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Résumé

Le travail porte sur la modélisation de 'auto-inflammation et de la combustion dans les mo-
teurs Diesel. L’accent est mis sur la prise en compte des effets induits par la turbulence. Seule
Iinjection de carburant gazeux est considérée. Le mélange turbulent est identifié comme un
des parametres important controélant I’auto-inflammation dans les moteurs Diesel alors que les
effets turbulents sont en général négligés par les modeles utilisés actuellement dans les codes
de calcul moteur. Un nouveau modele est proposé, dont le développement s’est appuyé sur des
résultats de simulations numériques directes (DNS). Il prend en compte le mélange turbulent au
travers de la dissipation scalaire et de pdf présumées de la fraction de mélange et d’une variable
de progres de la réaction chimique. Le modele est validé a plusieurs niveaux. Tout d’abord, il
est comparé aux DNS pour des cas de mélange simple. Puis, sa version moyennée est implantée
dans le code de calcul KIVA2-MB ou son comportement est testé en mono-dimensionnel et com-
paré & d’autres formulations. Enfin, le modele est validé par comparaison avec une expérience
dédiée d’injection de méthane dans une cellule pressurisée remplie d’air chauffé et permettant
I’utilisation de diagnostics optiques.

Mots Clés
Moteur Diesel, Combustion turbulente, Auto-inflammation, Modélisation, Simulation
numérique directe
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Chapitre 1

Introduction

La vaste utilisation dans I'industrie des transports des moteurs Diesel justifie les importants
moyens de recherche qui lui sont dédiés. Le principe de la combustion Diesel est bien adapté
a toute sorte d’applications ol un bon rendement mécanique est exigé: Transport terrestre et
maritime, génération d’électricité...

Cependant, a I’heure actuelle, deux problemes se posent concernant I'utilisation de machines
a combustion interne dont le moteur Diesel fait partie: D’un c6té, des efforts pour diminuer
la consommation des combustibles sont exigés et de l'autre coté, les normes antipollution
deviennent de plus en plus strictes. La survie des moteurs a combustion interne passe donc
par ’amélioration de la compréhension de leur fonctionnement.

L’apparition des catalyseurs des gaz d’échappement a contribué a la résolution d’une partie
des probléemes d’émissions des moteurs a allumage commandé. Les moteurs Diesel, méme si a
la base ils émettent moins de hydrocarbures non brilés et moins de monoxyde de carbone que
les moteurs a allumage commandé, en contrepartie, ils produisent beaucoup plus de particules
et possedent des conditions tres favorables a la formation d’oxydes d’azote.

La malitrise du fonctionnement de ce type de systemes, vis a vis de la réduction des
consommations et des émissions polluantes, ne peut étre atteinte qu’a l'aide d’importants
moyens de recherche appliquée aux mécanismes de la combustion (moyens expérimentaux et
numériques). Une combustion efficace implique la réduction a la source de la production de
polluants, ainsi que I’amélioration de la consommation.

1.1 La combustion dans les moteurs Diesel

La figure 1.1 représente de facon schématique l'intérieur de trois chambres de combustion
typiques de moteurs Diesel a injection directe. Dans ce type de moteurs, 'air est admis a
I'intérieur de la chambre de combustion et est ensuite comprimé par un piston. Proche du
point mort haut (voir figure 1.1), le carburant, en général sous forme liquide, est injecté a
grande vitesse dans la chambre de combustion ou ’air est & haute pression et température. Le
carburant s’atomise et s’évapore créant ainsi avec lair dans la chambre un mélange stratifié
inflammable. La figure 1.2 permet de suivre les différents mécanismes caractéristiques de la
phase de combustion.
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Figure 1.1 : Différentes sortes de chambres de combustion caractéristiques de moteurs Diesel a
injection directe. D’apres Heywood.
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Figure 1.2 : Images des frontieres des jets de carburant liquides et des flammes a partir de films
réalisés a haute vitesse sur la combustion dans les moteurs Diesel. Premier point lumineux a
1.17ms apres le début de I'injection (SOI). D’aprés Heywood.
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Une partie du carburant et de I’air qui ont pu se mélanger, se trouvent dans les conditions
idéales pour subir un processus d’auto-inflammation. Les principaux parametres qui controlent
le délai d’auto-allumage (temps entre le début de I'injection et le début de la combustion) sont
la température et la pression dans la chambre lors de I'injection, la pression d’injection et le
type de carburant utilisé. Pendant cette phase, le temps caractéristique des réactions chimiques
est long par rapport au temps de mélange entre le carburant et I’air.

Lorsque la température est suffisamment élevée, les réactions chimiques de combustion
deviennent tres rapides par rapport aux temps caractéristiques de formation du mélange air-
carburant. La phase de combustion completement développée débute a partir de points isolés
d’auto-allumage avec la propagation d’une flamme aux zones inflammables du mélange. Celui-ci
est rapidement consommé avec un trés fort dégagement d’énergie (figure 1.3 [1]). Une flamme
de diffusion turbulente s’établit ensuite a l'interface oxydant-carburant.

I I I T ] I T
g |- _
,;g Ignition Premixed combustion phase
ol = delay _
8 | period
5
o = i f Mixing—controlled combustion phase
M —
Late
—+}+— combustion
—— — B
160 4 g 170 180 190 200 210

Crank angle, deg

Figure 1.3 : Dégagement de chaleur en fonction du temps apres le début de I'injection. Effet de
la variation de la température initiale de I’air. D’apres Heywood.

1.2 Objectifs

Nous avons parlé précédemment des moyens expérimentaux et numériques de recherche
appliqués a la la combustion Diesel. Ce travail concerne I"aspect numérique. L’objectif est
la modélisation de la combustion Diesel. Sa complexité vient du fait que plusieurs phénomenes
de nature tres distincte coexistent dans la chambre de combustion du moteur et doivent étre
traités ensemble. Nous nous intéressons aux phases de mélange d’un combustible sous forme
gazeuse avec un oxydant et au traitement des réactions chimiques de combustion qui suivent.
La combustion dans un moteur Diesel est un phénomene de nature turbulente, ce qui ajoute
de la complexité au probleme qui doit alors étre traité de facon moyenne.

Ce travail est structuré de la facon suivante:

e Dans le chapitre 2, une étude est effectuée sur les différents modeles de combustion Diesel
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qui sont le plus couramment utilisés. Parmi eux, nous trouvons des modeles pour la phase
d’auto-inflammation et pour la phase de combustion a haute température.

e Le chapitre 3 est dédié a la description du modele de combustion Diesel proposé. Une
attention spéciale est portée a ’étude du mélange turbulent air-combustible.

e Dans le chapitre 4, des simulations numériques directes d’écoulements réactifs dans des
configurations simples mais représentatives des systemes étudiés sont exploités. L’objectif
est I'analyse et les tests du modele de combustion Diesel proposé, ainsi que les hypotheses
sur lequel il est fondé.

e Dans le chapitre 5, I'implantation du modele de combustion proposé dans un code a
vocation industrielle est décrite. Des cas test sont calculés sur une version unidimensionnelle
de ce code de maniere a bien comprendre son fonctionnement.

e Enfin, dans le chapitre 6, le modele implanté dans le code de calcul industriel est utilisé
pour simuler des configurations proches de celles rencontrées dans un moteur Diesel. Ces
configurations correspondent a 'auto-inflammation et a 1’établissement d’une flamme d’un
jet de carburant, injecté a grande vitesse dans une cellule de combustion haute pression. Les
expériences effectuées avec cette cellule sont décrites et les résultats servent & la validation
du modele.

1.3 Modélisation de la combustion dans les moteurs Diesel

L’approche classique pour résoudre les problemes liés a la modélisation de la combustion dans
les moteurs Diesel est la séparation du mécanisme global de combustion (mélange, allumage
de la flamme et son établissement avec consommation des réactifs) en étapes plus simples. Ces
étapes sont traités séparément. Elles se différencient par des échelles caractéristiques propres
(par exemple, des échelles de temps) et un modele est utilisé pour traiter chacune d’entre elles.
La liaison et la continuité entre les différents modeles est en général I’étape la moins évidente
de ces méthodes. La solution de ce probleme implique la conception de modeles globaux qui
traitent de facon intégrée tous les mécanismes intervenant.

Une autre difficulté concernant les modeles de combustion et surtout, ceux que 'on veut
appliquer a ’étude des chambres de combustion de moteurs a piston, est leur universalité.
En général, plusieurs constantes apparaissent dans les différents modeles. Ces constantes sont
rarement applicables a toutes les géométries et a toutes les données physiques. Ceci vient du fait
que des échelles turbulentes tres différentes caractérisent les systemes. Or, les grandes échelles
dépendent normalement de la géométrie des domaines étudiés. 1l est difficile de s’affranchir de
ce probleme. La solution passe par la modélisation aux petites échelles et la résolution exacte
des plus grandes. Il s’agit des méthodes LES qui en sont encore a leurs premiers pas dans le
domaine des moteurs et qui ne sont pas utilisées dans ce travail.

La modélisation de la combustion dans les moteurs Diesel est classiquement traitée en
deux étapes distinctes: D’abord un module d’auto-allumage est utilisé. Pendant cette période,
le temps caractéristique des réactions chimiques est plus élevé que le temps caractéristique
du mélange turbulent. Une fois que la température est suflisamment élevée, un module de
combustion completement développée s’applique. Les réactions chimiques sont alors tres rapides
par rapport au temps de mélange des réactifs. La transition entre les deux modules constitue
un des problemes majeurs de la modélisation de la combustion Diesel.
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Le processus de modélisation développé ici contient plusieurs niveaux de complexité. D’abord,
un modele complet du taux de réaction moyen caractéristique de la combustion Diesel, va étre
proposé. 1l est issu de considérations physiques et de "observation de résultats expérimentaux
et de simulation numérique directe. Ce modele, ainsi que ses hypotheses, sont testés non pas par
rapport a une expérimentation mais par rapport a des résultats de simulation numérique directe.
Ces tests constituent un premier niveau de modélisation du taux de réaction moyen. En effet,
une partie des données dont le modele a besoin est mesurée ou calculée directement & partir des
résultats de la simulation. Un deuxieme niveau de modélisation est atteint avec I'implantation
du modele dans une version unidimensionnelle d’un code de calcul moyen. En général, la
résolution d’un écoulement turbulent dans un code moyen demande ’application d’un modele
de turbulence. Dans cette version 1D, les différentes grandeurs turbulentes sont imposées et
constantes pendant la durée du calcul. Enfin, dans le troisieme niveau de modélisation, toutes
les grandeurs qui interviennent dans la formulation du modeéle sont soit elles mémes modélisées,
soit calculées & partir de leurs équations de transport. La figure 1.4 résume les trois différents
niveaux de maniere schématique.

Modélisation

'

Niveau1l |— Grandeurs issues

(chapitre 4) de la DNS

- Calculs moyens: % —_—
Niveau 2 | = | turbulence constant e — o | ™| OWF
(chapitre 5) et imposée §

Toutes les grandeur s
Niveau 3 |—» | calculées en moyenn e:
(chapitre 6) - Modéles

— Equations de tran sport

Figure 1.4 : Les différents niveaux de complexité de la modélisation de la combustion utilisés
dans ce travail.
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Chapitre 2

Revue et tests des modeles de
combustion Diesel

2.1 Introduction

La combustion dans un moteur Diesel débute a partir d’un processus d’auto-allumage au sein de
réactifs partiellement prémélangés. [’auto-inflammation se distingue de la combustion établie
par des différences entre les mécanismes qui controlent les réactions chimiques. La température
est le principal parametre responsable de ces différences. Que la température soit faible pendant
I'auto-inflammation ou élevée apres implique un différent traitement numérique du probleme.
Ceci est di au changement des échelles caractéristiques des phénomenes a modéliser.

Dans un moteur Diesel, 'écart entre les limites inférieure et supérieure de température
de fonctionnement est important. En effet, les phénomenes qui réglent la combustion d’un
hydrocarbure lors de son entrée dans la chambre de combustion, ou la température de I'oxydant
est de I'ordre de 1000 K, sont distincts de ceux qui se déroulent quand la flamme est établie et
que la température atteint des valeurs proches de la température adiabatique de combustion
(environ 2500 K dans des conditions Diesel typiques). A basse température, les taux de réaction
sont faibles. Il faut tenir compte de la cinétique chimique et des différentes réactions de
décomposition du carburant. La formation de radicaux est lente. Les radicaux sont des especes
chimiques tres réactives, responsables du déroulement de la combustion. Ce n’est que quand la
température commence a monter de facon appréciable, que la formation et la ramification des
radicaux ont lieu. Alors, le mélange entre le carburant et "'oxydant devient tres réactif, ce qui
implique plus de dégagement de chaleur, des températures plus élevées et donc, des réactions
tres rapides, bien établies. Les modeles qui traitent I’'un ou 'autre de ces mécanismes doivent
tenir compte de ces différences.

Dans ce chapitre, les modeles existant, utilisés pour calculer I’allumage, ainsi que les modeles
appliqués a la combustion a haute température dans un moteur Diesel, sont décrits. Parmi
ces derniers, nous nous intéressons aux modeles du type scalaire passif. Nous allons ensuite
étudier comment ils peuvent étre couplés au concept de flammelettes laminaires, de maniere
a résoudre le probleme de l'interaction entre la chimie et la turbulence, caractéristique des
flammes turbulentes. Enfin, quelques modeles de combustion Diesel traditionnellement utilisés
sont présentés.
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2.2 Modélisation de auto-inflammation

Le délai d’auto-allumage caractéristique d’un moteur Diesel peut étre défini comme étant:
”le temps nécessaire pour qu’une augmentation importante de la température s’observe”. 1l
s’agit d’une définition subjective, car il faut quantifier cette augmentation. La pente tres forte
de la courbe de température en fonction du temps lors de 'auto-allumage, due & la nature
exponentielle du processus, aide a la résolution de ce probleme. D’autres définitions peuvent
étre trouvées dans la littérature, en fonction par exemple, de 'augmentation de la pression ou
en fonction de 'augmentation du taux de réaction. Cependant, la grande vitesse a laquelle le
processus d’auto-inflammation se déroule, implique que toutes ces définitions aboutissent a peu
pres aux meémes valeurs.

Dans un moteur Diesel, ou le carburant est introduit en phase liquide, deux types de
phénomenes distincts et simultanés controlent le temps d’auto-allumage. D’un c6té, il y a
I’évaporation des gouttelettes et son mélange en phase gazeuse avec l'oxydant (mécanisme
physique). De l'autre, il y a 'augmentation lente de la température jusqu’a I'instant d’auto-
allumage, conditionnée par I’énergie d’activation des réactions en étude (mécanisme chimique).
Dans ce travail, nous ne nous intéressons qu’aux mécanismes de mélange en phase gazeuse et
a la cinétique chimique. L’étude des jets liquides et de ’évaporation du carburant correspond
a un autre domaine qui ne sera pas étudié ici.

Dans les codes CFD (?Computational Fluid Dynamics”) les plus répandus, les modéles
d’auto-inflammation Diesel ne traitent que la partie correspondant a la cinétique chimique.
L’interaction entre la chimie et la turbulence est négligée. Nous allons dans un premier temps
décrire les modeles cinétiques appliqués le plus souvent. Plus tard, quelques solutions qui
tiennent compte de cette interaction sont proposées. Des tests paramétriques effectués sur le
modele cinétique a quatre étapes de I'lFP [2] sont présentés pour illustrer ce type d’approche.

2.2.1 Modeles cinétiques d’auto-inflammation des hydrocarbures

La réaction chimique globale d’un hydrocarbure est un processus d’une grande complexité, ou
de nombreuses réactions agissant sur beaucoup d’especes, ont lieu dans des délais tres courts.
Ces réactions sont globalement non linéaires. Leur modélisation dans un écoulement turbulent
devient donc un aspect critique. Les parametres suivants, qui sont par la suite décrits en détail,
influencent directement le déroulement du mécanisme d’auto-allumage:

e La température est la grandeur fondamentale. Elle indique quelles sont les réactions qui
ont lieu en fonction de leurs énergies d’activation caractéristiques.

e Le carburant et 'oxydant doivent étre mélangés selon une proportion optimale.

e La combustion n’a pas lieu sans la présence de radicaux. Leurs formation et activité
dépendent des réactions élémentaires qui apparaissent, conditionnées par la température.

Cinétique des radicaux - Influence de la température

Initiation
Le processus de création des radicaux débute par une étape appelée ”d’initiation” caractérisée
par des réactions a tres forte énergie d’activation. Pour cela, ’énergie libérée, ainsi que la
quantité de radicaux créés est faible. Les réactions typiques d’initiation sont l'arrachement
d’un atome d’hydrogene a I’hydrocarbure ou bien son oxydation partielle.
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Ramification
Une fois qu'un petit nombre de radicaux a été créé, ils peuvent réagir avec le carburant de
maniere a se multiplier. L’énergie d’activation des réactions de ramification est plus faible que
celle des réactions d’initiation. Le principal mécanisme de production de radicaux est donc
la ramification des molécules de carburant a partir de radicaux déja formés, dont le nombre
augmente ainsi rapidement.

Propagation
Les réactions de propagation des radicaux sont les plus exothermiques du systeme. C’est ici que
les produits sont formés. Leurs énergies d’activation sont en général assez faibles. La présence
de beaucoup de radicaux implique un fort dégagement d’énergie et en conséquence, une grande
augmentation de la température. Une boucle est formée entre 'augmentation du nombre de
radicaux et de la température.

Rupture
Il s’agit d’une étape ou les réactions possedent une énergie d’activation nulle, sans dégagement
de chaleur. Les radicaux réagissent entre eux, faisant apparaitre les produits de la réaction.
L’intervention d’une troisieme espece quelconque est nécessaire pour amorcer cette réaction.
Les parois solides exercent souvent le role de troisieme corps, d’ou sa capacité a éteindre les
flammes.

Concentration de réactifs et leur proportion

Une grande concentration de réactifs facilite naturellement les différentes étapes décrites ci-
dessus. Ce n’est cependant pas sufflisant pour obtenir des réactions tres rapides. Il faut aussi
que la proportion entre les réactifs soit proche de la stoechiométrie. En effet, le taux de réaction
pendant 'auto-allumage est maximal quand la fraction de mélange, définie par ’équation 2.17,
est la plus réactive (Linan, Mastorakos [3]). La fraction de mélange la plus réactive dépend de la
différence initiale de température entre le carburant et "'oxydant et des énergies d’activation des
réactions d’auto-allumage [4]. Pour les hydrocarbures utilisés habituellement dans les moteurs
a combustion interne, cette valeur n’est pas tres éloignée de la valeur stoechiométrique.

Concentration de gaz inertes

La présence de gaz inertes comme ["azote et les produits de la combustion au sein de I’écoulement
fait baisser la température globale dans le systeme. Le temps d’auto-allumage le plus court est
donc celui du mélange carburant-oxydant pur, en 'absence d’autres espéeces chimiques.

L’écoulement turbulent

Un processus de combustion ne peut avoir lieu que si les réactifs se trouvent mélangés entre
eux. Le mélange entre deux especes est un mécanisme fortement conditionné par la turbulence.
Celle-ci fait augmenter de fagon significative les transferts de masse et de chaleur au sein de
I’écoulement. Les effets de la turbulence sur 'allumage se font sentir du coté de la formation
du mélange et aussi du coté des pertes thermiques. Le bilan entre ces deux effets contraires
conditionne alors les délais d’auto-inflammation. Une échelle de temps caractéristique de la
diffusion des especes dans I’écoulement turbulent peut étre utilisée de maniere a prendre
en compte les effets turbulents pendant 'auto-allumage. Cette grandeur est la dissipation
scalaire
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Y=2D—— (2.1)
Z est une grandeur appelée fraction de mélange, définie en fonction des concentrations

massiques de carburant et d’oxydant présentes dans I’écoulement,

Y —=Yo+Yopo
rYro+ Yoo

(2.2)

Cette définition est reprise dans la section 2.3 ou la signification et 'interprétation physique
de la fraction de mélange sont traitées en détail. La dissipation scalaire permet de déterminer,
parmi les points ol la fraction de mélange est la plus réactive, quels sont ceux qui s’allument
en premier [3]. Un grand taux de dissipation scalaire implique un plus haut niveau de mélange,
mais aussi, une augmentation des pertes locales de chaleur. La température locale étant réduite,
le délai d’auto-allumage augmente. Les schémas cinétiques d’auto-allumage décrits ensuite ne
tiennent pas compte des effets de la turbulence.

2.2.2 Quelques modeles cinétiques existant

La principale difficulté de modélisation des mécanismes cinétiques vient du grand nombre de
réactions et d’especes intervenant. Pour chaque réaction élémentaire, une constante de vitesse
doit étre calculée, et pour chaque espece, une équation différentielle de transport doit étre
résolue. Le traitement des schémas cinétiques complets dans un code industriel n’est donc
pas possible ni envisageable. Les modeles couramment utilisés pour décrire 'auto-allumage
sont basés sur la réduction des schémas cinétiques de combustion des hydrocarbures. Le
modélisateur cherche & diminuer le nombre de réactions et d’especes intervenant. L’objectif est
de conserver des réactions qui peuvent bien représenter les quatre mécanismes de la cinétique
des radicaux ou éventuellement, d’utiliser les autres phénomenes importants dans le processus.
La simplification maximale, utilisée dans les premieres simulations de ’auto-inflammation, est
la réduction de tout le schéma réactionnel a une seule équation globale. Cependant, méme pour
des hydrocarbures simples, cette formulation reste insuffisante. Des schémas réduits a plusieurs
étapes élémentaires apparaissent alors pour rendre les modeles plus réalistes.

Le taux de réaction associé a chacune des réactions élémentaires est calculé a I'aide d’une
expression d’Arrhenius dont les coeflicients sont ajustés selon les conditions d’application. Ce
type d’approche est simple et donne en général des délais d’auto-allumage qui ne sont pas tres
éloignés des valeurs expérimentales obtenues dans des configurations homogeénes (en mélange
et concentration des especes) et adiabatiques.

Les termes d’Arrhenius utilisés pour calculer les taux de réaction des différentes étapes, ne
font intervenir, en général, que des grandeurs moyennes dans les mailles. Quelques uns de ces
modeles sont ensuite décrits.

Le modeéle a quatre étapes de ’IFP

Ce modele, concu par Zellat et Zeller [2], traite les quatre étapes de la cinétique des radicaux
avec une équation chimique simple, représentative de ’ensemble des réactions de chaque type:
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I F—=2R Initiation
1 F+R—3R Ramification
I F+0;+R— COy4 HyO+ R Propagation
IV 2R+ M — Inertes+ M Rupture

F désigne le carburant, R une espece radicalaire non spécifiée et M désigne une espece
quelconque. Ce schéma est valable pour un ensemble de réactions dont le carburant est un
hydrocarbure du type C,, H,,. Les réactions sont les suivantes:

1 C,H, —2R Initiation

In ¢,H,+R—3R Ramification
I dc,H,, + (n + %) Oy +R—=nC0O5+ % HyO + R Propagation
IV 2R+ M+ (n+ %) 0y = M+nCOy+ % H,0 Rupture

Dans ce schéma, ’espece radicalaire doit avoir une masse molaire d’environ la moitié de
celle du carburant. Elle peut étre représentée par un hydrocarbure du type C', /o H,,/ avec
m' =n/2+ 2.

Les différentes expressions pour les taux de réaction associées a la consommation d’une
espece i, ainsi que leurs coefficients, peuvent étre retrouvés dans [2]. Elles sont du type,

w; = K; H [p—]] ) (2.3)

1<jen LW

avec,
o _Ta
K, = A, TY e~ 1" (2.4)

L’indice 7 représente chacune des réactions étudiées et 'indice j correspond aux réactifs présents
dans chaque étape. Le coefficient A; est le terme pré-exponentiel, déterminé expérimentalement.
Les exposants a; et b; donnent 'ordre de la réaction par rapport aux especes intervenant et
T, est la température d’activation de la réaction ¢, donnée par T,, = F;/R (F; est |’énergie
d’activation et R est la constante universelle des gaz parfaits).

Le taux de réaction de I’étape de ramification est corrigé par une fonction des masses
volumiques du carburant et de l'oxydant ¢ (pr, po,). Etant donnée la complexité de cette
réaction, la fonction g est en général réglée par rapport aux délais trouvés expérimentalement.
En ce moment, dans KIVA 11 MB, la fonction g est du type,

g=e2? (2.5)

ol ¢ est la richesse calculée & I'aide des fractions massiques moyennes des réactifs dans les
mailles.

Pour une question de rapidité de calcul, ce schéma n’est appliqué qu’aux mailles ayant
une température moyenne supérieure a 800 K et une richesse moyenne supérieure a 0.2. La
température de transition vers le modele de combustion a haute température est de 1200 K,
valeur justifiée par les divers calculs effectués (section 2.2.3).
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Le mécanisme & quatre étapes de Miiller, Peters et Lifian

Ce modele d’auto-allumage [5] résulte de la simplification d’un autre mécanisme déja réduit
a seize étapes par les mémes auteurs [6]. Au contraire du mécanisme a quatre étapes de
I'IFP, le principe n’est pas celui de la simplification directe de la cinétique des radicaux. Il
est plutdt basé sur la forme de la courbe de délais d’allumage du n-heptane en fonction de
la température (figure 2.1). Cette courbe a été obtenue a partir des calculs effectués avec le
schéma cinétique complet du n-heptane qui contient 1011 réactions chimiques élémentaires et
171 especes chimiques [7]. Elle a ensuite été comparée avec les mesures expérimentales de Ciezki
et Adomeit [8].

1000 [K] 900 [K] 750 [K]

t. [ms]

ign[

0.1 L !
0.8 1 12 14

1000/T [KL ]

Figure 2.1 : Délai d’allumage d’un mélange homogene n-heptane/air a 40 atm.

Trois zones bien distinctes peuvent étre observées sur cette courbe. A basse et a haute tem-
pérature, I’évolution est pratiquement linéaire (en coordonnées d’Arrhenius), tandis qu’entre
850 K et 950 K environ, il y a une inversion de la tendance du délai d’auto-allumage qui décroit
avec I'augmentation de la température. Le modele cherche a reproduire cette tendance a travers
I'introduction d’une réaction réversible parmi les quatre réactions élémentaires. Ainsi, les deux
premieres équations correspondent a la branche a haute température et les deux autres, dont
la réaction réversible, a la branche & basse température. L’énergie d’activation de la réaction
en sens inverse est suffisamment élevée pour qu’elle ne soit importante qu’a partir d’une tem-
pérature d’environ 850 K. A ce moment, les deux réactions appartenant a la branche basse
température perdent leur influence et la transition est effectuée.

Le schéma réduit se compose des quatre réactions suivantes:

I F—=X

I X+110;— P
nr F+20,+=1
IV I14+90,—=P
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I désigne une combinaison d’especes intermédiaires et P désigne une combinaison de produits
de combustion. La disparition progressive de I'espece I entraine la diminution de I'importance
de la réaction III en sens inverse.

Le modele arrive & bien reproduire les deux branches inférieure et supérieure mais pas la zone
centrale ou le temps d’auto-allumage croit avec 'augmentation de la température. Le modele
a seize étapes, dont celui-ci est originaire, est par contre capable de le faire. De toute maniere,
dans un moteur Diesel, a la fin de la compression de I’air et lors de I'injection du carburant, la
température oscille plutéot entre 900 K et 1000 K. L’intérét pratique de ce type de modele est
donc réduit dans les configurations étudiées.

Le modéle Shell de Halstead, Kirsch et Quin

Le modeéle Shell [9] revient au concept de la simulation de la cinétique des radicaux. Il contient
huit équations et cinq especes. Il s’agit d’un modele congu d’abord pour I’étude du cliquetis
dans les moteurs a allumage commandé mais qui a été adapté a "auto-inflammation dans les
moteurs Diesel.

Ce modele ne sera pas ici décrit, car ces principes ressemblent a ceux du modele IFP déja
présenté.

2.2.3 Calculs avec le modele IFP

Etude globale du modeéle: délai en fonction de la température initiale et de la
fraction de mélange

Dans un premier temps, des calculs de la variation du délai d’auto-inflammation et de la
température maximale a la fin de I'allumage en fonction de la fraction de mélange (définie
dans la section 2.3) sont effectués. Un mélange homogene air-carburant (composé d’oxygene
et d’azote) évolue dans une chambre adiabatique & vitesse moyenne nulle, évitant ainsi les
effets de convection et de diffusion de la masse et de la chaleur. La fraction de mélange est
modifiée a chaque calcul. La température initiale dans la chambre est déterminée en fonction
des températures initiales du carburant et de I’air et aussi de la valeur de la fraction de mélange
imposée.
=12 1-2)+Tp 7 (2.6)
La richesse envisagée a chaque calcul permet de connaitre la composition du mélange a ’aide
du systeme d’équations,

YF = Yvairi
Tair

Yr+Yr =1 (2.7)
Yo, = 0.233 Yau,

Yy, = 0.767 Yy,

ol T4 est le rapport stoechiométrique du carburant choisi, par rapport a lair.
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La fraction de mélange est calculée en fonction de la concentration initiale de carburant, car
, , . /0
pour un mélange non réactif, 7 = Y.

Les données physiques du probleme sont les suivantes:

o 70 =300K

o T° =1000 K

o p=35x10%barye !

e Carburant choisi: n-heptane (C7Hyg) avec rq; = 15.11 ce qui implique une valeur de la

fraction de mélange stoechiométrique Zy = 0.062 (équation 2.20)

Les valeurs de la richesse et des concentrations des réactifs correspondant a chaque calcul,
ainsi que leurs résultats respectifs concernant la température maximale atteinte et le délai
d’auto-allumage, sont présentés dans le tableau 2.1.

Calcul | ¢ A Y Yo, Yn, | T° (K) | Taw (K) | to (ms)
1 1.0 | 0.062 | 0.062 | 0.219 | 0.719 957 3401 0.315
2 0.6 | 0.038 | 0.038 | 0.224 | 0.738 973 2434 0.276
3 1.5 | 0.090 | 0.090 | 0.212 | 0.698 937 3161 0.491
4 2.0 [ 0.117 | 0.117 | 0.206 | 0.677 919 2950 0.871
5 0.4 |0.026 | 0.026 | 0.227 | 0.747 982 1743 0.301
6 0.35 | 0.022 | 0.022 | 0.228 | 0.750 984 1465 0.316
7 0.71 | 0.045 | 0.045 | 0.224 | 0.736 969 2793 0.271
8 0.8 | 0.050 | 0.050 | 0.221 | 0.729 965 3010 0.286

Tableau 2.1 : Délai d’auto-allumage et température maximale atteinte par un mélange ho-
mogene, en fonction de la richesse.

L’évolution de la température en fonction du temps pour chaque calcul est présentée sur la
figure 2.2. 1l ’agit d’un modele calé pour que ’allumage ait lieu en premier pour des mélanges
pauvres (probablement car le mélange dans un moteur Diesel est globalement pauvre. Nous
remarquons aussi que l'intervalle de fraction de mélange dans lequel ’allumage peut avoir lieu
est assez limité (0.022 < 0.117), ce qui correspond en richesse & 0.35 < ¢ < 2.0. Entre ¢ = 0.35
et ¢ = 1.0, nous retrouvons le délai minimal, environ constant dans cet intervalle. Enfin,
I’observation attentive des courbes qui traduisent les évolutions a richesse ¢ = 2.0 et ¢ = 1.5
(7 = 0.117 et Z = 0.090 respectivement) permet de constater que lorsque la température
maximale est atteinte, une légere chute a lieu avant la stabilisation. Ce phénomene n’est observé
que pour des mélanges riches et est dii au fait que, en situation d’exces de carburant, seule
I’étape d’initiation, légerement endothermique, est active & ce moment.

Pour compléter ’étude du comportement du modele d’auto-allumage en mélange homogene,
I’évolution du délai en fonction de la température initiale du mélange a été recherchée. Dans ce
cas, les concentrations des réactifs et de "azote sont restées inchangées durant tous les calculs.
La richesse choisie a été de ¢ = 1.0, correspondant & une fraction de mélange Z = 0.062.

! Toutes les dimensions en unités CGS (KIVA 11 MB)
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Figure 2.2 : Evolution de la température pendant ’auto-allumage en mélange homogene. Modeéle
IFP d’auto-inflammation du n-heptane.

Les résultats sont présentés sur la figure 2.3. Nous observons que par rapport aux résultats
obtenus par Ciezky et Adomeit [8] avec un mécanisme cinétique complet pour le n-heptane, le
modele a 4 étapes ne reproduit que la tendance globale. En effet, la relation inverse entre le
délai d’auto-allumage du n-heptane et de la température n’est pas reproduite. D’ailleurs, le seul
apport du modele & 4 étapes par rapport a une expression d’Arrhenius simple est le changement
de pente vérifié entre T' = 800K et T" = 850K . Pour pouvoir reproduire I’augmentation du délai
avec Yaugmentation de la température, il faut des modeles d’auto-inflammation plus complets,
comme nous avons pu le constater auparavant.

Enfin, la variation du délai d’auto-allumage en fonction de la fraction de mélange a été
étudiée. Il s’agit d’un complément a la premiere étude effectuée qui indiquait déja une tendance
du modele a induire 'auto-allumage dans des endroits ol le mélange est pauvre. En effet, la
courbe de la figure 2.4 confirme cette tendance. 1l est possible de voir aussi de facon nette, que
le délai est presque indépendant de la fraction de mélange lorsque celle-ci varie entre Z = 0.02
et Z = 0.06 (richesse entre ¢ = 0.3 et ¢ = 1).

Sensibilité par rapport au pas de temps de calcul

En variant le pas de temps maximal de calcul admis a chaque cycle, les délais d’auto-allumage
s’alterent et suggerent que des tests de sensibilité par rapport a ce parametre doivent étre
effectués.

En changeant le pas de temps maximal admis dans KIVA, qui d’ailleurs devient le pas de
temps effectif en dessous de At = 5 x 107%s, des modifications importantes des résultats
ont été observées. En effet, 'auto-inflammation est accompagnée de variations tres raides
des différentes grandeurs calculées, qui ne peuvent pas étre suivies si le temps numérique
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Figure 2.3 : Evolution du délai d’auto-allumage en fonction de la température initiale 7° du
mélange homogene air-carburant (n-heptane) a richesse ¢ = 1. Comparaison entre les résultats
obtenus avec le schéma cinétique complet de Ciezky et Adomeit (P = 40 atm) et avec le modele
IFP a 4 étapes d’auto-inflammation du n-heptane.
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Figure 2.4 : Evolution du délai d’auto-allumage normalisé en fonction de la fraction de mélange.
Modele IFP d’auto-inflammation du n-heptane.
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caractéristique est supérieur au temps caractéristique des mécanismes étudiés. Il a fallu donc
vérifier si en réduisant le pas de temps, une convergence des résultats serait atteinte. De
nouveau, les calculs de test ont été effectués dans une chambre de combustion adiabatique,
contenant un mélange homogene air-carburant dans des conditions proches de celles du
probleme réel & résoudre. Ces conditions sont:

e Richesse unitaire ¢ = 1

T =500 K

TS = 1000 K

air

p = 35 x 10% barye

o 70 =986.6 K

Les résultats des calculs de I’évolution de la température dans la chambre en fonction du
temps sont représentés sur la figure 2.5. Le pas de temps a été diminué au fur et & mesure
jusqu’a I'obtention de la convergence des résultats. La convergence est obtenue pour un pas de
temps maximal de 1 x 1077 s. Cette valeur est trop petite pour étre appliquée dans des calculs
a géométries complexes tridimensionnelles. Cependant, ’analyse des résultats pour un pas de
temps maximal de 1 x 107%s montre que les valeurs obtenues dans ce cas s’approchent sans
grande erreur des valeurs calculées pres de la convergence. Un tel pas de temps, sans doute
encore petit, est acceptable dans un calcul moteur.

4000 T T . I . .
—— dtmax=5.e-6
"""" dtmax=1.e-6
3000 dtmax=5.e-7
— — - dtmax=1.e-7
dtmax=5.e-8
< 2000 -
'_
00 - -
0 n 1 n 1 n 1 n
0.0000 0.0001 0.0002 0.0003 0.0004

t(s)

Figure 2.5 : Influence du pas de temps maximal sur I’évolution de la température lors de
I’application du modele d’auto-inflammation IFP & un mélange homogene.
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Nous pouvons remarquer que pour un moteur tournant a 4000 ¢r/min, la différence entre le
délai d’auto-allumage obtenu avec des pas de temps maximaux de 5 x 1078 s et de 1 x 10765
est de a peine 0.52 degrés de vilebrequin. Cette valeur est faible par rapport a la durée du
processus de combustion dans le moteur.

Le méme type de calcul a été effectué dans les conditions du probleme de référence, c’est a
dire, en injectant du carburant gazeux dans la méme chambre de combustion remplie d’air. La
grandeur repérée dans ce cas a été la quantité globale de chaleur dégagée dans tout le domaine
a chaque instant. A I'inverse du probléeme en mélange homogene, la température moyenne dans
le cas présent n’est pas un bon échantillon, car elle varie en chaque point du domaine. L’analyse
a été interrompue pour un pas de temps maximal de 1 x 1077 s & cause des temps de calcul
qui commencaient a devenir trop importants. Les résultats obtenus (figure 2.6) confirment la
tendance pour la convergence quand le pas de temps s’approche de 1 x 107 5. Si un pas de
temps de 1 x 107%s est utilisé, la différence entre les deux calculs pour un moteur tournant
a 4000 ¢r/min serait de 0.65 degrés de vilebrequin. Cette valeur est aussi négligeable que la
premiere par rapport aux temps caractéristiques des événements ayant lieu dans une chambre
de combustion.
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@
c
o
©
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0.0000 0.0002 0.0004 0.0006 0.0008 0.0010
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Figure 2.6 : Influence du pas de temps maximal sur I’évolution de la température lors de
I’application du modele d’auto-inflammation a un mélange homogene.

Il a été vu que ’erreur commise en imposant des pas de temps autour de 1x 107 s aux calculs
d’auto-allumage peut étre négligée. Avec le modele a quatre étapes de I'IFP, faut-il trouver
un algorithme qui puisse permettre 'utilisation de pas de temps supérieurs en conservant la
convergence de la méthode? La réponse dépend des développements envisagés pour I’ensemble
des méthodes de combustion. Si le modele de combustion a haute température est aussi sensible
au pas de temps que le modele d’auto-allumage, alors il parait intéressant d’étudier ce probleme
plus en profondeur. Un pas de temps de I'ordre de 1 x 107%s pendant toute la combustion
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dans un maillage tridimensionnel mene a des temps totaux de calcul trop élevés. Le probleme
ne se pose pas si par contre, les petits pas de temps ne doivent étre utilisés que pendant
Iauto-inflammation. En principe, pendant la combustion & haute température, les gradients
temporels des différentes grandeurs qui évoluent au sein de ’écoulement ne doivent pas étre
trop importants, ce qui résoudrait directement le probleme.

2.2.4 Influence de la turbulence sur ’auto-allumage
Influence de la dissipation scalaire et de 1’étirement

Jusqu’ici, dans tous les modeles d’auto-allumage étudiés, la turbulence n’a été prise en compte
que lors du transport diffusif des especes réactives qui subissent "auto-inflammation. Autrement
dit, le taux de réaction moyen est calculé & partir des valeurs moyennes des variables de
I’écoulement.

Les calculs DNS de Mastorakos et al. [3] ont permis I’évaluation des effets turbulents sur
les mécanismes d’auto-inflammation. Mastorakos et al. ont montré que le role de la turbulence
est trées important dans la formation du mélange réactif. La turbulence peut aussi induire des
pertes locales de chaleur dans la zone de réaction selon un taux directement lié a la dissipation
scalaire et a ses fluctuations. Ces pertes de chaleur font baisser la température du mélange
réactif, en augmentant le délai d’auto-allumage. La dissipation scalaire (équation 2.1) est une
mesure du gradient de la fraction de mélange. Elle vient compléter I'information donnée par la
valeur de la fraction de mélange la plus réactive, en ce qui concerne la localisation exacte de
I’auto-allumage. La fraction de mélange la plus réactive apporte I'information sur la cinétique
chimique du systeme, tandis que la dissipation scalaire contribue pour la partie turbulente
(formation du mélange et gradient de la fraction de mélange).

L’étirement (équation 2.48) peut aussi jouer un réle important dans I’allumage et ’extinction
des flammes de diffusion. Thévenin [10] a montré a partir d’expériences de flammes de diffusion
laminaires étirées, que des valeurs trop grandes de I’étirement peuvent retarder ou meéme
empécher la flamme de diffusion de s’allumer. Or, un des principaux effets de écoulement
turbulent sur la flamme est précisément I'induction d’un étirement. Cependant, Duclos [11] a
vérifié que 'effet de I’étirement induit par le champ turbulent sur la flamme n’est important
que si cet étirement a une orientation précise par rapport au front de flamme. L’évaluation
de ce parametre dans une situation réelle est tres compliquée et donc, son inclusion dans un
modele devient aussi tres difficile.

