C" est donc une constante qu’il est nécessaire de fixer. Dans
les calculs de la flamme D, C = 0.5 est choisie afin d’optimiser la prédiction des espéces
chimiques. Dans les calculs de la flamme F, cette constante reste inchangée. Un calcul

supplémentaire est réalisé en fixant C=0.2 dans le but de mesurer son influence sur les



166

résultats.
— Le mélange

La fraction de mélange, A ,(figure 2.6) et les niveaux de fluctuation du mélange,
Z"? (figure 2.7) sont correctement reproduits avec des prédictions similaires aux
calculs de la flamme D. L’influence du choix de la constante C est déja visible sur

ces résultats. Le mélange est modifié par les niveaux de température dans la flamme.
— La réaction

Les niveaux de variable de progreés, Y, (figure 2.8), ainsi que Y,Y, (figure 2.9) sont
nettement plus faibles dans la flamme F que dans la flamme D en raison des fluc-

tuations d’avancement et de richesse plus élevées. Ce résultat est retrouvé avec le
modéle PCM-FTC.

Une constante C=0.5 pour le modéle de dissipation scalaire de Y, (identique a la
flamme D) permet de prédire avec précision la majorité des points de mesure ex-
périmentaux. Seule, aux positions proches de X/D =15, la variable de progrés est
fortement surestimée. Il en est de méme pour le produit }/’:170 avec une surestimation
importante entre les positions X/D=7.5 et 15. Changer la valeur de la constante en
supposant que la dissipation scalaire est trop forte ne permet pas d’améliorer les
résultats sur ’ensemble de la flamme. En effet, les valeurs moyennes sont bien di-
minuées proche de X/D = 15 mais aussi en bout de flamme, 14 ou les résultats
étaient correctement prédits. Le modéle pour la dissipation scalaire est facilement
préjudiciable et une équation de transport (Mura and Borghi, 2003) pourrait étre
une solution possible. Ce test n’a pas été développé au cours de cette thése.
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F1G. 2.6 — Profils radiaux de la fraction de mélange moyenne Z dans la flamme F. Poin-
tillés : ¢=0.5. Trait : ¢c=0.2 (avec c la constante de xy,). (a) : X/D=3.0 (b) : X/D=7.5

(c) : X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.
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F1G. 2.7 — Profils radiaux de la variance de la fraction de mélange. 7" dans la flamme F.
Pointillés : ¢=0.5, trait : c=0.2 (avec c la constante de xy,). (a) : X/D=3.0 (b) : X/D=7.5

(c) : X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f) : X/D=60.
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F1G. 2.8 — Profils radiaux de la variable de progrés moyenne Y, dans la flamme F. Poin-
tillés : ¢=0.5, trait : c=0.2 (avec c la constante de xy,). (a) : X/D=3.0 (b) : X/D=7.5 (c) :
X/D=15 (d) : X/D=30 (e) : X/D=45 (f)

: X/D=60.
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F1G. 2.9 — Profils radiaux de la fraction massique moyenne }7;1;6 dans la flamme F. Trait :
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(e) : X/D=60 (f) : X/D=175.
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— Fraction massique de CO

La fraction massique de CO calculée par le modéle PCM-FTC (figure 2.10) est en
bon accord avec 'expérience a Iexception des positions voisines de X/D=15. Ce
résultat est complémentaire aux calculs de }7; et cet écart a l'expérience peut étre
expliqué par les nombreuses extinctions locales de la flamme. Pour quantifier ces ex-
tinctions, on a construit la probabilité d’avoir un niveau de température aux points
de mélange steechiométrique. Pour une hauteur de flamme fixée (X/D=constante),
il existe une collection de points de mélange steechiométrique instantanés (Zg).
On stocke en mémoire les températures instantanées correspondantes pour ainsi
construire la probabilité d’avoir une température 7* en Z . Le résultat est tracé
sur la figure 2.11 pour les positions X/D=15 et 30. Dans le cas de la flamme D, les
extinctions locales sont peu nombreuses, contrairement & la flamme F et principale-
ment & la position X/D=15. A cette hauteur, il existe autant de chance d’avoir une
température proche de 900 K que 1900 K.