Le modéle de Mastorakos et al.

Mastorakos et al. [12] ont étudié ce probleme et ont suggéré un modele basé sur la résolution
d’équations de transport pour la température moyenne et pour sa variance. Ces équations ne
sont traitées que dans les endroits ou la fraction de mélange est la plus réactive. Les différents
termes sources font intervenir la dissipation scalaire, ainsi que ses fluctuations.

Le probleme est donc fermé de la maniere suivante:

1. Calcul de la fraction de mélange moyenne & partir des concentrations des différentes especes.

2. Calcul de sa variance.
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3. Calcul du taux de dissipation scalaire moyen a partir de la variance de la fraction de
mélange et d’un temps caractéristique de 1’écoulement turbulent.

4. Si la valeur de Y est importante, le modele turbulent d’auto-allumage est utilisé. La
température moyenne et sa variance sont alors calculées dans les endroits ol Z = Z,,,.

D’autres modéles d’auto-allumage faisant intervenir la turbulence

Des modeles d’auto-allumage turbulent en milieu non prémélangé ont été étudiés et testés.
Quelques exemples sont ensuite présentés.

Lakshmisha et al. [13] ont proposé un modele d’auto-allumage intégré dans un systéme
double d’équations. Le champ de vitesses moyen et les variables thermodynamiques moyennes
sont calculés a l'aide d’un code RANS ("Reynolds Averaged Navier Stokes”). Les variables
associées & la réaction chimique (champs scalaires et taux de réaction) sont calculées a partir
de I'équation de transport de la pdf (fonction densité de probabilité) jointe des variables
scalaires (la fraction de mélange et une variable d’avancement de la réaction chimique). Le
terme de mélange turbulent dans ’équation de transport de la pdf jointe est déterminé a
l’aide du modele de Curl [14]. La chimie est simplifiée a une seule réaction globale (formule
d’Arrhenius). Des calculs avec une turbulence homogeéne permettent, en fonction du nombre
de Damkhéler, la caractérisation des différents régimes de combustion entre les cas limites
de flamme de prémélange en milieu homogene et flamme de diffusion avec chimie infiniment
rapide. Ensuite, le probleme d’un jet axisymétrique de combustible gazeux, pénétrant dans
une atmosphere oxydante a haute température est traité. Le modele manque de validation
expérimentale.

Zhang et al. [15] utilisent une approche du type flammelettes laminaires (section 2.4) avec
des méthodes a pdf présumées pour coupler les effets chimiques aux effets turbulents Au
contraire des auteurs précédents, ils utilisent le mécanisme de chimie réduite a quatre étapes
de Miiller et al. [5] qui leur permet de créer une bibliotheque de flammelettes laminaires.
L’évolution de chaque espece chimique dans un écoulement réactif laminaire est déterminée en
fonction de la fraction de mélange et de I’état d’avancement de la réaction jusqu’a 1’équilibre
chimique. Une variable d’avancement de la réaction est alors définie. Les taux de consommation
des différentes especes (et le dégagement de chaleur) sont calculés par intégration des taux de
réaction associés aux flammelettes laminaires, pondérés par les pdf associées aux différentes
variables de I’écoulement. Des hypotheses sont effectuées concernant 'indépendance statistique
de toutes les variables et aussi, sur la forme de certaines pdf. De nouveau, les résultats n’ont pas
de confirmation expérimentale. Les performances du modele ne peuvent donc pas étre évaluées
avec slreté, méme si physiquement les résultats semblent raisonnables.

Dans le chapitre 3, un nouveau modeéle d’auto-allumage basé sur une approche de pdf
présumeées est proposé. Les résultats obtenus sont comparés avec des résultats de simulation
numérique directe d’allumage d’une couche de mélange entre un oxydant chaud et un carburant
froid en milieu turbulent (chapitre 4). Ce modele est par la suite intégré et testé dans le code

KIVA 1T MB.
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2.3 Modeles a scalaire passif pour la lamme établie

Dans la section 2.2, nous avons vu comment modéliser le taux de réaction pendant la phase
d’auto-allumage et 'importance que la cinétique chimique peut avoir durant cette période.
Cependant, en combustion turbulente, la cinétique chimique peut parfois étre négligée par
rapport aux propriétés de la turbulence. Si la température est suflisamment élevée, alors la
vitesse des réactions chimiques peut étre tres importante et en conséquence, la maniere dont la
turbulence intervient sur la flamme devient le parametre de contréle du taux de réaction. Ceci
est vrai autant pour les flammes turbulentes de prémélange que pour les flammes turbulentes
de diffusion.

En combustion turbulente a haute température, seul le calcul des especes minoritaires, comme
quelques polluants réglementés, fait intervenir des schémas cinétiques complexes. Ce theme
n’est cependant pas abordé ici. Si 'objectif est la détermination de grandeurs comme le taux
de réaction, I’évolution de la pression ou de la température moyenne, les simplifications issues
des hypotheses de chimie rapide devant la turbulence peuvent étre appliquées.

Entre les flammes de prémélange et les flammes de diffusion, des simplifications différentes
ont lieu, menant a des modeles distincts. Au contraire de ce qui se passe dans une flamme de
prémélange, ol le seul parametre est ’état d’avancement de la réaction entre les gaz frais et les
gaz brilés, la flamme de diffusion fait intervenir deux parametres. D’abord il faut résoudre le
probleme du mélange turbulent entre le carburant et 'oxydant et ensuite celui de ’avancement
de la réaction chimique. Dans cette section, nous nous intéressons a la modélisation de flammes
de diffusion avec chimie rapide.

Les phénomenes physiques qui ont lieu dans une flamme de diffusion turbulente permettent
souvent de simplifier le calcul. L’hypothese de chimie rapide par rapport a la vitesse de mélange
turbulent entre le combustible et 'oxydant permet de considérer qu’a chaque instant des
grandeurs comme la concentration des especes et la température ne dépendent que de I’évolution
de scalaires passifs ou conservés [16].

En combustion, une grandeur est conservée quand elle ne subit aucune altération (production
ou disparition) en traversant la lamme [17]. En conséquence, le calcul est réduit a une équation
différentielle homogene (sans termes source), de résolution plus simple, I’équation de transport
du scalaire passif. Le fait de ne pas avoir besoin de modéliser des termes sources associés aux
réactions chimiques élimine 'un des problemes majeurs concernant I’étude numérique de la
combustion: le traitement de l'interaction entre les réactions chimiques de combustion et la
turbulence. Les problemes du mélange turbulent et de la chimie peuvent alors étre découplés
et résolus indépendamment ’'un de 'autre.

L’approche par les scalaires conservés permet donc de résoudre des problemes de combustion
turbulente non prémélangée d’une maniere simplifiée. Ceci résulte des facteurs suivants:

e [’homogénéisation des équations de transport des especes et de la température a travers
I’annulation de la modélisation des taux de réaction.

o [établissement de relations entre les concentrations, les grandeurs thermochimiques et la
valeur du scalaire conservé indépendantes de la turbulence.
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e Le probleme de la combustion turbulente est transformé en un probleme de transport
turbulent non réactif des scalaires passifs. La réaction chimique est traitée indépendamment
du transport turbulent.

2.3.1 Etablissement des équations de transport du scalaire conservé

L’équation de transport d’un scalaire conservé peut étre déduite des équations de transport
des especes intervenant dans la réaction chimique. Les hypotheses suivantes permettent
I’élimination de certains termes d’ordre inférieur pendant la combustion dans les équations
de conservation de la masse, de la quantité de mouvement, de ’énergie et des especes [18]:

o Les effets radiatifs sont négligeables.

o Les effets de Soret et Dufour sont négligeables, c’est a dire, le transport des especes par
les gradients de température et son réciproque (transport d’énergie par les gradients de
concentration) est beaucoup plus petit que le transport diffusif des différentes grandeurs.

o Les diffusivités binaires sont identiques pour toutes les especes; cette hypothese permet
I’écriture de la loi de Fick.

e Les forces massiques sont négligeables.
En plus, il est supposé que les écoulements de carburant et d’oxydant sont en phase gazeuse.

Toutes ces hypotheses n’empéchent cependant pas qu’une large gamme de problemes de
combustion turbulente non prémélangée puissent encore étre résolus a travers la méthode des
scalaires conservés.

L’équation de transport d’une espece j s’écrit,

dpY;  OpurY; i( GY)
8t 8$k - awk awk —I_w] (2'8)

Si chaque terme est multiplié par le rapport entre la masse de 1’élément ¢ dans ’espece j et
la masse de lespece j (fi;), alors le scalaire passif correspondant a l'espece @ (Z;) est défini
comme,

> wiY;, i=1,2,...,L (2.9)
1<j<N

ol N est le nombre d’especes et L le nombre d’éléments. Si pour chaque élément ¢, les N
équations qui correspondent aux NV especes sont additionnées, un systeme a L — 1 équations
indépendantes est obtenu;

(2.10)

opZ; n 8pukZZ' J ( GZ')
ot Oz - 8 8$k

avec,

Zi=1 (2.11)
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qui complete le systeme. D; est le coefficient de diffusion laminaire associé a 1’élément
chimique 7.

Un systeme a L équations pour les L scalaires passifs Z; est alors défini. Dans ce cas,
les scalaires calculés sont les fractions massiques des différents éléments chimiques. D’autres
grandeurs peuvent étre utilisées comme scalaires passifs. La prochaine section leur sera dédiée.

Il faut noter que le terme source a disparu car pendant la réaction de combustion, il n’y a
pas de création ni de destruction d’éléments chimiques, c’est a dire,

Z @i =0 (2.12)

1<j<N

En introduisant des hypotheses additionnelles [18], (faible nombre de Mach, nombre de Lewis
unitaire: A/C, = pD, et dp/dt négligeable) une équation pour un scalaire passif associé a
I’enthalpie (ou a la température) peut étre écrite,

97 OpuZ _ 9 (/\ az) (2.13)

ot ¥ Ger = Gr \Cy Gor

2.3.2 Autres scalaires conservés

Le choix possible du scalaire conservé a utiliser dans les problemes de combustion non
prémélangée est assez large. En général, ces variables sont linéairement dépendantes les unes
des autres et donc une solution obtenue entraine la solution des autres. Il y a cependant des
circonstances ol cette dépendance n’existe pas (par exemple, lorsque les diffusivités binaires des
différents réactifs ne sont pas identiques). Dans ce cas, le taux de réaction du scalaire conservé
est toujours nul, mais il y a des termes sources qui apparaissent dans son équation de transport
qui proviennent des effets de diffusivités différentes. 1l faut donc dans ces cas, savoir choisir les
bonnes variables qui correspondent au probleme posé.

Heureusement, ce probleme n’existe pas pour des nombres de Reynolds suffisamment élevés.
En effet, la diffusion est un phénomene de nature moléculaire: Quand I’écoulement est
suffisamment turbulent, la diffusion turbulente est beaucoup plus importante et efficace que
la diffusion moléculaire. Les différences des coefficients de diffusion entre les especes sont alors
réduites et cette approche devient valable. Les coefficients D; associés a chaque espece sont alors
ramenés a un coefficient global et unique de diffusion moléculaire, D. Lors de la modélisation de
la combustion turbulente non prémélangée a travers la méthode des scalaires passifs, I’hypothese
de chimie rapide est en général la plus restrictive. La prise en compte de diffusivités binaires
identiques pour les différentes especes n’entraine pas de grandes erreurs.

Quelques uns des scalaires conservés les plus utilisés sont ensuite identifiés:

Variables de Shvab-Zeldovich

Si la réaction chimique globale entre le carburant et 'oxydant est décrite par une seule réaction
a un seul pas (chimie simple),
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F+rO=(r+1)P? (2.14)

alors les taux de réaction pour chaque espece respectent les relations suivantes [17],

1. 1
r

= — . 2.1
@wo L (2.15)

Op =

Il peut étre démontré que les parametres de couplage de Shvab-Zeldovich g;, respectent les
équations de transport des scalaires conservés du type 2.10 [17]. Les variables Sro, Brp et Sop
sont donc des scalaires conservés;

Y.
ﬁFoEYF—TO

Yp

Prp=Yr+ - 1 (2.16)
rYp
=Y,
Pop=Yo + - 1

Les relations 2.15 impliquent que les variables de Shvab-Zeldovich n’ont d’application
pratique que lorsque la réaction chimique s’effectue en un seul pas.

La fraction de mélange

Plusieurs facteurs contribuent a ce que la fraction de mélange soit I’'un des scalaires conservés le
plus utilisé dans des calculs de combustion non prémélangée. Si le systeme étudié est composé de
deux réactifs initialement séparés, et qu’ensuite leur rencontre entraine une réaction chimique
de combustion, alors la fraction massique de chaque élément peut étre normalisée sous la forme
(Zi — Zia) | (Zin — Zi2). 1l 8’agit donc d’un scalaire passif congu & partir d’autres scalaires passifs
solutions de I’équation 2.10 et qui vaut 0 du coté du réactif 2 et 1 du coté du réactif 1. Bilger [19]
a démontré que les variables scalaires normalisées de cette facon sont toutes identiques. Il a
aussi démontré que tous les scalaires conservés ont des relations linéaires entre eux. La variable
fraction de mélange peut alors étre définie comme,

Zi—Zin _ B — B2
Zin — Z; B1— 32

Z

(2.17)

Les indices 1 et 2 correspondent respectivement aux écoulements des réactifs 1 et 2. Les
variables 3 sont des variables de Shvab-Zeldovich telles qu’elles ont été définies dans les
équations 2.16.

Les avantages de D'utilisation de la fraction de mélange pour résoudre le probleme de
la combustion viennent de sa propre formulation (équation 2.17) et des propriétés décrites
précédemment:

?Equation écrite en masse: 1 kg de carburant qui réagit avec r kg d’oxydant, formant (14r) kg de produits
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e Les conditions aux limites qui correspondent a chaque élément ¢ sont transformées en
conditions globales, semblables pour chacun des éléments,

sourcel : Z =1, t>0
source? : Z =0, t>0 (2.18)
parois solides: 0Z/0n =0, t>0

e La fraction de mélange est un traceur de ’espece réactive 1, car la combustion n’intervient
pas sur sa formation ou destruction. Du fait que Z = 1 dans ’écoulement 1 et Z = 0
dans I’écoulement 2, la fraction de mélange est égale a la fraction massique de 1 dans un
écoulement inerte (non réactif) et a la fraction massique de fluide provenant de la source 1
dans un écoulement réactif.

e Si l’espece 1 est le carburant F' et 'espece 2 est 'oxydant O, la fraction de mélange peut
étre évaluée algébriquement,

_rYpr =Yoo+ Yoo
rYro+ Yoo

(2.19)

Yro et Yo o sont les compositions de I et de O suffisamment loin de la flamme.

Position de la lamme

La position de la flamme au cours du temps est un parametre important en combustion. Dans
un systeme isotherme ou les réactifs ne sont pas prémélangés a leur état initial, la flamme
va se placer a chaque instant a ’endroit ou leur proportion est stoechiométrique. La valeur
stoechiométrique de la fraction de mélange Z; indique donc la position de la flamme. Sachant
qu’a la stoechiométrie, r Yr = Yp, alors,

__ Yoo
rYro+ Yoo

st

(2.20)

Une fois le champ de fraction de mélange connu, la position instantanée de la flamme est donc
bien déterminée (voir un exemple de calcul de la position de la flamme dans "annexe A). Si les
réactions chimiques sont réversibles ou si la chimie n’est pas suffisamment rapide par rapport
au mélange turbulent, alors la zone de réaction est élargie a cause des réactions de dissociation.
Dans ce cas, Z indique la position instantanée du centre de la zone de réaction.

2.3.3 Détermination des concentrations et des grandeurs thermodynamiques
en fonction de la fraction de mélange

Le probléme du transport de la fraction de mélange® a été résolu dans la section antérieure. Il
faut maintenant chercher a introduire l'influence de la chimie.

711 a été choisi de présenter ce probléme en fonction de la fraction de mélange. Cependant, les évaluations
qualitatives effectuées sont valables pour n’importe quel scalaire passif.
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La relation entre la fraction de mélange et les grandeurs thermochimiques étudiées dépend
du degré de simplification souhaité pour le traitement des processus chimiques. Le cas le plus
simple est de considérer que la réaction chimique est infiniment rapide et qu’elle se déroule
en une seule étape (équation 2.14). La flamme peut donc étre considérée comme une surface
d’épaisseur infinitésimale, divisant I’écoulement en deux parties distinctes, la partie oxydant,
ou il n’y a pas de carburant et la partie carburant, ot 'oxydant ne peut pas exister (flamme
de Burke-Schumann [18]). Dans ce cas, des relations linéaires entre 7 et les concentrations
des réactifs peuvent étre établies. Sachant que pour Z = Z, le carburant et I'oxydant sont
completement consommeés, des expressions pour les concentrations de réactifs, de produits et
de la température peuvent étre déduites a partir de la figure 2.7 ou, par simplicité, il a été
considéré que Ypg = Yp g = 1. Le coefficient stoechiométrique r est celui de I’équation 2.14.

1
N v, 7
\\ - - YO
\ — v,
o
K]
8
c \ -
(0] \ o
2 05+ \ Z
o \
O N :
\\
\
0.0 Ly 1 .
0.0 Zst 0.5 1.0
z

Figure 2.7 : Composition du mélange en fonction de la fraction de mélange Z; chimie simple et
infiniment rapide. Yrg =Yoo =1

Yr=20
Yo =Yoo 2477

T="To0+ th (Toa —To.,0)

Z—7.
Yr=Yro <t

1_Zst
Yo =0
_ 2.22
Yp=ZYro(r+1) 1= (2:22)

T=Tro+ % (Toa — TFp)

ZZZSt:

T,q est la température adiabatique de flamme de diffusion. La valeur de Z définit donc a
chaque instant et a chaque point de ’écoulement les concentrations des réactifs, ainsi que leur
température si un scalaire conservé peut étre associé a cette grandeur.
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Si la réaction est réversible ou si la chimie n’est pas infiniment rapide, il y aura du carburant
et de oxydant dans la zone pres de la valeur stoechiométrique zs;. Cependant, ’hypothese
d’équilibre chimique (ou de chimie rapide) implique que le taux de réaction est toujours
beaucoup plus grand que le taux de mélange turbulent. La composition du mélange est donc
aussi dans ce cas, fonction unique de la fraction de mélange. La solution du probleme passe
par la détermination de deux variables indépendantes. La premiere est en général le scalaire
conservé. La deuxieme peut étre par exemple une espece moléculaire dont le taux de réaction
doit étre modélisé ou une perturbation de la solution de chimie rapide [16]. Lifian [20] et
Cuenot [21] proposent une solution asymptotique (pour de grandes énergies d’activation) du
probleme. Dans ce cas, la dépendance des concentrations et de la température est déterminée
en fonction de la fraction de mélange et d’un nombre de Damkdéhler caractéristique du systeme
(section 3.3.3).

Une autre solution possible pour la résolution de problemes avec équilibre chimique mais ou
la chimie n’est pas infiniment rapide par rapport a la turbulence, est I'utilisation du concept
de flammelettes [22, 23, 24, 25, 26]. La section 2.4 traite ce genre d’approche.

Dans tous les cas antérieurs, les résultats peuvent étre représentés par des relations du type,

Y, = Y;(2) (2.23)

Si un scalaire conservé peut étre défini pour la température (équation 2.13), alors les relations
suivantes sont aussi valables,

T=T(2) (2.24)

p=p(2) (2.25)

A chaque instant et en chaque point de I’écoulement, les équations 2.24 et 2.25 sont toujours
vérifiées.

Dans cette section, le concept de scalaire passif a été présenté et son équation de transport
établie (équation 2.10). Une fois résolue, celle-ci permet d’obtenir I’évolution instantanée de
ce scalaire. La maniere d’obtenir les relations entre les scalaires passifs et les grandeurs
thermochimiques a été décrite. Cependant, pour résoudre completement le probleme, ces
grandeurs doivent étre calculées en fonction des coordonnées spatiale et temporelle. Comme les
problemes a résoudre sont de nature turbulente, ce sont leurs valeurs moyennes ainsi que leurs
moments statistiques d’ordre supérieur qui doivent étre calculés. Ceci est possible & travers
I'introduction de la notion de fonction densité de probabilité (pdf) associée au scalaire passif.

2.3.4 Etude probabiliste des flammes de diffusion

L’évolution instantanée des grandeurs thermochimiques en fonction du scalaire passif Z et la
fonction densité de probabilité qui lui est associée permettent la détermination des valeurs
moyennes et des moments statistiques d’ordre supérieur associés a ces grandeurs.

Y (7 = /+°o Y (2)" P(7)dZ (2.26)

— 00
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Cette équation permet le calcul des moments statistiques d’ordre n autour de la valeur zéro de
la fonction Y (7).

e n = 1 correspond a la moyenne.

e 1 = 2 correspond a la variance autour de zéro de Y (7).

La connaissance de la pdf associée au scalaire passif, évaluée en chaque point et & chaque
instant, est donc nécessaire a la fermeture du probleme de la combustion. Le probleme qui se
pose maintenant est la détermination des fonctions densité de probabilité.

Les pdf dépendent de la forme de I’écoulement et du dégagement de chaleur associé a la
combustion. Etant donnée la diversité des problemes a résoudre et sachant qu’une fonction
de probabilité différente doit étre définie a chaque instant et en chaque point du domaine
du probleme, il est clair que le calcul des pdf n’est pas un travail aisé. Dans le cas ou il est
impossible de la déterminer pour un probleme spécifique, la résolution a travers la méthode des
scalaires passifs est naturellement compromise.

Pour déterminer une pdf, trois méthodes peuvent étre utilisées. Soit la pdf est calculée
expérimentalement, soit elle est présumée a partir de distributions de probabilité connues, soit
une équation de transport associée a la pdf jointe des différentes grandeurs de I’écoulement est
écrite et résolue.

Détermination expérimentale des pdf

Des pdf ont été mesurées pour la fraction de mélange, pour la température et pour d’autres
grandeurs thermochimiques dans différentes conditions expérimentales et pour différents écoule-
ments [16]. Une attention spéciale a été portée aux écoulements non réactifs car les configura-
tions sont plus simples et les mesures expérimentales plus faciles a effectuer. Pour ce qui est
des écoulements réactifs, jusqu’a aujourd’hui, peu de travaux expérimentaux ont été réalisés.
Ils s’intéressent plutot a des géométries simples et d’usage typique en problemes de combustion
turbulente. Bilger [16] a fait des mesures de pdf dans des couches de mélanges réactifs, dans des
réacteurs et dans des configurations de jets de combustible qui pénétrent dans une atmosphere
oxydante. Kennedy et Kent [27] ont aussi obtenu des mesures de pdf sur des flammes de diffu-
sion turbulentes créées par des jets de combustible. Le cout et la difficulté de réalisation de ce
type d’expériences ralentissent le développement de cette voie comme moyen de détermination

des pdf.

La simulation numérique directe (DNS) peut étre vue comme une autre maniere de déter-
miner expérimentalement les pdf, en résolvant les équations de Navier-Stokes sans utilisation de
modeles de turbulence. Toutes les échelles turbulentes sont donc calculées de facon exacte. Ce
niveau de précision est utile a I’établissement des pdf des différentes grandeurs intervenant. En
DNS, les propriétés et les caractéristiques de I’écoulement peuvent étre complétement changées,
sans avoir a résoudre les difficultés liées aux changements de la géométrie. Les simulations sont
alors orientées en fonction du type de pdf envisagé.
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Si le but du calcul est par exemple la détermination d’une pdf pour une variable a générique
d’un écoulement quelconque, toutes les valeurs de a calculées a un instant donné sont ordonnées,
en regardant la fréquence avec laquelle chaque valeur tombe dans un intervalle prédéfini. Une
pdf spatiale pour cet instant est alors déterminée. Des pdf temporelles peuvent aussi étre
calculées a chaque point du domaine. Pour cela, les valeurs de a & une certaine position de
I’espace sont fixées pendant un certain intervalle de temps qui dépend de la précision envisagée.
Il faut naturellement que I’écoulement soit stationnaire.

Notons que mesurer des pdf dans une expérience ou dans une DNS est cependant tres éloigné
des besoins des modeles. Dans ce cas, il faut identifier les parametres qui controlent la pdf et
ensuite proposer des relations entre ces parametres et la pdf, comme décrit ci-dessous.

Calcul des pdf par les moments statistiques d’un scalaire passif: pdf présumées

Parfois, les mesures expérimentales (ou en DNS) des pdf montrent que la distribution des
variables aléatoires suit des lois mathématiques connues. Si les parametres qui définissent ces
lois sont calculables ou mesurables & partir des données globales de ’écoulement (données
cinématiques ou thermodynamiques), alors ces pdf peuvent étre présumées partout dans
I’écoulement. Cette méthode est donc fondée sur le choix de fonctions densité de probabilité
connues, dont les parametres sont calculés en fonction des moments statistiques des grandeurs
comme par exemple, les scalaires conservés. Le calcul de leurs moments est effectué soit a 'aide
de formules algébriques simples (fonctions des moments d’ordre inférieur), soit a I’aide de leurs
équations de transport a travers le champ turbulent.

L’équation pour le transport de la valeur moyenne de la fraction de mélange (évaluée au sens
de Favre) est,

) o o0 07

Cette équation est obtenue de facon classique, en écrivant chaque variable comme la somme de
sa valeur moyenne plus une fluctuation et ensuite, moyenner I’équation 2.10. Le dernier terme
du c6té droit est une corrélation entre les fluctuations de vitesse et de fraction de mélange. Son
origine est définie au mieux pour traiter la turbulence. Comme pour les équations de transport
de la quantité de mouvement et de I’énergie, il faut le modéliser en fonction de grandeurs
connues. Une hypothese classique du type gradient, valable pour des nombres de Reynolds
suffisamment élevés est utilisée,

— o7
—pull Z" = pDy— 2.28

La variance de la fraction de mélange (Z/?) peut sur certaines hypotheses étre évaluée a
partir de la valeur moyenne Z. C’est le cas des modeles du type EBU qui supposent que la
chimie est infiniment rapide devant la turbulence (cf. section 2.4). Cependant, ces hypotheses
ne sont pas valables pendant 'auto-inflammation ou le temps chimique caractéristique n’est
pas suflisamment petit par rapport aux échelles de turbulence. Une équation de transport de
la variance de la fraction de mélange doit étre résolue,
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Y&
Oz

(2.29)

dzy, Dz, dzy Oy

— —_ — 7 — VAL YAU
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8t 8$k awk

Les trois corrélations qui apparaissent du c6té droit de I’équation doivent étre aussi modélisées.
—pull Z" et —pu}l Z'"* sont a nouveau traitées par des modeles du type gradient (équation 2.28),

— oz
—pul! 7" = pDy— 2.30
— EYAG,
—pu 2" = pDi= (2.31)
Ty

Le dernier terme de droite traduit le taux de dissipation scalaire moyen Y, grandeur tres
importante a cause de sa signification physique. Le taux de dissipation scalaire peut étre
interprété comme l’inverse d’un temps caractéristique de diffusion. Ce terme est souvent
modélisé a partir de de ’étirement turbulent €/k [22],

ZTZ// —
0Z0Z" _ < i (2.32)

x=2D -—
X 8$k awk k

étant C'p une constante du modele.

Des moments statistiques d’ordre supérieur a deux peuvent étre calculés de la méme facon
en établissant leurs équations de transport respectives. Cependant, le calcul s’alourdit au fur
et & mesure que 'on avance dans le nombre de parametres a déterminer. Evidemment, en
augmentant le nombre de parametres calculés, les pdf ainsi obtenues gagnent en généralité.

Quelques distributions utilisées habituellement dans les calculs de combustion sont par
exemple:

e Des Gaussiennes tronquées a deux ou a quatre parametres,
P(Z) = ad (Z) + 36 (1 — Z) + ye~Z=m7/(207) (2.33)

ol a, 3, ¢ et u sont des constantes positives ou nulles a déterminer a partir des différents
moments statistiques de Z. v est une constante qui vaut zéro hors de 'intervalle 0 < Z < 1,
pouvant autrement s’exprimer en fonction des quatre premiers parametres [18]. § (7) et
0 (1 — Z) représentent des fonctions de Dirac centrées sur les points Z = 0 et Z = 1
respectivement.

e Des fonction 3,

P(7 0 siZ<0 ou Z>1 -
= I'(a+b a— b— )
F(E)F(Z)Z L(1-=2)""" autrement (2.34)

La distribution § n’a besoin que de deux parametres, a et b qui sont déterminés en fonction
de la valeur moyenne de Z et de sa variance. 7 (a) est la fonction ? (factorielle généralisée).
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7o, B —
o=—=—(72-7"-7") (2.35)
Z//2
Y R W T
b= R (2.36)
Z//2

Détermination des pdf a travers leurs équations de transport

Avec "augmentation de la puissance de calcul des ordinateurs actuels, un autre moyen de
déterminer les pdf est envisageable. 1l s’agit de la résolution des équations de transport des pdf
jointes de toutes les variables de ’écoulement dans le champ turbulent.

Pope [28] a étudié les bases de la résolution d’un probléme de combustion a 'aide de cette
méthode. Il s’agit d’un probleme mathématique et physique assez lourd que Vervisch [29] et
Haworth et Pope [30, 31] ont aussi traité. L’idée est de déterminer la pdf associée a la vitesse et
a la composition en chaque point et a chaque instant de I’écoulement réactif turbulent a 'aide
de son équation de transport. Cette approche permet de résoudre le probleme sans avoir besoin
de modéliser les corrélations d’ordre supérieur qui résultent de I'utilisation des moyennes de
Reynolds ou de Favre. Les effets de la convection, des réactions chimiques, des forces massiques
et du gradient de la pression moyenne sont obtenus directement sans approximations. Il ne reste
qu’a modéliser les termes de diffusion moléculaire (qui font intervenir la dissipation scalaire)
et du gradient de pression fluctuante. Le prix a payer est le formalisme lourd de ’écriture des
équations et le temps de calcul nécessaire pour les résoudre.
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2.4 Modélisation a ’aide de flammelettes laminaires

Nous avons vu dans la section précédente que la dépendance entre un scalaire passif et les
variables thermodynamiques de ’écoulement n’est pas simple a déterminer lorsque la chimie
ne peut pas étre considérée comme infiniment rapide devant la turbulence. Le concept de
flammelettes est donc appliqué quand ’équilibre chimique existe sur la flamme, mais celle-ci
n’est pas une interface infiniment mince entre gaz brilés et gaz frais ou entre carburant et
oxydant. La combustion a quand méme lieu dans des couches de faible épaisseur, présentes
au sein de I’écoulement turbulent, qui sont convectées et étirées par celui-ci [22, 26, 18]. La
structure interne des flammelettes est unidimensionnelle et dépend du temps. Dans certaines
conditions d’écoulement et de réactions chimiques, ces couches conservent la structure interne
des flammelettes laminaires. L’attribut ”laminaire” vient du fait que les flammelettes ont des
dimensions suffisamment faibles, par rapport aux échelles turbulentes les plus petites, pour que
I’on puisse considérer que leur temps caractéristique est négligeable devant celui des fluctuations
turbulentes (figure 2.8). Aucune structure turbulente n’est assez petite pour pénétrer le front
et agir sur la structure interne de la flamme.

Reactlfs Carburant

laminaire laminaire
ReactifS\_ Flamme Carburant\ _ Flanme

Figure 2.8 : Description de la combustion turbulente prémélangée et non prémélangée a 'aide
d’une structure de flammelettes.

Oxydant
Flammelette 1 Flammelette

La popularité des modeles basés sur le concept de flammelettes vient du fait que, la plupart
des applications pratiques de combustion d’intérét en ingénierie tombe dans ce régime. Ceci est
le cas des moteurs alternatifs a piston ou des moteurs d’avion.

Dans un moteur Diesel, le carburant est consommé a la fois par une flamme de prémélange
et par une flamme de diffusion [1]. Chaque régime posseéde ses propres caractéristiques qui
impliquent différentes approximations pour leur modélisation. Nous allons voir dans cette
section les caractéristiques des modeles de flammelettes dans chacun de ces régimes extrémes.

2.4.1 Flammelettes en combustion prémélangée

En combustion prémélangée, les flammelettes se propagent dans la direction normale a leur
plan vers le mélange des gaz frais [23]. Leur emplacement dépend surtout de la topologie de
I’écoulement. Poinsot et al. [32] proposent que pour qu’un régime de flammelettes soit établi,
les gaz frais doivent étre séparés partout des gaz brilés par la zone de réaction active dont
I’épaisseur est relativement mince. L’évaluation des parametres qui controlent Pextinction de
la flamme en fonction des grandeurs caractéristiques de 1’écoulement turbulent devient ainsi
fondamentale & la détermination des différentes régimes de combustion prémélangée. La plupart
des modeles de ce genre imposent a la flammelette un comportement identique a celui d’une
flamme laminaire subissant un étirement équivalent a celui de la flamme turbulente étudiée.
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Cette condition est plus restrictive que celle établie par Poinsot et al. [32] et ne s’aveére pas
forcément nécessaire.

Considérons une flamme de prémélange qui se propage dans un écoulement turbulent.
Cet écoulement est caractérisé par une vitesse turbulente u’ et par une longueur intégrale
turbulente l;. Une flamme de prémélange est caractérisée par une vitesse de flamme laminaire 5;
et une épaisseur de flamme laminaire {;. Plusieurs auteurs [23, 32, 33] ont cherché a illustrer les
différents régimes de combustion en fonction de quelques parametres adimensionnels, construits
a partir des variables mentionnées, représentant la physique du processus. Ceux-ci sont le
nombre de Reynolds turbulent (Re; = w'l;/v), le nombre de Damkéhler (Da = t;/tf) qui
compare les échelles de temps caractéristiques de la turbulence et de la chimie et le nombre de
Karlowitz (Ka = t;/t;) qui compare les échelles de temps caractéristiques de la flamme et des
plus petites structures turbulentes (échelles de Kolmogorov).

Les diagrammes de combustion prémélangée de Peters [23], de Borghi [33] et de Poinsot
et al. [32], tracés en fonction des parametres décrits ci-dessus, sont ensuite présentés.

Le diagramme de combustion prémélangée de Peters et de Borghi

La figure 2.9 représente le diagramme de phases de Peters [23] et de Borghi [33] dont les axes
sont le logarithme de [;/l; et le logarithme de u'/S;. Les courbes Re = 1, Da = 1, Ka =1 et
u'/S; = 1 sont tracées et selon les auteurs, elles séparent les différents régimes de combustion.
Dans le contexte de la modélisation de la combustion turbulente & l'aide des flammelettes, le
régime laminaire Re < 1 et le régime de réacteur bien mélangé (combustion distribuée) n’ont
pas d’intérét.

u/§
Da=1
4 Combustion
10 | en volume
Combustion
102 distribuee

Ka=1

Combustion en "poches’ | Regimede
Y1 N — flammel ettes
Flammes plissees

2 4
1 10 10 le 1

Figure 2.9 : Diagramme de combustion prémélangée. D’apres Peters et Borghi.

Pour que la flamme se trouve dans le régime de flammelettes, il faut que la chimie soit rapide
par rapport au temps turbulent (Da > 1) et que la structure de la flamme ne puisse pas
étre détruite par des étirements trop importants. Pour cela, le temps turbulent caractéristique
des plus petites structures ¢, doit étre supérieur au temps chimique (Ka < 1, critére de
Klimov-Williams).
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Le régime de flammelettes doit étre séparé entre le régime de flammes plissées et la combustion
"en poches” avec plusieurs fronts de flamme [18]. Les flammes plissées sont caractérisées
par u'/S; < 1. Le front de flamme est trés mince et presque laminaire [33]. Quand u'/S; > 1,
les grands tourbillons provenant des gaz frais peuvent plisser le front de flamme jusqu’a ce que
les fronts voisins puissent interagir entre eux et former ainsi des poches de gaz frais brilant au
sein des produits de la combustion.

Poinsot et al. [32] ont modifié ce diagramme de combustion a partir de résultats de simulation
numérique directe en tenant compte de tous les phénomenes censés contribuer a ’extinction de
la flamme. Leurs résultats sont I'objet de la section suivante.

Le diagramme de combustion prémélangée de Poinsot et al.

Le cas le plus simple pour étudier I'interaction entre la flamme et la turbulence est ’évaluation
de I'action d’une paire de tourbillons contre-rotatifs sur une flamme laminaire, plane. Ce calcul
DNS est aussi réalisable expérimentalement. A partir d’un diagramme spectral ainsi tracé,
un diagramme de combustion turbulente prémélangée, présenté sur la figure 2.10, peut étre
créé [32].

Distributed
) reaction
10+
1
10" +
5 -7 Wrinkled or
= - corrugated flames
- (flamelets)
10 oL e\
Pseudo-laminar
flames Cutoff limit
10" | | | | |
10" 10° 10" 10° 10° 10*

It/ If

Figure 2.10 : Diagramme de combustion turbulente prémélangée, basé sur des résultats de DNS.
D’apres Poinsot et al.

Le diagramme de combustion obtenu permet de parvenir a la conclusion que le régime de
flammelettes est en effet plus étendu que ce qui avait été prévu par Peters et par Borghi. Ceci
est di a des effets non stationnaires, au plissement et a la courbure du front de flamme et au
fait que les tourbillons de petite taille sont rapidement détruits par la viscosité, avant que son
action sur le front de flamme ne puisse se faire sentir (courbe de ”cutoff”).

Bibliothéques de flammelettes en combustion prémélangée

L’utilisation des modeles de flammelettes permet la création de bibliotheques qui regroupent
les caractéristiques de la structure chimique des flammes laminaires étirées, leurs propriétés,
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et leurs lois de comportement. Ces données sont alors couplées au champ turbulent de fagon a
obtenir la structure de la flamme turbulente.

Ces bibliotheques peuvent étre obtenues analytiquement pour des configurations simples et
une chimie a une étape, ou numériquement si I’étude devient plus complexe (souvent, avec une
chimie a plusieurs especes et étapes). La configuration de flamme laminaire la plus utilisée est
celle d’une flamme stationnaire étirée dans son propre plan, avec les écoulements de gaz frais
et de gaz brilés a contre-courant (figure 2.11). Des écoulements de deux courants de gaz frais
sont aussi utilisés avec deux flammes, chacune étant stabilisée du coté respectif du point de
stagnation.

Reactifs

Flamme

Produits

Figure 2.11 : Flamme laminaire de prémélange étirée avec écoulement des réactifs et des produits
a contre-courant.

Nous avons vu a travers analyse de Poinsot et al. [32] que cette géométrie n’est pas
toujours la plus adaptée aux problemes pratiques. Elle ne fait pas intervenir les divers effets qui
impliquent ’augmentation du domaine d’application du régime de flammelettes. Malgré cela,
cette approche permet un traitement tres acceptable du probleme. Le tableau 2.2 résume les
principales différences entre la configuration simple décrite et la flamme réelle.

2.4.2 Modeles de flammelettes en combustion prémélangée
Le modeéle EBU ” Eddy-Breakup”

Le modele ” Eddy-Breakup” de Spalding [34] a été 'une des premieres tentatives d’inclusion des
effets turbulents dans la description numérique de la combustion. Il a été concu a partir d’une
analyse intuitive de la combustion dans le cas Da > 1 et Re >> 1. Le nombre de Reynolds y
est caractéristique de I’écoulement global,

L
re= L (2.37)

14

ol U est la vitesse moyenne de ’écoulement et L est une longueur caractéristique de la géométrie
du systeme.
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Flamme laminaire étirée avec
écoulement des réactifs a Flamme turbulente
contre-courant

Etirement non stationnaire imposé par
des tourbillons

. . . Tourbillons convectés par [’écoulement
Etirement constant et stationnaire ..
moyen, pouvant se dissiper par effets

visqueux

Flammes pouvant s’échapper des zones
Position de la flamme fixe d’étirement élevé

Front de flamme plan Front de flamme courbé par les tourbillons

Température des gaz brilés non néces-
Température des gaz brilés imposée | sairement égale & celle prise pour la
comme parametre d’entrée du probleme bibliotheque

Tableau 2.2 : Différences entre les caractéristiques de la flamme de diffusion laminaire en
contre-courant et les flammelettes laminaires censées représenter localement une flamme de
diffusion turbulente réelle.

Il s’agit d’'un modele basé sur le concept de cascade d’énergie turbulente. Les grands
tourbillons de gaz frais et de gaz briilés sont fractionnés, donnant origine a des tourbillons
de plus en plus petits jusqu’a la dissipation visqueuse ou la perte d’énergie est maximale. Les
?poches” plus petites qui résultent de ce processus ont suffisamment de surface de contact
entre elles pour que les gaz brilés puissent chauffer les gaz frais et les faire réagir. Le taux de
réaction moyen est donc contrélé par un temps turbulent caractéristique de la fragmentation
des tourbillons de gaz frais 7gpy et par les fluctuations de concentration du carburant,

C//2

W= _pCEBU (2.38)

TEBU

¢ est une variable d’avancement de la réaction chimique qui vaut 1 dans les gaz brilés et qui
vaut 0 dans les gaz frais. Pour Le =1 (Le = A/pC, D est le nombre de Lewis),

CT-T,  Yr-Ym,
STy =T, Yy — Yy

c

(2.39)

Les indices u et b indiquent respectivement les gaz frais et les gaz brilés. Le taux de
fragmentation des gaz frais est déterminé en fonction des grandeurs turbulentes k et «,

Je
TEBU = (2.40)

La constante C'gpy est de 'ordre de 'unité.

Les fluctuations de la variable ¢ sont déterminées soit a l'aide d’une équation de transport
du type 2.29, soit en utilisant le concept de flammelettes permettant de dire que la flamme est



2.4. MODELISATION A I’AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 37

suffisamment mince pour que ¢ ne puisse prendre que les valeurs 0 ou 1. Dans ce cas, il est
possible de démontrer que

¢ =¢(1-¢) (2.41)

Le modele EBU ne fait pas intervenir la chimie. Son application est donc limitée. Cependant,
son succes dans beaucoup d’applications pratiques démontre que la chimie peut souvent y étre
négligée.

Le modéle BML ” Bray-Moss-Libby”

Depuis que Bray et Moss ont créé ce modele [35], quelques formulations différentes ont été
proposées [36, 37, 38, 39]. Nous présentons ici une formulation algébrique de Bray et al. [37]
qui relie le taux de réaction moyen a la densité de surface de flamme . Pour utiliser le concept
de densité de surface de flamme, celle-ci est censée étre suffisamment mince pour pouvoir étre
traitée comme une surface. La densité de surface de flamme représente alors la quantité de
surface de flamme existant par unité de volume.

La densité de surface de flamme est liée au taux de réaction moyen a partir de ’expression,

S=w ¥ (2.42)

ol wy, est le taux de consommation massique de carburant par unité de surface de flamme,
censé étre constant selon la direction perpendiculaire a la flamme (¢ variant entre 0 et 1). Cette
grandeur est calculée généralement a 'aide de bibliotheques de flammelettes.

La densité de surface de lamme est calculée par,

_ge(l-9
B oy Ly

) (2.43)

La constante g est comprise entre 1 et 2 et la constante o, est un facteur d’orientation de
la surface de flamme inférieur & 1 [38]. L’échelle de plissement du front de flamme L, est en
général déterminée par des expressions algébriques qui peuvent dépendre de I’échelle intégrale [;
ou méme de la vitesse de flamme laminaire 5;. Ceci permet d’introduire des effets de chimie
dans le modele. On peut prendre par exemple I’expression [40],

(2.44)

L’hypothese importante dans cette formulation est qu’il existe un équilibre dans tout le
systeme entre la consommation et la production de densité de surface de flamme. Ceci permet
d’éviter la résolution de I’équation de transport de la surface de flamme, objet de la prochaine
section.
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Modeéle de flamme cohérente: Equation de transport de X

Le modele de flamme cohérente est basé sur la résolution d’une équation de transport de la
densité de surface de flamme & travers ’écoulement turbulent. Il cherche ainsi a intégrer des
effets instationnaires et des effets de I'histoire de I"écoulement dans la modélisation du taux
de réaction. Avec le modele de flamme cohérente, le taux de réaction n’est plus une grandeur
strictement locale, uniquement dépendante de la structure locale de I’écoulement.

L’écriture d’une équation de transport de la densité de surface de flamme a été proposée par
Marble et Broadwell [26] pour les flammes de diffusion turbulentes. Le concept de densité de
surface de flamme est exposé en détail par Darahiba et al. [41] et Pope [42]. 1l a été décrit de
maniere formelle par Candel et Poinsot [43] & partir du théoreme du transport d’un volume
déformable en mouvement. Trouvé et Poinsot [44] ont poursuivi cette étude avec I'analyse de
I’évolution d’une surface matérielle qui se propage dans un champ turbulent. Vervisch et al. [45],
ont montré I’équivalence entre le concept de densité de surface de flamme et la propagation
d’une fonction densité de probabilité. L’équation pour le transport de la densité volumique de
surface de flamme issue de ’étude de Trouvé et Poinsot est,

o 9 0 " 0 _

<A > Yt <ar >y +2<wH > X

ol n est le vecteur normal au front de flamme orienté vers les gaz frais, H est la courbure
du front et w est la vitesse locale de propagation du front. <>, représente une moyenne le
long du front de flamme. Les quatre termes du membre de gauche traduisent respectivement la
variation temporelle de densité de surface, son transport convectif par ’écoulement moyen, son
transport diffusif et la propagation du front de flamme. Les trois termes source du c6té droit
représentent respectivement ’étirement diu a I’écoulement moyen, I’étirement turbulent et un
effet combiné de propagation et de courbure:

dt;
< A >= (52']‘— < nin; >5) Y (2.46)
0x;
oul! oul!
o= {6 —- —pyn;—+ 2.4
< ap > < e, nn]8$]‘>s (2.47)

oll 0;; est le symbole de Kronecker.

L’étirement est une mesure de la variation de la quantité de surface de flamme A au cours du
temps et controéle la production et I'extinction d’une flamme turbulente. Il s’agit d’un parametre
fondamental dans la modélisation de la combustion turbulente. Selon Candel et Poinsot [43]
I’étirement est défini par,

1dA

A=—22
Adt

(2.48)

En général, I’étirement est calculé de maniere algébrique a partir des valeurs provenant du
modele turbulent &k — e. Quelques auteurs proposent A = \/¢/v et d’autres A = ¢/k. Pour les
premiers, la croissance de la surface de flamme est controlée par les petites échelles turbulentes
ou de Kolmogorov et pour les derniers, par les grandes échelles turbulentes.
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Certains doutes persistent sur le fait de savoir si I’équation 2.45 incorpore bien tous les
effets importants concernant le développement de la densité de surface de flamme. Les termes
d’étirement et de courbure doivent étre modélisés en fonction des différentes grandeurs connues
dans I’écoulement. Boudier et al. [46] et Duclos et al. [47] montrent des fermetures possibles
pour ces termes. Dans Boudier et al. [46], ’équation de transport de la densité de surface de
flamme est écrite sous la forme,

ox J . B J vy 0% 2
ar + 3—$k () = 3—$k <——) +aAY -3 = by (2.49)

ol v; est le coefficient turbulent de diffusion cinématique, oy, est le nombre de Schmidt turbulent
associé i la densité de surface ¥, A est le taux d’étirement turbulent, Yz est la fraction massique
moyenne de carburant, et k est ’énergie cinétique turbulente. Les parametres «, [ et a sont
des constantes du modele.

Dans ’équation de transport de la densité de surface de flamme de Boudier et al., seul le
terme de propagation di a I’étirement induit par les fluctuations turbulentes est pris en compte
(AY avec A = ¢/k). Le terme de production de 3 di a I’étirement du champ moyen est négligé.
D’autres auteurs proposent des fermetures différentes [48, 49, 50, 51].

En ce qui concerne le terme de courbure, Boudier et al. considerent que son seul effet est la
destruction de la surface de flamme (dernier terme de droite de I’équation 2.49). Cependant, la
courbure peut aussi avoir un effet de production de surface de flamme. Meneveau et Poinsot [52]
ont réussi, a l'aide de résultats de simulation numérique directe d’interaction flamme-tourbillon,
a établir une nouvelle formulation du terme de production de X. Il s’agit du modele ITNFS
dont les propriétés sont les suivantes:

e Correction de I’étirement en fonction des échelles turbulentes les plus influentes sur le front
de flamme.

e Inclusion des effets positifs de la courbure sur le front de flamme.

e Inclusion des effets non stationnaires, d’intermittence turbulente et de viscosité qui aident
a la propagation du front de flamme.

La fonction f du modele ITNFS traduit le rapport entre I’étirement A et les extensions
turbulentes caractéristiques de grandes échelles ¢/k,

A _ lt U//

Finalement, la vitesse de consommation de la densité de surface de flamme wy, (équation 2.42)
est modélisée a I'aide de la vitesse de flamme laminaire Sj,

Wi, = pu Sy (2.51)

ol p, est la densité des gaz frais.
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Le taux de réaction moyen est alors donné par I'expression,
w=wL ¥ (2.52)

L’équation 2.49 de transport de la densité de surface de flamme, fermée par Boudier et al.,
a été implantée sur KIVA 11 MB pour la résolution de calculs moteurs, avec des résultats
satisfaisants [53]. Duclos et al. [54] ont introduit des modifications sur I’équation 2.49 de maniere
a tenir compte de quelques effets initialement négligés. 1l s’agit de I'interaction flamme-paroi,
de l'initiation de la densité de surface de flamme et des effets d’expansion thermique dus au
dégagement de chaleur important derriere le front de flamme.

2.4.3 Flammelettes et combustion non prémélangée

La combustion non prémélangée est caractérisée par 'arrivée simultanée des réactifs a la zone
de réaction, controlée par le transport turbulent. Le temps caractéristique de ce transport est
en général supérieur au temps chimique de la réaction. Le taux de réaction est donc déterminé
par le taux de mélange turbulent entre le carburant et ’oxydant. Nous avons vu dans la
section 2.3 que dans les études de flammes non prémélangées avec chimie non infiniment
rapide, des problemes apparaissent lors de la détermination des relations entre les variables
thermodynamiques et les scalaires conservés. Les modeles de flammelettes aident a la résolution
de ce probleme.

Le succes rencontré dans la modélisation de la combustion prémélangée & ’aide des modeles
de flammelettes a rendu envisageable son application aux flammes de diffusion [55]. Le premier
probleme qui se pose est la définition de flammelette dans ce cas. La séparation entre gaz frais
et gaz brilés par la flamme n’est plus possible et le concept de vitesse de flamme par rapport a
I’écoulement de gaz frais n’a pas de sens. Ensuite, le choix des criteres basés sur les différents
parametres de ’écoulement, qui permettent la détermination du domaine de combustion en
régime de flammelettes n’est pas clair. Il faut refaire ’évaluation de ces différents régimes de
combustion. Enfin, la nature d’une flamme de diffusion, tres dépendante de la facon dont les
réactifs arrivent a se rencontrer, n’assure pas que pour la méme flamme, le méme modele soit
valable partout [56] (il faut pouvoir prévoir la possibilité d’extinctions et d’allumages locaux,
qui dépendent de I’écoulement).

Dans le cas de la flamme de diffusion, nous supposerons que la zone de réaction sépare partout
et en chaque instant le carburant de 'oxydant. Il s’agit d’une condition plus compliquée a
vérifier que celle imposée dans le cas de la flamme de prémélange. En effet, il est beaucoup plus
facile d’éteindre une flamme de diffusion qu’une flamme de prémélange qui est entretenue par
son mécanisme de propagation. Par contre, pour une flamme de diffusion, d’une part I’étirement
est essentiel & sa survie, mais d’autre part, s’il est trop fort, les pertes thermiques refroidissent
la zone de réaction. La flamme n’a plus de source chaude pour amorcer la réaction a chaque
instant et une extinction locale se produit.

Les difficultés présentées ont empéché pendant des années I’étude de la classification des
régimes de combustion non prémélangée. Peters [23], Borghi [33] et Bilger [56] ont fait des
essais dans ce domaine. [’étude de Borghi est basée sur une formulation identique a celle qui
est utilisée dans I’étude des régimes de combustion en prémélange. LLes mémes parametres sont
utilisés mais des grandeurs comme la vitesse de propagation de flamme ou ’épaisseur de flamme
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laminaire ont seulement un sens mathématique. Peters et Bilger cherchent a étudier la validité
de l'application des flammelettes en fonction des valeurs de la fraction de mélange 7/ (définie
dans la section 2.3) et de la dissipation scalaire x (définie dans la section 2.2).

Dans ces deux approches [23, 56], le temps chimique est comparé a l'inverse de la dissipation
scalaire, laquelle est considérée comme l'inverse de 1’échelle de temps caractéristique des
mécanismes de diffusion. Ceci est justifié par le fait que le taux de dissipation scalaire permet

d’obtenir le taux de mélange entre deux especes, probleme fondamental dans I’étude des flammes
de diffusion.

Williams [18] avait déja essayé d’aborder 1’étude du domaine de validité du concept de
flammelettes dans les flammes de diffusion. En étudiant I'extinction d’une flamme de diffusion
en fonction du nombre de Damkdéhler, il obtient une expression pour celui-ci qui fait intervenir
la dissipation scalaire. Cette expression contient des effets qui agissent contrairement sur le
front de flamme. Comme ’augmentation de la dissipation scalaire implique "accroissement de
la diffusion des especes entre elles, le taux de réaction est ainsi augmenté. Cependant, si les
especes se mélangent trop vite, la chimie ne peut plus accompagner la réduction du temps de
mélange et la flamme s’éteint soudainement. Le méme probleme a été aussi étudié par Linan [20]
qui donne des criteres d’extinction d’une flamme de diffusion laminaire a contre-courant en
fonction d’un nombre de Damkéhler. Cette étude est analysée en détail dans I"annexe C.

Régimes de combustion non prémélangée selon Peters

Peters [23] commence par écrire ’équation de transport de la concentration des especes
chimiques dans un systeme de coordonnées liées a la surface ou le mélange carburant-
oxydant est stoechiométrique. La concentration et la température sont écrites en fonction de la
fraction de mélange. Le concept de flammelettes mene alors & une structure unidimensionnelle,
perpendiculaire a cette surface. Les flammelettes déterminent la zone de réaction de faible
épaisseur, qui est entourée par deux couches de gaz chimiquement inactifs.

La dissipation scalaire est évaluée aux endroits ou le mélange est stoechiométrique (7 =
Zst = Yst) et le domaine d’application des flammelettes est étudié en fonction de cette valeur.
La courbe de température maximale de la réaction chimique (figure 2.12) est obtenue en faisant
varier la valeur de vy (il s’agit de la méme courbe de Linan [20].

La combustion des flammelettes correspond & la branche supérieure de la courbe. En
augmentant Yy, la température maximale de la réaction diminue car les pertes de chaleur
augmentent. En arrivant a la valeur critique y,, la flamme s’éteint. La branche inférieure de la
courbe correspond & un processus d’auto-inflammation d’une flamme de diffusion (point I).

Régimes de combustion non prémélangée selon Bilger

Bilger [57] part du principe qu’il est nécessaire que la zone de réaction soit moins épaisse
que [’échelle de turbulence la plus petite (critere du type Ka < 1, ou Ka est le nombre
de karlovitz), pour que le concept de flammelettes soit applicable aux flammes de diffusion.
Ensuite, il cherche a élargir ce domaine et & expliquer pourquoi dans des cas ou les criteres
d’utilisation des flammelettes ne sont pas respectés, les résultats des calculs restent cependant
acceptables.
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Tmax

- -1
Xq Xg 9

Figure 2.12 : Température maximale de la réaction en fonction de la dissipation scalaire dans
les endroits a f = fs pour une flamme de diffusion. Le point Q correspond a l’extinction de la
flamme et le point I & un allumage spontané. D’apres Peters.

Bibliothéques de flammelettes en combustion non prémélangée

La résolution du probleme de la dépendance des variables de 1’écoulement par rapport a un
scalaire passif passe par la détermination de bibliotheques de flammelettes. Le comportement
des flammes de diffusion laminaires et étirées doit étre analysé dans des configurations simples
avec des schémas cinétiques plus ou moins compliqués. De nouveau, la configuration de la
flamme ainsi que le type de chimie a utiliser sont les parametres & prendre en compte.

L’approche classique utilisée par plusieurs auteurs [22, 26] est ['utilisation de la flamme
de diffusion laminaire stationnaire et étirée, avec ’écoulement des réactifs en contre-courant
(figure 2.13).

Carburant

Flamme

Oxydant

Figure 2.13 : Flamme laminaire étirée avec I’écoulement des réactifs & contre courant.

La réaction chimique (en équilibre) est censée se dérouler & une vitesse trés grande, c’est a
dire, le temps caractéristique des réactions est beaucoup plus petit que le temps de mélange
entre les réactifs. La structure de la flamme turbulente est alors controlée par les mémes lois
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qui régissent le comportement de la flamme de diffusion laminaire. Plusieurs auteurs ont étudié
ce probleme théoriquement et numériquement [58, 59, 60], ainsi qu’expérimentalement [61].
Peters [22] conseille I'utilisation de cette configuration, car le probleme stationnaire & résoudre
peut étre traité expérimentalement. Aussi, le profil de la dissipation scalaire en fonction de la
fraction de mélange est proche de celui caractéristique des couches de mélange non stationnaires.
Peters [22] considére que les deux propriétés mentionnées sont fondamentales pour le type
d’étude effectué.

D’autre types de flammelettes laminaires peuvent cependant étre utilisés [4, 60]; par exemple,
des flammes courbées ou des flammes non stationnaires étirées ou non étirées. Cuenot et
Poinsot [60] montrent que les relations,

T:F(27Xf)
)/}:Fj (27Xf)

ou T est la température, Y; est la fraction massique de 'espece j, Z est un scalaire qui se
conserve, Yy est le taux de dissipation scalaire maximum au long du front de flamme et les
fonctions F' et I; sont indépendantes des flammes utilisées. La tradition et la simplicité font
cependant que la flamme de diffusion laminaire stationnaire et étirée soit la plus utilisée. Les
flammes non stationnaires sont intéressantes dans les problemes ou les flammelettes n’ont pas
le temps de s’adapter aux conditions locales de 1’écoulement.

Un exemple de calcul du taux de consommation des réactifs par unité de surface est présenté
dans ’annexe A. Le cas le plus simple de la flamme laminaire étirée stationnaire est considéré.
Le probleme est traité en prenant d’abord la densité comme une constante et ensuite, le cas plus
réaliste de la densité variable. Les résultats ont une forme équivalente sauf en ce qui concerne
la densité qui dans le second cas prend sa valeur a la flamme. A partir des calculs de Cuenot
et Poinsot [60] et de la définition de taux de consommation des réactifs par unité de surface,
d’autres type de problemes peuvent étre traités.

Nous présentons ensuite quelques modéles de combustion non prémélangée, basés sur les
concepts de flammelettes. Ces modeles peuvent étre intégrés dans des mécanismes globaux de
simulation de la combustion Diesel.

Modeéle a chimie infiniment rapide

Bilger [16] et Williams [18] présentent une méthode pour calculer le taux de réaction moyen
basée sur la validité de "approche par des scalaires passifs et en supposant que la chimie est
infiniment rapide.

L’équation 2.8 peut étre écrite sur la forme suivante:

dpY;  JpuiY; J aY;

o= 00y ORI O (,OD—J) (2.53)
ot dxy, dxy, dxy,

Si les coefficients de diffusion associés aux especes j sont égaux, alors la fraction de mélange peut

étre définie et les Y; peuvent étre exprimées par des fonctions de cette variable. De plus, si les
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réactions chimiques sont en équilibre, ces fonctions sont connues (équation 2.21).1.’équation 2.53
devient:

o dY; [0pZ  OpupZ J 0z 9 dQYj
R TR ‘a—xk(wa—m)] —PDIVZF s (2.54)

Comme la fraction de mélange est un scalaire conservé, le terme entre crochets dans
I’équation 2.54 est nul. Le taux de réaction instantané dans un écoulement turbulent ou les
hypotheses qui permettent 'écriture de I’équation 2.54 sont valables est donec:

, &Y

by = —pD |V

(2.55)

Cette équation est appelée équation des flammelettes [22]. Nous remarquons que 1’équation du
taux de réaction écrite en fonction de la fraction de mélange ne contient pas de terme convectif.
En effet, tous les scalaires passifs sont convectés de maniere identique et donc, aucun terme de
convection n’apparait par rapport a cette variable. Tous les effets de ’écoulement sont intégrés
dans le terme pD |VZ|27 proportionnel & la dissipation scalaire.

L’équation 2.55 permet de constater que le taux de réaction moyen ne peut pas étre exprimé
comme une fonction unique de Z. Méme si le terme d?Y;/dZ* ne dépend que de Z, le terme
D|VZ* est proportionnel & la dissipation scalaire (x). Une pdf jointe de Z et de x est donc
nécessaire a la détermination du taux de réaction moyen.

- 1 1 o]
w; = —=
J 2/0/0 PX

L’hypothese de chimie infiniment rapide, fondée sur le concept de flammelettes, sert a

&Y,
¥ P(x,7Z)dxdZ (2.56)

déterminer la dépendance des Y; en Z. Nous pouvons alors utiliser les expressions 2.21 et 2.22
et dans ce cas, d*Y;/dZ? est proportionelle & § (7 — Z) (fonction de Dirac, centrée sur la
fraction de mélange stoechiométrique Z ;). Si 'espece j est identifiée avec le carburant F,

P*Yr  Ypg
dz?2 11— 7y

§(Z = Zy) (2.57)

Il ne reste que la détermination de P (x, /) pour que le systéme soit fermé. Malheureusement,
P (x,7) n’a pas une forme simple et ne peut pas étre exprimée analytiquement. D’un point
de vue de la géométrie de la zone de réaction, ’hypothese de flammelettes équivaut a dire que
toute ’épaisseur de la zone réactive est ramenée a une iso-surface de fraction de mélange
correspondant & la valeur stoechiométrique. La fonction P (x,7) n’a donc besoin d’étre
déterminée que dans les points ou Z = Z. 1l est possible de montrer que,

P (X7 Zst) =P (X |Zst) P (Zst) (258)

ou P (x|Zs) est la probabilité de trouver des valeurs de x, conditionnée aux points stoe-
chiométriques.
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L’équation 2.56 s’écrit alors,

- 1 YF,O !

wF:_§1_Zst 0

p5 (7 = Zy1) dZ/O P (X Zyt) dx (2.59)

Or, le terme [~ xP (x|Zst) dx représente précisément la dissipation scalaire moyenne évaluée
sur la flamme Y4 . L’expression finale du taux de réaction moyen caractéristique de la flamme
de diffusion turbulente en chimie infiniment rapide est donc:

W = _§pstht 1 — Zst

- 1 YF,O

P (Zs) (2.60)

Modeéle RIF: ”Representative Interactive Flamelet”

L’équation 2.55 peut étre résolue dans un écoulement laminaire simple (écoulement de deux
especes réactives en contre-courant, figure 2.13), avec de la chimie plus ou moins complexe.
La dépendance de chacune des especes Y; de la fraction de mélange (les fonctions Y; (7))
est ainsi déterminée et une bibliotheque de flammelettes laminaires est créée. Cette équation,
écrite en mode stationnaire, part du principe que le temps de réponse de la flammelette par
rapport al’écoulement est infiniment petit. Les profils de flammelettes obtenus sont donc quasi-
stationnaires.

Pitsch et al. [62, 63] supposent, au contraire, que les flammelettes ont un temps de réponse
fini face aux changements de |’écoulement et que donc, des solutions instationnaires de
I’équation 2.55 doivent étre prises en compte. L’équation & résoudre est dans ce cas,

2 d%Y;
dz?

w; = p% - pDI|VZ| (2.61)
Evidemment, des bibliotheques de flammelettes ne peuvent plus étre utilisées, car leur structure
et propriétés changent au cours du temps. L’équation 2.61 doit alors étre résolue a chaque pas
de temps de facon interactive avec I’écoulement. Ceci est le principe du modele RIF. Un code de
résolution de la structure de flammelettes laminaires non stationnaires est couplé a un code CFD
("Computational Fluid Dynamics”) qui calcule les différentes grandeurs moyennes. Lors du pas
de temps suivant, ces valeurs moyennes des variables de I’écoulement servent a l'initialisation du
calcul de flammelettes. Les nouvelles valeurs des Y; (Z) sont multipliées par une pdf présumée
de Z (une fonction [3) et le résultat est intégré dans 'espace de la fraction de mélange selon
Iéquation 2.26. Les nouvelles concentrations moyennes Y; (7) sont ainsi déterminées. Selon les
auteurs, le modele est aussi applicable pendant la phase d’allumage que pendant la phase de
combustion haute température.

Modéle de lamme cohérente et flammes de diffusion

Veynante [64], Lacas [65] et Fichot [66] ont étudié ’application du modeéle de flamme cohérente
aux flammes de diffusion. Marble et Broadwell avaient concu ce modele sur des idées tres
intuitives, partant d’une analyse physique, purement phénoménologique. L’écoulement est
divisé en deux régions distinctes, chacune contenant 'un des réactifs séparé de ’autre par la
surface de flamme. Cette surface est, comme toute autre grandeur présente dans I’écoulement,
convectée par le champ de vitesses et diffusée grace a la viscosité turbulente. Une distribution de
flammelettes laminaires compose la surface de flamme. Ces structures peuvent étre distordues et
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étirées par la turbulence, mais elles conservent toujours leur identité, d’ou le nom de structures
cohérentes.?

Le taux de réaction moyen correspondant a ’espece j est a nouveau calculé par le produit

entre une vitesse massique de consommation de ’espece j et une densité de surface de flamme
2,

Z]‘ = ﬁVd]E (2.62)

La densité de surface de flamme est déterminée a partir de son équation de transport au sein
de I’écoulement turbulent. Sa forme modélisée ressemble & I’équation 2.49,

9% | 9 o5y 0 (nm 0% _@@)z
at—l_@xk (ukE)—axk< )—I—oeAE ﬂ<~ + ==X (2.63)

ank Xr Xo

ou Vg, et Vy, sont respectivement les taux de consommation de carburant et d’oxydant par
unité de surface de flamme. Un terme source de production de densité de surface de flamme
et un terme de destruction de surface de flamme interviennent dans cette formulation. lIls
cherchent a regrouper les différents effets de ’écoulement sur la surface de flamme. Le terme de
production fait intervenir I’étirement subi par la flamme. Il est proportionnel a AY, ce qui est en
accord avec ’hypothese que I’évolution d’une surface matérielle d’épaisseur nulle et de capacité
d’étirement infinie au cours du temps est du type exponentiel [43]. Le terme de destruction
tient compte de la possibilité que dans une unité de volume, la distance entre deux parties
adjacentes de surface devienne du méme ordre de grandeur que ’épaisseur de la zone occupée
par la flamme. Ces flammes interagissent et consomment de maniere tres rapide les réactifs
qui s’interposent, en participant ainsi a la destruction de la surface de flamme. Le terme de
destruction est inversement proportionnelle aux concentrations des especes réactives.

Tout comme P’équation 2.49, I’équation 2.63 ne contient qu’un terme de production et
un terme de destruction de la densité de surface de flamme. Comme pour la combustion
prémélangée, le développement du modele de flamme cohérente dans le cas de la combustion non
prémélangée passe par I’établissement et ’étude exhaustive de I’équation exacte de transport de
la densité de surface d’une flamme de diffusion (équation du méme genre que 1’équation 2.45).
Plusieurs études récentes ont abordé le sujet [47, 67, 68].

2.4.4 Modélisation de la combustion dans un moteur Diesel

Nous présentons ensuite quelques modeles couramment utilisés dans la modélisation de la
combustion Diesel. Ces modeles integrent quelques unes des idées et concepts décrits dans
les sections précédentes.

Heywood [1] a fait remarquer que la combustion dans un moteur Diesel ne devrait pas
étre étudiée comme une combustion non prémélangée pure. En effet, le délai d’auto-allumage
qui résulte de l’évaporation du combustible et du processus d’auto-inflammation permet
aux gaz de se mélanger. La conséquence est l'existence d’une flamme de prémélange au
début de la combustion qui donne origine a la flamme de diffusion qui suit. Des études
expérimentales [69, 70] ainsi que des études de simulation numérique directe [3] confirment

“Le principe de Papplication du concept de flammelettes & la formulation du modele est le méme que celui
qui a été utilisé lors des études de combustion prémélangée
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les observations de Heywood [1]. Nous présentons ensuite quelques modeles qui traitent le
processus de combustion mixte prémélange-diffusion dans les moteurs Diesel.

Modéle ” Eddy-Breakup” de Magnussen et Hjertager

Le modele de combustion de Magnussen et Hjertager [71], part du méme principe que le modele
EBU appliqué a la combustion prémélangée. Il a été un des premiers modeles algébriques a
étre utilisé pour la modélisation de la combustion dans les moteurs Diesel. Dans ce modele,
I’hypothese est faite que le carburant et 'oxydant se trouvent a lintérieur de différents
tourbillons. Le taux de réaction est calculé & partir du taux de dissipation de ces tourbillons €/k.
Par hypothese, en chaque point il y a une relation entre les fluctuations de carburant et
d’oxydant et leurs concentrations moyennes. Comme le modele EBU, le modeéle de Magnussen
et Hjertager est un modele purement turbulent qui ne tient pas compte de la cinétique chimique.

Le taux de réaction moyen de consommation de carburant est calculé par,

€

&F:AYFk

(2.64)

ol A est une constante qui dépend de la structure de la flamme.

Si 'oxydant manque dans une certaine région du domaine, alors c’est sa concentration qui
controle le taux de réaction a cet endroit,

- Y,
o = A f? % (2.65)

Si le carburant et 'oxydant se retrouvent partiellement ou completement mélangés, il n’y aura
pas de distinction entre les tourbillons contenant I’un ou ’autre. Dans ce cas, les tourbillons de
gaz prémélangé sont séparés des tourbillons de produits de réaction chauds. Le taux de réaction
est alors controlé par le taux de dissipation des tourbillons qui contiennent les produits,

- (2.66)

ol B est une deuxieme constante du modele. L’introduction de la concentration de gaz briilés
dans ’expression du taux de réaction apporte une information supplémentaire et indispensable
au modele, celle de la température. En effet, une flamme ne peut exister que si la température est
suffisamment élevée. Or, la simple évaluation du taux de réaction en fonction des concentrations
de carburant et d’oxydant implique que sa valeur sera supérieure a zéro lorsqu’ils seront mis
ensemble. Comme l’existence de produits est liée a une température élevée, cette derniere
condition doit alors étre respectée pour que la réaction puisse avoir lieu. Rappelons que
I'on se place dans un régime de flammelettes, ot la turbulence ne doit pas interagir avec
la structure interne du front de flamme. Il ne faut donc pas appliquer ce modele pendant
’auto-inflammation, ce qui est d’une certaine facon imposé par U'introduction du terme Yp.
Des modeles du type de ceux présentés dans la section 2.2 doivent étre utilisés pendant cette
période.
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A chaque pas de temps de calcul, les trois termes sont calculés. Le plus petit sera considéré
comme le taux de réaction effectif,

., Yo ?P) (2.67)

- €
op=pA-—min|Yrp, — B——
wEp =p kmm(F’r’ T2

Pinchon [72] a effectué des calculs de combustion dans un moteur Diesel a injection indirecte
avec le modele de Magnussen et Hjertager. Le modele cinétique de I'IFP a été utilisé pour
simuler la phase d’auto-allumage. Les résultats obtenus ont montré que le modele respecte
les tendances des différentes évolutions étudiées. Cependant, des problemes ont été rencontrés
pendant la premieére phase de la combustion ol une combustion en prémélange est plutot
dominante. Il faut aussi remarquer que les calculs de la combustion dans les moteurs Diesel sont
affectés par le traitement du jet liquide qui n’est pas encore bien maitrisé par la modélisation.

Modeéle du temps caractéristique de Reitz

Abraham et al. [73] ont congu un modele de combustion prémélangée, lui aussi basé sur le
concept EBU. Les bons résultats obtenus ont poussé Kong et al. [74] a ’adapter a la combustion
dans les moteurs Diesel. Le taux de réaction est donné par 'expression,

Gy = it (2.68)

ou Yj ., est la fraction massique locale d’équilibre thermodynamique de 'espece j et 7, est le
temps caractéristique pour parvenir a cet équilibre. L’équilibre thermodynamique est déterminé
a partir de la réaction chimique du carburant avec l’air, faisant apparaitre plusieurs produits

de réaction (CO3, CO, H,0, Hy3).

Le temps caractéristique 7. est la somme d’un temps caractéristique laminaire avec un temps
caractéristique de I’écoulement turbulent.

T.=1+ f1 (2.69)

ou le coefficient de retardement f contréle 'influence des phénomenes turbulents. Le temps
laminaire est calculé a ’aide d’une expression d’Arrhenius, dont le coefficient pré-exponentiel et
I’énergie d’activation sont déterminés a partir des expériences d’auto-allumage d’une gouttelette
en milieu oxydant. Le temps turbulent caractéristique est proportionnel a l'inverse du taux de
dissipation ¢/k. La constante de proportionnalité dépend du modele de turbulence utilisé.

Le degré d’influence de la turbulence sur la combustion est donné par le coefficient de
retardement f,

1—e™"
= — 2.70
/ 0.632 ( )
ou r est I'avancement de la réaction chimique, traduit par le rapport entre la quantité de
produits et de réactifs (r a la méme nature que la variable ¢ dans I’équation 2.39). La combustion
démarre a partir de phénomenes purement laminaires. La forme exponentielle du coefficient f
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implique un effet de plus en plus fort de la turbulence au fur et & mesure de I’évolution de la
consommation des réactifs.

Ce modele considere que la phase de combustion prémélangé dans un moteur Diesel n’est
influencée que par la cinétique chimique. Cependant, la maniere dont le temps chimique
est calculé ne permet pas le calcul de "auto-inflammation. Si ce parametre était calculé en
fonction d’une cinétique chimique adaptée a cette période (modele Shell ou IFP décrits dans
la section 2.2), I'utilisation de deux modeéles distincts pourrait étre évitée. La turbulence n’a
de 'importance que quand la taille de la zone de réaction atteint une certaine valeur. En ce
moment, une hypothese de flammelettes permet de dire que le taux de réaction est controlé
uniquement par I’étirement lié aux plus grandes échelles turbulentes €/k.

Les résultats obtenus avec ce modele, appliqué a 1’étude de la combustion Diesel dans des
moteurs modifiés, sont de bonne qualité. 1l faut cependant, que les parametres de composition
et de comportement du jet liquide soient ajustés en fonction du cas calculé. Le modele dépend
aussi fortement de la valeur de la constante multiplicative du terme ¢/k.

Modeéle de Musculus et Rutland

Les modeles antérieurs sont tous basés sur le méme concept de temps caractéristique. Le
parametre de controle est toujours le taux de dissipation des tourbillons contenant les réactifs.

Musculus et Rutland [75] ont con¢u un modele mixte de prémélange-diffusion qui tient
compte des différents phénomenes qui se déroulent dans un moteur Diesel. Le modele traite
d’abord T’évaporation des gouttelettes provenant du jet liquide et son mélange avec Dair.
Ensuite les calculs de combustion sont effectués, d’abord I’auto-allumage, ensuite la combustion
prémélangée et enfin la flamme de diffusion.

Ce modele est plus élaboré, car il fait intervenir une équation de transport de densité de
surface de flamme et une équation de transport de carburant prémélangé. Le probleme de la
formation du mélange doit en conséquence étre résolu.

Les calculs d’auto-allumage sont effectués & I'aide du modeéle cinétique Shell [9]. Pour
le passage du modele d’auto-allumage vers la combustion prémélangée, un critere mixte
de température critique et de chaleur libérée pendant D'auto-inflammation est utilisé. La
combustion prémélangée est traitée a l’aide d’un modele du type Magnussen congu par
Patterson et al. [39]. Au contraire de ce qui ce passe dans le modele de Magnussen, le temps
caractéristique n’est pas controlé par la turbulence mais par une réaction cinétique globale dont
I'inverse de 1’échelle de temps est,

Gy = AY M Y3/? ~Ba/RT (2.71)

La transition entre I'auto-inflammation et la combustion a haute température est faite maille
par maille selon un critere basé sur un nombre de Damkdohler,

A e—FEa/RT

Da = —r (2.72)
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Ceci est justifié par les criteres établissant les diagrammes de combustion non prémélangée
(section 2.4). En effet, il a été vu que le domaine d’application des concepts de flammelettes
dépend du nombre de Damkéhler. Si le rapport entre le temps turbulent caractéristique et le
temps chimique caractéristique est suffisamment élevé, alors localement la flamme conserve sa
structure de flammelettes laminaires et le modele de flamme cohérente adapté aux flammes de
diffusion est applicable. Une équation pour le transport de la densité de surface de flamme de
diffusion du type 2.63 est alors résolue.

Pour la formation des gaz prémélangés qui s’auto-allument, ’hypothese est faite que le
carburant évaporé a partir des gouttelettes liquides est immédiatement mélangé avec Dair.
Lorsque la flamme de diffusion est établie, il n’y a plus de formation de mélange. Il est imposé
que le carburant ne peut alors exister que du c6té "carburant” de la flamme de diffusion. Cette
hypothese implique que la résolution de I’équation de transport de 'oxydant prémélangé n’est
pas nécessaire, car il ne peut exister que du co6té oxydant de la flamme. Aussi, la flamme de
diffusion, une fois établie, va se placer a la frontiere des gouttelettes liquides, car par principe,
Ioxydant ne peut pas exister au sein du carburant. Il s’agit d’une hypothese importante, qui
correspond a la situation de chimie infiniment rapide étudiée auparavant. Elle est justifiée si
le nombre de Damkdéhler est élevé, c’est a dire que la chimie est rapide devant la diffusion
turbulente. La probabilité pour qu’il n’y ait pas de carburant du coté oxydant est alors élevée.
Une fois que la flamme de diffusion est allumée, le terme source associé a I’évaporation dans
I’équation de transport de carburant prémélangé est annulé. A partir de cet instant, dans les
mailles ol la flamme de diffusion existe, le carburant évaporé est alors immédiatement bralé
par ce mécanisme.
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2.5 Modele a trois équations de transport de surface

Pour compléter I’étude des modeles utilisés pour la simulation de la combustion dans les moteurs
Diesel, nous présentons dans cette section le modele a trois équations de transport de surface.
Il cherche a représenter de facon fidele et continue tous les phénomenes qui ont lieu lors de
la combustion Diesel. Le modele est fondé sur le concept de flammelettes. Trois surfaces sont
définies a I'image des surfaces de flamme du modele CFM étudié auparavant. Elles représentent
respectivement le mélange, la flamme de prémélange et la flamme de diffusion. Les densités
volumiques de ces surfaces sont transportées par I’écoulement selon la maniere décrite dans le
modele de flamme cohérente.

Fichot [66] avait déja étudié différents schémas de combustion mixte. Il a proposé d’abord
un modele & une seule équation de transport de surface de flamme. Ensuite, pour reproduire
de facon plus fidele les divers mécanismes présents, il a utilisé un modele a trois équations de
transport de surface congu par Veynante et al. [76]. C'est ce modele qui fait 'objet de cette
section.

La combustion turbulente est décrite a partir de deux équations de transport de la densité
de surface de flamme, une pour la flamme de prémélange et 'autre pour la flamme de diffusion.
Une troisieme équation de transport de densité d’une surface non réactive, la surface de contact,
est utilisée pour le calcul du mélange turbulent.

Différentes applications de ce modele peuvent étre trouvées dans la littérature. Fichot [66]
a appliqué le modele & trois équations a une flamme née de 'injection d’hydrogene dans un
courant d’air avec une chambre de combustion en parallélépipede. Dillies et al.[77] 'ont implanté
dans KIVA 1II et ils 'ont utilisé pour étudier plusieurs cas moteurs. Les équations du modele a
trois surfaces qui sont ici étudiées sont celles écrites par Dillies [77] et Dillies et al. [78].

La figure 2.14 représente l'interprétation du modele a trois surfaces de la combustion Diesel
(les échelles de la figure ne traduisent pas la réalité). La réaction chimique entre le carburant F
et 'oxydant O est considérée comme rapide et irréversible, du type FF +rO — P. Le
carburant et "oxydant sont initialement séparés par une surface nommée surface de contact X,
(figure 2.14a). lls diffusent ['un vers l'autre donnant naissance a une certaine quantité de gaz
prémélangé (figure 2.14b). L’auto-allumage du gaz prémélangé fait apparaitre une flamme de
prémélange ¥, qui se propage rapidement dans ses limites d’inflammabilité (figure 2.14c).
Comme le carburant et 'oxydant continuent & étre apportés vers la zone de mélange, la flamme
de prémélange allume une flamme de diffusion 34 (figure 2.14d). Une fois que le gaz initialement
prémélangé est consommé et si la chimie est suflisamment rapide devant le temps de diffusion
turbulente des especes réactives, une flamme de diffusion subsiste a ’endroit ou le carburant
et 'oxydant se retrouvent en proportion stoechiométrique (figure 2.14e).