— Pour la température (figure 2.12) et les autres espéces chimiques (H,O, figure 2.13,
H, figure 2.14, OH figure 2.15), les différences entre les profils obtenus par la mé-
thode PCM-FTC et ’expérience sont du méme ordre de grandeur que les espéces

étudiées précédemment.
Conclusion :

Comme pour la flamme D, la comparaison entre les mesures et les calculs confirme
la validité de la méthode PCM-FTC. Les résultats sont similaires & ceux précédemment
disponibles dans la littérature, mais ils sont ici obtenus avec des temps CPU trés modestes.
La prédiction du CO coté riche reste un point dur pour toutes les approches, il est donc
fort probable que les cinétiques chimiques ne soient pas totalement opérationnelles pour

ces zones riches.
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Chapitre 3

Flammes liftées

Les hauteurs de décollement des flammes jets turbulentes sont définies par la distance
entre la base de la flamme et le brileur. Ces hauteurs sont particuliérement difficiles a
capturer sans tenir compte de la cinétique chimique complexe et des effets de prémélange
partiel. La prédiction des hauteurs de décollement reste un point difficile de la modélisation
de la combustion turbulente. L’objectif est de prédire avec précision les zones d’accrochage
de la flamme et par conséquent sa forme générale, sa longueur controlant aussi la formation
des polluants, in finé, la longueur de la chambre dans le cas des foyers aéronautiques. La
méthode PCM-FTC, qui est basée sur une tabulation de flammes prémélangées avec la
chimie détaillée est parfaitement adaptée a ce type de simulation. Le cas test retenu est
I’expérience de Muniz, qui a mesuré les hauteurs de décollement d’une flamme méthane
/ air en fonction de la vitesse débitante du combustible et pour plusieurs vitesses de

I’écoulement d’air.

3.1 Expérience de Muniz et Mungal

Le combustible est composé de méthane & 99.0 % de pureté. Il est éjecté d’un tube
(6.35 mm de diamétre extérieur et di=4.83 mm de diamétre intérieur) dans la chambre
de combustion & section carrée (30cm x 30cm). La longueur du tube de méthane vaut 280
fois le diamétre di, ce qui assure un jet turbulent parfaitement établi.

Les hauteurs de décollement sont mesurées instantanément avec une caméra CCD,
Pulnix TDMb540. Pour chaque point de mesure, 88 images sont acquises permettant de
déterminer les hauteurs moyennes et les fluctuations (rms).

Les informations complémentaires sur la configuration et les méthodes de mesure ex-

périmentales sont dans la thése (Muniz, 2002).
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30 cm

80 cm

F1G. 3.1 — Configuration expérimentale de la flamme de Muniz et champ de vitesse ins-

tantanée A la base de la flamme (trait plein : front de flamme).

3.2 Configuration numérique

Modéle de combustion

Avec I'approximation PCM au premier ordre, la flamme est décollée du briileur, mais
les hauteurs de décollement restent de quelques diamétres, loin des mesures expérimen-
tales. Avec 'approximation au second ordre, la convergence du calcul est difficile et il a été
observé un comportement peu physique, puisqu’en augmentant le débit de combustible
la flamme se rapproche du briileur. Ce phénoméne est supposé provenir de la fermeture
de la dissipation scalaire de Yc dans I’équation de transport pour }7;}70 (équation 21).
Les problémes sont directement liés a la structure spécifique de la base de la flamme. Le
front partiellement prémélangé est mince et la dissipation de la variable d’avancement est
fortement influencée par le passage des flammelettes. Des études utilisant la simulation nu-
mérique directe ont confirmé que, dans ce régime, le niveau de fluctuations d’avancement
est trés élevé (Domingo et al., 2002).

Pour ces raisons, un calcul a été réalisé, non pas en recalant la constante pour la

dissipation scalaire, mais en fixant directement & une valeur élevée le facteur de ségrégation



176

de la variable réactive,

CIIQ

T el-o)

Les résultats sont présentés dans la section suivante avec S, = 0,95. Cette valeur sera

Se

discutée dans la derniére partie, sur les prédictions de soufflage de flamme.

Maillage

Le logiciel "Fluent" version 6.1 est utilisé avec le modéle de turbulence k£ — e réalisable.
Le calcul est axi-symétrique et la correction de Pope pour les jets ronds est ajoutée dans
I’équation pour €. Le schéma numérique est implicite et au second ordre.

Le maillage non structuré est constitué de 27136 triangles pour une géométrie de (0.15
m x 1 m). Les temps de calculs sont trés rapides (quelques minutes sur un mono-processeur
Xeon).