L’utilisation du modele de flamme cohérente pendant toutes les phases du calcul implique
la validité des hypotheses de flammelettes. Cette image de la combustion Diesel est débattue
dans ce chapitre.

2.5.1 Conception du modele

Dans le modele a trois surfaces, I’équation de transport de la surface de contact est résolue a
partir de 'instant ol les réactifs sont mis en contact I’'un avec 'autre. La résolution des deux
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Figure 2.14 : Représentation schématique des processus physiques présents dans le modele a
trois surfaces; a) surface de mélange séparant carburant et oxydant; b) formation d’une zone
de gaz prémélangé; c) allumage et propagation d’une flamme de prémélange; d) établissement
de la flamme de diffusion; e) flamme de diffusion établie.

équations de transport de densité de surface de flamme ne débute qu’apres "auto-allumage,
lorsque les conditions pour qu’une flamme de prémélange se propage sont réunies.

La surface de contact est la mesure des quantités de carburant et d’oxydant qui peuvent se
mélanger & un instant et a une position données. Les réactifs initialement séparés traversent
cette surface et sont transformés en réactifs prémélangés. Pour que la surface de contact ait
une signification physique, elle doit étre vue comme une surface d’iso-concentration convectée,
diffusée et étirée par ’écoulement turbulent. Ce sont le carburant et 'oxydant prémélangés qui
participent au mécanisme d’auto-allumage.

Le fait de vouloir traiter la combustion en prémélange et en diffusion dans le méme probleme
implique 'introduction de deux nouvelles especes avec leurs équations de transport respectives.
Une espece est le carburant prémélangé V), . et autre, 'oxydant prémélangé Y, (équations 2.73
et 2.74 respectivement).

0pYy, | OpurYp, 0 [ OV, \ | -

ot + drr  Ouy D ozy, t (2.73)
8/5)72?0 8laakffpo _ i ~ 8)7270 T

ot + dzp Oz D ozy, + o (2.74)

Par rapport a un modele de flamme cohérente classique, quatre nouvelles équations doivent
donc étre résolues: Deux pour les deux nouvelles surfaces et deux autres pour le transport de
Poxydant et du carburant prémélangés.
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La quantité totale de carburant est donc,

=Y, + Y, (2.75)

et d’oxydant,

o= Ypo + Ydo (2.76)

ol de et Ydo sont respectivement les concentrations massiques moyennes de carburant et
d’oxydant non mélangés (aussi calculées a partir d’équations du type 2.73 et 2.74).

Les équations de transport des espeéces non prémélangées doivent tenir compte de leur
disparition due & la combustion d’une part et au mécanisme de mélange d’autre part. Par
ailleurs, ’équation de transport des especes prémélangées contient un terme de disparition di
a la réaction chimique et un terme de production par le mélange. Ce dernier est symétrique
du deuxieme terme de disparition des especes non prémélangées. Le terme source di a la
réaction chimique pour I’équation de transport de 'espece j s’écrit donc, pour les especes non
prémélangées (en utilisant le formalisme du modeéle de flamme cohérente de la section 2.4.2),

iy = —p (Vey Se Vi, ) (2.77)
et pour les especes prémélangées,
py = (Ve Be = Vi, ) (2.78)

2.5.2 Equations de transport des densités de surface

Les équations de transport des densités volumiques de surface s’écrivent:

e Densité de surface de lamme de diffusion,
Sy arSy 9 [ 0%
— = — | == AY 2.79
ot + dxy, dxy \ o4 Oxy, t g+ ( )
V. V.
—2ag(A—Acg) h(A—Acq) Xg— g ( ey ~do) N2+ Ry
Xa.  Xag

Densité de surface de flamme de prémélange,

b —
82p 8ak2p _ o i 8713 I, u” S, ,
Ot + den  Oun (Up D +a,Af f iy — ﬁpj( ¥+ Ra (2.80)

Densité de surface de contact,

N D)
820 8Uk2c 8 Mt 876 Vc Vc 2
_ 9 (T AY. = B[ =t 4 o ) v2 4 R, 2.81
5t Fe = B (Uc ol Ik s 5, tx) (2.81)
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La section suivante présente l'interprétation des différents termes source modélisés des
équations 2.79 a 2.81.

2.5.3 Modélisation des termes source des équations de transport de X
Surface de flamme de diffusion

Le premier terme agAX  est le terme de production turbulente tel qu’il a été déduit par Marble
et Broadwell. Il tient compte de la production de surface de flamme a travers I’étirement associé
aux structures turbulentes.

Le premier terme source implique que quel que soit I’étirement, la flammelette s’adapte
immédiatement a 1’écoulement, donnant naissance a de nouvelles portions de surface de flamme
selon un taux exponentiel. Or, le temps de réponse de la flammelette aux perturbations de
I’écoulement, a une valeur finie. Dans les régions de I’écoulement ou I’étirement est tres fort
et donc le temps turbulent tres petit, la flammelette peut ne pas répondre immédiatement. Si
la flammelette est étirée au-dela d’un étirement critique A.q4, elle peut s’éteindre. Le deuxieme
terme 2 ag (A — Aeg) h (A — Aoq) X4 tient compte de Iextinction, en contribuant a la diminution
de la surface de flamme pour des valeurs de A > A.4. La fonction de Heaviside h (A — A.q) vaut 0
quand A < Ay et vaut 1 autrement. La détermination de I’étirement critique A.4 est cependant
compliquée. Cette valeur dépend de la température a l'infini des réactifs (configuration de
la flamme laminaire étirée avec ’écoulement des réactifs a contre-courant de la figure 2.13),
des effets non stationnaires agissant sur la flamme et la courbure de celle-ci. La difficulté de
I’évaluation de chacun de ces parametres rend difficile le calcul de A.4.

V. V. ;. . N . .
r 4 _do 32, déerit dans la section 2.4.3, correspond & la dispari-
Xap " Xag

tion de surface de flamme par consommation des réactifs. La valeur du taux de consommation

Le troisieme terme [y (

de I’espece j par unité de surface Vy, peut etre obtenue a travers les calculs de flamme laminaire
étirée de I'annexe A.

Le dernier terme Ry représente le couplage entre la flamme de diffusion et la flamme de
prémélange. Il est utilisé pour initialiser la densité de surface de flamme de diffusion. Ce terme
sera traité plus loin dans le texte.

Surface de flamme de prémélange

L’étirement dans le premier terme de droite de I'équation 2.80 est modélisé a partir de la
fonction f issue du modele ITNFES [52] dont les propriétés ont été discutées dans la section 2.4.2.
La fonction f dépend de la vitesse de flamme laminaire S; qui peut étre évaluée par exemple
a partir des formules empiriques de Metgalchi et Keck [79] 2 articles: propane et autres HC.
disponibles pour plusieurs hydrocarbures. Aussi, des bibliotheques de flammelettes concues a
partir de calculs en chimie complexe de flammes laminaires pour des géométries simples peuvent
étre utilisées.

Le terme de disparition de densité de surface de flamme de prémélange ﬁpg—lEz est analogue
a celui utilisé pour la densité de flamme de diffusion. Dans ce cas, X, correspond a la fraction
volumique de ’ensemble des especes mélangées.
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Le dernier terme source de cette équation R,; sert a coupler le modele a trois surfaces au
modele d’auto-allumage. Ceci est fait a partir de I'initialisation de la flamme de prémélange, car
lauto-inflammation est un phénomeéne qui se déroule au sein des gaz prémélangés. Dillies [78]
a utilisé un critere de continuité du taux de dégagement de chaleur pour faire le passage entre
les deux modeles. Le champ initial de densité de surface de prémélange est calculé en fonction
de I’énergie par unité de masse libérée pendant l'auto-allumage. Le taux de réaction de la
combustion prémélangée reste ainsi continu a travers le passage entre les deux modeles. Cette
formulation est physiquement acceptable. Cependant, le modele IFP d’auto-allumage utilisé
actuellement dans KIVA 1I [2] n’arrive pas a prédire correctement le dégagement de chaleur
des réactions modélisées. L’objectif de ce type de modeles est plutét de reproduire les délais
d’auto-allumage.

Surface de contact

L’importance du mélange turbulent lors de I"auto-inflammation et de la combustion dans les
moteurs Diesel a été signalée dans la section 2.2. La formation du mélange est traitée dans
le modele a trois surfaces par le concept de surface de contact. Dans une maille de calcul, il
devient ainsi possible d’estimer combien de gaz sont en condition de briler en prémélange et
combien sont en condition de briiler en diffusion.

Le concept de surface de contact s’inspire du modele de flamme cohérente. L’idée est d’avoir
une surface non réactive qui, comme une surface de flamme, est étirée et convectée par
I’écoulement turbulent. Cette surface ne sert pas a la destruction des réactifs mais a leur
mélange. Elle existe tant qu’il existe du carburant et de 'oxydant non mélangés en contact I’'un
avec autre.

La surface de contact est considérée comme une surface d’iso-concentration de mélange. En
conséquence, le rapport entre la vitesse de diffusion du carburant et la vitesse de diffusion de
Poxydant a travers cette surface est constante, ce qui implique que tous les gaz prémélangés sont
a la meéme richesse. Comme la surface de contact s’identifie a une surface de flamme de diffusion
non réactive, nous pouvons choisir par exemple le rapport stoechiométrique comme rapport
entre les vitesses de diffusion. Nous identifions facilement dans cette approche 'application
d’une hypothese de flammelettes. La zone de mélange est tres mince et localement a une
structure laminaire. Etant donné le fort gradient de concentrations existant dans la zone de
mélange, cette hypothese est probablement justifiée. Aussi, si la richesse du mélange est en
proportion stoechiométrique, une fois la flamme allumée, les gaz brilent tres rapidement. Ceci
est raisonnable compte tenu de la haute température du mélange. Un calcul des V,, a partir
des hypotheses de flammelettes, supposant que localement la zone de mélange peut s’identifier
avec celle d’un écoulement laminaire étirée a contre-courant entre deux especes, est présenté
dans annexe A .4.

Les termes source dans ’équation de transport de la surface de contact sont identiques a
ceux de I’équation de transport de la surface de flamme de diffusion. Les deux surfaces jouent
le méme role du point de vue de la diffusion des réactifs I’'un vers ’autre. Les différences existent
au niveau des constantes choisies, ainsi que dans le terme de couplage R..

Le terme R, doit refléter le fait que I"apparition d’une certaine quantité de surface de flamme
de diffusion limite la quantité de carburant et d’oxydant qui peuvent se mélanger, car ils
sont pour la plupart, brilés de facon tres rapide. Ceci est traduit par une réduction de la
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quantité de surface de contact. Il semble logique que le méme effet qui fait naitre la flamme
de diffusion fasse a sa place disparaitre la surface de contact. Le terme R, est donc symétrique
de son correspondant Ry. Comme la flamme de diffusion est initialisée a partir de la flamme
de prémélange, ces termes sont considérés comme des fractions du terme de disparition de la
densité de surface de prémélange,

U

ol v est une constante du modele.

Les équations 2.79 a 2.81 sont résolues a chaque pas de temps en chaque maille. 1l faut
cependant remarquer que physiquement, les trois surfaces ne peuvent coexister au méme instant
et au méme endroit. Ces équations fournissent les valeurs moyennes de chaque densité de
surface. La coexistence est donc statistique et non physique.

2.5.4 Validité du modeéle 3CFM

Le modele 3CEFM est fondé sur le fait que le mélange des especes réactives peut étre représenté
par une surface et que la combustion (en prémélange et en diffusion) a lieu en régime de
flammelettes. Ceci implique que les deux especes se mélangent et briilent en diffusion dans des
régions tres minces par rapport a la taille des structures turbulentes, autour de Z = Zg. Ce
méme rapport d’échelles doit aussi étre respectée par la flamme de prémélange. Cependant, le
fait qu’une flamme briile en régime de flammelettes n’implique pas que le modele de flamme
cohérente soit forcément adapté au probleme.

Pour bien caractériser la structure d’une flamme mince, la combustion doit étre traitée selon
deux directions différentes: Une direction tangentielle qui représente le plan de la flamme et une
direction normale qui caractérise la maniere dont la flamme évolue par rapport a I’écoulement
(figure 2.15). Il est donc clair que le modele de flamme cohérente s’adapte bien aux systémes
ol la structure normale au front de flamme est facile & modéliser car la surface de flamme ne
sert qu’a décrire la composante tangentielle.

C’est le cas typiquement de la flamme de prémélange, ou la vitesse de flamme laminaire et
I’épaisseur de flamme laminaire décrivent la structure normale au front. Ces grandeurs sont
en général déterminées a partir de mesures ou de calculs de flammes laminaires avec chimie
complexe pour des géométries simples. Il est important de noter que ce sont des grandeurs qui
pour une méme richesse du mélange ne varient pas le long du front de flamme. Dans le cas de
la lamme de diffusion, la partie normale au front de flamme est caractérisée par la structure
du mélange, fonction du gradient de la fraction de mélange. Or, cette dépendance en V.7 oblige
a la résolution permanente de la composante normale, car comme le montre la figure 2.15,
VZ change le long du front de flamme. Cette variation est fonction de I’étirement subi par la
flamme et donc de la turbulence.

Nous cherchons ici a étudier la validité du modele 3CFM en fonction des faits présentés
ci-dessus, a travers une analyse phénoménologique de la combustion et du mélange.
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Flamme de premelange Flamme de diffusion

Flamme

Figure 2.15 : Surface de flamme de prémélange et surface de flamme de diffusion. La surface de
flamme de prémélange se propage par rapport a I’écoulement avec une vitesse 5; perpendiculaire
au front de flamme. L’épaisseur du front de flamme /; est petite par rapport aux échelles
turbulentes. La flamme de diffusion n’a pas de vitesse caractéristique. Le taux de réaction local
dépend du gradient de la fraction de mélange V7.

Le mélange

Pour que la structure de mélange entre deux especes puisse étre ramenée a une surface, il
faut que I’épaisseur locale de la zone de mélange soit faible devant son épaisseur moyenne.
Les grandes échelles turbulentes controlent ainsi la dynamique du systeme en plissant le front
de mélange. Les petites échelles peuvent interférer sur la structure interne du mélange, mais
cette interaction doit rester faible devant le plissement. L’image de la figure 2.16 représente une
partie d’une zone de mélange, ot dz est une dimension caractéristique de sa structure interne
et Az est une estimation de son épaisseur moyenne.

Figure 2.16 : Représentation schématique de la structure interne de la zone de mélange et de
son profil moyen. La variable z est une coordonnée spatiale caractéristique du systeme.

Pour que I’hypothese de flammelettes s’applique, il faut que le rapport §z /Ay soit faible.
L’ordre de grandeur de §z est supposé proportionnel & I'inverse de la moyenne du gradient de

la fraction de mélange ‘W )
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8y A ‘W‘_l - @ (2.83)

ol Y est la dissipation scalaire moyenne. De son c6té, 'ordre de grandeur de Ay est propor-
tionnel a l'inverse du gradient de 7 (Ay ~ |VZ|_1). En admettant que y soit calculée a partir
de la formule 2.32, nous obtenons,

Sz Az |cpkzl,
A—Z~|VZ|/ Ay (2.84)

avec léchelle intégrale [, = k%/%/e. La valeur rms ("root mean square”) de la fraction de
mélange 7’ est d’ordre 1 lors de la formation du mélange et la constante C'p vaut en général 2.
Nous supposons aussi que |VZ|_1 est de lordre de I’échelle intégrale [;. Nous obtenons
finalement,

1
2~ Re, ? (2.85)

avec le nombre de Reynolds turbulent Re; = kl/zlt/y et v~ D.

Pour un systeme ot Re; est élevé, 'approche de flammelettes est valable. C’est le cas en
général des moteurs & combustion interne. Dans la section 4.3.4, nous allons voir que dans un
systeme ot Re; = 100, ’hypothese fondamentale du modele de mélange par surface de contact
est en effet respectée,

Wy = Ve, 2 (2.86)
avec V., constante sur toute I’épaisseur de la zone de mélange. La variable &, ne représente
pas un taux de réaction mais le taux de mélange (masse mélangée par unité de volume et par
unité de temps) de espece .

Le concept de surface de mélange semble donc bien adapté au calcul du mélange turbulent
dans la chambre de combustion d’un moteur Diesel. Cependant, nous savons déja que la
modélisation des différents termes de I’équation de transport de X, reste intuitive et mérite des
études plus approfondies. Autrement, comme le mélange turbulent est contrélé essentiellement
par la dissipation scalaire, il semble plus raisonnable de travailler directement avec cette
grandeur qu’avec une surface de contact difficile & modéliser. Dans ce cas, la résolution de
I’équation de transport de X, serait remplacée par une équation de transport de y. De plus, x
nous permet de nous affranchir du probleme de la détermination des vitesses de diffusion des
especes a travers la surface de contact V.. En effet la dissipation scalaire est définie a partir
du gradient de la fraction de mélange et contient donc intrinsequement de I'information sur la
structure normale & la surface de mélange. Nous allons voir dans la section 4.3.4 que la densité
de surface de contact a en effet un rapport direct avec la dissipation scalaire.

La flamme de diffusion

Les visualisations de flammes a l'intérieur de la chambre de combustion des moteurs Diesel
(e.g. Heywood [80]) ont pendant longtemps donné I'impression qu’il s’agissait d’une combustion
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volumique. En effet, 'observation directe de la chambre ne permet d’extraire que la combustion
des suies, fortement rayonnante ayant lieu dans des régions ot le carburant se trouve en exces
par rapport a 'oxydant. Dec [81] a montré, a partir d’observations plus fines des zones de
combustion, que ’endroit de plus fort dégagement de chaleur est bien représenté par une surface
plissée par la turbulence, placée autour du combustible gazeux.

L’analyse et I’étude de flammes de diffusion turbulentes a I’aide de la simulation numérique
directe de Van Kalmthout [68] est I’exemple d’un cas ou le concept la surface de flamme de
diffusion trace de maniere fidele la zone de réaction. Dans les configurations étudiées et lorsque
la flamme de diffusion est bien établie, la proportionnalité entre le taux de réaction et la densité
de surface de flamme de diffusion est aussi vérifiée,

G = Vg, Sy (2.87)

avec les V. constantes a l'intérieur de la zone de mélange. Cependant comme pour I’équation
de transport de la densité de surface de contact, la modélisation de certains des termes source
de I’équation de transport de la densité de surface de flamme de diffusion reste a développer et
a valider. De la méme facon, les vitesses de diffusion des différentes especes V;, dépendent de
la structure du mélange et leur détermination n’est donc pas simple.

L’application du modele de flamme cohérente aux flammes de diffusion demande une
meilleure maitrise de I’équation de transport de sa densité de surface, ainsi que la modélisation
des Vjy, en fonction de I’étirement auquel la flamme est soumise.

La flamme de prémélange

Il n’est pas clair que dans un moteur Diesel, la flamme de prémélange issue des différents
points d’auto-allumage puisse étre calculée a partir du modele de flamme cohérente. Il s’agit
d’une flamme de transition entre ’auto-inflammation et la flamme de diffusion établie. Elle se
propage a grande vitesse dans toutes les directions ot il existe du mélange inflammable. Dans la
direction perpendiculaire aux iso-lignes de fraction de mélange, cette flamme relie les différents
points d’auto-allumage. Cependant, elle peut aussi se propager dans la direction parallele a
ces iso-lignes vers des zones trés pauvres et tres riches ou elle finit par s’éteindre (mécanisme
d’établissement des flammes triples étudié et documenté par Domingo et al.[82] symposium et
références dedans). ou Mastorakos et al. [3]).

Nous avons vu, lors de la discussion des mécanismes de formation du mélange au sein de
I’écoulement turbulent, que la structure interne du mélange est fine devant les grandes échelles
turbulentes. 1l semble donc peu probable que la dynamique de la flamme de prémélange, qui se
développe a l'intérieur de cette zone, puisse étre directement fonction de la turbulence comme le
suppose le modele de flamme cohérente. La turbulence participe activement a la formation du
mélange, mais probablement pas a la propagation des flammes issues de "auto-inflammation
(figure 2.17). La validité du modele a surface de mélange dans la description du mélange
turbulent empéche ainsi d’une certaine facon son application aux flammes de prémélange issues
des points d’auto-inflammation.
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Front de flamme

Oxydant (Z=0)

Gaz brules

Flamme de diffusion Z=Zst

Combustion en premelange a l'interieur Combustion premelangee
de la structure de melange (flamme triple) en milieu homogene

Figure 2.17 : Flamme de prémélange se propageant & lintérieur d’une zone de mélange
apres auto-inflammation et flamme de prémélange se propageant dans un milieu turbulent
a richesse constante. L’influence de la turbulence ne se fait probablement pas sentir pendant la
propagation de la flamme & l'intérieur de la zone de mélange de faible épaisseur.

2.5.5 Conclusion

Le modele 3CFM présente donc un handicap important au niveau de la description de la
transition entre auto-inflammation et la flamme de diffusion établie. La description du mélange
turbulent est elle aussi compliquée, méme si le concept de surface de contact semble bien adapté
aux caractéristiques des systemes étudiés. Son application exige la résolution d’équations de
transport de la surface de contact et des concentrations des especes mélangées. De plus, des
vitesses de consommation des différentes especes a travers la surface de contact doivent étre
déterminées. Autrement, la surface de contact et la dissipation scalaire semblent avoir un
rapport entre elles. Or, la dissipation scalaire, au contraire de la densité de surface de contact,
apparait naturellement dans I’équation de mélange (équation 2.29). La logique suggere alors
que la résolution des problemes de mélange turbulent & ’aide de la dissipation scalaire soit plus
précise. Enfin, la liaison entre le mécanisme d’auto-inflammation et le modele 3CFM dépend
intrinsequement du taux de réaction issu du premier. Or, les mécanismes cinétiques d’auto-
allumage communément employés cherchent plutot a bien modéliser les délais d’allumage, ce
qui n’est pas une garantie que les taux de réaction calculés soient exacts.

L’annexe B présente un calcul complet de combustion avec le modele 3CFM dans des
conditions proches de celles rencontrées dans la chambre d’un moteur Diesel. Des tests de
sensibilité du modele par rapport a plusieurs parametres sont effectués. Il est ainsi possible de
mieux comprendre son fonctionnement.
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2.6 Conclusion

Nous avons présenté dans ce chapitre les problemes caractéristiques de chacune des phases de
la combustion dans les moteurs Diesel. Traditionnellement, & chaque étape correspond un type
spécifique de modeles qui tient compte des aspects physiques des phénomenes a modéliser. Nous
avons regardé quelques uns de ces modeles et aussi, la maniere de faire la liaison entre eux.

L’allumage est en général traité a ’aide de schémas cinétiques réduits. Nous avons illustré ce
type d’approche en effectuant des tests aux caractéristiques du fonctionnement du modele a 4
étapes de I'lF'P (congu pour I'allumage du n-heptane). Ces modeles ont I'inconvénient de traiter
le mélange entre le carburant injecté et 'oxydant comme un phénomeéne purement laminaire
(si les valeurs moyennes des concentrations de carburant et d’oxydant dans une maille de calcul
sont non nulles, alors les deux especes sont parfaitement mélangées). La simulation numérique
directe nous a aidé a comprendre que ce n’est pas toujours le cas. Les modeles cinétiques, méme
s’ils sont corrects du point de vu chimique, ne prennent pas en compte la nature tres turbulente
des écoulements dans les moteurs.

Une fois que la flamme est allumée et que "augmentation de la température est importante,
les modeles d’auto-inflammation sont couplés a des modeles de combustion a haute tempéra-
ture. Leur principale caractéristique est le changement d’échelle du probleme. Ces modeles
considerent que la turbulence est le facteur principal de développement de la flamme. Avec des
modeles du type flammelettes, des effets chimiques peuvent aussi étre pris en compte.

La grande difficulté de cette méthode est la liaison entre les deux mécanismes de nature
distincte: L’allumage et la combustion & haute température. Dans la section 2.5, le modele
3CEFM a été présenté. Ce modele, lié a un mécanisme d’auto-inflammation, permet la simulation
de tous les phénomenes physiques importants ayant lieu dans la chambre de combustion d’un
moteur Diesel et aussi de leurs transitions. Cependant, nous avons vu que le modele 3CFM pose
des problemes, autant au niveau de l'interprétation de certains phénomenes physiques ayant
lieu, qu’au niveau de la modélisation de termes des équations de transport de surface.

Le chapitre suivant est dédié a la recherche et a ’analyse d’un modele complet de com-
bustion dans les moteurs Diesel. Nous prétendons ainsi combler certaines des difficultés im-
portantes présentées dans ce chapitre: L’intégration des effets turbulents sur le mécanisme
d’auto-inflammation et la transition entre 'auto-inflammation et la combustion completement
développée, en passant par une phase transitoire de combustion en prémélange.
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Chapitre 3

Modélisation du taux de réaction

3.1 Introduction

Nous avons vu dans le chapitre précédent qu’une des principales difficultés de la modélisation
de la combustion dans les moteurs Diesel est I'impossibilité de traiter la combustion comme
un phénomene global. A cause des échelles caractéristiques tres différentes des phénomenes a
modéliser, la conception d’un modele unique est difficile. Ces différentes échelles correspondent
a des phases distinctes du processus de combustion Diesel:

e La phase de mélange des réactifs suivie de leur auto-inflammation.

o Le développement d’une flamme de prémélange issue des divers points d’auto-allumage,
qui se propage au restant du mélange réactif créé.

e [’établissement d’une flamme de diffusion qui sépare les deux écoulements non réactifs de
carburant et d’oxydant.

Les modeles décrits dans le chapitre 2 montrent que la modélisation de la combustion dans
les moteurs Diesel se heurte en général & deux types de problemes:

e Le traitement du mélange pendant la période d’auto-allumage.

e Le couplage entre les différents modeles utilisés pour chaque phase de la combustion.

Les différentes approches a la modélisation de la combustion Diesel sont décrites dans le
tableau de la figure 3.1. Pour chacune de ces approches, les différents sous-modeles utilisés
dans chaque phase sont présentés. Les parametres responsables de la communication entre
les sous-modeles sont signalés. Chaque approche contient un certain nombre d’équations de
transport additionnelles qu’il faut résoudre par rapport au nombre d’équations de base d’un
code RANS (”"Reynolds Averaged Navier Stokes”). La derniere ligne du tableau correspond au
modele PDFA /CHI qui est proposé dans la deuxieme partie de ce chapitre. Ce modeéle essaie de
résoudre les deux problemes de la modélisation de la combustion Diesel mentionnés ci-dessus.

La premiere partie de ce chapitre est dédiée a I’étude et a la compréhension du mélange
turbulent. Dans le chapitre précédent, nous avons signalé son importance lors de l'auto-
inflammation et de la combustion en diffusion. Pendant la phase d’auto-inflammation, les
réactions chimiques ne peuvent avoir lieu que si les réactifs sont mélangés. Le mélange turbulent
controle aussi le taux de réaction associé a la flamme de diffusion qui sépare 'oxydant du
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carburant. C’est le taux auquel ils se rencontrent qui détermine l'intensité de la réaction
chimique. Dans le modéle 3CFM, le mélange turbulent a été pris en compte a ’aide d’une surface
de mélange (surface de contact). Dans la section suivante, la définition d’espéce mélangée est
abordée, ainsi que d’autres approches possibles pour sa modélisation en vue de son introduction
dans des modeles de combustion Diesel.

Dans la deuxieme partie du chapitre, un modele complet de combustion Diesel est proposé
(modele PDFA/CHI). Ce modele tient compte du mélange turbulent lors des phases d’auto-
inflammation et d’établissement de la flamme de diffusion. Pour cela, une approche a pdf
présumeées est utilisée. Lorsque une flamme de diffusion s’établit et que la chimie s’approche
de I’équilibre, le modele transite vers une formulation algébrique du type flammelettes décrite
dans la section 2.4.3.
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3.2 Meélange turbulent non réactif

Au sein d’un écoulement laminaire, le seul mécanisme de mélange entre les différentes especes
est la diffusion de masse due a leur viscosité caractéristique. Lors de la modélisation de ce
type d’écoulement, si dans une maille de calcul des especes différentes se retrouvent, alors il est
certain que ces especes sont présentes au méme instant et au méme endroit. Elles sont donc
mélangées dans le sens ou elles peuvent réagir chimiquement.

Dans le cadre d’une modélisation de premier ordre! d’un écoulement turbulent, nous ne
disposons a chaque pas de temps que des valeurs moyennes des grandeurs calculées. Rien ne
nous est donc dit concernant 1’état instantané de ’écoulement. Le fait d’avoir dans la méme
maille des concentrations moyennes de deux especes différentes de zéro n’implique donc pas qu’a
un instant donné elles soient mélangées (figure 3.2). Si I'intensité des fluctuations turbulentes
de concentration est assez forte, le mélange peut méme ne pas exister dans la maille. Aussi,
I'information sur les moyennes ne dit rien sur la maniere dont les especes sont distribuées dans
la maille (leurs gradients ne sont pas connus a ’échelle de la maille). Davantage d’information

est donc nécessaire. L’objectif de cette section est la compréhension des mécanismes de mélange
turbulent et de la maniere dont ils peuvent étre modélisés.

Oxyd. non mél.

2. | Mélange F+O

— Concentrations

moyennes égales — Taux de réaction
mais dépend de la
<YE 1>=<Yg,> guantité de mélange

<YO,1>=<YO,2>

Figure 3.2 : Distribution des réactifs dans une maille de calcul. La concentration moyenne ne
suffit pas & la description de la structure et de la quantité de mélange.

3.2.1 Grandeurs étudiées et procédure

La moyenne du produit des concentrations des réactifs F' et O permet I’évaluation du mélange
turbulent dans le domaine de calcul. Une équation de transport de YY) est écrite et modélisée.
La valeur de YzYp indique en moyenne, olt F et O sont présents au méme endroit et au méme
instant. Une valeur locale faible de YYy par rapport & sa valeur maximale indique qu’a cet
endroit il existe bien du carburant et de 'oxydant qui sont mélangés mais que la concentration
d’au moins un des réactifs est faible.

' Modélisation de premier ordre signifie que seules les valeurs moyennes des différentes variables de écoulement
sont calculées.
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L’équation de transport de YrYp dans un écoulement turbulent non réactif, a densité
constante s’écrit,

0 —— J 0 ————
T —YpYo + . —uYrYo + G—kuk (YrYo) =
o [ 0 OVp 0V VIOV,
8$k (DakaFYO) 2D awk awk - 2D awk awk (3'1)

L’utilisation de cette équation pour des calculs de mélange dans un code moyenné implique

la modélisation des deux termes inconnus u}, (YrYo)' et 2D—L qui représentent respective-
ment des corrélations de deuxieme ordre entre les ﬂuctuatlons de la vitesse et des concentrations
des réactifs et entre les fluctuations de concentration des réactifs. Le troisieme terme du coté
gauche de I’équation est modélisé a partir d’une approche classique du type gradient, a ’aide
d’un coefficient de diffusion turbulente,

- g —
ul (YrYo) = Dta—mYFYO (3.2)

L’ensemble des deux derniers termes du c6té droit de I’équation représente la dissipation scalaire
moyenne Y. La partie qui correspond aux gradients des fluctuations de concentration est aussi
inconnue et doit étre modélisée. Sachant que dans un écoulement non réactif, les concentrations
des especes réactives Yr et Yy sont proportionnelles a la valeur de la fraction de mélange 7
définie par I’équation 2.19, (Yr = YpoZ et Yo = Yoo (1 — Z)), nous avons,

IY} Iy YAV
2D (8$k 8$k) —2D (awk awk) (33)

Le terme de droite de ’équation 3.3 est la partie fluctuante de la dissipation scalaire définie
dans I'équation 2.32. Nous avons vu que ce terme est en général modélisé en supposant que
la dissipation de la grandeur scalaire étudiée est proportionnelle & la dissipation de ’énergie
cinétique turbulente:

X/ YY)

ok =Cp (3.4)

ot YY), = YrYo — YiYp. Il s’agit du méme type d’approche que celle utilisée dans la
modélisation de la partie fluctuante de la dissipation des scalaires conservés (équation 2.32).

3.2.2 Modeles pour le calcul de la fraction des espéces prémélangées

Le calcul des fractions de carburant et d’oxydant effectivement mélangées fait ’'objet du travail
de modélisation du mélange turbulent. Pour le faire, il faut:

e Définir ce que sont les fractions de carburant et d’oxydant effectivement mélangées.

e Concevoir un modele, capable & partir de Yr, Yy et de YrYp, de fournir les fractions
mélangées de carburant Y, et d’oxydant Y.
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Définition d’une variable caractérisant le prémélange: Y,

Pour déterminer quelles sont les quantités de carburant et d’oxydant qui sont effectivement
mélangées, nous allons considérer que le carburant et 'oxydant sont mélangés lorsque les deux
especes existent en moyenne, au méme endroit et au méme instant et que leur rapport est
compris dans des bornes de richesse prédéfinies. La richesse ¢ est définie par,

b= r% (3.5)

ou r est le rapport massique stoechiométrique entre 'oxydant et le carburant.

I est plus courant et plus pratique dans les études de mélange turbulent d’utiliser la fraction
de mélange Z a la place de la richesse [83]. La fraction de mélange 7 est définie algébriquement

en fonction des concentrations de carburant et d’oxydant. Pour un écoulement non réactif, ou
Yr = YF,OZ et Yo = Y070 (1 — Z),

~ Yro Z 5.6
p=r %—1 _ 7 (3.6)

La concentration moyenne d’une espéce prémélangée présente sur un point [zg, yo] est alors
calculée comme la moyenne sur un ensemble de N réalisations des concentrations instantanées
de cette espece, conditionnée par le fait que la fraction de mélange instantanée soit comprise
dans les bornes d’inflammabilité Z; et 25,

N
> Yi(wo,yolZ1 < Z < Zy) (3.7)

=1

1
Yy (2o, y0) = N

Modélisation de la variable de prémélange: Y,

Nous proposons ici deux modeles algébriques pour calculer la concentration de carburant
(¢ = F) prémélangé. Le premier part de I’hypothése que la concentration moyenne de
carburant prémélangé est proportionnelle & la concentration moyenne locale de carburant. Cette
proportionnalité est décrite par un coefficient de mélange C),.; défini par YrYy normalisé par
sa valeur maximale locale (sur le point de calcul) possible, le produit [Yr Yo],

YrYo
Crg = 2= 3.8
=Y (3.8)
Y, = Chna Yr (3.9)

Veynante [84] a proposé un deuxieme modele pour la détermination de la concentration des
especes prémélangées. En considérant que le mélange une fois formé est homogene, il est possible
d’écrire que,

Yo, Yo = YrYo (3.10)

F

En supposant que la richesse du prémélange est égale a la richesse calculée a l'aide des

concentrations moyennes (Y,,./Y,, = Yr/Yp), une expression pour Y, est obtenue en fonction
de Yr et de YrYp,
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Y, = ?YFYO (3.11)

ce qui est équivalent a dire que Ypp = Yr/Choai. Les deux modeles sont done fondés sur le
meéme concept.

Il est important de noter que dans un probleme de combustion, seul le domaine de fraction de
mélange (richesse) ou le mélange est inflammable est significatif. Une information additionnelle
sur la fraction de mélange doit donc étre apportée a la définition de C,.;. Son application aux
calculs du prémélange ne sera effectuée que sur le domaine de fraction de mélange inflammable.
Ce domaine dépend du carburant utilisé.

3.2.3 Détermination des pdf de mélange

Jusqu’ici, nous n’avons étudié que le champ de mélange moyen YrYp a l'aide duquel nous
avons essayé de déterminer algébriquement les fractions de réactifs mélangés. Pour cela, nous
avons écrit une équation de transport de YrYp et nous avons étudié la fermeture des termes
de corrélation d’ordre supérieure a 1 qui apparaissent dans cette équation. Ceci a aidé a la
compréhension du concept de mélange turbulent ainsi que de son importance. Les modeles
algébriques proposés pour calculer Y,, ont mis en évidence la différence entre le mélange
moyen YpYp et le mélange calculé & partir des concentrations moyennes de réactifs Yp
et Yo. Il existe cependant un moyen de calculer la concentration d’une espéce mélangée
en s’affranchissant de I'utilisation de modeles algébriques. Les Y., peuvent étre calculées
directement & partir de leur définition (équation 3.7), dans le cas o la distribution de probabilité
de la fraction de mélange est connue,

Z3
Y, =Y (Zi < Z < Z3) = /Z Y (2) P (2)dZ (3.12)

ou P (Z) est la fonction densité de probabilité associée a la fraction de mélange 7. La
distribution de probabilité de Z, ensemble avec les informations déja connues sur les champs
moyens, implique la connaissance compléte de la structure du mélange a chaque point de
I’écoulement.

Si les pdf de la fraction de mélange peuvent étre calculées en fonction de grandeurs connues,
obtenues lors des calculs moyens (méthode des pdf présumées présentée dans la section 2.3.4),
alors les fractions des especes prémélangées peuvent aussi étre déterminées.

Il est aussi intéressant de noter que dans un probleme avec réaction chimique, pendant ’auto-
inflammation (faible variation de la température et faible consommation des réactifs), le taux
de réaction ne dépend que des fractions massiques de carburant et d’oxydant. Il peut donc étre
déterminé en fonction de la fraction de mélange et de sa fonction densité de probabilité,

o= /1 O (Z,T = Cte) P (%) dZ (3.13)
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L’application de la méthode & pdf présumées décrite dans la section 2.3.4 demande la
connaissance des deux premiers moments de la variable aléatoire utilisée: La moyenne et
la variance de la fraction de mélange. La moyenne de la fraction de mélange est obtenue
algébriquement a partir des concentrations moyennes des espéces réactives (équation 2.19).
Dans la section 2.3.4 nous avons présenté I’équation de transport de la variance de la fraction
de mélange, ainsi que la maniere dont ses termes source sont modélisés. L’étude effectuée en
début de cette section concernant la fermeture de ’équation de transport de Yz Yo est extensible
A I’équation de transport de Z’2. Les deux équations ont la méme nature. Comme suggéré dans
la section 2.3.4, Z et Z/? permettent la détermination des différents parameétres d’une pdf
présumée de 7, qui en général est une fonction § (équations 2.34, 2.35 et 2.36).

3.2.4 Conclusion

L’importance de la quantification du mélange entre les especes réactives au sein d’un écoulement
turbulent a été mise en évidence. Les approches classiques & la modélisation de la combustion
Diesel considerent que deés que les concentrations moyennes des réactifs dans une maille
de calcul sont non nulles, alors ces réactifs sont completement mélangés et peuvent réagir
entre eux (comme s’il s’agissait d’un écoulement laminaire). Nous avons montré que dans
un écoulement turbulent, il faut prendre en compte les fluctuations des concentrations pour
pouvoir déterminer les quantités effectivement mélangées. Le prémélange a donc été défini
et des modeles algébriques ont été proposés pour calculer les concentrations de réactifs qui
peuvent réagir. L’étude a abouti sur une méthode a pdf présumées de la fraction de mélange,
ol les quantités mélangées sont calculées de facon naturelle. Quelle que soit la méthode utilisée
pour le calcul du mélange turbulent, une équation de transport additionnelle doit étre résolue.
En effet, le champ moyen des différentes variables ne suffit pas & la description du mélange
turbulent. Celui-ci est intrinsequement lié au champ turbulent et donc, des informations sur la
partie aléatoire de ce champ doivent étre utilisées.

La section suivante traite le cas du mélange turbulent réactif. Un modele de combustion
qui tient compte des quantités mélangées est proposé. La validation et le test des méthodes
proposés (pour les modeéles non réactifs et réactifs) sont effectués dans le chapitre 4.
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3.3 Meélange turbulent avec combustion: Modélisation

3.3.1 Introduction

Nous avons vu que le mélange turbulent peut étre décrit a partir de fonctions densité de
probabilité de la fraction de mélange. Ces fonctions peuvent étre présumées a partir des
variables caractéristiques de I’écoulement moyen plus la variance de la fraction de mélange.
Nous cherchons dans cette section a formuler un modele de combustion qui tienne compte des
caractéristiques du mélange pendant les processus d’allumage et d’établissement d’une flamme
de diffusion. Pour cela, nous proposons un modele d’auto-inflammation a pdf présumées qui
integre les effets de la réaction chimique (consommation des especes et dégagement de chaleur)
et les effets du mélange turbulent.

L’équation de transport de la fraction massique moyenne d’une espéece ¢ (Y;) dans un
écoulement réactif a densité variable est,

opY: OpupY; 0 v\ -
Pri L 9P C 5Dyl — & (3.14)
Jt awk 8$k 8$k

ou Dy est un coefficient de diffusion turbulente calculée a I’aide des parametres turbulents, par

exemple du modele k£ — ¢ et w;, le taux de réaction instantané par unité de masse, est calculé

par une formule d’Arrhenius d’ordre 1 par rapport aux especes réactives 7 et j:

w; = pAY;Y; exp (=1,/T) (3.15)

Le parametre A est un facteur pré-exponentiel de dimensions s~! et T, est la température
d’activation de la réaction chimique.

3.3.2 Formulation du modele PDFA

Nous présentons ici un modele appelé PDFA fondé sur une approche pdf présumées, couplée a
une méthode asymptotique pour prévoir la structure des zones de réaction diffusives [20, 60].

Le taux de réaction moyen pendant la phase d’auto-inflammation est modélisé a ’aide d’une
fonction de densité de probabilité qui permet d’inclure dans le calcul du taux de réaction
moyen les effets aléatoires caractéristiques des champs turbulents. L’expression exacte du taux
de consommation moyen d’une espece ¢ est

G = /+°o o (X) P (X) dX (3.16)

ou X est le vecteur contenant toutes les variables de I’écoulement dont le domaine peut varier
entre —oo et 400 et P (X) est la fonction densité de probabilité jointe de ’ensemble des
variables X.

Parmi les variables qui composent le vecteur X, celle qui représente I’état du mélange
entre deux especes F' et O a un instant et une position donnés est la fraction de mélange
Z (équation 2.19). La fraction de mélange ainsi définie varie entre 0 et 1 et est un traceur de
la quantité de carburant présente dans le systeme. Elle équivaut a la concentration massique
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de I’ normalisée par la valeur Ygg si I’écoulement est non réactif. La fraction de mélange
apparait naturellement dans un probleme de mélange ou de combustion a travers une flamme
de diffusion ou, comme situation limite, les deux especes réactives sont parfaitement séparées
I’une de 'autre.

Pendant 'auto-inflammation, le modele proposé ici suppose que w; peut étre exprimée en
fonction de la fraction de mélange Z et d’une variable d’avancement de la réaction (a définir) c,
telle que,

5= /lw (Z.¢) P(Z,¢) dZ de (3.17)

Le fait d’exprimer le probleme de 'auto-inflammation en fonction de deux variables, Z et
¢, est caractéristique de la résolution de problemes d’allumage et de stabilisation de flammes
de diffusion [16]. La variable Z sert a définir I’état du mélange entre les réactifs, tandis que ¢
indique quelle fraction des réactifs mélangés a déja brilé. Pour les deux situations limites de
la flamme de prémélange en milieu homogene et flamme de diffusion pure a chimie infiniment
rapide, une seule variable suffirait a décrire le systeme. Dans le premier cas, Z serait une
constante, tandis que dans la deuxieme situation, ¢ n’aurait pas de signification. Les modeles
d’auto-inflammation a deux variables fondés sur le concept des pdf présumées ne sont donc
pas nouveaux (cf. le modele de Zhang et al. [15] présenté dans la section 2.2.4). Janicka et
Kollmann [85] ont utilisé ce méme formalisme & deux variables pour la modélisation d’une
flamme de diffusion Hs-Air. Les différences entre ces modeles sont dues a la facon dont les
variables de I’écoulement sont exprimées en fonction de Z et de ¢, ainsi qu’a leur relation avec

les pdf.

Détermination de la variable d’avancement ¢

Nous sommes amenés a construire une variable d’avancement qui tienne compte de I’évolution
de la réaction chimique en fonction du mélange. Pendant la phase de mélange avant 'auto-
inflammation, si les réactions chimiques sont caractérisées par une forte énergie d’activation, la
consommation des réactifs, ainsi que I’évolution de la température sont négligeables. La variable
d’avancement a définir doit alors étre proche de zéro. Au contraire, quand la flamme de diffusion
est établie et le régime de combustion atteint I’équilibre chimique, la variable d’avancement
approche de 1. Elle indique donc, pour une fraction de mélange fixée, quelle fraction des réactifs
mélangés avant "auto-inflammation a été consommeée entre cette phase et ’établissement de
la flamme de diffusion. Nous devons pouvoir construire la variable d’avancement a partir
des différentes courbes d’évolution des réactifs ou de la température dans ’espace Z. Dans
un premier temps, a titre d’exemple, nous concevons ¢ a partir des trois variables suivantes
représentées sur la figure 3.3:

e La quantité effective de carburant qui est présente dans le domaine de calcul (Yr).

e Sa valeur si I’écoulement était non réactif (Y e ):

Yrmer = YroZ (3.18)

e Sa valeur lors d’une réaction chimique en équilibre (Yr,). Si nous considérons que la
flamme a ’équilibre est infiniment mince (lamme de Burke-Schumann),
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0 si Z < Zg

Yie, = {YF,O ?:gf S 7> 7, (3.19)

Zs est la valeur de Z calculée quand la proportion entre F' et O est stoechiométrique
(quand rYp = Yp).

B
1.0 : ‘
------------ Ye e
08 v [Melangs -~
Flamme de diffusion |
0.6 - (equilibre) |
v 7 M..
047 Flamme de diffusion
(chimie inf. rapide)
Trajectoire supposee des
flammes de premelange
1

0.8 1.0

Figure 3.3 : Variation de la concentration massique de I'espece F' en fonction de la fraction de
mélange Z; évolution effective (Yr), mélange pur sans combustion (Yr e = ¢ = 0) et équilibre
chimique avec chimie infiniment rapide (Yp., = ¢ = 1). Condition limite: Yro =1

Nous supposons donc que 1'oxydant et le carburant se mélangent sur la droite [AMB] avant
de s’auto-allumer et de briler en prémélange le long de [MP]. La combustion se poursuit alors
en diffusion le long de [AZ,B]. Si ’hypothése de non existence de diffusion différentielle entre
les especes chimiques est valable, alors la combustion a en effet lieu a Z constante.

Une variable d’avancement peut alors étre écrite:?

o YFimel (Z2) = Yp (Z)
YF,mel (Z) - YF,SQ (Z)

(3.20)

En réalité, avec les hypotheses concernant la distribution de ¢ que nous avons faites, c’est sa
valeur moyenne ¢ qui nous intéresse. Elle est calculée en supposant que,

(3.21)

- Yemel =YF \ __ _ YEme (Z) = Yr _
YF,mel - YF,eq YF,mel (Z) - YF,eq <Z>

2Cette définition a le mérite d’étre simple mais elle n’est pas unique. Elle suppose implicitement que la
combustion du prémélange se fait & Z = Ct.. Cette hypothese a été constatée par Poinsot et al. [86].
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Détermination de la pdf de ¢

La résolution de ’équation 3.17 demande la connaissance de P (7, ¢). Des hypotheses simpli-
ficatrices peuvent étre effectuées de maniere a résoudre ce probleme. En considérant d’abord
que les variables Z et ¢ ne sont pas statistiquement corrélées et ensuite que ¢ est homogene
dans la maille de calcul et égale a sa valeur moyenne ¢, alors P (7, ¢) peut s’écrire,

P(Zc)=P(Z)6(c—7) (3.22)

ot 0 (c—¢) est la fonction de Dirac, centrée sur le point ¢ = ¢. Dans le cas du modele
d’auto-inflammation de Zhang et al. [15] qui utilise aussi ce genre de formalisme a deux
variables, ¢ est par définition indépendant de Z, car les différents termes utilisés dans son
calcul résultent de I'intégration des Y; dans 'espace Z. Dans une version évoluée de ce modele
due & Chang et al. [87], la pdf de ¢ est représentée par une fonction 3 (comme la distribution
de 7). Dans ce cas, soit des hypotheses sont effectuées pour modéliser la variance de ¢ a partir
de sa valeur moyenne, soit une équation de transport de ¢/2 est écrite et résolue. La pdf de
¢ utilisée dans le modele de Janicka et Kollmann [85] est une pdf trimodale avec des pics en
c=0,c=1let c=rc,

P(c)=a1(c)+ azd(c—¢)+azd(c—1)

A nouveau, la variance de ¢ doit étre calculée de maniere a connaitre les trois parametres aq,
ay et a3 associés i cette distribution.

Modéle PDFA: Le taux de réaction moyen

L’expression du taux de réaction moyen s’écrit alors,
~ 1
w; = / p(Z,e)AY, (Z,e)Y; (Z,¢)exp (—T1,/T (Z,¢)) P(Z) dZ (3.23)
0

avec P(Z) = f3 (Z,ﬁ). Si la variance Z’2 est trés petite, la distribution de Z s’approche

d’une fonction de Dirac centrée sur la valeur moyenne Z = Z. Les variables qui dépendent de
7 sont elles aussi constantes et égales & leurs valeurs moyennes. C’est le cas ol le mélange &
I'intérieur de la maille est parfait. Le taux de réaction peut dans ce cas étre exprimé en fonction
des valeurs moyennes,

w; = pAY;Y, exp (=T,/T) (3.24)

Si ce n’est pas le cas, alors I'intégration de I’équation 3.23 doit étre effectuée de maniere a
déterminer le taux de réaction moyen.

Concentrations et température en fonction de ¢ et de Z

Nous venons d’établir a partir des équations 3.21 et 3.23 les outils permettant de calculer
le taux de réaction moyen pendant la phase d’auto-inflammation. Il faut aussi exprimer les
concentrations Y; et la température 1" en fonction de ¢ et de Z. La définition de ¢ (équation 3.21)
mene a,
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Y; (67 Z) = )/;,mel —cC (Yvi,mel - )/;',eq) (325)

De la méme facon, ¢ doit pouvoir étre définie en fonction de la température et donc,

T (E, Z) = Tmel —cC (Tmel - Teq) (326)

ou les expressions de T, et de T, sont respectivement,

Trel (Z) = TF70 Z + TO70 (1 — Z) (3.27)
Too+ 2 (Tas—Too) st 7 < Zy
Ty (7) = i : (3.28)
Tad + 1—Z+; (TF,O - Tad) si Z > Zst
ou T,y est la température adiabatique de flamme de diffusion,
T, 1 Tro+ dToo+ @ Y, (3.29)
ad = — | TFp 00+ =Yrg .
(1+9) Cy

Les expressions 3.25 et 3.26 sont des modeles justifiés par I’hypothese d’une combustion
prémélangée s’effectuant le long de [MP] dans le diagramme de la figure 3.3.

Un exemple de calcul de la variable d’avancement a été donné par I’expression 3.20, complétée
par les équations 3.18 et 3.19. Nous allons voir maintenant que d’autres expressions peuvent
étre utilisées dans cette définition. Il faut toutefois garantir que

Yi (e, 7) = /01 Y: (e, %) P(2)dZ (3.30)

avec Y; (¢, Z) donnée par I’équation 3.25 et ¢ donnée par I’équation 3.21 et que

T (e, 7) = /01 T(c,2) P(%)dZ (3.31)

avec T' (¢, 7) donnée par ’équation 3.26. Il est possible de montrer que les formulations 3.30
et 3.31, associées aux expressions 3.25 et 3.26, sont indépendantes de la forme de la pdf de ¢ si
Z et ¢ ne sont pas corrélées.

3.3.3 Chimie non infiniment rapide

L’utilisation des expressions 3.19 ou de 3.28 dans la définition de ¢ implique que lorsque la
flamme de diffusion est établie, la chimie doit étre infiniment rapide par rapport au mélange
turbulent (lamme de Burke-Schumann). Si la chimie n’est pas infiniment rapide, en restant
toutefois assez rapide pour que ’équilibre chimique existe, ¢ n’atteindra jamais la valeur 1 et
donc, le modele ne convergera pas vers la flamme de diffusion établie. Les concentrations de
carburant et d’oxydant seront dans ce cas non nulles pour 7 = Z,; et la température restera
en dessous de la valeur adiabatique de flamme de diffusion donnée par ’expression 3.29. Sur la
figure 3.3, I’évolution du terme Y., ne suivra pas les droites [A,Z;;,B] mais plutét une courbe



76 3. MODELISATION DU TAUX DE REACTION

du type [A,P’,B]. Cette courbe dépendra du rapport entre les temps chimique et turbulent
caractéristiques des conditions de I’écoulement et du carburant utilisé. Ce rapport correspond
au nombre de Damkéhler.

S’il existe un moyen de calculer le lieu des points [P’] pour une réaction chimique en équilibre
mais non infiniment rapide, il doit étre utilisé a la place de ’équation 3.21. La solution peut
étre I’emploi d’une bibliotheque de flammelettes. Dans le cas de 'utilisation d’une formulation
a chimie simple, cette bibliotheque peut étre obtenue analytiquement. Cuenot [21] présente une
méthode pour effectuer ce calcul, fondée sur 'analyse asymptotique de flammes de diffusion
de Lifan [20]. La forme de la courbe Y, (Z) est déterminée en fonction d’un nombre de
Damkéhler local caractéristique de la flamme, calculé a ’aide des parametres chimiques du
systeme (température d’activation et facteur pré-exponentielle) et de la dissipation scalaire
subie par la flamme,

_ o4 (ps/po)’
(NpoCy) (92027

(14 7)€ exp <_11:ad) (3.32)

ol ¢ est la richesse calculée a partir des concentrations limites,

Yro

=r 3.33
¢ Yoo (3.33)
et £ est le parametre de ’analyse asymptotique,
T2, /T,
¢= Taa/To (3.34)
Q/Cp YF,O

L’indice f indique la position de la flamme (Zf = Zy) et pg est la masse volumique de I'espece
F a la température Tr (. Dans 'expression 3.32, (8Z/8x)?c = Xs/2D. Nous reconnaissons en
X la dissipation scalaire évaluée sur la flamme.

Le profil de température peut alors étre calculé en fonction de Z, de Da et d’une fonction

A1 (€),

T="T,— Da_l/SfchRo (B1+ 8¢) (3.35)
P

ou ( est la variable caractéristique de la zone de réaction, symétrique autour de 7 = Z4

1Da'/? /1
=3 62: (E T 1) (7 — Zy) (3.36)
1
5:2<’f+ﬁ—1 (3.37)
s+l
_Too—Trp
p= 0/C Vi (3.38)

et finalement, [, est la solution de 1’équation différentielle d’ordre 2,
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d2
dc@ _ (ﬁf _ C2) exp {—Da—l/:% (B + 5()} (3.39)
soumise aux conditions limites,
B
E (—OO) =-1
B
e (+00) = +1

L’expression 3.35 est le résultat de la simplification de ’expansion de T dans la zone de
réaction en négligeant des termes d’ordre supérieur ou égal a &2 ou & est petite pour des
grandes énergies d’activation,

T =T, — Da_l/SCQYRO (fﬁl L ESC A+ €26y + ) (3.40)
P

La résolution du systeme d’équations 3.32 & 3.39 permet le calcul de la température T (7)
quand le systeme est en équilibre chimique et donc, le temps chimique est faible devant le temps
turbulent caractéristique. De la méme facon, Yp (7) et Yy () peuvent étre calculées & partir
des expressions suivantes,

Yir = Yio D7 V2 (81 +0) (3.41)

Yo = Yo oD Y€ (51 - ¢) (3.42)

Nous obtenons ainsi des courbes Y;(Z) et T (Z) qui prennent en compte des vitesses
chimiques finies. En particulier, la fonction f (¢) (ou ¢ est fonction de Z) peut étre employée
pour remplacer Yp., (Z) dans le calcul de ¢ (équation 3.21).

3.3.4 Extension du modéle PDFA a un modéle mixte pdf/flammelettes

Le modele PDFA doit pouvoir étre appliqué pendant les phases de mélange et d’allumage des
flammes de diffusion, ainsi que pendant leur établissement. Cependant, des que la flamme de
diffusion s’approche de I’équilibre chimique (situation de flamme établie), plusieurs facteurs
peuvent contribuer a ce que le modele n’arrive plus a suivre le taux de réaction réel:

e Le changement des échelles caractéristiques du probleme. Pendant I"auto-inflammation, le
temps chimique est grand par rapport au temps de mélange. Quand la flamme de diffusion
est établie, les réactions chimiques sont tres rapides et le taux de réaction est controlé par
le taux auquel les réactifs se mélangent.

e La maniere dont le terme Yr ., utilisé dans la définition de la variable d’avancement est
calculé reste approximative (analyse asymptotique décrite auparavant ou calcul a partir
des expressions 3.19). La valeur de ¢ peut s’approcher de 1 sans jamais y parvenir. Dans ce
cas, I’équilibre chimique n’est pas atteint. Il y a donc des chances pour que le mélange soit
surestimé. Comme la température est a ce moment tres élevée et que le taux de réaction en
dépend de maniere exponentielle, un mélange non nul implique un fort taux de réaction,
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probablement lui aussi surestimé. Il est donc de prévoir une grande sensibilité du modele
par rapport a la valeur de la variable d’avancement c.

e A la limite de Burke-Schumann (chimie infiniment rapide) et si ¢ = 1, le modele PDFA
tend vers un taux de réaction nul. Or, nous avons vu dans la section 2.4.3 que le taux
de réaction est non nul dans cette situation et que sa valeur est contrélée par la valeur
de la dissipation scalaire caractéristique des points ol le mélange est stoechiométrique

(Z = Zy).

e Enfin, les méthodes & pdf deviennent en général imprécises des que les gradients des
grandeurs intervenant dans le calcul du taux de réaction sont forts. C’est le cas des
situations de flamme de diffusion établie.

Nous sommes donc devant le deuxieme probleme de la modélisation de la combustion Diesel
mentionné en début de chapitre (le premier concerné la prise en compte du mélange turbulent).
Il s’agit de la conception d’un modele unique capable de traiter des phénomenes physiques avec
des échelles caractéristiques tres différentes. Le probleme de la transition de I'auto-allumage
vers une flamme de diffusion établie reste donc & résoudre. 1l conviendrait de substituer au
modele PDFA un modele adapté aux flammes de diffusion apres les phases d’allumage et de
combustion prémélangée (par exemple, un modeéle de flammelettes). Cependant, il faut gérer
la transition entre les deux. La variable d’avancement semble a priori le parametre idéal pour
passer d’un modele a 'autre.

D’autres grandeurs comme le nombre de Damkdéhler pourraient éventuellement décrire cette
transition. Cependant, des difficultés issues de la non univocité de Da en fonction de la
température empéchent son application. Cet aspect est traité dans ’annexe C ot une analyse
des mécanismes d’allumage et d’établissement d’une flamme de diffusion a ’aide du nombre de
Damkéhler est effectuée.

L’établissement d’une flamme de diffusion est caractérisé, comme il a été vu lors de "analyse
de la figure 3.3, par 'accélération des réactions chimiques de combustion. Des que la chimie
s’approche de I’équilibre, des modeles existent pour déterminer w ;. Nous avons décrit dans la
section 2.4.3 un modele de flamme de diffusion en chimie infiniment rapide, fondé sur le concept
de flammelettes laminaires, présenté par Bilger [16] et par Williams [18] (nous I’appellerons
modele CHI). Malgré sa simplicité, ce modele est adapté au systéeme de combustion Diesel
étudié. En effet, nous cherchons un modele vers lequel le taux de réaction moyen converge,
lorsque la flamme de diffusion s’établit et que la chimie devient infiniment rapide. Le modele
CHI (équation 2.60) ne fait pas intervenir la concentration des especes dans sa formulation,
mais simplement le gradient de la fraction de mélange (par effet de la dissipation scalaire),

- 1, ~ YF,O
WE = ZPstXs
F 2,0 tX tl_Zst

P(Zg)

L’application a la flamme de diffusion d’un modele de flammelettes implique la validité de ce
concept lorsque cette phase est atteinte. Van Kalmthout [68] montre & partir de résultats DNS
que dans certaines configurations la flamme de diffusion, une fois établie, est localement mince
devant les échelles turbulentes. Cependant, il s’agit de configurations physiques particulieres
dont la reproductibilité dans un moteur n’est pas assurée. D’un autre c6té, Dec [68] montre des
visualisations de flammes dans la chambre de combustion dans un moteur Diesel. Ces flammes
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présentent des contours minces et bien définis. La flamme de diffusion dans un moteur Diesel
semble donc en effet, pouvoir étre associée a un phénomene de combustion en flammelettes.

3.3.5 Le couplage PDFA /CHI

Nous proposons un couplage entre les modeles PDFA et CHI faisant intervenir une pondération
entre les taux de réaction calculés par chacun des modeles.® Rappelons que ’objectif final est la
conception d’un modele de combustion Diesel complet et dont le taux de réaction des différentes
especes soit une fonction continue des variables de I’écoulement. En principe la variable capable,
de facon naturelle, de faire la transition entre les deux modeles est la moyenne de la variable
d’avancement ¢. En effet, elle varie entre 0 et 1, la valeur 1 correspondant & une réaction en
équilibre chimique. Nous prétendons donc construire une fonction f (¢) telle que,

wrpns = [1 = f(&)]@ra + f(€) Oraif (3.43)

ol ‘Z)F,al est le taux de réaction moyen calculé avec le modele d’auto-allumage PDFA et ‘Z)F,dif
celui calculé avec le modele de flamme de diffusion établie CHI.

#Ce type d’approche avait déja été proposé par Bilger [16]. Il suggérait la résolution des problémes ot
I’équilibre chimique n’existe pas, par des méthodes a deux variables, capables a elles toutes seules de représenter
P’ensemble du systeme réactif. Une de ces variables était par exemple la fraction de mélange et autre, la
concentration d’une des espéces réactives. Evidemment, il restait a déterminer le taux de consommation moyen
de D’espece réactive. Une des méthodes proposées a cet effet consistait a séparer par exemple la concentration
de carburant Y7 en deux parties, Yr = Yr.eq + Y7 oll Y. est la contribution qui correspond & la chimie en
équilibre infiniment rapide (équation 3.19) et Y7 une perturbation de Yr.q qui n’est pas nécessairement petite.
Le taux de réaction de Yr contient donc une partie correspondant a 1’équilibre chimique, qui peut étre calculée
a travers ’équation 2.60 et une partie modélisant la contribution hors équilibre. Dans le cas que nous avons
étudié, cette contribution peut étre fondée sur le modele d’auto-inflammation & pdf présumées.
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3.4 Conclusion

Les principales difficultés de la modélisation de la combustion dans les moteurs Diesel ont été
signalées. Deux probléemes majeurs se posent: D’abord, le traitement du mélange turbulent
qui conditionne toute la combustion des la période d’auto-inflammation jusqu’a la flamme de
diffusion établie. Ensuite, la nature tres différente des phénomenes physiques qui ont lieu dans
la chambre de combustion avant et apres I'auto-allumage, qui oblige a 'utilisation de différents
modeles et en conséquence, au couplage de ces modeles.

Nous avons commencé par décrire le mélange turbulent non réactif et la maniere dont il peut
étre modélisé. Deux modeles algébriques qui permettent le calcul des quantités mélangées en
fonction de la variable de mélange Yz Yo ont été étudiés. Cependant, du fait que le mélange des
especes réactives dans un moteur soit un phénomene intrinsequement turbulent, ces modeles
algébriques ne semblent pas suffire aux besoins de la modélisation. De plus, leur formulation
oblige la spécification de bornes de richesse d’inflammabilité, fonction du carburant utilisé et
des propriétés thermodynamiques du systeme. Un modele a pdf présumées pour le mélange a
été finalement introduit.

Si le mélange turbulent non réactif peut étre décrit par une approche pdf présumées, il
est logique de croire que la modélisation du processus d’auto-allumage puisse se servir du
méme principe (cette approche a déja été utilisée par plusieurs auteurs [15, 62, 85]). En effet,
pendant cette premiere phase de la combustion Diesel, la consommation des réactifs ainsi
que augmentation de la température sont faibles. L’écoulement est donc presque non réactif.
Un modele a pdf présumées a alors été proposé pour la description des phases de mélange,
d’allumage et d’établissement de la flamme de diffusion dans le moteur Diesel (modeéle PDFA).
Il s’agit d’un modele & deux variables, la fraction de mélange Z qui décrit I’état du mélange
entre le carburant et 'oxydant et une variable d’avancement de la réaction chimique ¢, qui
indique quelle fraction de réactifs mélangés a brilé pendant la période d’auto-inflammation.

Lorsque la flamme de diffusion s’établit et que la température, ainsi que la consommation des
réactifs, deviennent élevées, les hypotheses du modele PDFA sont plus difficiles a vérifier. Un
modele de flammelettes a chimie infiniment rapide est alors proposé pour simuler la derniere
phase de la combustion Diesel (modele CHI). Une fonction de la variable d’avancement cherche
a pondérer les taux de réactions issus des deux modeles de maniere a ce que la transition entre
eux soit continue.

Dans le chapitre suivant, nous essayons de valider les modeles proposés ainsi que leurs
hypotheses de conception. Ceci est effectué a partir de résultats de DNS (simulation numérique
directe). Le modeéle est testé contre deux cas académiques de simulations temporelle et spatiale
avant d’étre implanté dans un code de calcul RANS (”"Reynolds Averaged Navier-Stokes”).



Chapitre 4

Validation des modeles et
comparaisons avec la DNS

4.1 Introduction

Dans le chapitre précédent, un modele complet de combustion Diesel a été proposé. Ce modele
est censé résoudre les problemes majeurs de la modélisation de la combustion dans les moteurs
Diesel: La prise en compte du mélange turbulent pendant la période d’auto-inflammation et
la continuité entre les différents modules utilisés dans la simulation de toutes les phases de la
combustion.

Ce chapitre est dédié a une compréhension plus fine des phénomeénes d’allumage et
d’établissement de flammes de diffusion caractéristiques de la combustion dans les moteurs
Diesel, ainsi qu’a la validation du modele proposé. Cette compréhension passe par I’étude dé-
taillée des zones de réaction dans des configurations représentatives du probleme.

Des études d’allumage et d’établissement de flammes de diffusion pour des géométries et
des configurations simplifiées ont été effectuées par exemple par Mastorakos et al. [3] et par
Van Kalmthout [68] en utilisant la simulation numérique directe (DNS) ou par Linan [80],
Linan et Crespo [4] ou Linan et Williams [88, 89] a ’aide d’études asymptotiques de flammes de
diffusion laminaires. Ici, des calculs DNS d’établissement de flammes de diffusion turbulentes
de Van Kalmthout [68], sont exploités dans le cadre d’une collaboration CRCT (Centre de
Recherche pour la Combustion Turbulente). Les résultats des modeles proposés sont aussi
comparés & des calculs DNS de Mastorakos d’allumage de flammes de diffusion réalisés & I'IFP.

La simulation numérique directe est un outil tres puissant pour étudier les écoulements
turbulents [90]. Les équations instantanées de Navier-Stokes sont résolues numériquement pour
toutes les échelles de I’écoulement turbulent, sans qu’aucun modele ne soit utilisé pour les
décrire. Des schémas numériques d’ordre élevé concernant les discrétisations spatiale (ordre 6)
et temporelle (ordre 3) permettent une grande précision de calcul. L’inconvénient majeur reste
la taille des domaines étudiés. La taille des mailles les plus petites doit étre inférieure aux plus
petites échelles de la turbulence, tandis que la dimension du maillage doit pouvoir couvrir les
plus grandes échelles. Un trés grand nombre de mailles doit en conséquence étre utilisé, ce qui
implique un petit domaine de calcul.

81
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Trois études paralleles sont effectuées dans ce chapitre:

e [’observation des résultats DNS, qui permet I’évaluation qualitative du comportement
physique du systeme. La maniere dont ces résultats sont interprétés sert de base a la
formulation des modeéles.

e Des études de diagnostic des résultats DNS qui aident a vérifier les hypotheses derriere les
modeles.

e Une étude quantitative de validation des modeles proposés, qui compare leurs résultats
avec ceux des simulations DNS.

Dans la premiere partie de ce chapitre, les différents calculs DNS utilisés sont présentés.
Ensuite, les différents modeles de mélange présentés dans la section 3.2 sont testés. Des calculs
sont aussi effectués concernant le modele de mélange a surface de contact qui integre le modele
de combustion Diesel 3CFM (section 2.5). Enfin, nous allons étudier et tester les hypotheses
de conception, ainsi que les résultats obtenus avec le modele PDFA /CHI.
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4.2 Résultats de simulation directe mis a disposition

4.2.1 Couche de mélange spatiale: Données de Van Kalmthout

Les premiers calculs de simulation numérique directe, par rapport auquel les modeles de
mélange, ainsi que les hypotheses du modele PDFA /CHI et ses résultats sont testés, représentent
une couche de mélange non cisaillée entre deux especes initialement non prémélangées (F,
carburant et O, oxydant). Les simulations sont bidimensionnelles, x étant la direction de
’écoulement moyen et y sa direction perpendiculaire (figure 4.1). Les conditions des simulations
sont les suivantes:

e Pendant la durée des simulations, les deux especes sont introduites dans le domaine de
calcul a la méme vitesse, (constante pendant les simulations), comme indiqué par les fleches
de la figure 4.1. Les deux écoulements sont turbulents, le spectre de fluctuations contrélé
a l’entrée du domaine (Van Kalmthout [68]).

e 8400 réalisations spatiales d’une simulation de mélange non réactif (¥ et O sont a la méme
température) sont disponibles. Le nombre de Reynolds turbulent initial de cette simulation,
défini par Re; = u'l;/v est Re; = 104.6. Cette valeur ne décroit pas beaucoup le long de
la simulation.

e 1000 réalisations spatiales de trois simulations avec interaction flamme turbulence (mélange,
auto-allumage et établissement d’une flamme de diffusion) sont aussi disponibles. Chaque
simulation correspond a un nombre de Reynolds turbulent initial différent. Cas 1: Re; =
201.4, Cas 2: Re; = 104.6, Cas 3: Re; = 310.0. Les bases de données qui correspondent a
ces trois simulations ont été complétées dans le cadre de ce travail.

o Les deux especes ont les mémes diffusivités moléculaire et thermique,

A
pCyD

Le = =1

e Dans les cas réactifs, 'espece O est chaude par rapport a 'espece F. L’oxydant agit donc
comme source de chaleur servant a amorcer la réaction chimique d’auto-allumage.

e La longueur adimensionnelle! du domaine d’observation est, dans le cas non réactif
Lt = 2.75 et dans le cas réactif LT = 10.0. Les résultats sont pris respectivement entre
T =0.75 et o™ = 3.5 (calcul non réactif) et ™ = 1.5 et 2™ = 11.5 (calcul réactif).?

e [’écoulement moyen est supersonique et stationnaire. La vitesse adimensionnelle moyenne
est dans le cas non réactif UT = 1.3 et dans le cas réactif UT = 3.0. Le fait que les simula-
tions présentées soient supersoniques ne limite pas leur utilisation. En effet, ’écoulement
n’est pas perturbé par des ondes de choc ou d’autres phénomenes caractéristiques d’un
écoulement supersonique. L’interaction recherchée entre une flamme et un champ turbu-
lent n’est donc pas affectée. Comme dans un écoulement supersonique l'information ne

'Les équations résolues dans le code NTMIX 2D, avec lequel les calculs DNS ont été effectués, sont écrites
dans leur forme adimensionnelle. Le symbole + indique des variables sans dimensions.

’La longueur adimensionnelle L7 est calculée par rapport & une longueur de référence (L+ = L/Lref)7 ou Lyey
est déterminée & partir du nombre de Reynolds acoustique choisi pour le probléeme Req. = (a L/l/)ref = 10000 (a
est la vitesse du son dans les conditions de référence). Dans les calculs présentés, 1’état de référence choisi (ref)
est celui de lair & la température initiale du carburant. Des détails sur ’adimensonalisation des différentes
grandeurs intervenant peuvent étre retrouvés dans la thése de Van Kalmthout [68].
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peut pas remonter ’écoulement, cette étude est équivalente a une simulation 1D tem-
porelle. Les raisons de 'utilisation d’une simulation DNS supersonique sont présentées
dans la section 4.6.1.

Z=0
Oxydant
Carburant

Z=1

Figure 4.1 : Domaine de calcul. Iso-contours de 7 (trait épais), Z=0.25, Z=0.5, Z=0.75 et de
vorticité (trait normal), d’aprés Van Kalmthout.

4.2.2 Couche de mélange temporelle: Données de Mastorakos

Les résultats du modele PDFA /CHI sont aussi testés par rapport a un calcul DNS de couche
de mélange temporelle qui simule "auto-allumage et 1’établissement d’une flamme de diffusion
entre du carburant froid et de l'oxydant chaud séparés a l'instant initial. 11 s’agit d’une
simulation bidimensionnelle, non stationnaire, avec une turbulence décroissante. La figure 4.2
représente le champ de vorticité dans le domaine de calcul a un instant donné, associé aux
iso-lignes de fraction de mélange. Il faut noter que méme si instantanément, il s’agit d’un calcul
bidimensionnel, en moyenne I’écoulement est 1D. Il existe une direction homogene (direction
y1 paralléle au champ initial de fraction de mélange) selon laquelle les moyennes des différents
parametres sont calculées. Dans les simulations spatiales et stationnaires, cette direction est le
temps (les moyennes sont calculées & partir des différentes réalisations du méme écoulement au
cours du temps). Le grand nombre de réalisations disponible dans ce cas permet d’ailleurs un
calcul statistique de meilleure qualité que celui qui est possible avec la simulation temporelle.

La figure 4.2 montre que dans ce systéme, la turbulence agit non seulement sur le plissement
de la structure de mélange, mais aussi sur I'intérieur de cette structure (variation de la distance
entre les iso-lignes de fraction de mélange). Nous pouvons observer que sur les zones de forte
courbure, le gradient de la fraction de mélange diminue, tandis que sur les régions non courbées,
ce gradient est fort. L’influence de la turbulence sur 'auto-inflammation et I’établissement d’une
flamme de diffusion, lorsque la structure interne de la zone de mélange est changée, peut ainsi
étre évaluée a partir de la présente étude.

La figure 4.3 montre le taux de réaction et les iso-lignes de la fraction de mélange dans
le domaine de calcul a deux instants différents (respectivement, pendant I'apparition de la
premiére hausse importante du taux de réaction et lorsque la flamme de diffusion est établie).
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x+ Carb. (Z=1) Oxydant (Z=0)

Figure 4.2 : Domaine de calcul. Iso-contours de 7 (trait épais) et de vorticité (trait normal).
Calcul effectué & Reynolds turbulent initial Re; = 211.0. Les longueurs adimensionnelles selon
z et ysont LT = L;’ =4.0.

Il est important de noter 'influence de la turbulence sur la structure interne de la zone de
réaction et sur le taux de réaction caractéristique de la flamme de diffusion.

j node
j node

0.065
0.055

50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
i node i node

Figure 4.3 : Taux de réaction et fraction de mélange instantanés: Lors de "auto-inflammation
et flamme de diffusion établie.
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4.3 Validation des modeles de mélange non réactif

Dans la section 3.2 des modeéles pour calculer le mélange entre deux especes dans un écoulement
turbulent non réactif ont été proposés. Les résultats DNS de couche de mélange spatiale non
réactive, issus des simulations présentées ci-dessus, vont servir au test et a la validation de ces
modeles.

4.3.1 Equation de transport du mélange moyen YrYy

L’étude du mélange turbulent a été fondée sur le comportement et évolution de la variable
YrYo, qui peut étre calculée & partir de son équation de transport (équation 3.1). L’évolution
de YrYp est présentée sur la figure 4.4 pour trois profils du domaine de calcul perpendiculaires

a la direction de I’écoulement moyen.

<Y..Y,> au long de I'ecoulement moyen

0.20 — R —
—— t'=0.7067
rrrrrrr t'=1.1394
t'=1.5721
0.15 - |
N
[e]
> 010 - |
>
Vv
0.05 - |
0.00 : — | .
-0.6 -0.4 0.4 0.6

Figure 4.4 : Evolution du mélange moyen non réactif YrYp en DNS le long du domaine de
calcul (tT = a1 /U™ est le temps adimensionnel).

Les trois courbes montrent que le mélange moyen maximal décroit le long de I’écoulement
mais qu’en méme temps, le mélange diffuse de plus en plus vers les frontieres du domaine. Cette
évolution est due a la maniere dont le profil de mélange est initialisé a 'entrée du domaine de
calcul. Pour des raisons de résolution numérique, le profil initial de concentrations de Yz et de
Yo correspond a la solution laminaire de ’équation de transport et de diffusion d’une espece
sans réaction chimique,

ayY; 0 ayY;
=— D 4.1
ot Oz ( ax,) (4.1)
La valeur d’entrée de YrYp a 21T = 968' est donc égale a sa valeur maximale (YrYo ‘xj{ =

(YFYO)%,) qui correspond a la solution laminaire ot I7 et O sont completement mélangés.
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L’aplatissement des profils de mélange ne veut pas dire que le mélange soit détruit (il n’y
a pas de termes de destruction de mélange YrYy dans I’équation 3.1) mais qu’en raison des
fluctuations turbulentes, il y a de moins en moins de probabilité de trouver du mélange au centre
du domaine. En conséquence, les probabilités d’en trouver pres des frontieres augmentent au
fur et a mesure.

Dans cette étude nous avons aussi extrait de la DNS les différents termes de I’équation
de transport de YrYy et vérifié que leur somme est effectivement nulle. Ensuite, et avant de
commencer ’étude de la modélisation du mélange turbulent, le dernier terme de I’équation 3.1,
qui dans un code moyen doit étre modélisé, a été testé par rapport au modele proposé
(équation 3.4).

Fermeture de I’équation de transport de YrYp

Les termes de I’équation de transport de YrYy ont été calculés sur trois profils 2+ = O
(figure 4.5) Les quatre courbes représentées dans chaque graphique montrent les profils suivants:

convection = aixkukYFYO + aixkuz (YrYo)' (4.2)
dif fusion = 0 (DiY Yo ) (4.3)
- 8$k awk Fro '
o OYr dYo YL OY)
d t = 2D 4.4
issipation (89% e + Dor Der (4.4)
bilan = convection — dif fusion + dissipation (4.5)

La dérivée de YrYp par rapport au temps n’est pas représentée, car I’écoulement moyen est
stationnaire.

L’analyse de ces bilans semble montrer que ’équation n’est pas bien fermée, car au milieu
du domaine, le bilan n’est pas nul. 1l s’agit cependant d’un probleme de nature numérique. En
effet, les courbes obtenues sont issues de moyennes calculées par rapport a un certain nombre
de réalisations de 'expérience numérique effectuée. Or, en principe, si le calcul est stationnaire,
au bout d’un certain nombre de réalisations, la valeur moyenne calculée devrait converger
vers la moyenne statistique. Cependant, si la valeur d’une certaine grandeur fluctue beaucoup
entre les différentes réalisations, beaucoup de réalisations peuvent étre nécessaires pour que la
valeur calculée s’approche de la moyenne statistique envisagée. C’est le probleme du terme de
convection. En raison de la tres forte vitesse de I’écoulement moyen, la convergence de ce terme
est difficile et n’est pas obtenue dans les 8400 réalisations calculées. En observant ce qui ce
passe dans des plans + = (. a gauche et a droite du plan N, = 50 (figure 4.6), nous voyons
que pour des plans adjacents, la forme du terme de convection varie beaucoup. Nous avons
donc calculé les termes de convection en chaque plan en faisant la moyenne entre les valeurs
du plan de calcul lui-méme et des deux plans qui lui sont adjacents. Globalement, les résultats
sont améliorés. Des moyennes du terme de convection ont aussi été calculées avec deux plans a
gauche et deux plans a droite et encore une fois, des améliorations ont été observées.

Modélisation du terme de dissipation

Nous avons cherché & représenter le rapport entre le terme de dissipation y exact (équation 3.3)
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Figure 4.5 : Bilan
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Fermeture de I'eq. de transport de <Y .Y > (NX=49) Fermeture de I'eq. de transport de <Y .Y > (NX=50)
0.05 T T T T T T T T T T

0.02

0.00

-0.01

-0.04 - 1
-0.05 - 1
convection convection
diffusion < diffusion
-0.07 - dis. scalaire ) dis. scalaire
o——o hilan o——o hilan
_010 L L L L L _010 L L L L L
-0.6 -0.4 -0.2 0.0 0.2 0.4 0.6 -0.6 -0.4 -0.2 0.0 0.2 0.4 0.6
y y

Fermeture de I'eq. de transport de <Y  _.Y,> (NX=51)
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Figure 4.6 : Fluctuations du terme de convection dans des plans adjacents.
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OV OV

=2D
X 8$k awk

extrait de la DNS et son modele (équation 3.4) et regardé si la proportionnalité présumée entre le
taux de dissipation des fluctuations scalaires [X/m] et le taux de dissipation des fluctuations
de vitesse [¢/k] existe. Les résultats, obtenus pour trois profils ¥ = (., sont représentés sur
la figure 4.7 en fonction de la fraction de mélange moyenne [Z = Y /Y ]. La proportionnalité
entre les deux termes s’établit au fur et & mesure que I’écoulement s’éloigne de I’entrée du
domaine de calcul. Sur un profil 2% proche de la sortie (correspondant & t+ = 1.5721), cette
condition est vérifiée pour une région assez large (entre Z = 0.2 et Z = 0.8). La constante de

proportionnalité Cp de I’équation 3.4 vaut dans cette région entre 3 et 4.