Convergence et influence des conditions initiales

0.3

0.24 Iy

e

0.18

0.12

0.06

0 5000 10000 15000 20000 25000 30000

F1G. 3.2 — Hauteurs de décollement L. (en m) au cours des itérations pour deux allumages
différents (équilibre chimique sur tout le domaine ou & partir de x=0.3 m.

Le calcul est convergé lorsque la position du taux de réaction maximum de la variable
de progrés est fixé. La figure 3.2 montre la position axiale de ce maximum au cours des
itérations. Il faut donc environ 20000 itérations pour converger les calculs.

L’influence de la condition initiale a été testé en allumant la lamme en amont et en

aval de la solution convergé. La figure 3.2 indique la position du maximum du taux de
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F1G. 3.3 — Champ de température (en Kelvin). gauche : U=15 m/s centre : U=38 m/s
droite : U=51 m/s

réaction pour deux conditions initiales différentes. Ces calculs montrent que la hauteur de

décollement du calcul convergé est indépendante de la condition d’allumage de la flamme.

Etude qualitative

Les résultats du champ de température (figure 3.3) et du taux de réaction chimique
(figure 3.4) sont présentés pour 3 vitesses débitantes du combustible. La vitesse de ’air
est fixée a 0.34 m/s. On observe la compétition entre I’écoulement et la propagation de
la flamme qui entraine des hauteurs de décollement plus importantes avec une vitesse
d’injection du méthane plus forte. Sur la figure 3.5 sont tracés les vecteurs vitesses, le
taux de réaction sur la figure de gauche et la densité sur la figure de droite. On observe

alors le contournement de 1’écoulement proche de la zone de réaction.
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3.3 Hauteurs de décollement

I I I
0 0.2 0.4 0.6 0.8

F1G. 3.6 — Hauteurs de décollement (en mm) en fonction de la vitesse de l'air pour

différentes vitesses débitantes U de combustible (m/s) (expérience de Muiiiz).

Muiiz et Mungal ont étudié I'influence de la vitesse de I’air sur les hauteurs de décol-
lement. La figure 3.6 montre ces hauteurs en fonction de la vitesse de ’air pour différentes
vitesses du combustible. Un comportement linéaire est observé. Celui-ci permet de définir
d’autres données (hauteurs de décollement), pour des vitesses de I’air comprises entre 0
et 0.34 (Les résultats avec une vitesse d’écoulement d’air nulle étant difficilement exploi-
tables numériquement en raison des conditions limites). Ainsi, la courbe bleue figure 3.7
(Ucofiow = 0.24 m/s) est obtenue par interpolation linéaire des mesures expérimentales en
Ucofiow = 0.34 m/s et Ueo fion = 0.

En 1998, Bradley (Bradley et al., 1998) a réalisé des calculs de flammes jets turbulentes
de méthane / air. La vitesse du co-courant était nulle, mais la flamme était a Uair libre
(pas de confinement). Il détermina une expression analytique des hauteurs de décollement,
qui est reportée sur la figure 3.7 (pointillé orange).

log(L/D) = 0.15(U/U;)Re™ % + 0.6

Avec L la hauteur de décollement, D le diamétre intérieur du tube de combustible, U la
vitesse débitante du combustible, U; la vitesse de propagation de la flamme laminaire a la
staeechiométrie (ici 0.34 m/s) et Re le nombre de Renolds (Re = pDU/v, avec p = 0.6679
kg/m? : la densité dans le méthane et v = 1,057.107° : la viscosité du méthane). Cette
relation est valable tant que (U/U;)Re™%3% < 2.75. Cette courbe est proche des résultats

de Muniz (courbe orange) avec néanmoins une sous-estimation de la pente.
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F1G. 3.7 — Hauteurs de décollement en fonction de la vitesse débitante du combustible.
Trait plein : expérience bars : incertitudes. Longs pointillés : PCM-FTC, symboles : calculs
Petits pointillés orange : "théorie" de Bradley (Bradley et al., 1998). La courbe bleue
expérimentale sur la figure de gauche (u.0 = 0.24) est obtenue par interpolation linéaire

entre la courbe noire (u.0 = 0.34) et la courbe orange (u.0 = 0.).