Evolution du rapport  Xpyus/Xmoa
‘ : :

10.0 ‘ ‘ ‘ ‘
8.0 - |
6.0 - N 8
=
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—— t'=0.7067
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t'=1.5721
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Figure 4.7 : Rapport entre la partie fluctuante de la dissipation scalaire et son modele.

En comparant le temps ¢T de séjour du fluide dans le domaine de calcul avec le temps
turbulent caractéristique initial 7,7 = & /kJ, nous obtenons un facteur d’environ 10 entre
les deux (rgf/t* = 10). Ceci nous permet de conclure que trés rapidement, par rapport aux
échelles turbulentes caractéristiques du probleme, le modele permet de retrouver des valeurs
de x proches des valeurs mesurées en DNS. En plus, en début de calcul, méme si le modele
ne représente pas bien la réalité, la partie fluctuante de la dissipation scalaire 2D Z};ﬁj 88};2 est
négligeable par rapport a la partie faisant intervenir les gradients des concentrations moyennes
QD%%. L’importance de y est donc négligeable au début du processus de mélange dans la
configuration étudiée.
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4.3.2 Test des modeles algébriques de mélange

Dans la section 3.2.2, deux modeles de calcul de la concentration des especes mélangés ont été
présentés (équations 3.8, 3.9 et 3.11). Il s’agit de modeles algébriques qui calculent les Y, a
partir des valeurs locales de YrYp, de Yr et de Yp.

Dans la figure 4.8, Le coefficient C,,; défini dans 'expression 3.8 est tracé en fonction de la
coordonnée transverse Y 1. Le fait que, sur les bords du domaine de calcul, C,,; soit proche de
'unité s’explique par la faible valeur des fluctuations de Y7Yp, ce qui implique YrYp ~ YrYp.
Sur les bords du domaine, tout le carburant et tout 'oxydant sont donc mélangés si 'on emploie
cette définition. Nous rappelons cependant que pour que le modele soit complet, il faut définir
des bornes d’inflammabilité (qui dépendent du carburant utilisé).

Evolution du coefficient de melange

10 T \ T T T T T
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206 ]
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04T —— t=0.7067 | |
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t'=1.5721
02 n 1 n 1 n 1 n 1 n 1 n
-0.6 -0.4 -0.2 0.0 0.2 0.4 0.6

y

Figure 4.8 : Evolution du coefficient de mélange le long du domaine de calcul pour trois profils
tt=at/UT.

Les résultats obtenus par comparaison entre les deux modeles et les mesures de DNS sont
présentés sur la figure 4.9. Les mesures sont loin des prévisions effectuées par les deux modeles
proposés. La coincidence entre les résultats de Veynante et de la DNS entre YT = 0et YT = 0.2
est due au choix des bornes de fraction de mélange inflammable utilisés pour la définition
d’espece prémélangée (équation 3.7). En effet, aucun des modeéles n’inclut directement dans
sa formulation ce type d’information. Les relations algébriques proposées pour déterminer
les Y,, ne sont donc pas suffisantes. En choisissant comme définition d’espece prémélangée
Pexpression 3.7, une autre approche doit étre utilisée pour le calcul du prémélange.

4.3.3 Test du modele de mélange a pdf présumées

Dans la section 3.2.3, nous avons décrit la facon dont le mélange turbulent pouvait étre calculé
a partir d’une méthode a pdf présumées. L’hypothese a été faite que les pdf de la fraction de
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Figure 4.9 : Comparaison entre les modeles de Y, et sa valeur calculée en DNS conditionnée
a une richesse variant entre 0.1 et 10.

mélange sont des fonctions 3 qui dépendent de la moyenne et de la variance de la fraction de
mélange (7 et Z'? respectivement).

Sur la figure 4.10, P (Z) mesurée sur trois points différents de I’écoulement est comparée
avec 3 (Z,ﬁ) relative aux mémes points. Z et Z’2 sont aussi mesurés dans la DNS (et pas
modélisés). Un tres bon accord est obtenu entre les résultats de la DNS et les calculs avec les

fonctions §. La pdf de la variable aléatoire Z est donc completement déterminée a partir de
I’écoulement moyen plus une équation modélisée de transport de sa variance Z'2.

Nous avons ainsi une méthode de détermination de la quantité d’especes prémélangées (Y),,)
présentes dans le domaine de calcul (équation 3.12). La figure 4.11 montre la comparaison
entre Y, calculée en DNS (équation 3.7) et modélisée a l’aide de la fonction 3 pour différentes
valeurs de richesses limites de mélange. De bons résultats sont ainsi obtenus.

4.3.4 Test des hypotheses du modeéle de mélange a surface de contact

Nous avons vu dans la section 2.5.4 qu’une des principales difficultés de ['utilisation d’un
modele de mélange a surface de contact est le manque de données permettant la validation de
ces hypotheses. Ici, nous cherchons a vérifier I’hypothese de base du modele, c’est a dire, que
le taux de formation du prémélange w,, est proportionnel & la densité d’une certaine surface
d’iso-concentrations dans toute I’épaisseur de la zone de mélange,

Wpy = Ve 2o (4.6)

Quand la grandeur & modéliser est le taux de réaction di a la combustion d’une espece i, cette
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Figure 4.10 : Approximation de la pdf de Z par une distribution j.
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Figure 4.11 : Comparaison entre la quantité de carburant mélangé calculée a partir d’un
approche pdf présumée et mesurée en DNS.
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proportionnalité est facile a tester expérimentalement, car le taux de réaction est calculé en
fonction de la chimie utilisée. Dans un probléeme de mélange, il faut déterminer une formulation
équivalente pour le taux de formation du prémélange. Ceci passe par ’analyse de I’équation de
transport de YrYp (équation 3.1). Nous avons supposé que la quantité de prémélange formé
est proportionnelle & YrYp. Ceci implique que le terme source dans ’équation de transport
de YrYp doit étre aussi la source du prémélange effectif. Ce terme source est la dissipation
scalaire moyenne, qui peut donc étre vue comme une sorte de taux de réaction de formation

de mélange.

Nous avons comparé la densité moyenne d’une surface d’iso-concentration (Z = 0.5) avec la
dissipation scalaire moyenne sur le méme profil 2+ = C}.. Une vitesse de diffusion des especes
a travers la surface de contact V. est ainsi obtenue,

s,
A 4.7
X 4.7

Les résultats sont présentés sur la figure 4.12. La proportionnalité présumée par le modele
entre la densité de surface de contact et la dissipation scalaire est présente au long des profils de
calcul entre Z = 0 et Z = 1. De plus, dans ce cas particulier, la constante de proportionnalité
est la méme pour tous ces profils (autour de 100). Dans la section 2.5.4, il a été vu qu’une
des difficultés majeures a 'application du modele de mélange a surface de contact était la
difficulté de calculer les vitesses de diffusion des espeéces a travers la surface (V). Ceci parce
que la structure normale au front de mélange change en général le long de ce front comme il
a été montré sur la figure 2.15. Dans cette figure, des changements de I’épaisseur de la zone
de mélange (entre Z = 0 et Z = 1) peuvent étre observés. Or, dans les configurations DNS
spatiales ici utilisées, ce n’est pas le cas. La turbulence intervient au niveau du plissement
des iso-lignes de fraction de mélange, mais elle n’arrive pas a changer la structure interne du
mélange. Ces lignes restent donc paralléles le long du domaine. La vitesse de diffusion d’une
espece ¢ a travers la surface de contact reste ainsi constante.

Les résultats obtenus confirment 'idée que le mélange turbulent peut, en certaines conditions,
étre modélisé par une surface de contact. Cependant, I'idée déja présentée dans la section2.5.4
que la dissipation scalaire est la grandeur naturelle pour décrire le mélange est aussi confirmée.

4.3.5 Conclusion

Nous avons étudié le mélange en phase gazeuse de deux especes, évoluant dans un écoulement
non cisaillé et non réactif du type couche de mélange calculé par DNS. L’objectif était la
validation de modeles de calcul du mélange turbulent, applicables dans des codes RANS
("Reynolds Averaged Navier Stokes”).

Le comportement de I’équation de transport de la grandeur représentative du mélange YYo
a été étudié. Un bilan a été fait aux différents termes de cette équation. Le bilan est fermé,
malgré des oscillations visibles autour de la zone de mélange (dues a la convergence lente du
terme de transport convectif). Les résultats ont été améliorés en calculant le terme convectif
moyen entre plusieurs plans adjacents.
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Figure 4.12 : Rapport entre la densité de surface de contact & Y- = 0.5 et la dissipation scalaire

sur les profils z+ = 1.90, 2+ = 2.58 et 2T = 3.27.
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Ensuite, nous avons procédé a la validation du modele utilisé dans le calcul de la partie
fluctuante du terme de dissipation de I’équation de YrYp. Un modele algébrique classique est
applicable avec une constante C'p variant entre 3 et 4. Le modele ne représente pas bien la
réalité pour des temps qui sont tres petits par rapport aux échelles du probleme. L’importance
de ce fait est réduite, car durant les premiers instants de mélange, la partie fluctuante de la
dissipation de YpYp est négligeable par rapport au terme qui correspond aux gradients des
concentrations moyennes.

Deux modeles algébriques de calcul des concentrations des especes mélangées en fonction de
YrYo ont été étudiés. Aucun de ces deux modeles ne s’est montré satisfaisant. Le calcul du
mélange a alors été effectué a partir de la distribution de probabilité de la fraction de mélange.
Les résultats des simulations DNS ont montré qu’il est légitime de présumer la distribution de
Z a partir de fonctions § dans le cas d’un écoulement non réactif.

Finalement, nous avons étudié la validité du concept régissant 'application d’un modele
de surface de contact (surface d’iso-concentration) a la formation du mélange turbulent. La
proportionnalité entre la densité de surface de contact et la grandeur qui est censée représenter
le taux moyen de mélange (la dissipation scalaire moyenne) existe dans la zone de mélange et
est la méme dans tous les profils étudiés.

L’exploitation d’une base de données DNS a permis la résolution du probléeme du mélange non
réactif. Dans la prochaine section, des bases de données concernant des écoulements turbulents
avec réaction chimique et fort dégagement de chaleur sont analysées. Le modele complet de
combustion Diesel proposé dans le chapitre précédent (modele PDFA/CHI) peut alors étre
testé.
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4.4 Modele PDFA /CHI: Tests sur couche de mélange spatiale

Le modele de combustion Diesel proposé (modele PDFA/CHI dont la formulation est rappelée
dans le tableau 4.1%), ainsi que les hypotheses nécessaires & sa formulation, sont testés & partir
de résultats DNS de couche de mélange spatiale (section 4.2). Ces résultats sont présentés
en fonction de l'instant d’auto-allumage, qui permet la définition d’un temps de référence
(t:’ef ~ 2.33). Tous les résultats DNS calculés en fonction du temps sont représentés en fonction

de la variable 77 = t"’/t:’ef.

Modele Formulation

PDFA (&p 1) fol p(Z,6)AYr (Z,¢) Yo (Z,¢)exp (=T1,/T (Z,¢)) P(Z) dZ
CHI (&paiz) LNt =P (Zs1)

PDFA/CHI ((I)F) [1 — f (5)] ‘Z)F,al + f (5) ‘Z)F,dif

Tableau 4.1 : Rappel des modules et de ’ensemble du modele d’allumage et de combustion

Diesel PDFA/CHI.

4.4.1 Tests sur la variable d’avancement ¢ et sur les pdf de ¢ et de Z

La premiere hypothese qui a été avancée lors de la formulation du modele PDFA concerne la
définition de la variable d’avancement ¢ et la maniere dont sa valeur moyenne ¢ est déterminée.
L’équation 3.21 suppose que la valeur moyenne de la variable d’avancement peut étre calculée
en fonction des valeurs moyennes des différents parametres qui interviennent dans sa définition
(équation 3.20). Cette hypothese a été testée en DNS. Les résultats sont présentés sur la
figure 4.13 qui montre qu’au moins pendant la période d’auto-inflammation (jusqu’a 7+ = 1.0),
la valeur de ¢ est correctement calculée a partir de son modele.

A partir de 77 = 1.0 une discontinuité dans la dérivée de ¢ modélisée est apercue pour de
valeurs de Z = Z (changement de la pente de la courbe €,,,4). Ceci est di a la maniére dont la
fonction Y., (7) dans I’équation 3.21 est calculée. En effet, Yz, (7) est déterminée a partir
des expressions 3.19, qui correspondent a une situation limite ou la flamme de diffusion établie
brile les réactifs en chimie infiniment rapide. Or, dans les calculs DNS utilisés, la flamme de
diffusion tend vers I’équilibre chimique mais pas vers la situation limite de flamme de Burke-
Schumann (courbes Yi,stans. de la figure 4.14), ce qui justifie le fait d’avoir traité le probleme
de la chimie non infiniment rapide dans la section 3.3.3.

Les conséquences de cette approximation sont claires. La figure 4.15 montre pour plusieurs
points du profil 77 = 1.57 I’évolution de ¢ en fonction de Z pendant toutes les réalisations
du calcul DNS. Une grande densité de points dont la valeur de ¢ est inférieure a 1 est en effet
présente pour des valeurs de Z proches de Z = Z . Dans ce cas, le modele PDFA ne peut
pas décrire ’établissement de la flamme de diffusion. Ceci explique pourquoi le changement de
pente est apparu dans les courbes de ¢,,,q4 de la figure 4.13.

®Dans le calcul DNS spatiale étudié, les paramétres chimiques A et T, qui interviennent dans le calcul du
taux de réaction ont les valeurs adimensionnelles AT = 2524.0 et T;F = 66.67. Ces valeurs ont été choisies pour
que lallumage et ’établissement de la flamme de diffusion aient lieu a l'intérieur du domaine de calcul.
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Figure 4.13 : Variation de la moyenne de la variable d’avancement calculée a partir de la DNS
et modélisée au cours du temps adimensionnel en fonction de Z. Re; = 104.6.
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Comparaison DNS - asymptotique, Ret=104.6
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Figure 4.14 : Comparaison entre les mesures instantanées des Y; et de wy a la sortie du domaine

de calcul quand la flamme de diffusion est établie et les prévisions de la théorie asymptotique
de Lifian. Re; = 104.6 et Re; = 201.4.
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c en fonction de Z
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Figure 4.15 : Représentation en nuage de points de 1’évolution de ¢ en fonction de Z pendant
les différentes réalisations du calcul DNS. Profil 7+ = 1.57, Re; = 104.6.
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Nous avons ensuite supposé que les fonctions densité de probabilité de c et de Z ne sont pas
corrélées et que P (¢) = 6 (¢ — ¢). Cette derniere hypothese a été testée a travers le calcul des pdf
de ¢ pour plusieurs points sur deux profils du calcul & 7+ = 0.5 (pendant I’auto-inflammation)
et & 7t = 1.57 (établissement de la flamme de diffusion). Pour chaque profil, y* varie entre
—0.12 et 0.34. Les résultats de la figure 4.16 montrent qu’a 7+ = 0.5, méme si pour certains
points, les pdf de ¢ ne sont pas tout a fait des Dirac, elles restent tout de méme des fonctions
a un seul pic centré sur la valeur moyenne et dont la variance est faible. A 7+ = 1.57, les pdf
présentent un pic autour de ¢ = 0.9 di, une fois de plus, au fait que Yg ., ait été calculé dans
le cas d’une chimie infiniment rapide (cf. la figure 4.15 oti, & 7+ = 1.57 une grande densité de
points avec ¢ < 1 apparait autour de 7 = Z).

1'=0.5 (phase d’auto-inflammation)

15.0 T T T T T T
|
“ oy =-012 [ ]
| ——ay'=-0.09 ‘
100 || y =-0.07 R
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Figure 4.16 : Fonctions densité de probabilité de ¢ pour deux profils de calcul au début et a la
fin de "auto-inflammation, Re; = 104.6.

Concernant les fonctions densité de probabilité de la fraction de mélange, nous nous attendons
a que 'extension de I'approche pdf présumées a partir de fonctions [ (approche validée dans
le cas du mélange non réactif) soit aussi valable dans le cas d’un écoulement réactif. La
figure 4.17 montre que méme si ’accord n’est pas aussi bon que dans I’écoulement thermodiffusif
(figure 4.10), la forme de P (Z) n’est pas tres éloignée d’une fonction 8 (équation 2.34) dont
les parametres a et b sont calculés par les équations 2.35 et 2.36 & partir des valeurs locales de
Z et de 72

4.4.2 Résultats obtenus avec le modele PDFA

Le taux de réaction moyen modélisé avec le modele PDFA est ici comparé aux valeurs calculées a
partir des simulations numériques directes de couche de mélange spatiale. Les valeurs obtenues
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Figure 4.17 : Fonctions densité de probabilité de Z pour des différents profils de calcul.

Comparaison entre les pdf calculées en DNS et les pdf présumées a partir d’une fonction j3,
Re; = 104.6.
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en DNS sont représentées sur la figure 4.18. Cette figure montre ’évolution avec ¥ du taux
de réaction moyen intégré le long de la direction perpendiculaire & la direction de I’écoulement
moyen et I’évolution de la température moyenne sur la surface iso-Z, 7 = Z. Les trois cas
turbulents présentés sont décrits dans la section 4.2 Le taux de réaction modélisé est ensuite
comparé au taux de réaction moyen calculé en DNS dans le cas Re; = 104.6 (figure 4.19).

Taux de reaction moyen integre selony * (x'=C,)

0.020 T T T T T T T T T T T T
oo1s L | Re=104.6 |
' - Re=201.4 o
Re=310.0
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0.000 T . | . | . | . | . |
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Temperature selon l'iso-surface Z=Z2
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A 150 8
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il
7100 - 1
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Figure 4.18 : Evolution du taux de réaction moyen et de la température moyenne mesurés en
DNS dans la direction de I’écoulement moyen.

Un mot doit étre dit sur le choix de la représentation des résultats du taux de réaction.
Souvent, le parametre d’auto-inflammation est la premiere apparition d’une région ou le taux
de réaction monte soudainement. Ce point peut étre identifié avec 'observation visuelle d’une
premiere flamme. Mais ce qui est mesuré dans la chambre de combustion d’un moteur n’est
pas le délai relatif & la premiere apparition d’auto-inflammation, mais le délai concernant le
taux de réaction moyen dans la chambre de combustion (en général calculé a partir des mesures
de pression moyenne). Dans ce cas, 'instant d’auto-inflammation est déterminé plutét par la
propagation de la flamme juste apres 'allumage, lorsque le taux de réaction moyenné sur la
chambre devient important. Cette valeur est naturellement plus grande que la premiere. Nous
avons choisi cette derniere fagon de présenter I'auto-inflammation. Une moyenne basée sur le
domaine de calcul équivaut dans la configuration DNS utilisée a déterminer la moyenne du
taux de réaction selon la direction perpendiculaire a 1’écoulement moyen.

Les courbes @wp de la figure 4.18 sont représentatives des mécanismes d’auto-inflammation
et d’établissement d’une flamme de diffusion. Une premiere période est caractérisée par un
taux de réaction pratiquement nul, ot une faible consommation des réactifs et une faible
augmentation de la température sont observées. Pendant cette période, les réactifs sont en
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train d’étre mélangés. Dans une deuxieme phase, en raison du caractere exponentiel du taux
de réaction, celui-ci monte de fagon tres rapide jusqu’a une consommation presque totale des
réactifs prémélangés pendant le délai d’auto-allumage. Finalement, une flamme de diffusion
apparait et le taux de réaction diminue.

Les résultats issus du modele d’auto-allumage PDFA (équation 3.23 ot YF ., dans 'expression
de ¢ est calculée a 'aide de I’équation 3.41) sont comparés aux calculs DNS décrits dans
la section 4.2. Le cas turbulent numéro 2 (Re; = 104.6) a été choisi pour illustrer les
résultats obtenus, bien que le modele ait aussi été appliqué aux deux autres cas turbulents.
Qualitativement, les conclusions obtenues sont indépendantes du niveau de turbulence.

Le taux de réaction modélisé, calculé par ’équation 3.23 (courbe interrompue de la figu-
re 4.19) suit bien le taux de réaction réel jusqu’au moment ol ce dernier atteint sa valeur
maximale. A ce moment, le modéle commence a surestimer le taux de réaction calculé en DNS
et la réduction observée due a la consommation des réactifs ne s’amorce pas.

0.020
<wF>DNS
- <wF>m0d )

0.015 - K 1
® 0010 1

0.005 .

0.000 L . 1 . 1 . 1 . 1 . 1 . 1

0.0 2.0 4.0 6.0 8.0 10.0 12.0 14.0

Figure 4.19 : Comparaison entre les taux de réaction moyens intégrés selon y* calculés par la
DNS et modélisé (modele PDFA), Re; = 104.6.

La figure 4.20 montre les valeurs du taux de réaction mesuré en DNS et calculé par le modele
PDFA sur chaque point de I’écoulement. La surestimation du taux de réaction a partir du
moment ou sa valeur maximale est obtenue est évidente. Nous pouvons aussi observer sur cette
figure la capacité du modele & reproduire le calcul DNS pendant tout le processus d’auto-
allumage (localisation en fonction de la fraction de mélange représentée par des iso-lignes et

délai).

Pour mieux comprendre les raisons du non fonctionnement du modele PDFA pendant la
période d’établissement de la flamme de diffusion, nous avons effectué des tests de vérification
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Figure 4.20 : Comparaison entre les taux de réaction moyens calculés par le modele PDFA et
issus de la DNS. Les iso-lignes de la fraction de mélange sont aussi représentées. Re; = 104.6.

des différentes hypotheses simplificatrices utilisées dans le calcul du taux de réaction moyen.
Nous rappelons ces hypotheses:

e Le taux de réaction peut étre exprimé en fonction de deux variables, Z qui tient compte
de I’état du mélange des réactifs et ¢ qui comptabilise quelle fraction des réactifs mélangés
a été consommeée.

e Les fonctions densité de probabilité de Z et de ¢ nécessaires a la détermination du taux
de réaction moyen ne sont pas corrélées et peuvent étre présumées a partir d’expressions
analytiques (fonctions 3 et fonctions de Dirac, respectivement).

e La température et les concentrations massiques de réactifs tendent vers les valeurs
asymptotiques données par les expressions 3.35, 3.41 et 3.42 respectivement, quand la
flamme de diffusion s’établit.

e Les fractions massiques Y; et la température T peuvent étre exprimées en fonction de 7
et de ¢ a partir de I'intégration des expressions 3.25 et 3.26, pondérées par P (7).

Comme nous avons vu dans la section 3.3.2, la premiere hypothese est fondée sur des
considérations physiques, caractéristiques de la dynamique du systeme étudié. Nous avons en
effet vérifié que le taux de réaction instantané (équation 3.15) était correctement calculé en
remplacant dans cette équation les Y;, Y; et T' par leurs expressions modélisées 3.25 et 3.26.

La deuxieme hypothese a été testée dans la section 4.4.1. En ce qui concerne la variable ¢, la
figure 4.16 a montré que sa distribution n’est jamais tres loin de la fonction de Dirac 6 (¢ — ¢€).
La forme de la pdf présumée de Z n’est pas loin non plus de la réalité. Lorsque la flamme est
allumée, la fonction 3 (Z, Zh) sous-estime de facon systématique les valeurs de pdf mesurées.
Ceci est di probablement a I’expansion thermique résultant de la forte augmentation de la
température. Cependant, la forme des courbes ainsi que leurs ordres de grandeur restent
cohérents. D’ailleurs, la sous-estimation des pdf n’aiderait qu’a faire descendre le taux de
réaction modelisé. Il est aussi important de noter que le taux de réaction moyen a aussi été
calculé a partir de pdf présumées issues des moyennes de Favre f3 (Z,Z”Q). Cette approche,
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proposée par Bilger [16], est justifiée par le fait que I’écoulement se déroule & densité variable.
Les résultats obtenus avec les moyennes de Favre sont les mémes que ceux obtenus a partir des
moyennes de Reynolds.

Sur la figure 4.14, des valeurs instantanées des Y; et du taux de réaction, mesurées a la sortie
du domaine de calcul, et des valeurs calculées a partir de la théorie asymptotique de Lifian,
ont été comparées. L’accord entre les deux formulations n’est pas tout a fait obtenu. Ceci est
probablement expliqué par le fait que la lamme de diffusion n’est pas encore définitivement
établie a la fin du domaine de calcul DNS.

Pour évaluer la derniere hypothese, il faut vérifier d’abord la méthode d’intégration
numérique utilisée. 1l s’agit d’une regle de Simpson adaptative dans le sens ou le nombre
de points d’intégration dépend de la raideur de la fonction intégrée. Les tests effectués sont de
nature purement numérique et pour cela, ils sont inclus dans ’annexe D.

Ensuite, nous nous reportons a ’analyse des figures 4.21 et 4.22. Sur ces deux figures sont
représentées les différentes grandeurs qui interviennent dans le calcul de & aux instants 7+ =
0.71 (pendant lauto-inflammation) et 7+ = 1.57 (fin de I"auto-inflammation) respectivement.
Il s’agit des concentrations des deux réactifs et de la température. Les profils de la variable
d’avancement et du taux de réaction sont également représentés.

La figure 4.21 montre que pendant la phase d’auto-inflammation, il existe un bon accord
entre les profils des concentrations moyennes de F et de O et de la température moyenne
calculées en DNS et leurs modeles (PDFA). Y] .00 et T}04 sont calculées & partir de P (%)
associée aux expressions 3.25 et 3.26 a travers les équations 3.30 et 3.31 respectivement. T¢,,
Yreq et Yo g sont calculées a partir des équations 3.35, 3.41 et 3.42 respectivement. Le seul
écart non négligeable entre la DNS et les modeles existe autour de Z = 1. Ceci est di au
fait que P (Z) tend vers des valeurs infinies lorsque Z s’approche de 1 dans les régions de
’écoulement proche de la source de carburant (figure 4.17 pour 77 = 1.43 et y* = —0.17). La
variable d’avancement modélisée présente aussi un bon accord avec sa valeur calculée en DNS.
En conséquence, le profil du taux de réaction modélisé est proche du profil mesuré.

Au contraire de ce qui se passe pendant la phase d’auto-allumage, lorsque la température
devient élevée et s’approche de la température d’équilibre de la flamme, le bon accord entre les
taux de réaction réel et modélisé vérifié auparavant disparait. En observant les concentrations
et la température modélisées pour 7+ = 1.57 (figure 4.22), nous constatons que ’accord avec les
quantités moyennes issues de la DNS n’est pas aussi satisfaisant qu’avant 'auto-inflammation.
L’erreur relative & Z = 0.5 (Z;) commise par le modele de calcul de la concentration de chacun
des réactifs est d’environ 25%. En ce qui concerne la température, cette erreur n’excede pas
10%. Les écarts observés ne semblent pas a priori justifier le rapport d’environ 3 & Z = 0.5
existant entre les taux de réaction réel et modélisé.

Le manque de précision du modele du taux de réaction doit alors pouvoir s’expliquer
autrement. En effet, méme si les expressions 3.25 et 3.26 reproduisent de maniere acceptable
Y. (Z) et T(Z), il est bien connu que le taux de réaction moyen est plus délicat & obtenir avec
une méthode de pdf quand les fronts sont raides, ce qui est le cas apres 'allumage. En effet, des
que les gradients des concentrations et de la température deviennent importants, des petites
erreurs d’estimation des pdf peuvent s’accumuler et rendre faux le résultat final.
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Figure 4.21 : Profils des grandeurs intervenant dans le calcul du taux de réaction, variable

d’avancement et taux de réaction & 7+ = 0.71, Re; = 104.6.
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Figure 4.22 : Profils des grandeurs intervenant dans le calcul du taux de réaction, variable
d’avancement et taux de réaction & 7+ = 1.57, Re; = 104.6.
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Le prémélange YrYp, défini dans la section 3.2, qui intervient directement dans le calcul du
taux de réaction a été calculé et comparé aux résultats des mesures.

Vivs = /0 Vi (6.7) Yo (6, 2) P(7)dZ (4.8)

La figure 4.23 montre I’écart important entre les résultats produits par le modele PDFA et par
les calculs DNS concernant YpYyp. Cet écart est de I'ordre de 3 au voisinage de Z = Z;; = 0.5,
la ou se produit la combustion ce qui explique les erreurs observées sur le taux de réaction
YFYO|mod ‘;)'mod
- YrYolpns wlpys
Ces rapports sont du méme ordre et confirment que 'erreur sur w provient d’une erreur sur

moyen. A titre de vérification, la figure 4.23 présente aussi les rapports

YrYo. La sous-estimation de la température moyenne, qui aurait plutot la tendance a faire
baisser le taux de réaction, n’a donc aucune influence sur le calcul de wg.
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Figure 4.23 : Comparaison entre Yz Yy mesurée en DNS et modélisée (modele PDFA). Rapport
entre les deux grandeurs. Corrélation entre ce rapport et le rapport des taux de réaction mesuré
en DNS et modélisé, 7+ = 1.57, Re; = 104.6.

4.4.3 Résultats obtenus avec le modele CHI

Comme prévu lors de la formulation du modele PDFA dans le chapitre précédent, celui-ci
n’arrive pas a reproduire la transition vers la situation de flamme de diffusion établie. Un
modele de flamme de diffusion fondé sur le concept de flammelettes a donc été proposé de
maniere & combler cette difficulté (équation 2.60).

wp = 5,05th7:1 — Zst

- 1 YF,O

P(Zg)
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La solution de I’équation 2.60, reproduite ci-dessus, peut étre directement comparée avec les
résultats issus de la DNS car pg et Y sont des grandeurs mesurables. Au contraire, dans un
code moyen, ces grandeurs ne sont pas directement disponibles et doivent étre modélisées.
L’approche la plus simple consiste a dire que les grandeurs locales caractéristiques de la
flamme peuvent étre confondues avec leurs valeurs moyennes respectives. Peters [22] propose des
relations algébriques entre les moyennes globales et les moyennes conditionnées de la dissipation
scalaire.

Dans la figure 4.24 I’évolution des taux de réaction moyens mesurés en DNS et calculés avec
les modeles PDFA et CHI est représentée. Le modele PDFA simule bien "auto-inflammation
et le modele CHI s’approche des résultats obtenus pres de la sortie du domaine de calcul. 1l
sous-estime naturellement le taux de réaction mesuré en DNS car, il faut le rappeler, le modele
CHI considere que la chimie est infiniment rapide. Comme il a déja été vu précédemment, ceci
n’est pas le cas dans la configuration étudiée. L’hypothese que le modele global de combustion
Diesel doit correspondre a une pondération entre le modele PDFA et CHI semble se confirmer
par observation de la figure 4.24.

Comparaison DNS et modeles PDFA et CHI
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Figure 4.24 : Evolution des taux de réaction moyens mesurés en DNS et calculés avec les modeéles

PDFA et CHI. Re; = 104.6.

4.4.4 Détermination de la fonction de pondération PDFA /CHI

Nous avons vu que le modele PDFA décrivait correctement le mélange et "auto-allumage mais
pas les phases suivantes. Nous avons aussi identifié la source de ce probleme: Les forts gradients
rencontrés en flamme de diffusion établie rendent la méthode pdf imprécise. Par contre, le
modele CHI est valable dans cette phase. 1l est donc logique de les coupler. Une fonction
de pondération f(¢) dont le parametre est la moyenne de la variable d’avancement est alors
calculée. Le comportement de f(¢) doit étre semblable & celui de ¢. Au début du processus
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d’auto-inflammation, la fonction f doit tendre de maniere asymptotique vers 0 et lorsque la
flamme de diffusion est établie, f doit s’approcher de 1.

Les tests qui ont été effectués par rapport aux résultats de la DNS ont montré que dans cette
configuration, la fonction qui correspond a la meilleure pondération entre les modeles PDFA
et CHI est f (¢) = ¢®. La formulation du modeéle PDFA /CHI est donc dans ce cas,

op = (1= ) opa + Ponar (4.9)

D’autres fonctions f(¢) ont été testées. Les résultats de cette analyse sont présentés dans
I’annexe E.

Le taux de réaction global, issu du modele PDFA/CHI est présenté sur la figure 4.25 et
comparé aux mesures DNS. Nous pouvons observer un meilleur accord entre les mesures DNS
et les calculs qu’avec le modele PDFA simple (figure 4.20).

modele PDFA/CHI mesures DNS

Taux de reac.
I Endessus 0.090
I o0.081- 0090
I o072- 0081
/ / [ oo063- o0.072
/ [ ] o054- 0.063
/ﬁfﬁé 5% E /f/// ///j;i// [ ] o045- o0.054
—_— = ug [ ] o003- 0045
x k x mk ] 0027- 0036
\ & [ ] oow.- o027
] o0.009- o018
] o0.000- 0009
]  Endessous0.000

Figure 4.25 : Comparaison entre les taux de réaction moyens calculés par le modele PDFA /CHI
et issus de la DNS. Les iso-lignes de la fraction de mélange sont aussi représentées. La fonction
de pondération est f (¢) = . Re; = 104.6.
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4.5 Modele PDFA/CHI: Tests sur couche de mélange tem-
porelle

Dans la section 4.2, il a été remarqué que les écoulements turbulents caractéristiques des
simulations spatiales de Van Kalmthout interviennent peu sur la structure interne des zones
de mélange. Cette structure interne reste presque laminaire, méme si elle est fortement plissée
(figure 4.1).

L’influence de la turbulence a I'intérieur de la couche de mélange va étre étudiée a 'aide de
I’analyse de la base de données DNS relative au calcul d’une couche de mélange temporelle.
Les caractéristiques de cette simulation ont été décrites dans la section 4.2.2. Dans le cas
ou l'influence de la turbulence est importante, il est probable que le modele PDFA/CHI
puisse reproduire les différences de comportement issues de différents niveaux d’intensité de
la turbulence.

La chimie, comme dans le cas de la couche de mélange spatiale, est représentée par une
réaction d’ordre 1 (équation 3.15 avec A = 1.0 x 10° et T, = 120.0). A nouveau, nous ne
nous intéressons qu’a l'influence de la turbulence sur les caractéristiques du mélange pendant
I’auto-inflammation, ainsi qu’a la dynamique de la flamme au sein de I’écoulement turbulent.

La figure 4.26 montre, dans le cas de la simulation temporelle, le taux de réaction moyen et
ses fluctuations, conditionnés selon la valeur de la fraction de mélange, avant et apres 'auto-
inflammation. Il est clair que dans cette simulation, la turbulence joue un réle prépondérant.
Dans les calculs de couche de mélange spatiale, les fluctuations du taux de réaction, condition-
nées selon 7, étaient plusieurs ordres de grandeur en dessous des valeurs moyennes.

En comparant le taux de réaction moyen en fonction du temps calculé en DNS et calculé avec
le modele PDFA /CHI (figure 4.27), nous observons que accord reste toujours bon pendant la
période d’auto-inflammation. A nouveau, avec le modele PDFA /CHI, le taux de réaction est
surestimé des que la flamme de diffusion commence a s’établir. Cependant, ce qui est important
dans cette comparaison est la constatation que le modele PDFA /CHI, méme dans une situation
tres turbulente, reproduit correctement 'auto-inflammation.

La figure 4.27 donne aussi une image du taux de réaction moyen calculé avec I’expression
d’Arrhenius ne faisant intervenir que des valeurs moyennes (équation 3.24). La mauvaise
description de I'auto-inflammation est dans ce cas tres claire. Le processus démarre plus tot et le
taux de réaction atteint tres rapidement des valeurs tres élevées. Ceci démontre I'importance de
la prise en compte de 'influence du champ turbulent sur le déroulement de ’auto-inflammation.
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Figure 4.26 : Taux de réaction moyen et ses fluctuations conditionnées selon les valeurs de
7 (simulation temporelle). Des courbes avant et apres 'auto-inflammation sont tracées. Nous
pouvons observer I'importance relative de la valeur rms du taux de réaction par rapport a la
valeur moyenne.

4.6 Discussion et développement

Un modele de mélange et d’auto-inflammation fondé sur une approche pdf présumées a été
proposé et étudié. Les tests effectués par rapport aux résultats DNS montrent que le modele
se comporte bien durant "auto-inflammation et une partie de la combustion prémélangée qui
suit. Le taux de réaction moyen est surestimé lors de 1’établissement de la flamme de diffusion.
Pendant cette période, le front de flamme devient alors tres fin et le modele a pdf devient tres
sensible a la maniere dont les variables de ’écoulement (les Y; et T') sont calculées en fonction
de ¢ et de Z. Un modele de flamme de diffusion, ainsi qu’un couplage entre la combustion basse
et haute température sont proposés pour remédier a ce probleme (modele PDFA /CHI).

4.6.1 Validité des simulations DINS utilisées

Concernant les simulations numériques directes utilisées, certains aspects capables d’influencer
les résultats obtenus dans la section 4.4 doivent étre soulignés. Un des handicaps importants
de la DNS est la difficulté de garder un niveau de turbulence constant pendant le calcul.
Typiquement, apres 'initialisation d’un champ turbulent dans le domaine, 'intensité turbulente
décroit au cours du temps. D’autant plus, que lorsque des réactions chimiques de combustion
avec fort dégagement de chaleur ont lieu, la viscosité laminaire augmente. L’écoulement tend
alors & se ”laminariser”.

Un des moyens de résoudre ce probleme est I'injection de turbulence dans le domaine de
calcul. Un champ turbulent est initialisé dans un domaine virtuel, vérifiant ’équation de
conservation de la masse. La turbulence ainsi générée, est injectée au fur et a mesure dans
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Figure 4.27 : Taux de réaction moyen: Calcul DNS; modeéle PDFA /CHI; expression d’Arrhenius
avec des valeurs moyennes. Chaque tranche de temps correspond & un instant de calcul. Les
résultats DNS présentés sont obtenus en moyennant le taux de réaction selon la direction yT &
I'instant choisi. Le résultat a chaque pas de temps est semblable au profil de taux de réaction
moyen présenté.
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le domaine réel, ou toutes les équations de conservation sont résolues. La durée du calcul est
proportionnelle a la longueur du domaine virtuel. Le probleme de cette approche est le fait que
toutes les perturbations qui apparaissent peuvent remonter I’écoulement et ainsi interférer avec
le champ turbulent créé. Van Kalmthout a essayé de surmonter cette difficulté en injectant la
turbulence par moyen d’un écoulement supersonique [68]. La durée de la simulation est alors
contrainte par la vitesse tres élevée de I’écoulement. Le délai d’auto-allumage de la couche de
mélange doit étre suffisamment petit pour que la flamme ait le temps de s’établir dans les
limites du domaine de calcul. Ce délai est imposé par la valeur du nombre de Damkéhler, qui a
un rapport direct avec la constante pré-exponentielle dans le terme d’Arrhenius (équation 3.15).

Un autre probleme, cette fois ci de nature numérique, est la difficulté des codes de calcul
a traiter des gradients infinis et donc, d’initialiser le champ de mélange YrYp avec une
valeur nulle. Ce serait la situation idéale, car un des objectifs de ce travail est précisément
I’analyse de la turbulence sur la formation du mélange et en conséquence, sur les mécanismes
d’auto-inflammation. Or, une valeur non nulle du terme YzYy au début du domaine implique
I’existence d’un mélange initial.

Nous venons de voir que dans les simulations de Van Kalmthout, d’un c6té le délai d’auto-
allumage doit étre tres court et de Pautre coté, les calculs démarrent d’une situation ou il
existe déja du mélange entre le carburant et 'oxydant. Ce mélange est calculé & partir de
la solution des équations de transport des especes I’ et O pour un écoulement laminaire,
unidimensionnel sans réaction chimique (équations 4.1). En conséquence, le carburant et
Ioxydant sont completement mélangés a 'entrée du domaine de calcul. Comme le délai d’auto-
allumage est court, I’écoulement turbulent n’a pas le temps d’agir sur la zone de mélange. La
structure de mélange est plissée et agitée par les gros tourbillons, mais la distance entre les
iso-lignes de mélange reste pratiquement inchangée. Sur la figure 4.28, les évolutions des taux
de réaction moyens, conditionnés par rapport a la fraction de mélange stoechiométrique, sont
tracées pour les trois niveaux de turbulence étudiés (Re; = 100, 200 et 300). La coincidence du
délai d’auto-allumage caractéristique des trois courbes suggere que la turbulence n’a pas eu le
temps d’agir sur la structure interne du mélange, modifiant ainsi le délai. I’évolution du taux
de réaction pour 7 = 7, caractéristique de I’écoulement laminaire correspondant (non montré
sur la figure), coincide aussi avec les évolutions turbulentes tracées. Ceci confirme le fait que
Iinteraction entre la turbulence et la structure interne de la zone de mélange est négligeable
pendant la période avant I’auto-inflammation.

Il est important de noter que ce probleme ne met pas en question les conclusions obtenues
dans la section 4.4 a propos des performances du modele PDFA et de la validité de ses
hypotheses. Il s’agit bien d’un écoulement turbulent, qui permet ’analyse de I’interaction entre
les structures turbulentes et la flamme.

4.6.2 D’autres restrictions liées aux calculs DNS

Malgré leurs différences, les simulations spatiale et temporelle ont des problemes communs,
caractéristiques des études DNS effectuées. Nous discutons ici les effets de I'utilisation d’un
mécanisme chimique a une seule étape, ainsi que 'influence de ’absence de cisaillement moyen
au sein de I’écoulement turbulent.
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Figure 4.28 : Simulation spatiale. Taux de réaction moyen conditionné a 7 = 7. Comparaison
des évolutions pour différents niveaux de turbulence.

Chimie a4 une ou a plusieurs étapes

Beaucoup de questions se posent a propos de lidentification des effets dominants sur les
mécanismes d’auto-inflammation. De nombreuses réactions chimiques ont lieu, faisant intervenir
beaucoup d’especes radicalaires intermédiaires. La présence des radicaux pour emballer la
réaction est fondamentale. Un modele qui envisage la reproduction fidele et quantitative de
I’auto-inflammation doit tenir compte de la chimie. Mais comme nous avons vu aussi dans la
section 3.2, une réaction chimique ne peut avoir lieu que si les réactifs se trouvent mélangés. Or,
dans un écoulement turbulent ou le carburant et 'oxydant sont initialement séparés (comme
dans un moteur Diesel), c’est la turbulence qui conditionne la formation du mélange. Les effets
turbulents et les effets chimiques sont donc intrinsequement liés lors de "auto-inflammation.

Dans ce chapitre, nous avons essayé de quantifier les effets turbulents. Nous avons vu
comment la turbulence agit lors de la formation du mélange réactif et ensuite, comment elle
agit sur une flamme. Pour cela, 'utilisation de simulations dont la chimie se déroule en une
seule étape est licite. Que ce soit avec une chimie a une ou a plusieurs étapes, la réaction n’a lieu
qu’au sein de la partie mélangée des réactifs. Si le modele proposé réussit a décrire ’allumage
en chimie simple, nous pouvons alors envisager son extension en chimie complexe. De plus, la
formulation pdf choisie est directement applicable a des mécanismes chimiques plus complexes.
Ceci fait partie de son développement si l'objectif est "application a des cas expérimentaux
concrets.

Influence du cisaillement

Le cisaillement est une caractéristique importante d’un écoulement turbulent. L’étirement, dont
nous avons discuté les effets sur une flamme dans la section 2.4, est le résultat sur la flamme
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de 'action du cisaillement. Il est fortement incrémenté en présence des structures turbulentes.
Le cisaillement constitue une source d’instabilités qui impliquent le passage de I’écoulement de
la situation laminaire a la situation turbulente. Dans un moteur Diesel, quand le carburant
est injecté dans la chambre de combustion a des vitesses tres élevées, un fort cisaillement est
généré. Il est responsable d’une partie importante de la turbulence présente dans la chambre.

Or, dans les simulations spatiale et temporelle, il n’y a pas de cisaillement moyen sur le
front de flamme. Une partie importante de I'effet du champ turbulent sur la flamme est donc
perdue. Cependant, méme si le cisaillement moyen est nul, la flamme est toujours soumise
a des étirements locaux importants, qui résultent des mouvements des différentes structures
turbulentes. Sur la figure 4.3, nous observons que des que la flamme de diffusion est établie,
le taux de réaction est le plus fort dans les régions ou I’étirement sur la flamme est le plus
important. Des effets de cisaillement locaux importants peuvent donc étre reproduits, méme si
en moyenne I’écoulement moyen relatif est nul entre le carburant et 'oxydant.
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Chapitre 5

Intégration du modele PDFA /CHI
dans un code RANS 1D

5.1 Introduction

Grace a la simulation numérique directe, nous avons pu étudier le processus d’allumage et
d’établissement d’une flamme de diffusion au sein d’une couche de mélange turbulent. Un
modele de combustion Diesel a été proposé et ses résultats ont été testés par rapport a des
calculs DNS.

La précision des calculs DNS est due d’un c6té aux maillages trés fins utilisés et d’un autre
coté a lutilisation de schémas numériques d’ordre élevé en temps et en espace. Avec des
maillages fins, toutes les échelles spatiales de 1’écoulement turbulent peuvent étre traitées.
L’application de la DNS & des géométries de taille réelle, ainsi qu’a des configurations
physiques compliquées, intéressantes du point de vue industriel, est impossible. La résolution
des équations moyennées qui décrivent le probleme s’avere alors nécessaire, avec tous les efforts
de modélisation que cela implique.

Dans un code de calcul de valeurs moyennes (que nous appelons RANS pour ”Reynolds
Averaged Navier Stokes”), des grandeurs comme la variance de la fraction de mélange, la
dissipation scalaire moyenne et les grandeurs caractéristiques du front de flamme ne sont pas
directement disponibles. Il faut, a partir des valeurs moyennes des variables de ’écoulement,
modéliser les variables qui manquent. I.’adaptation du modele PDFA/CHI & un code RANS
n’est donc pas immeédiate.

Il faut dans un premier temps déterminer toutes les variables nécessaires a la résolution
du probleme. Ensuite, apres I'implantation du modele, il est important d’étudier son com-
portement numérique. Les problemes de conditions initiales et de conditions limites liées aux
grandeurs transportées par 1’écoulement doivent étre résolus. Enfin, les probléemes physiques
caractéristiques des systemes a étudier demandent une résolution cas par cas.

Ce chapitre est dédié a la description et a l'analyse de ces problemes. Le modele de
combustion Diesel proposé est adapté et implanté dans le code RANS KIVA 1T MB [91, 92].
Le code KIVA 11 de Amsden et al. [91] résout les équations moyennées de Navier-Stokes, de
conservation de la masse, de conservation de ’énergie et de conservation des especes chimiques
dans des écoulements tridimensionnels, non stationnaires, compressibles, turbulents et réactifs.

119
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Les termes indéterminés dans les équations moyennes liés a la turbulence sont modélisés a partir
du modele k — e. Des équations de transport de I’énergie cinétique turbulente k£ et de son taux
de dissipation € sont résolues. Le code KIVA 1II est tres bien adapté au calcul de géométries
complexes avec des frontieres mobiles (comme les chambres des moteurs a combustion interne).
Habchi et Torres [92] ont introduit le traitement de maillage multi-blocs et des méthodes
de relaxation du maillage. Le domaine de calcul peut ainsi étre divisé en plusieurs modules
élémentaires et les mouvements irréguliers de différentes mailles peuvent étre gérés. Il est alors
possible de réaliser des calculs d’écoulements dans les conduites d’admission et dans la chambre
de combustion d’un moteur, avec des mouvements non simultanés des soupapes et du cylindre.

Dans ce chapitre, des tests sont réalisés sur une version unidimensionnelle du code, adaptée a
I’étude paramétrique de modeles de combustion. Cette configuration permet de tester le modele
PDFA/CHI d’une fagon proche de celle utilisée dans un calcul moteur tridimensionnel. Les
équations de transport de la masse, de la quantité de mouvement, de I’énergie et des especes
chimiques sont résolues. La différence par rapport a son application dans une configuration
réaliste est la non résolution des équations de transport de I’énergie cinétique turbulente et de
son taux de dissipation. Dans le cas 1D, le modele k — ¢ est utilisé, mais des valeurs de £ et de
¢ constantes sont imposées le long du calcul.

Les pas donnés pour la modélisation du taux de réaction en fonction des différentes étapes
suivies dans ce travail sont résumés dans le tableau 5.1.

DNS Modéle - DNS Modéle - KIVA
7,772 Yy | Mesurées (moyennes) Mesurées Modélisées
c Calculée Modélisée Modélisée
P(Z) Mesurée Présumée Présumée
P (c) Mesurée Présumée Présumée
, Calculée (analyse asymp- Calculée — (hypothese de
Y eq Mesurée . . Burke-Schumann de
' totique Cuenot et Linan) .. . .
_ chimie infiniment rapide)
w Mesuré Modélisé Modélisé
f (e Mesurée gaNléulee par rapport a la Calculée en fonction de

Tableau 5.1 : Les différentes étapes de la modélisation du taux de réaction.

Dans ce tableau, les différentes variables qui interviennent dans le calcul du taux de réaction
moyen sont représentées en fonction de 'outil utilisé pour sa détermination. Ainsi, la premiere
colonne correspond aux calculs DNS présentés dans la section 4.2, la deuxieme colonne
correspond aux tests du modele par rapport a la DNS (sections 4.4 et 4.5) et la troisieme
colonne indique comment dans ce chapitre les variables sont calculés dans le code KIVA. Dans
ce dernier cas, il faut distinguer entre les tests 1D de e chapitre et les tests 2D du chapitre
suivant. Les tests 2D impliquent la résolution des équations de transport de k et de ¢, tandis
que pour les tests 1D, ces variables sont imposées et ne changent pas au long de I’écoulement.
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5.2 Tests 1D

5.2.1 Description du probléeme

Le modele PDFA/CHI a été implanté dans le code de calcul KIVA II MB. Il a été testé en
fonction de parametres chimiques, turbulents et numériques et son comportement a été comparé
a celui du modele de combustion Diesel modulaire traditionnel déja implanté dans KIVA. Celui-
ci contient un module d’auto-inflammation, actif jusqu’a une certaine valeur de la température
moyenne, a partir de laquelle le modele de Magnussen et Hjertager [71] est activé. Le modele
de Magnussen et Hjertager, décrit dans la section 2.4.4 permet le traitement de toute la phase
de combustion & haute température avec ’établissement d’une flamme de diffusion turbulente.
Ce modele suppose que I’équilibre chimique existe et que la chimie est infiniment rapide.

Le modele PDFA /CHI a d’abord été testé sur une configuration simple, unidimensionnelle.
Il S’agit d’un écoulement de carburant et d’oxydant partiellement prémélangés, dont les
concentrations de deux especes se superposent sur une épaisseur d7 << L., étant L, la
longueur du domaine unidimensionnel. La vitesse moyenne de [’écoulement est nulle. Les profils
initiaux de carburant et d’oxydant résultent de la résolution de I’équation 3.14 non moyennée
(écoulement laminaire), sans terme source di a la réaction chimique et sans terme de convection
(deuxieéme terme du coté gauche). Les conditions limites sont: @ — —oo, Yr = 1, Yo = 0;
x — +oo, Yr = 0,Yp = 1. Le temps {y auquel la solution de I'’équation 3.14 est calculée,
correspondant a ’épaisseur 0y, est petit par rapport aux échelles de temps caractéristiques du
probleme. Les résultats de cette opération sont présentés sur la figure 5.1.
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Figure 5.1 : Profils initiaux de Yr et de Y. Résultat de la résolution de I’équation de transport
diffusif (D = Dy) de Yp et de Yo apreés un certain temps ¢ petit. 2 — —oo, Yp = 1, Yo = 0;
x— 400, Yr=0,Yy=1.
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Le profil initial de température est calculé en fonction des températures limites et des
concentrations de I et de O (équation 3.27). La température initiale de 'oxydant est supérieure
a la température du carburant. Les ordres de grandeur sont typiques de la chambre de
combustion d’un moteur Diesel: Température du carburant Tro = 300.0K et température
de loxydant Tp o = 1000.0K . Le combustible utilisé est le n-heptane (C7Hig) et 'oxydant est
I'oxygene de l'air. Les concentrations limites de carburant et d’oxydant sont respectivement,
Yro = 1.0 et Yp g = 0.233. Le domaine unidimensionnel de calcul a une longueur L, = 1.0em?!.

Le code KIVA résout numériquement les équations instationnaires de conservation de la
masse, de la quantité de mouvement, de I’énergie et des especes chimiques a densité variable.
La méthode numérique utilisée est la méthode des volumes finis. Dans la version 1D utilisé
ici, le niveau de turbulence est imposé comme une constante. Les effets de la turbulence ont
donc été simulés en imposant un coefficient de diffusion turbulent D, constant dans le temps,
calculé en fonction des valeurs souhaitées de I’énergie cinétique turbulente k£ et de la longueur
intégrale Iy,
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ou S, =1,C, = 0.09 et ¢ (taux de dissipation de I’énergie cinétique turbulente) est calculé par,

1
€= 0.42— (5.2)
Ly

5.2.2 Sensibilité du modele PDFA /CHI par rapport aux parameétres numé-
riques et physiques

Dans un premier temps, le comportement du modele a été évalué par rapport aux parametres
chimiques: Constante pré-exponentielle et température d’activation (équation 3.15). La valeur
de la constante pré-exponentielle est directement liée au délai d’auto-allumage, puisqu’elle
conditionne directement 'ordre de grandeur du taux de réaction. La température d’activation
est liée au gradient du taux de réaction. Nous avons choisi la température d’activation a partir
des valeurs données par Westbrook et Dryer [93] pour le mécanisme simplifié d’oxydation de
I’heptane (T, = 15102K). La constante pré-exponentielle a été choisie de maniére & avoir
des temps de calcul raisonnables (A = 5.1 x 107?s™1 par rapport & A = 5.1 x 107 s71 de
Westbrook et Dryer). La facon arbitraire dont ce dernier parametre a été choisi est justifiée
par le fait qu’aucune comparaison avec des résultats expérimentaux ne va étre effectuée sur
cette configuration. Il s’agit dans un premier temps d’une étude de sensibilité du modele et non
de sa validation. Il faut toutefois garder en mémoire que 'ordre de grandeur du délai d’auto-
inflammation dans un moteur Diesel varie entre 1 et 2ms. Westbrook et Dryer proposent
aussi pour cette réaction une dépendance non linéaire du taux de réaction en fonction des
concentrations d’oxydant et de carburant,

w; = pAYRTY 9 exp (=T,/T) (5.3)

ol 'exposant np = 0.25 et ’exposant ng = 1.5. La configuration chimique de base du probleme
1D est résumée dans le tableau 5.2.

! Toutes les dimensions en unités CGS (KIVA 11 MB)
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A | T, (K) | np | no
5.1x 107 | 15102 | 0.25 | 1.5

Tableau 5.2 : Parametres chimiques de référence du cas 1D étudié.

Les tests paramétriques suivants ont été effectués sur la configuration 1D:

e Comportement numérique du modele par rapport au pas de temps de calcul.

e Différentes possibilités pour initialiser 772,

e Influence du nombre de mailles utilisées dans 'initialisation des profils de )N/F et de )N/O.
e Influence de la dissipation scalaire imposée.

e Modification des parametres turbulents k et [l;, ce qui implique des changements du
coefficient de diffusion turbulent, ainsi que de I’étirement modélisé €/k.

e Comparaisons avec le modele de combustion Diesel déja implanté dans KIVA 11 MB
(modeles de Zellat et Zeller [2] et de Magnussen et Hjertager [71]).

L’implantation du modele PDFA/CHI dans un code de calcul moyen implique des modi-
fications par rapport au modele utilisé lors des études comparatives avec les résultats DNS.
Ainsi, pour le calcul de la variable d’avancement, Yr ., a été définie par rapport a une chimie
infiniment rapide (équation 3.19). Les équations 3.25 et 3.26 sont résolues avec une chimie infi-
niment rapide. Ces hypothéses ont été validées en tracant les profils de Yy et de Yo en fonction
de 7. Dans les configurations étudiées, ils s’approchent en effet des profils correspondant aux
solutions avec chimie infiniment rapide (figure 5.2).

Sensibilité par rapport au pas de temps de calcul

L’influence du pas de temps de calcul A; sur le modele PDFA /CHI a été étudiée. Les résultats
(présentés sur la figure 5.3) ont montré que le pas de temps qui assure la convergence des calculs
est At =1 x 1076s.

Sensibilité par rapport au nombre de mailles utilisées pour décrire le gradient
initial de 7

Comme nous ’avons vu dans la section 4.6.1, la description de gradients infinis par des codes de
calcul présente des difficultés. [’étude d’un probleme de mélange entre deux especes implique
donc en début de calcul 'imposition de gradients de concentration finis sur leur interface. Il ne
faut cependant pas que le nombre points utilisés pour décrire ces gradients influence le résultat
du calcul. Dans la configuration 1D, nous allons étudier si en changeant le nombre de mailles
utilisé pour décrire le gradient initial de Z, le probléme converge vers une solution unique.

Le gradient initial de la fraction de mélange résulte de la solution de I’équation de transport
de Z (équation 2.10 moyennée) en régime instationnaire, sans terme de convection et avec un
coeflicient de diffusion égal au coefficient de diffusion turbulente, caractéristique du probleme
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Evolution des concentrations moyennes dans le temps
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Figure 5.2 : Evolution des profils de concentration de carburant et d’oxydant dans les conditions
de référence du calcul unidimensionnel (tableaux 5.3 et 5.2).

1D étudié. La solution est prise a un instant ¢t = ¢y inférieur au temps chimique caractéristique

du probleme.?

Nous avons établi un profil initial de Z sur 20% de la longueur du domaine de calcul. Le
nombre de mailles utilisé pour décrire le profil de variation de Z, nous Pappelons 5. En gardant
un maillage toujours uniforme, des calculs ont été effectués avec 40, 50, 100 et 200 mailles dans
le domaine (07 respectivement égale a 8, 10, 20 et 40 mailles).

Sur la figure 5.4 sont représentés des profils de la variance de la fraction de mélange pour
t = to (en fonction de Z) et des évolutions dans le temps du taux de réaction global, pour les
différentes valeurs de dz. Dans tous les cas, la convergence a été obtenue avec éz = 20, méme
si 'erreur commise avec 07 = 10 n’était pas tres grande.

Initialisation de 272

La résolution de I’équation de transport de la variance de la fraction de mélange implique
I'initialisation de cette grandeur en début de calcul. 1l s’agit, comme nous allons voir, d’un des
aspects problématiques de la modélisation basée sur le transport de ce parametre.

La variance de la fraction de mélange doit étre calculée de facon cohérente par rapport a
Pinitialisation du profil de fraction de mélange. Pour calculer sa valeur initiale, il aurait fallu
connaitre davantage I’état du mélange a Iinstant initial de calcul. Or, ceci n’est pas possible,
car nous ne pouvons pas résoudre analytiquement ’équation moyennée de transport de 27?2

2Selon Williams [18], le temps chimique de référence pour un systéme initialement non prémélangé dont
Poxydant est la source chaude est Tref = (AYr0Y0,0 exp (—Ta/Toyo))_l.
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Figure 5.3 : Sensibilité du modele PDFA /CHI par rapport au pas de temps de calcul. La densité
partielle de carburant et la température ont été suivies sur une maille au centre du domaine de

calcul & environ Z = 0.5.
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Variance de la fraction de melange (t=t )
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Figure 5.4 : Variance de la fraction de mélange pour ¢ = ¢y et du taux de réaction moyen global,
en fonction du nombre de mailles dans le profil initial de Z.

comme nous ’avons fait pour I’équation de transport de Z3. Nous savons seulement que 272

ne peut varier qu’entre deux bornes bien définies représentant chacune des situations physiques
distinctes:

e La limite inférieure de Z72 est la valeur nulle, ce qui implique que 7 (ft Z) = Z (1 — Z)
et donc que partout ol 'oxydant et le carburant sont en présence un de 'autre, ils sont
parfaitement mélangés. Ceci correspond & la situation laminaire ce qui implique que la

turbulence est dans ce cas négligée jusqu’au début de la simulation. C’est la situation
étudiée dans la DNS.

e [autre possibilité est d’attribuer a la variance initiale sa valeur maximale. Celle-ci est
donnée par 272, = Z (1 — Z) ce qui est représentatif d’un écoulement intermittent

entre deux especes non mélangées. La diffusion laminaire est dans ce cas négligée devant
les fluctuations de I’écoulement turbulent.

Comme il n’est pas possible de connaitre, dans I'intervalle [0, Z (1 — Z)], la valeur la plus
adaptée au probleme en étude, nous avons étudié les deux cas extrémes.

Les résultats présentés sur la figure 5.5 montrent que le changement de 772 initiale ne modifie
le comportement de I'auto-allumage que dans les cas ol le mélange initial est nul (ou de fagon

équivalente, 772 = 7 (1 — Z)) En effet, quand le systeme part d’une configuration ot F' et

FRappelons que le mélange non réactif peut étre calculé par Z (ft Z)= A (1 - Z) _ 72,
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O sont pour t = ty completement mélangés, la turbulence n’a pas le temps d’intervenir et
par rapport au délai d’auto-allumage, tout se passe comme s’il s’agissait d’une configuration
laminaire (aussi représentée sur la figure 5.5).

Influence de k, de ¢ et de <Z” 2>|1:10 sur l'allumage
10 T T T T T

—e <7">=<7>(1-<Z>), k=15000, L=0.05
o — o <7'*>=<7>(1-<Z>), k=1500, L=0.05
<7'*> =0, k=15000, L=0.05

0.8 + o -0 <z’2>0:0, k=1500, L=0.05 7
Arrhenius simple (modele cinetique)

0.0 eee
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Figure 5.5 : Comportement du taux de réaction pendant la période d’auto-inflammation en
fonction de I'initialisation de 7”2 et des parametres turbulents. Comparaison avec un modele
d’auto-inflammation cinétique laminaire (Arrhenius 1 étape).

La question est donc de savoir laquelle des deux configurations est la plus réaliste dans un
moteur. Sachant que la turbulence joue un réle important dans la chambre de combustion d’un
moteur Diesel, il ne parait pas logique de considérer 772 = 0 en début de calcul. Dans une
moyenne cyclique, comme celle qui est effectuée dans KIVA II (les grandeurs moyennes sont
calculées sur ’ensemble des cycles moteurs), il est plus facile d’admettre I'intermittence de la
concentration des especes cycle a cycle que son invariabilité totale. La solution 77t =g (1 — Z)
pour le temps de calcul t = tg a donc été choisie pour les calculs qui suivent.

Sensibilité par rapport aux grandeurs turbulentes & et [;

Le tableau 5.3 présente la liste des différents cas étudiés. La longueur intégrale I; est le
parametre qui distingue les deux premiers cas des trois suivants. Pour chaque longueur intégrale
considérée, ’énergie cinétique turbulente k a été changée. Nous rappelons que les délais d’auto-
inflammation obtenus ne concernent aucun probleme réel. lls doivent servir comme repéere pour
la comparaison entre les différents cas turbulents. L’instant d’auto-inflammation a été défini
au moment ot le taux de réaction atteint 10% de sa valeur maximale.

La figure 5.6 représente graphiquement ’évolution des taux de réaction dans tout le domaine
de calcul au cours du temps, ainsi que les iso-lignes de fraction de mélange (Z = 0 en haut et
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cas | k (em?s™2) | l; (em) | v (em?s™) | ¢/k (s™1) | Rer | tw (ms) | @pmaz
1 1.5 x 104 0.05 1.31 1028 8.3 0.32 21.4
2 3.0 x 10* 0.05 1.86 1455 11.7 0.26 24.0
3 | 3.0x10° | 0.1 117 230 7.4 | 0.66 13.1
4 3.0 x 104 0.1 3.71 727 23.5 0.41 19.3
5 1.0 x 10° 0.1 6.77 1328 42.9 0.32 22.9

Tableau 5.3 : Les différents parametres turbulents utilisés dans I’étude de sensibilité.

Z=1en bas). Chaque profil ¢ = Cy. correspond au domaine unidimensionnel en étude. Dans
tous les cas, la séquence d’événements ayant lieu est la méme:

e Mélange entre le carburant et 'oxydant avec des taux de réactions faibles.
e Début de I'auto-allumage avec une zone plus au moins longue en fonction de la turbulence.

e Auto-allumage avec une hausse importante du taux de réaction.

La consommation des réactifs dans les points ou l'auto-allumage s’est produit est presque
totale. En conséquence, le taux de réaction devient & nouveau tres faible dans cette région.
La flamme se propage alors vers les zones prémélangées riche et pauvre en consommant ainsi
tout le mélange créé auparavant. Finalement, une flamme de diffusion s’établit a 7 = Zg
(pour le mélange entre I’heptane et 'oxygene, dans les concentrations indiquées, 7y = 0.062).
La figure 5.7 montre I’évolution dans le temps du taux de réaction moyen intégré sur tout le
domaine.

La sensibilité du modele par rapport a la variation des grandeurs turbulentes est illustrée
sur les différentes images et courbes des figures 5.6 et 5.7 respectivement. Les conséquences de
la variation des parametres turbulents se font sentir autant sur les délais d’auto-inflammation
que sur la forme de la zone de réaction.

Le parametre controlant directement le délai d’auto-inflammation est [’étirement ¢/k
(tableau 5.3): L’augmentation de I’étirement fait diminuer le délai d’auto-inflammation. Ceci
peut étre expliqué par le fait que 'augmentation de I’étirement implique I"augmentation de la
dissipation scalaire moyenne et en conséquence, la diminution de la variance de la fraction de
mélange. Or, la réduction de la variance de la fraction de mélange aboutit & une quantité de
mélange plus importante et donc, des délais d’auto-allumage plus courts.

La forme de la zone de réaction est influencée par le niveau de diffusion turbulente. En
augmentant celle-ci, le mélange est étalé dans le domaine, ce qui est confirmé par I’éloignement
des iso-lignes de fraction de mélange. La comparaison entre les cas 1 et 2 et entre les cas 2
et 4 montre que le changement de I’énergie cinétique turbulente a un effet moins prononcé sur
la largeur de la zone de réaction que celui de I’échelle intégrale. Ceci est expliqué par le fait
que le coeflicient de diffusion turbulent dépend linéairement de I’échelle intégrale, tandis que
I’influence de ’énergie cinétique turbulente est en k%,

Cl

1
= gl (54)

Dy
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CAS 1: k=1.5e4, Li=0.05 CAS 2: k=3.0e4, Li=0.05
R. Rate R. Rate
I Above 5.0 I Above 5.0
Bl 45-50 Il 45-50
[ 40-45 [ 40-45
[ 35-40 [ 35-40
[ 30-35 [ 30-35
[ 25-30 ] 25-30
[] 20-25 ] 20-25
] 15-20 ] 15-20
] 10-15 ] 10-15
[ os-10 [ os-10
] oo0-05 ] oo0-05
- Below 0.0 - Below 0.0
300 400 300 400
te-6 [s] te-6 [s]
CAS 3: k=3.0e3, Li=0.1 CAS 4: k=3.0e4, Li=0.1

R. Rate R. Rate
- Above 5.0 - Above 5.0
B  45-50 Bl  45-50
[ 40-45 [ 40-45
]  35-40 ]  35-40
] so0-35 ] so0-35
] 25-30 ] 25-30
] 20-25 ] 20-25
[ 15-20 [ 15-20
] 10-15 ] 10-15
[ os-10 [ os-10
[ oo0-05 [ oo0-05
[ Below 0.0 [ Below 0.0
100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000
te-6 [s] te-6 [s]

CAS 5: k=1.0e5, Li=0.1

. Rate
Above 5.0
45- 50
40- 45
35- 4.0

BOECODOCENEN »
-
g

100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000
te-6 [s]

Figure 5.6 : Taux de réaction en fonction du temps, de la coordonnée = du domaine 1D, et des
parametres turbulents &k et ;. Les iso-lignes représentent la fraction de mélange moyenne Z.
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Figure 5.7 : Evolution au cours du temps du taux de réaction moyen, intégré sur le domaine
de calcul dans les différents cas turbulents.

Cette méme dépendance existe dans le calcul de I’étirement,

1
€ k2
—=042— 5.5
7 7 (5.5)

La figure 5.6 montre que méme si la localisation spatiale du point d’allumage varie, la flamme
s’allume toujours pour des valeurs de Z proches de 0.5, indépendamment de la turbulence. Les
travaux de Linan [20], de Linan et Crespo [4] et de Mastorakos et al. [3] montrent que pour
des conditions limites de température et de concentration fixées, I’allumage a toujours lieu a
une valeur de la fraction de mélange bien définie, la fraction de mélange la plus réactive Z,,,.
Cependant, lorsque il s’agit de "’écoulement moyen, il est possible que la valeur moyenne de la
fraction de mélange sur le point d’allumage ne soit pas Z,,,. La figure 5.8, qui montre I’évolution
de la forme de P (Z = Zy)* au cours du temps, confirme que dans les instants initiaux du calcul,
avant 'allumage, la probabilité de trouver Z = Z4 est en effet maximale pour Z =05. La
flamme s’allume donc en moyenne & Z = 0.5.

Avec des modeles d’auto-inflammation cinétiques et laminaires, du type Arrhenius simple,
Zellat-Zeller [2] ou Shell [9], qui ne tiennent pas compte de la structure locale du mélange,
I’allumage aura toujours lieu & Z = Z,,,..

5.2.3 Comparaison avec un modele traditionnel

Les modeles utilisés pour les calculs du taux de réaction pendant la combustion dans un
moteur Diesel sont des modeles cinétiques laminaires pour I'auto-inflammation, couplés ensuite
avec des modeles algébriques, ol le mélange carburant-oxydant est consommé selon un temps

“Pour le heptane, Z.; et Zpm, sont trés proches (Zst =0.062).
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Evolution de la probabilite de trouver Z=zZ  _ dans le temps
4.0 " T " T " T " T

— [}(Z,), t=0.34 ms
3.0 - m = B(Z,), t=0.70 ms J
B(Z,), t=1.00 ms

Figure 5.8 : Evolution au cours du temps de la probabilité de trouver Z = Z; en fonction de
7. Configuration chimique du tableau 5.3 et turbulente du cas 1 du tableau 5.2.

caractéristique du systeme. Ce temps caractéristique peut étre un temps turbulent comme k /¢
(modele de Magnussen et Hjertager [71]), ou la somme d’un temps chimique avec un temps
turbulent (modele de Kong et al. [74]). Dans KIVA Il MB, le modeéle d’auto-allumage est le
modele de Zellat-Zeller [2] et le modele de combustion a haute température est le modele de
Magnussen et Hjertager.

Nous avons comparé les résultats obtenus avec le modele PDFA /CHI et les résultats donnés
par un modeéle simplifié qui couple une expression d’Arrhenius simple (équation 5.3) pour I"auto-
inflammation au modele de Magnussen et Hjertager pour la combustion a haute température
(équation 2.67),

i} - Y, Y
wF:pA%min(YF,TOB P)

T4y

ou A et B sont des constantes du modele, r est le rapport stoechiométrique massique entre
'oxydant et le carburant et Yp est la concentration massique des produits de la combustion
(nous allons I'appeler par la suite, le modele ARR/MAG). L’expression d’Arrhenius simple a
été préférée par rapport au modele de Zellat-Zeller car le modele PDFA /CHI est basé sur un
mécanisme de chimie simple. Le méme schéma cinétique est ainsi utilisé dans les deux modeles.
Les résultats sont présentés sur les figures 5.9 et 5.10.

Plusieurs différences de comportement sont observées entre les deux modeles:

e La continuité du taux de réaction dans le domaine entre les périodes d’allumage et
d’établissement de la flamme de diffusion. La nature du modele PDFA/CHI assure cette
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Figure 5.9 : Evolution au cours du temps du taux de réaction moyen, intégré sur le domaine
de calcul. k = 1.5¢* em?s72, I, = 0.05 cm.

CAS 1: k=1.5e4, Li=0.05 Modele Ar.+Mag.
R. Rate R. Rate
I Above 5.0 I Above 5.0
B 45-50 B 45-50
91 I 40-45 [ 40-45
. e |l 35-40 = ] 35-40
= Ww————————— |[ ] 30-35 ] so0-35
B ] 25-30 ] 25-30
] 20-25 ] 20-25
] 15-20 ] 15-20
] 10- 15 ] 10- 15
[ os-10 [ os-10
[ oo0-05 [ oo0-05
] Below 00 ] Below 00
T T T T T T 1 T T T T T T 1
100 200 300 400 500 600 700 100 200 300 400 500 600 700
te-6 [s] te-6 [s]

Figure 5.10 : Taux de réaction en fonction du temps dans le domaine de calcul. Comparaison

entre les modeles PDFA/CHI et ARR/MAG. k = 1.5e*em?s72, I; = 0.05 cm.
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continuité. Nous rappelons qu’il s’agissait d’une des conditions envisagées lors de sa
conception. Au contraire, le critére de couplage entre les modeles d’Arrhenius et de
Magnussen, basé sur une température de transition, ne peut pas garantir la continuité
du taux de réaction. Avec le modele ARR/MAG, le taux de réaction juste apres "auto-
inflammation est maximum a des endroits ot il était auparavant tres faible (figure 5.9). Ceci
est di certainement a une valeur non appropriée de la constante B liée a la concentration de
produits. Ce dernier terme du modele de Magnussen (équation 2.67) est le terme dominant
juste apres auto-inflammation.

o Les délais et la localisation de "auto-inflammation. L’allumage laminaire caractéristique
de la formule d’Arrhenius ne tient pas compte de I’état du mélange. Des que dans la
méme maille de calcul, les concentrations moyennes d’oxydant et de carburant sont non
nulles, alors les deux espeéces sont censées étre completement mélangées. Le premier point
d’allumage apparait a Z = Zpy,, tel que prévu par les analyses de Lifian [20] et de
Mastorakos et al. [3]. Avec le modele PDFA/CHI, il faut attendre que les deux espeéces se
mélangent et atteignent les conditions pour que la combustion puisse avoir lieu. En ce qui
concerne ’endroit ou ’allumage se produit, nous avons vu que lors de 'auto-inflammation,
P (7 = Zy) est maximale & Z = 0.5 (figure 5.8).

e La forme de la zone de réaction apres I’auto-inflammation pendant la phase de combustion
prémélangée. Avec le modele PDFA /CHI, la flamme est née a Z = 0.5 et se propage ensuite
vers des valeurs de Z inférieures et supérieures & 0.5. Elle s’éteint au fur et & mesure que
les réactifs sont consommés. Avec le modele ARR/MAG, le taux de réaction est tres élevé
partout ot il y a des produits de la combustion. Une fois de plus, une valeur non adaptée
de la constante B de I’équation 2.67 peut étre a l'origine de ce phénomene.

Enfin, nous constatons "accord entre les taux de réaction caractéristiques de la flamme de
diffusion établie. Il s’agit d’un résultat prévisible car la chimie devient proche de la situation
infiniment rapide. Une fois la flamme de diffusion établie, le taux de réaction est contrélé par
le taux de mélange entre les réactifs, ce dont les deux modeles tiennent compte.

5.2.4 Comparaison avec les résultats de simulation numérique directe de
couche de mélange temporelle

Les caractéristiques des résultats obtenus en simulation numérique directe posent en général des
difficultés vis a vis de leur comparaison avec les résultats donnés par des codes RANS. En raison
de la taille des domaines de calcul utilisés en DNS, ainsi qu’a la structure adimensionnelle des
équations résolues par le code NTMIX (code de DNS utilisé dans le CRCT), la transposition
entre les deux types d’approches n’est souvent pas aisée. De méme, les codes DNS ne sont en
général adaptés qu’a la résolution de configurations physiques de grande simplicité. L’intérét
de faire des calculs avec des codes RANS reproduisant les configurations DNS est donc limité.
Cependant, la nature simple du cas test 1D utilisé pour I’étude du modele PDFA /CHI s’adapte
bien a ce genre d’exercice. Nous avons vu dans la section 4.2.2 que la configuration de couche de
limite temporelle calculée représente un systeme statistiquement 1D qui évolue dans le temps
(comme les tests 1D effectués dans cette section). A défaut de résultats expérimentaux dans des
configurations plus réalistes, ce test est donc un bon moyen de controéler la validité du modele
PDFA/CHI lors de son implantation dans un code RANS.

La premiere tache a réaliser est la transformation des parametres adimensionnels DNS en
unités physiques. Une variable X est calculée par le produit entre sa valeur adimensionnelle X*
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et sa valeur de référence X, ¢,

X = X" X,

A partir du nombre de Reynolds de la DNS (Re,. = 10000 dans le cas étudié),

arepLref

Rege = = 10000 (5.6)

Vpef

ou ayep, Lref et v,..; sont respectivement la vitesse du son, la longueur et la viscosité
cinématique de référence, nous pouvons construire un cas réel pour KIVA. Les valeurs de
référence des variables caractéristiques des especes utilisées (densité, capacité calorifique,
viscosité...) sont celles de lair a la température T'= 300K. Le tableau 5.4 est alors obtenu.

Reqe = 10000 v =14 Rair = 2875 /kgK
Tyir = 300K pref = L1TTkg/m> | veep = 1.568 X 107°m? /s
aref =34Tm/s | Lpep = 452X 107*m | t,.5 = 1.303 x 107°s

Tableau 5.4 : Valeurs de référence des différentes variables de 1’écoulement. Toutes les autres
variables s’expriment en fonction de ces variables de référence.

Pour le calcul du taux de réaction, une hypothese de chimie simple a été utilisée. Le taux de
réaction instantané est donné par

wi = Aprpoexp (=1, /T) (5.7)

Les unités de la constante pré-exponentielle correspondent au produit entre 'inverse d’un temps
et I'inverse d’une densité. La formulation est ainsi cohérente avec celle utilisée en DNS.

Le carburant utilisé est le méthane (C'Hy) dont la fraction de mélange stoechiométrique
est Zg = 0.055. L’oxydant est 'oxygene dont la fraction massique par rapport a ’air est 0.233.
La température initiale du carburant est Tro = 600K et la température initiale de I'oxydant
est Tp g = 1200K. Les profils des concentrations de carburant et d’oxydant sont initialisés de
la maniere décrite dans la section 5.2.1 en respectant la taille des profils utilisés en DNS. Par
contre, Z”2 n’est pas initialisée de la maniere choisie dans la section 5.2.2. En effet, en DNS
nous n’avons pas le choix de la valeur de 772, , car elle est forcément nulle. En choisissant
d’initialiser Yz et Yo avec la solution de 1’équation de transport diffusif de ces especes en
régime laminaire, nous sommes en ftrain d’imposer un mélange total entre les deux especes
(£7%=4, = 0).

Un mot doit étre aussi dit concernant les parametres turbulents. Nous avons vu que la
résolution des équations de transport de k et de ¢ n’est pas évidente dans un écoulement 1D.
De plus, le comportement de ces grandeurs issues de la solution de leurs équations de transport
modélisées n’est pas le méme que celui de la turbulence utilisée dans les calculs de couche de
mélange temporelle bidimensionnelle. En effet, I'utilisation d’une turbulence 2D en DNS sert
nos propos du point de vue de l'interaction flamme champ turbulent, mais ne peut pas étre
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comparée a une turbulence réelle [68]. Quand les équations de Navier Stokes sont résolues dans
leur forme 2D sans modele de turbulence, la dynamique des structures turbulentes est différente
de leur dynamique réelle. Le transfert d’énergie se fait des petites vers les grandes échelles. Ceci
n’est pas reproductible avec le modele k — ¢. Nous avons donc choisi d’'imposer une turbulence
homogene dans le domaine, méme si ce n’est pas le cas, comme le montre le tableau 5.5.

t € k*

1.11 | 1.27x107* | 5.56x10~°
5.56 | 4.64x10~° | 3.35x10~3
9.65 | 1.49x10~* | 8.90x10~3
13.06 | 4.12x107° | 4.84x 1073
16.56 | 2.57x107° | 2.00x1073
19.38 | 3.57x107° | 2.25x 1073

Tableau 5.5 : Evolution dans le temps des parametres turbulents k et € pour le calcul DNS 2D
d’une couche de mélange temporelle.

Les résultats obtenus, présentés sur la figure 5.11, sont trés satisfaisants. Le délai d’auto-
inflammation calculé est proche du délai obtenu en DNS. L’endroit o1, en moyenne la flamme
s’allume, est aussi le méme dans les deux cas (autour de Z ~ 0.5). Le modéle reproduit aussi
la flamme de diffusion établie a la fin de "auto-allumage.