Les hauteurs de décollement que 1’on calcule avec la méthode PCM-FTC sont proches
des résultats expérimentaux, avec une pente trés voisine de ’expression de Bradley (voir
figure gauche 3.7). Les écarts sont en revanche plus marqués avec 'augmentation de la

vitesse de l'air (courbes rouges 3.7, droite).

3.4 Extinction

Les phénomeénes d’extinction de flamme n’ont pas pu étre observés dans ces simula-
tions. Bien que Bradley ait pu les capturer dans ses calculs (Bradley et al., 1990), ils
restent des phénomeénes fortement influencés par les instationnarités de la flamme. Par
conséquent, il est fort probable que, numériquement, la prédiction des extinctions soit
retardée, c’est-a-dire observée pour des hauteurs de décollement plus grande qu’expéri-

mentalement. En revanche, dans nos calculs, aucune extinction a été obtenue.

Nous sommes sans doute ici aux limites des possibilités des calculs RANS. Les simula-
tions des grandes structures (LES) devraient, trés rapidement, permettre une analyse fine
de ces mécanismes de stabilisation (Domigo et al., 2002), qui sont fortement dépendants
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des effets instationnaires.

Conclusion

La prédiction de la position de la zone de réaction ou la flamme s’accroche est un
point trés sensible lors de la conception des foyers aéronautiques. La méthode PCM-FTC
autorise le calcul de cette zone avec une prédiction honorable, mais qui peut étre amélio-
rée. En raison du caractére fortement instationnaire du phénoméne de stabilisation, seul

la LES permettra d’aborder ce point avec fiabilité.

Toutefois, la précision de la position d’accrochage, obtenue avec la formulation PCM-
FTC, est suffisante pour assurer la prédiction du rendement global de combustion ainsi
que des polluants majoritaires, ces phénomeénes étant contrélés par I’écoulement en aval

de la zone d’accrochage.

De plus, les phénoménes d’extinction pauvre étant aussi controlés par la carte de
richesse, & une pression donnée, PCM-FTC est un bon candidat pour capturer ces points

de fonctionnement limites des foyers aéronautiques.



Chapitre 4

Conclusion sur la validation

Trois flammes turbulentes ont été calculées avec la méthode PCM-FTC, Presumed
Conditional Moment - Flame Tabulated Chemistry.

— Les résultats sur la flamme D (Re=22000) du laboratoire de Sandia ont montré que
les prédictions sont proches des résultats expérimentaux. Les niveaux du monoxyde

de carbone sont correctement retrouvés.

— Les résultats sur la flamme F (Re=44000) sont aussi prédictifs sur les majorités des
hauteurs étudiées. Une surestimation des produits de combustion et du monoxyde
de carbone pour la hauteur X=15 D est attribuée aux extinctions locales de la
flamme qui, & cette position, sont extrémemment fréquentes. Un post-traitement
des résultats expérimentaux a montré une équi-probabilité d’avoir une température

de 900 K et 1900 K lorsque le mélange est stoechiométrique.

— Une analyse des hauteurs de décollement des flammes turbulentes de méthane / air
a été réalisée. Les comparaisons sont faites avec les simulations de Bilger et les don-
nées expérimentales de Muniz. Les calculs avec I’approximation au premier ordre
sous-estiment ces hauteurs de décollement et les calculs au second ordre ont diffi-
cilement été convergés. De plus, les résultats étaient peu prédictifs dans le sens ou
les hauteurs de flammes pouvaient diminuer lorsque la vitesse débitante du combus-
tible était augmentée. Les niveaux de fluctuations de 'avancement dans ce type de
configuration sont élevés, ce qui nous a amené & fixer la ségrégation de ’avancement
a 0.95. Les prédictions des hauteurs de décollement tant que I’écoulement d’air n’est
pas trop élevé sont identiques aux simulations de Bradley et proches des données
expérimentales. En revanche, les extinctions de la flamme ne sont pas prédites ce

qui montrent les limites des calculs stationnaires RANS.






Conclusion générale

Le travail présenté dans ce mémoire était concentré sur la modélisation de la combus-
tion turbulente dans les foyers aéronautiques. La chimie détaillée et les temps de calculs
faibles représentent 'intérét de la nouvelle méthode. L’objectif principal était la prédiction
des espéces chimiques polluantes, et particuliérement le monoxyde de carbone (CO), en
sortie de chambre de combustion. Les méthodes de tabulation de la chimie et le caractére

présumé du comportement statistique de la flamme turbulente ont donc été retenus.

Ce manuscrit a été organisé en trois parties :
— Recherche et développement des méthodes de tabulation de la cinétique chimique,
— Modélisation de la combustion turbulente,
— Tests sur des flammes jets turbulentes expérimentales et application & un foyer aé-

ronautique.

Dans la premiére partie, les résultats des calculs en chimie complexe, des flammes la-

minaires de diffusion et de prémélange ont été discutés. Les différences entre ces deux

méthodes de tabulation ont été mises en évidence.

La méthode de tabulation par des flammes prémélangées laminaires FPI, Flame Pro-
longation ILDM (Gicquel, 1999), a été testée sur des flammes laminaires & contre-courant
non-prémeélangées. Les résultats ont montré les limites de cette méthode, notamment dans

la prédiction des espéces chimiques polluantes NO et CO.

Dans les foyers aéronautiques, comme dans la majorité des applications industrielles, le
combustible est initialement séparé du comburant pour des raisons de sécurité. Le régime
de combustion n’est pas pour autant pleinement non-prémélangé puisque des phénomeénes
de prémélange partiel interviennent lorsque la chambre de combustion est une enceinte
fermée et que les niveaux de turbulence sont élevés. Cette observation a encouragé une
étude plus approfondie des lammes partiellement prémélangées. Les résultats ont montré

I'importance du prémélange partiel sur les niveaux des fractions massiques des espéces
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chimiques et sur la température. Cependant, une tabulation compléte de ce type de régime
est trop cofiteuse en temps de calcul puisqu’elle fait intervenir de nombreux paramétres
indépendants (richesse et avancement des prémélanges) et par conséquent de nombreuses
flammes doivent étre calculées. Cette méthode de tabulation a donc été abandonnée et on
s’est donc intéressé a tester les méthodes de tabulation simples (prémélange et diffusion)

dans des flammes partiellement prémélangées expérimentales.

Cette étude est réalisée sur des flammes jets turbulentes du laboratoire de Sandia
(Flamme D et F). Le caractére chimique des flammes a été isolé en post-traitant les
données expérimentales instantanées. Ce test a permis de quantifier les limites de prédic-
tion des espéces chimiques des flammes turbulentes par des méthodes de tabulation des

flammes laminaires. Il en résulte les points suivants :

— Les flammes & contre-courant non-prémélangées capturent les bons niveaux des es-
péces chimiques dans leur domaine d’application. Cependant, elles sont limitées par
I’extinction prématurée des flammelettes et ne permettent pas de retrouver le com-

portement général des flammes turbulentes.

— La méthode FPI corrige ce probléme et capture les phénoménes de prémélange par-
tiel. Les niveaux de concentration de certaines espéces chimiques (CO, NO) ne sont
pourtant pas retrouvés principalement dans la zone riche de la flamme. Ce résultat
est attribué au fait que les flux d’espéces chimiques et de température & travers les

iso-surfaces de fraction de mélange ne sont pas intégrés dans la méthode.

Au vu de ces résultats, une méthode de tabulation, FTC, Flame Tabulated Chemistry a
été proposée. Les méthodes de tabulation des flammes prémélangées et de diffusion ont
donc été combinées pour décrire les phénomeénes cinétiques dans les flammes partiellement
prémélangées. Cette méthode a été testée de la méme maniére que la tabulation FPI sur
les lammes D et F. Les résultats ont montré qu’il était possible d’affiner la prédiction des

concentrations d’espéces chimiques et notamment le CO.

Dans la deuxiéme partie, une modélisation de la combustion turbulente PCM, Presu-

med Conditional Moment est proposée en utilisant la méthode de tabulation FTC. Les
fonctions de densité de probabilité présumées par la forme Beta sont introduites. Ce mo-
déle est basé sur I’hypothése d’indépendance statistique des paramétres de controle de
la tabulation : la fraction de mélange, Z et la variable d’avancement, c. Cette hypothése

est discutée et vérifiée dans le cas des flammes jets turbulentes expérimentales, quand la
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variable d’avancement est construite a partir de la somme des fractions massiques du CO
et du C'O,. Deux fermetures sont proposées avec prise en compte ou non des niveaux de
fluctuations d’avancement.

Dans la derniére partie, cette modélisation est couplée au logiciel Fluent. Les cas tests

étudiés sont les suivants :

— Flamme D :
Les résultats ont permis de quantifier les possibilités de prédiction des espéces chi-
miques par la méthode PCM-FTC. Les résultats sont en bon accord avec I'expé-

rience.

— Flamme F :
Les résultats sont aussi prédictifs lorsque la turbulence est élevée avec toutefois une
surestimation des produits de combustion et du polluant CO au voisinage de la
hauteur X/D=15. Cet écart avec I’expérience est attribué a la fréquence élevée des
extinctions locales de la flamme turbulente. Des résultats similaires sont retrouvés
avec des modéles de combustion complexes et coliteux en temps CPU tel que le
transport de pdf.

— Flammes liftées de méthane / air :
La prédiction des hauteurs de décollement d’une flamme jet turbulente est correc-
tement retrouvée dans les limites de ce qui peut étre attendu dans les simulations
RANS. L’influence de I’écoulement d’air a été étudiée. Le comportement prédictif
des hauteurs de décollement est d’autant plus précis que les vitesses de I’air sont
faibles. Les extinctions globales de la flamme n’ont pas été retrouvées. Ce phéno-
meéne fortement instationnaire dans ces simulations en est siirement la principale

raison.

— Foyer aéronautique M88 :
L’application au foyer M88, qui équipe actuellement le Rafale, est discutée dans un
document complémentaire dont le contenu est classifié "Confidentiel industrie".
Les résultats ont été comparés aux simulations numeériques réalisées a Snecma avec
le code de calcul N3S-natur et le modéle de combustion CLE-EDC ainsi qu’avec les

résultats expérimentaux en sortie de chambre.






Perspectives

Le modéle de combustion turbulente PCM-FTC, Presumed Conditional Moment -
Flame Tabulated Chemistry est, aujourd’hui, une méthode opérationnelle pour les simu-
lations numériques RANS avec un faible coit CPU. Il est donc applicable a des géométries
complexes de grandes tailles et donc a des applications industrielles. Cependant, il pos-

sible d’apporter des améliorations importantes dans ce type d’application.

La premiére est I'introduction des pertes thermiques. Cette approche est étudiée par
Fiorina (Fiorina et al., 2000). Cette formulation nécessite le calcul d’une équation de trans-
port pour I’énergie et ajoute une dimension supplémentaire & la tabulation : ’enthalpie.
Ceci engendre un cotit cpu suplémentaire dans les calculs des flammes prémélangées la-

minaires.

La deuxiéme amélioration que 1’on peut apporter au modéle est un calcul plus précis
pour la dissipation scalaire xy, de la variable de progrés Y.. Une équation de transport
peut étre une solution intéressante, ne contribuant que faiblement & I’augmentation du

temps de calcul.

Au point de vue simulation, le modéle a été testé et validé sur différentes lammes de
laboratoire et appliqué au foyer aéronautique M88. Bien que ces premiers calculs soient
encourageants, il est nécessaire de continuer les simulations de géométries complexes et
d’approfondir les comparaisons avec I’expérience et les autres méthodes de calcul. Notam-
ment, des simulations & des pressions plus élevées et les prédictions des limites d’extinction

n’ont pu étre traitées dans le cadre de cette étude.

Enfin, la formulation développée dans le cadre des écoulements moyens peut étre
étendue aux simulations des grandes échelles (LES). Des tests en cours sont réalisés sur
le banc ORACLES, flammes prémélangées turbulentes. La figure 4.1 est le résultat de la
fraction massique de CO instantané pour une richesse ¢ = 0.75. Les figures 4.2 et 4.3 sont

respectivement les comparaisons avec les données expérimentales des vitesses moyennes.
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CO: 0.0001 0.0003 0.0004 0.0005 0.0007 0.0008 0.000% 0.0011 0.0012 0.0014 0.0015 0.0016 0.0018 0.001% 0.0020

FiG. 4.1 - ORACLE : Fraction massique de CO. ¢ = 0.75.

O = DD O =N

O U1 = OUI—UINUI OUI—UINUIL

o

Fi1G. 4.2 - ORACLE : Vitesse moyenne axiale. ¢ = 0.75. Cercles : expérience. Trait bleu :
Simulation LES avec la tabulation FPI.
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F1G. 4.3 - ORACLE : Vitesse moyenne radiale. ¢ = 0.75. Cercles : expérience. Trait bleu :
Simulation LES avec la tabulation FPI.
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