Concernant les différences observées, il est clair que la forme de la zone de réaction n’est pas la
méme et que la diffusion turbulente n’est pas bien reproduite (phénomene observable & partir de
la forme des iso-lignes de fraction de mélange). Ceci peut étre expliqué par les approximations
effectuées lors de la détermination des parametres turbulents. Nous avons vérifié que le calcul
était sensible au niveau de turbulence choisi. Les différences dans la forme de la zone d’auto-
allumage ne peuvent pas étre analysées de maniere simple. Comme nous ’avons vu lors de la
présentation de cette expérience numérique (section 4.2.2), les statistiques effectuées manquent
de données. D’autres calculs devraient étre réalisés en imposant une génération aléatoire de
turbulence différente et en gardant la méme physique.
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0.0*10° 5.0*10° 1.010° 1.5*10° 2.0*10° 2.5*10°
temps

0.0*10° 5.010° 1.0*10° 1.5*10° 2.0%10° 2.5%10°
temps

Figure 5.11 : Comparaison entre le taux de réaction moyen calculé en DNS dans le cas de la
couche de mélange temporelle et celui calculé par KIVA II MB avec le modele PDFA /CHI. Les
lignes continues représentent les valeurs moyennes de la fraction de mélange au cours du temps
dans le domaine 1D.
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5.3 Conclusion

Une version simplifiée du modele PDFA d’auto-allumage & pdf présumées, couplé & un modele
de flammelettes en chimie infiniment rapide, a été implantée dans le code de calcul KIVA 11 MB.
Les résultats obtenus lors de I’étude du modele dans une configuration unidimensionnelle sont
tres satisfaisants. Le modele contient des effets chimiques couplés a des effets turbulents qui lui
permettent de reproduire 'auto-inflammation dans une gamme de situations assez variée.

L’adaptation effective au code KIVA et plus spécialement aux calculs moteur, demande
quelques modifications du fait qu’il s’agit d’écoulements a pression et a volume variables et ol
les conditions initiales sont loin d’étre homogenes et bien définies (présence de gaz non brilés,
présence de gaz résiduels ou échanges thermiques avec les parois). Il faut donc que les conditions
limites (Y; 0, 7 0), nécessaires dans des différentes étapes de calcul, soient effectivement définies
a chaque pas de temps de calcul.



138 5. INTEGRATION DU MODELE PDFA/CHI DANS UN CODE RANS 1D




Chapitre 6

Validation expérimentale et tests 2D

6.1 Introduction

Le modele PDFA/CHI développé dans ce travail est fondé sur D’analyse numérique de
phénomenes qui représentent de maniere simplifiée ’ensemble de phénomenes qui ont lieu dans
la chambre de combustion d’un moteur Diesel. Si I'interprétation physique du probléme provient
de I'observation expérimentale [69, 80, 81], les bases et la validation du modele PDFA /CHI ont
été construites a partir de résultats de simulation numérique directe.

La validation du modele dans des configurations réelles de combustion Diesel donne une
étape importante de cette étude. Dans cette section, nous décrivons une expérience dont le but
est Pacquisition de données par rapport auxquelles le modele peut étre testé et validé.

Des le début de ce travail, la décision a été prise de ne pas traiter 'aspect diphasique
de la combustion Diesel. Ceci en raison des difficultés rencontrées dans la modélisation
du comportement des jets Diesel liquides. Nous nous sommes concentré uniquement sur la
combustion en milieu gazeux. Le besoin de rester cohérent avec cette description du probleme
implique que le dispositif expérimental a mettre en oeuvre doit respecter cette condition. Or,
les études expérimentales en conditions Diesel effectuées avec des carburants gazeux restent
trés limitées. Nous retrouvons dans Fraser et al. [94] et dans Naber et al. [95] des expériences
d’auto-inflammation de jets de gaz naturel introduits dans une enceinte pressurisée et chauffée.
Les conditions thermodynamiques atteintes sont proches de celles retrouvées dans la chambre
de combustion d’un moteur Diesel. Cependant, ces études concernent uniquement la variation
des délais d’auto-inflammation en fonction de la pression et de la température a 'intérieur de
la chambre de combustion et en fonction de la composition des carburants utilisés.

Les tests et la validation d’un modele turbulent d’auto-inflammation et de combustion
exigent aussi la variation des parametres qui influencent la réponse du modele par rapport
au champ turbulent. Dans cette optique, les parametres importants sont la vitesse du jet de
carburant a la sortie de l'injecteur et la section débitante. Ces deux parametres sont capables
de modifier les gradients des concentrations des especes et par conséquence, le mélange. Pour
un écoulement liquide, la vitesse de sortie du carburant est controlée par la différence entre la
pression d’injection et la pression dans la chambre de combustion. Si 'écoulement est gazeux
et donc compressible, alors c’est le rapport entre la pression d’injection et la pression dans
la chambre qui contréle la vitesse. Ceci jusqu’a la limite imposée par la vitesse du son de
I’écoulement dans l'injecteur. Cette limite est calculée par ’équation 6.1,

139
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Pinj _ (L)_”VT (6.1)

Perit Y +1

ol peri¢ est la pression critique pour laquelle I’écoulement devient sonique et p;,,; est la pression
d’injection. Pour v = 1.4, ce ratio est de 1.893. En effet, dans ces conditions ’écoulement est
sonique a l'intérieur de 'injecteur et la vitesse d’injection atteint sa valeur maximale, égale a
la vitesse du son au sein du milieu gazeux traité!. Pour faire varier la vitesse d’injection, il faut
donc faire varier la pression jusqu’a la limite sonique donnée par I’équation 6.1. Pour modifier
le mélange, nous pouvons aussi faire varier la section débitante de I'injecteur.

La visualisation de la zone de réaction est aussi un parametre intéressant dans les études
d’auto-allumage turbulent et d’établissement de flammes. L’acces optique a la chambre de
combustion est donc important dans les études a réaliser. Pour cela, nous pouvons utiliser un
montage expérimental disponible a 'lF'P qui inclu une cellule haute pression avec acces optique
munie d’un injecteur de gaz. Une description détaillée du fonctionnement de ce systéme existe
dans la these de Lambert [96] et dans les travaux de Verhoeven [97] et de Verhoeven et al. [98].

Le modele PDFA /CHI peut étre enfin appliqué au calcul d’une configuration réaliste mais
simplifiée qui représente bien le systeme expérimental étudié. Dans ce cas, le modele est appliqué
exactement comme s’il s’agissait d’un calcul moteur. Toutes les équations de transport (celles
du modele de turbulence inclues) sont résolues. Rappelons que dans les études 1D du modele
présentées dans le chapitre précédent, les parametres turbulents étaient imposés et constants
pendant la durée du calcul.

'Pour un gaz parfait, la vitesse du son ne dépend que de sa nature et de sa température, Co, = +/vRI
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6.2 Montage expérimental

Nous présentons maintenant les principales caractéristiques du systeme étudié, ainsi que
quelques commentaires succincts sur son utilisation. Le montage expérimental consiste en deux
composants majeurs: la cellule de volume constant (volume de 1.37/) ol la combustion se
déroule, et un injecteur de carburants gazeux. L’ensemble de la cellule et de I'injecteur est
représenté sur la figure 6.1. Ce dispositif offre un large acces optique a travers quatre hublots
en saphir. L'injecteur gaz a été développé et fabriqué par la société DTC (Diesel Technology
Corporation) pour étre adapté sur des moteurs Diesel fonctionnant au gaz naturel. L’injecteur
possede une aiguille, contrélée électriquement par un solénoide, qui ferme et ouvre Dorifice
d’injection.

Les parois de la cellule (en acier) peuvent étre chauffées électriquement de maniere a réduire
les pertes thermiques lors des essais de combustion et a s’approcher de la température des parois
de la chambre de combustion d’un moteur. Sur toutes les expériences menées, la température
des parois a été de 473 K. Sur chacun des huit coins de la cellule, il existe un acces qui permet
le placement d’appareils divers. Quatre bougies d’allumage dont nous parlerons ensuite, un
capteur de pression et un ventilateur constituent la base des appareils utilisés. Le ventilateur
sert a homogénéiser les gaz dans la chambre, ainsi qu’a la production d’un champ de vitesse
turbulent dans son intérieur. Les bougies d’allumage servent a I'initialisation de la combustion
d’un prémélange qui brile de maniéere controlée et qui permet la montée en température et en
pression dans la chambre avant la combustion du jet gazeux de carburant a injecter.

L’étanchéité de I'injecteur est garantie jusqu’a des pressions proches de 200 bar. Le gaz a
haute pression est stocké dans un réservoir et la pression d’injection est controlée par un
manometre a la sortie de ce réservoir. L'injecteur est placé au centre de la face supérieure
de la cellule. L’ouverture de I'injecteur est controlée électriquement (levée de 'aiguille) et sa
fermeture est assurée par un ressort qui agit une fois que le courant électrique alimentant le
solénoide est arrété. Ce courant est controlé par un boitier de commande du type utilisé pour les
injecteurs de liquide, systeme ”Common Rail”, qui envoie un courant initial de forte intensité
et de petite durée (0.6 ms pour toutes les expériences) et ensuite, un courant de maintien
d’intensité plus faible pendant un intervalle de temps qui dépend de la durée d’injection
souhaitée.

Nous disposons de trois nez d’injecteur différents avec des sections débitantes correspon-
dant respectivement a des diametres de 0.25mm, 0.3 mm et 0.5mm. La pression maximale
d’injection est d’environ 200 bar, égale & la pression du carburant dans le réservoir quand
celui-ci est plein. Le carburant choisi est le méthane, malgré ses propriétés reconnues de ré-
sistance a l'auto-inflammation (indice d’octane de 120). Ce choix est di au fait qu’il s’agit
d’un carburant gazeux jusqu’a des pressions au-dessus desquelles nous voulons travailler. Il est
disponible en bouteilles remplies jusqu’a 200 bar. Il existe dans la littérature, des travaux sur
lauto-inflammation de jets de méthane & haute pression [94, 95] sur lesquels nous nous sommes
basés pour I’établissement des parametres de référence de cette expérience.
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Figure 6.1 : Cellule de combustion haute pression avec acces optique et injecteur de gaz.
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6.3 Procédure expérimentale et résultats

L’étude expérimentale de auto-inflammation d’un jet de combustible gazeux en milieu turbu-
lent contient les aspects suivants:

e Caractérisation de I'injecteur. Ceci nous permet de connaitre son comportement en fonction
du courant électrique d’activation de ’aiguille. Nous voulons mesurer le délai d’ouverture de
I’aiguille apres I'imposition du courant et le délai de fermeture lorsque le courant électrique
est enlevé. La durée de l'injection peut ainsi étre connue.

e Mesure de la masse injectée en fonction de la pression d’injection et de la pression dans
la chambre. En connaissant la masse introduite par injection et la durée de I’injection, le
débit massique peut étre calculé.

e Visualisation des contours du jet gazeux avec des films Schlieren. Les résultats de la
modélisation de I’aérodynamique des écoulements de jets gazeux avec le code KIVA peuvent
ainsi étre controlés. Un repere, fonction de la position du jet, pour les images d’auto-
inflammation est aussi construit. Nous pouvons donc regarder a quel endroit du jet les
premiers points d’auto-inflammation apparaissent.

e Visualisation des points d’auto-inflammation et des délais. Les parametres que nous
pouvons faire varier, visant les comparaisons avec le calcul numérique, sont: la section
débitante, la température, la pression et la proportion d’oxygene dans la chambre.

6.3.1 Caractérisation de ’injecteur

La réponse de I'injecteur au courant électrique imposé sur le solénoide d’activation de ’aiguille
a été étudiée par quatre méthodes différentes:

e Mesure de la force induite par le jet gazeux a la sortie de I'injecteur sur un capteur de
force piézoélectrique.

e Mesure de la température du méthane a la sortie de l'injecteur avec un thermocouple de
réponse rapide (0.25 pm de diametre).

e Mesure de l'accélération des parties mobiles de 'injecteur avec un accélérometre attaché
au corps de l'injecteur.

e Observation des images (films Schlieren) captées pendant 'injection.

Le capteur de force, le thermocouple et 'accélérometre étaient connectés a un oscilloscope
numeérique.

Des mesures ont été effectuées pour des temps d’activation du solénoide différents en faisant
changer aussi la pression d’injection. La chambre de combustion était dans ce cas a pression
atmosphérique. Nous avons utilisé cette valeur car les caractéristiques de I'injecteur ne doivent
pas changer en fonction de la pression dans la chambre. Les résultats pour une injection a
Pin; = D0bar et un temps d’activation du solénoide de 15ms sont présentés sur la figure 6.2.
La forme caractéristique des courbes présentées ne change pas avec la modification du temps
d’activation.
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Differentes methodes de calcul du temps d’injection
Solenoide: 15 ms, P, =1 bar, P, =50 bar
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Figure 6.2 : Caractérisation de l'injecteur: Temps d’injection.
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Les résultats montrent que certaines caractéristiques du fonctionnement de cet injecteur sont
différentes de celles observées avec des injecteurs de liquide [97, 98]. Dans les deux cas (liquide
et gaz), nous pouvons observer un décalage du début d’injection par rapport au début de
lactivation du solénoide par le courant de maintien (montée brusque du signal mesuré par le
capteur de force). Pour l'injecteur étudié, ce décalage est d’environ 1.5ms, indépendamment
des parametres d’injection. Cependant, dans le cas de I'injection de gaz, nous n’observons pas
de décroissance rapide lorsque le courant est enlevé comme il est obtenu pour les injecteurs de
liquide. L’injection semble se prolonger bien au-dela de la coupure du courant, méme si son
intensité diminue au fur et a mesure. Ce comportement se traduit par la descente graduelle de
la force induite par le jet, ainsi que par la diminution constante de la température. La courbe
d’accélération des parties mobiles de I'injecteur peut expliquer ce comportement. En effet, il
semble qu’a partir du moment ot le courant est enlevé, aiguille ne se pose pas directement sur
son siege. L’oscillation du signal d’accélération montre que 'aiguille rebondit pendant un certain
temps s’ouvrant et se fermant avec une amplitude décroissante des oscillations. A partir du
moment ou le courant est arrété, ’écoulement devient pulsé et tres irrégulier. Sur les injecteurs
de liquide ce comportement est aussi connu, mais les forces visqueuses plus importantes que
dans un écoulement gazeux, atténuent vite les oscillations. Nous avons donc intérét a que les
expériences d’auto-inflammation se déroulent pendant la phase initiale de I'injection. Pendant
cette période, nous pouvons estimer la vitesse du jet qui est un parametre important dans les
calculs de modélisation.

Le signal capté par le thermocouple met en évidence les caractéristiques soniques de
I’écoulement dans le nez de l'injecteur quand le rapport entre la pression d’injection et la
pression dans la chambre est élevé. En effet, si ’écoulement est sonique, la pression dans le nez
ne descend pas en dessous de la pression critique de I’écoulement, environ deux fois inférieure a
la pression d’injection (équation 6.1). A la sortie du nez, la pression de ’écoulement est supérieur
a la pression atmosphérique. Une expansion du gaz pour établir I’équilibre des pressions a alors
lieu, avec une chute de la température. La montée initiale est probablement due au frottement
visqueux du gaz a tres haute vitesse sur le thermocouple en début d’injection.

6.3.2 Masse injectée

La masse injectée par coup d’injection a été déterminée en mesurant augmentation de la
pression due a 'accroissement de la masse totale de gaz dans une chambre & volume constant
de 1.37( (la méme utilisée dans les essais de combustion) et de température connue (mesurée
a 'intérieur de la chambre de combustion apres un certain délai de temps pour que le systeme
soit en équilibre). Nous avons effectué des moyennes sur 50, 100 et 200 injections. Les mesures
étaient tres répétitives. Les parametres de cette étude étaient la pression d’injection, la pression
dans la chambre et le temps d’activation du solénoide.

Les résultats sont présentés sur les figures 6.3 et 6.4. La premiere montre la dépendance
linéaire entre la quantité de méthane injectée et le temps d’activation de laiguille. La
deuxieme montre que la masse injectée dépend surtout de la pression d’injection. En effet, les
évolutions des quantités injectées en fonction de la pression d’injection pour des différents temps
d’activation de D'aiguille sont presque linéaires. Pour les expériences avec auto-inflammation,
nous pouvons nous repérer par rapport a la pression d’injection pour connaitre la masse injectée
pendant chaque expérience.
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Figure 6.3 : Masse injectée par coup d’injection en fonction du temps d’activation du solénoide,
de la pression dans la chambre de combustion et de la pression d’injection. D;,; = 0.3 mm.
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Figure 6.4 : Masse injectée par coup d’injection en fonction du temps d’activation du solénoide,
de la pression d’injection. D;,; = 0.3 mm.
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Le débit massique de méthane devrait étre déterminé a partir des quantités injectées
et du temps d’injection mesuré précédemment. Cependant, l'incertitude concernant le taux
d’introduction du combustible & partir du moment ou le courant agissant sur aiguille est enlevé,
implique des difficultés dans la détermination de la vitesse d’injection. Pendant la période ou
le solénoide est activé, la vitesse de ’écoulement semble étre constante. D’ou I'intérét pour la
modélisation de travailler avec des rapports de pression (équation 6.1) supérieurs a la valeur
critique. Dans ce cas, la vitesse est connue. Elle sera proche de la vitesse du son caractéristique
de I’écoulement a 'intérieur du nez de 'injecteur.

6.3.3 Caractéristiques du jet gazeux

Des films Schlieren ont été utilisés pour visualiser les contours du jet gazeux de méthane qui
pénétre dans la chambre de combustion (montage optique de la figure 6.5). Le volume de mesure
qui contient le jet est illuminé par un faisceau laser parallele. La direction suivie par chaque
rayon dépend de I'indice de réfraction du milieu. L’indice de réfraction dépend de la nature des
molécules des milieux traversés et aussi de leur densité (température). Apres avoir traversé le
volume de mesure, le faisceau collimaté est focalisé par une lentille (7) sur le centre du trou d’un
diaphragme (9). Les rayons qui ont été déviés en traversant le volume de mesure ne convergent
pas sur le centre du trou et sont donc arrétés par la partie fermée du diaphragme. Ces rayons
sont ceux provenant des contours du jet de méthane froid, ol le gradient de température est
tres fort. Ils ne sont donc pas projetés sur la caméra. Les images de ’évolution du jet au cours
du temps ont été acquises par une caméra rapide légerement intensifiée, capable d’enregistrer
18 images a une cadence variable choisie par 'utilisateur de 10000, de 25000 ou de 50000 images
par seconde. Les images, qui apparaissent sur un écran a phosphore au dos de la caméra sont
numérisées en temps réel par une autre caméra a détecteur CCD couplée a la premiere. L'image
numeérique est transmise a un ordinateur qui controéle tout le systeme, ol elle est par la suite
traitée. Le temps d’exposition de chaque image est de 19 ps.
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Figure 6.5 : Montage optique utilisé pour la visualisation de jets gazeux par la méthode de
Schlieren. 1) Laser argon (A = 488 nm). 2) Obturateur. 3) Filtre spatial. 4) Miroir. 5) Lentille de
parallélisation du faisceau laser. 6) Cellule haute pression. 7) Lentille convergente (”Schlieren”).
8) Panneaux cache. 9) Diaphragme. 10) Caméra rapide avec numérisateur CCD. 11) PC de
controle du systeme et de traitement d’image.

Des expériences ont été réalisées pour des différentes conditions de pression d’injection et
de pression dans la chambre de combustion. L’intervalle de temps d’activation du solénoide a
aussi été varié.
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La figure 6.6 montre une séquence typique de seize images obtenues lors des premiers instants
de linjection de méthane. Chaque image représente le volume de mesure intégré dans la
direction du faisceau laser. Le résultat est un plan qui fait 2.7 em de largeur et 5.9 cm de hauteur
(entre le bout du nez de 'injecteur et le bas de 'image). Le nez de l'injecteur correspond au
petit rectangle noir en haut et au centre de chaque image. La séquence d’images séparées de
0.1 ms est ordonnée selon le tableau suivant:

0110305070911 ]13|15
021040608 10|12 14 |16

Figure 6.6 : Séquence typique d’images acquises par films Schlieren de contours des jets de
méthane. D;,,; = 0.25 mm, pin; = 110 bar, p.p, = 33.6 bar, T,;, = 453 K. Premiere image: 1.5 ms
apres activation du solénoide. Derniere image: 1.5 ms apres la premiere image.

La caméra a été déclenchée 1.5 ms apres le début de ’activation du solénoide. Cet instant
correspond environ au moment ou les différents appareils utilisés dans les mesures de temps
d’injection (figure 6.2) commencent a capter un signal. En effet, les premiers contours du jet
sont visibles sur I'image numéro 2. L’intervalle de temps entre chaque image est de 0.1 ms. La
séquence d’images présentée est tres répétitive, quelles que soient les conditions de I'injection.

En augmentant la pression d’injection, le jet devient plus fin pres de 'injecteur et 1égerement
plus large au bout. Cependant, sa pénétration ne change pas, car I’écoulement est toujours
sonique dans le nez de l'injecteur et la vitesse d’injection est constante. Les deux diametres
d’injection différents ne semblent pas modifier les contours du jet. Des images ont aussi été prises
plus loin du début de I’injection, mais a cause de ’homogénéisation du champ de température,
les contours du jet s’estompent tres vite. Il est cependant visible que la pénétration augmente,
tant que l'injection dure. Les images prises apres que le courant électrique d’activation du
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solénoide soit arrété confirment le fait que l'injection se poursuit encore pendant longtemps
apres cet instant.

6.3.4 Auto-inflammation des jets de méthane

L’objectif des expériences décrites est ’étude de 'auto-inflammation et de la combustion Diesel.
Pour cela, il faut que les conditions thermodynamiques dans la cellule au moment de I’injection
du méthane s’approchent de celles de la chambre de combustion d’un moteur Diesel. Les gaz
dans la cellule, initialement a pression atmosphérique et a une température d’environ 473 K
(température des parois) doivent étre comprimés et chauffés. La maniere de le faire est de
réaliser une pré-combustion qui les amenent jusqu’aux conditions souhaitées. Il faut cependant
garantir que les produits de cette combustion aient des concentrations proches de celles de Iair
utilisé dans le moteur Diesel.

Un prémélange qui contient de ’éthylene (CyHy4), de 'oxygene (en exces), de I’hydrogene
et de l'azote est introduit dans la cellule dans des proportions telles que la concentration
des produits de combustion s’approche de celle de air. Le mélange est homogénéisé au fur
et a mesure, a 'aide du ventilateur et est ensuite allumé par les quatre bougies d’allumage.
La température et la pression montent alors soudainement a cause de la combustion presque
instantanée (figure 6.7).
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Figure 6.7 : Evolution de la pression et de la température dans la cellule en fonction du temps
aprés Pallumage du prémélange décrit dans le tableau 6.1 (mélange de densité p = 25 kgm™?).
D’apres Verhoeven.

Les produits de la combustion subissent ensuite une évolution supposée isochore (volume
constant) avec baisse de la température et de la pression. Quand ces deux grandeurs atteignent
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des valeurs prédéfinies, censées représenter les conditions thermodynamiques présentes dans la
chambre de combustion d’un moteur Diesel, le méthane est injecté. Le temps caractéristique
de la chute de la pression et de la température apres la pré-combustion, long par rapport au
temps caractéristique du processus d’auto-inflammation du méthane, garantit des conditions
thermodynamiques quasi constantes pendant ce dernier mécanisme. Le tableau 6.1 présente les
valeurs des pressions partielles de chacun des réactifs de la combustion prémélangée ainsi que
les proportions des produits de la réaction pour une densité constante de 25kgm™2 apres la
pré-combustion. La réaction complete est du type,

a1 Colly+as Hy + 009+ g Ny = dCOy+ e HyO + fOy + g Ny

Espéce | Réactif (bar) | Produit (%wvol)
CyH, 0.296 -
H, 3.45 -
0, 10.0 21.00
Ny 23.16 65.84
HyO - 11.48
C'O, - 1.68

Tableau 6.1 : Pressions partielles des réactifs avant la pré-combustion et proportions volumé-
triques des produits de la combustion. Pour une réaction adiabatique, la pression maximale
atteinte est de 118 bar et la température maximale est de 1591 K (densité de 25 kgm™2). Dans
I’air, 'oxygene et [’azote sont dans une proportion volumétrique d’environ 21% O3 pour 79% Ns.

Le délai d’auto-inflammation est mesuré a partir des signaux indépendants de la lumiere
captée par une photo-diode et de la pression dans la chambre de combustion. La photo-diode
est tres sensible et a un temps de réponse tres court. Nous pouvons ainsi caler la caméra rapide
par rapport au début de 'auto-inflammation de maniere & observer la localisation des premiers
points lumineux. Le fait que la caméra soit peu intensifiée implique que les premieres images
acquises correspondent a la combustion riche et/ou a celle des suies, qui sont assez lumineuses
pour pouvoir étre enregistrées.

Nous présentons les résultats obtenus lors de trois expériences différentes, ol nous avons
fait varier la température et la pression dans la chambre de combustion lors de I'injection du
méthane et aussi la pression d’injection.

L’évolution de la pression dans la chambre de combustion et I’évolution de l’intensité
lumineuse émise par la combustion sont représentées sur la figure 6.8. Les courbes de pression
sont étallonnées par la valeur du signal de pression au temps to (p = tension X gain + pe
avec tension en V', gain = 20 et la pression d’étalonnage p., = 37.0bar). Ce temps to = 0.0
correspond au début de 'alimentation électrique du solénoide. Nous rappelons que l'injection
démarre environ 1.5 ms apres cet instant.

La comparaison entre les courbes 1 et 2 montre que la température a, comme prévu, un
tres fort effet sur le délai d’auto-inflammation. Pour une température initiale des gaz dans
la chambre de combustion de 950 K, le délai d’auto-inflammation mesuré par le capteur de
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Visualisation de la combustion: photo—diode
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Figure 6.8 : Auto-inflammation et établissement de la flamme de diffusion. Intensité lumineuse
émise par la combustion (mesures avec la photo-diode) et pression dans la chambre de
combustion pour différentes températures initiales et pressions d’injection différentes.
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pression et par la photo-diode est environ quatre fois plus grand que pour une température
initiale de 1200 K.

Il est aussi intéressant de noter que pour des températures élevées, les signaux de pression
et de lumiere captée par la photo-diode indiquent environ le méme délai d’auto-allumage. Au
contraire, & basse température ces signaux ne donnent pas la méme information. Cette différence
entre le délal mesuré par la photo-diode et par le capteur de pression a toujours été observée
pour les expériences réalisées a des températures inférieures & 1000 K. Ceci semble montrer
qu’a basse température, le carburant a beaucoup de temps pour se mélanger avec 'oxydant
et que lorsque lauto-inflammation a lieu, une grande partie du carburant est consommé par
une flamme de prémélange. Cette flamme est tres énergétique et fait monter la pression. Mais
comme il s’agit d’une flamme de prémélange, elle n’est pas assez lumineuse pour pouvoir étre
détectée par la photo-diode (son intensité lumineuse est beaucoup plus faible que celle de
la flamme de diffusion qui se forme par la suite). Quand la température de la chambre de
combustion au moment de I'injection descend & 900 K, 'auto-allumage devient tres irrégulier.
Il 'y a souvent des ratés et le temps laissé aux réactifs pour se mélanger est tellement long que
tout le carburant se mélange avec I’air. La seule flamme observée (al’oeil) est une flamme bleue.
Il n’y a apparemment pas de flamme de diffusion. En tout cas, ces conditions sont tres loin
de ce que 'on peut chercher dans un moteur et n’ont donc pas d’intérét pratique. Cependant,
elles aident & la compréhension des mécanismes de la combustion Diesel.

En ce qui concerne 'influence de la pression d’injection pour les mémes conditions de pression
et de température dans la chambre (courbes 1 et 3), une petite différence entre les délais d’auto-
inflammation mesurés est observée. Comme la masse injectée est inférieure quand la pression
décroit (par effet de la diminution de la densité), il est possible que la quantité de mélange qui
s’allume dans le cas de la pression d’injection la plus faible ne soit pas suffisante pour que la
montée en pression et la lumiere émise puissent étre comparables a celles mesurées avec une
pression plus importante. 1l est aussi probable que la vitesse et la forme de I’écoulement dans
le nez de I'injecteur changent suffisamment pour que le mélange se fasse de maniere différente
dans les deux cas.

Les figures 6.9 et 6.10 montrent les images d’auto-inflammation et d’établissement des
flammes de diffusion correspondant aux configurations ou la pression d’injection change. La
disposition et la séquence des images sont les mémes que celles décrites pour la figure 6.6.
L’injecteur est visible en haut et au centre de chaque image. Les couleurs des images de la
flamme ont été inversées (flammes représentées par des taches noires). La caméra est déclenchée
des que la photo-diode capte les premieres émissions de lumiere.

A une température initiale de 1200 K dans la chambre de combustion, 'auto-inflammation a
lieu sur la périphérie du jet, entre 'injecteur et le bout. La flamme se propage alors rapidement
vers ’amont et ’aval de ’écoulement. Des comparaisons directes entre les contours du jet et les
sites d’auto-inflammation ne peuvent pas étre effectuées, car les délais d’auto-inflammation sont
assez tardifs dans le processus d’injection. Comme il a été vu auparavant, les contours des jets
sont moins identifiables a ces instants. La figure 6.10 donne la fausse impression que la flamme
de diffusion est décalée latéralement par rapport a l'injecteur (images 11 a 16 de cette figure).
Comme les images de la flamme et les images de référence utilisées pour localiser I'injecteur
ne sont pas prises aux meémes instants, il se peut qu’elles ne correspondent pas exactement les
unes par rapport aux autres.
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Figure 6.9 : Auto-inflammation du jet de méthane. D;,; = 0.25mm, py; = 160bar,
T., = 1200 K. La premiere image est prise 10.4 ms apres le début de ’activation du solénoide.
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Figure 6.10 : Auto-inflammation du jet de méthane. D;,; = 0.25mm, p;,; = 110bar,
T., = 1200 K.
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6.4 Tests 2D

6.4.1 Description du probleme

Dans le chapitre précédent, nous avons décrit I'implantation du modele PDFA /CHI dans un
code RANS (le code KIVA II). Dans le chapitre 4, des grandeurs issues de la DNS étaient
introduites directement dans le modele pour le calcul du taux de réaction. Dans le chapitre 5,
tous les parametres du modele étaient calculés dans le code RANS mais les différentes grandeurs
turbulentes étaient imposées pendant la durée du calcul. Dans ce chapitre, nous atteignons le
niveau 3 de la modélisation (figure 1.4, chapitre 1), ol toutes les grandeurs sont calculées par

le code RANS.

Nous étudions un systeme qui simule un écoulement proche, du point de vue thermody-
namique, de ce que nous pouvons trouver dans la chambre de combustion d’un moteur Diesel.
Il s’agit de I'injection d’un carburant gazeux froid dans une atmosphere oxydante chaude et a
haute pression.

La chambre de combustion est cylindrique, ce qui constitue une simplification par rapport
a la forme de la chambre de combustion étudiée expérimentalement (figure 6.1). Le carburant
gazeux est injecté sur I’axe de la chambre. La symétrie axiale du systeme permet un traitement
numérique simplifié & travers I'utilisation d’un maillage 2D cylindrique (figure 6.11). La simpli-
fication axisymétrique du probleme est justifiée par le fait que les dimensions caractéristiques de
I’orifice d’injection sont beaucoup plus petites que les dimensions caractéristiques de la chambre
de combustion. L’influence de la taille de la chambre de combustion sur I’écoulement induit par
le jet est ainsi minimisée. Nous cherchons a reproduire avec le modele turbulent de combustion
Diesel les tendances rencontrées dans I'expérience lors du changement des parametres décrits
dans la section précédente.
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Figure 6.11 : Maillage bidimensionnel utilisé et discrétisation de la zone d’injection.
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6.4.2 Discrétisation du domaine de calcul

Le fait que le carburant utilisé soit introduit dans la chambre de combustion sous forme
gazeuse nous permet de ne pas traiter la modélisation d’un jet liquide. L’autre avantage
de la modélisation d’écoulements gazeux est la possibilité de modélisation de l'injecteur. Le
traitement numérique actuel des jets liquides (lagrangien) est fait avec I'injection de particules
dans une maille de taille beaucoup plus grande que le diametre d’injection. La dimension des
particules est distribuée statistiquement. Si par contre, le composant injecté est sous forme
gazeuse, il est possible selon Abraham [99] de discrétiser numériquement la section débitante.
Dans tous les calculs effectués, trois mailles ont été utilisées pour décrire le rayon de la section
débitante.

Dans la direction radiale, un rapport géométrique est appliqué au calcul de mailles succes-
sives. Dans cette direction, la taille de chaque maille correspond & 1.1 fois la dimension de la
maille précédente (sachant que I'origine du maillage est placé au centre de la section d’injection
comme représenté dans la figure 6.11). Une bonne discrétisation de la section débitante et des
régions voisines est ainsi obtenue. Dans la direction axiale, le maillage est uniforme.

Les dimensions du maillage sont les mémes dans tous les calculs réalisés:

Diametre (direction x): 6.2 cm,

e Longueur (direction z): 8.6 cm,

Entrée de carburant par un tuyau cylindrique, de hauteur 0.4 ¢m,

e Aucune sortie du domaine n’existe.

6.4.3 Calculs effectués

Nous avons d’abord effectué un calcul sans combustion. Son objectif était la comparaison des
résultats numériques de calcul d’un jet de gaz instationnaire, qui péneétre dans un volume fermé
a volume constant, avec les résultats expérimentaux décrits auparavant. Ensuite, des calculs
d’auto-inflammation et d’établissement de flammes de diffusion ont été réalisés. Nous avons
testé le comportement du modele par rapport a différentes conditions de température et de
pression dans la chambre d’admission et a des sections débitantes différentes.

Les comparaisons effectuées dans cette section doivent étre interprétées en tendance et pas
en niveau absolu. En effet, les résultats expérimentaux sont de simples visualisations et la
présentation des résultats numériques est dépendante de la valeur des grandeurs choisies (limites
inférieure et supérieure, écartement des iso-lignes, etc.). Enfin, la cinétique de réaction du
méthane est calculée avec une simple loi d’Arrhenius.

Dans tous les cas, les calculs ont été initialisés en imposant des concentrations massiques
d’oxygene et d’azote dans la chambre de combustion en proportions massiques égales a leurs
proportions dans 'air (23.3% d’oxygene et 76.7% d’azote). La proportion d’oxygene est aussi
celle rencontrée dans les expériences menées. La température initiale dans la chambre T, et
la pression initiale dans la chambre p., sont des parametres qui varient dans le calcul. Le
combustible (méthane) a toujours été injecté & une température 7;,; = 300 K. Les parois sont
isothermes et leur température est la température imposée aux parois de la cellule pendant
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les expériences (473 K'). Le fait que la chimie du modeéle soit simple implique que & part les
especes chimiques déja mentionnées (C'Hy, Oy et N3), seuls les produits d’une combustion
stoéchiométrique d’un hydrocarbure sans dissociation sont produits (de I’eau et du dioxyde de
carbone):

Dans le tableau 6.2, les différents parametres utilisés dans chaque calcul sont présentés.

Calcul § | Diyj (em) | Top, (K) | pen (bar) | pin; (bar) | Commentaire
1 0.025 453 33.3 60.0 Sans combustion
2 0.025 1200 90.0 160.0 Combustion
3 0.025 1200 90.0 110.0 Combustion

Tableau 6.2 : Parametres des simulation effectuées.

Calcul du jet gazeux et du mélange carburant-oxydant & froid

Le premier calcul correspond a la situation ou le carburant est introduit dans la chambre remplie
d’oxydant suffisamment froid pour que 'auto-inflammation n’ait pas lieu. Il est important de
savoir, avant d’effectuer les simulations avec combustion, si le code de calcul utilisé est capable
de simuler un écoulement similaire a I’écoulement étudié expérimentalement.

La pression d’injection que nous voulons reproduire est de 60 bar. Le rapport entre la pression
d’injection et la pression dans la chambre est ainsi supérieur au rapport critique pour lequel
I’écoulement devient sonique (équation 6.1). Nous avons donc imposé une vitesse d’entrée du
jet de 400 ms~! qui est proche de la vitesse du son du méthane & une température de 300 K
(Coo.cm, =450 ms™1). Sur la figure 6.12, ’évolution de la vitesse en fonction de la coordonnée
axiale peut étre observée a deux instants différents. Cette évolution suit la tendance rencontrée
aussi par les calculs de Abraham [99].

La comparaison entre le calcul 41 et 'expérience qui lui correspond est présentés sur la
figure 6.13. La question se pose de savoir parmi les grandeurs calculées par le code de calcul,
laquelle sera la plus adaptée pour illustrer les contours du jet mesurés expérimentalement. La
technique Schlieren met en évidence les zones a fort gradient d’indice de réfraction et donc de
la température et de la densité. Il semble raisonnable de comparer aux résultats expérimentaux
la température. En fait, nous pouvons indifféremment regarder les iso-contours de température
ou de concentration de carburant car le nombre de Lewis dans le code de calcul est égal & 1.

Les résultats du calcul numérique montrent que le code reproduit bien la forme des contours
des jets mesurés expérimentalement. La pénétration au cours du temps est la méme. Dans le
sens radial et sur toute sa longueur, le jet calculé est plus large que le jet mesuré. Cela peut
s’expliquer en partie du fait que 'on visualise des gradients plutdt que des iso-contours. Les
images du développement du jet gazeux obtenues pour des temps supérieurs a 2.0 ms, sauf rares
exceptions, ne sont pas exploitables. Le jet devient tres diffus et les gradients de température
ne sont pas assez intenses pour que les rayons de lumiere divergent différemment. Cependant,
les bons résultats correspondant au début du calcul doivent se conserver pendant sa durée.
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Vitesse axiale du jet
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Figure 6.12 : Vitesse sur ’axe de la chambre de combustion en fonction de la coordonnée axiale
(z = 0.0 cm représente la sortie de I'injecteur).

Calculs avec combustion: Changement de la vitesse d’injection

Nous avons étudié l'effet du changement de la vitesse d’injection sur le délai d’auto-
inflammation. Comme il a été mentionné auparavant, il s’agit d’'un parametre que nous ne
pouvons pas calculer exactement a partir des résultats expérimentaux obtenus. Cependant,
dans le cas d’un écoulement subsonique a I'intérieur d’une tuyeére, cette vitesse (ou du moins
la valeur maximale dans la configuration étudiée) peut étre estimée & partir de la loi de Barré
de Saint Venant. Pour un écoulement isentropique d’un gaz parfait, la vitesse moyenne du gaz
a la sortie de l'injecteur est obtenue en fonction des conditions thermodynamiques en amont
et en aval de I'injecteur [100],

2 ch\
U= | =L RTy; [1- (p—h) (6.2)

Si le régime de ’écoulement est sonique, il faut seulement tenir compte de ’augmentation du
débit massique di a I’augmentation de la masse volumique des gaz injectés. La seule maniere
de simuler cela dans le code de calcul est a travers la diminution de leur température d’entrée.

Les calculs réalisés (calculs 2 et 4 du tableau 6.2) cherchent & simuler des situations ou
la température et la pression dans la chambre de combustion au moment de l'injection sont
élevées. Le régime étudié est toujours subsonique. Dans le cas 2, pour une pression d’injection
de 160 bar, la vitesse imposée a été de 400 ms~1. Dans le cas 3, la pression d’injection de 110 bar

correspond environ 3 une vitesse moyenne d’injection de 200 ms~!.
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Figure 6.13 : Contours du jet de carburant obtenus par la technique Schlieren. Comparaison
par rapport aux calculs réalisés avec KIVA 1l & travers des iso-contours de température
Tinn = 300K et Thae = 473 K. Les instants comparés sont (par rapport au temps apres
le début de linjection: ADI): 1) Image 5, ¢ = 0.4ms ADI, 2) Image 7, ¢ = 0.6 ms ADI,
3) Image 10, t = 0.9 ms ADI, 4) Image 13, t = 1.2 ms ADI, 5) Image 16, ¢t = 1.5ms ADI.



6.4. TESTS 2D 159

Les évolutions des taux de réaction moyens intégrés dans le volume de la chambre de
combustion sont présentées sur la figure 6.14. Elles y sont comparées aux signaux captés
par la photo-diode. Comme dans les expériences effectuées, allumage est plus tardif quand
la vitesse d’injection diminue. La différence entre les délais d’auto-inflammation calculés et
mesurés expérimentalement est due au fait que la chimie utilisée par le modele n’est pas
représentative de la chimie réelle de auto-inflammation du méthane.

Experience: photo-diode

6.0 ‘ ‘ ‘ ‘
&—e P =160bar
=& P, =110bar
> 4.0 .
c e :
S .
2]
g
= 20 .
00 . \ 77777777 | | !
70.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05
Simulation KIVA II: Taux de reaction moyen
0.08 ‘ ‘ ‘
e e Calcul #2: U, ;=400 ms
0.06 - |= = Calcul#3:U =200 ms" .
=
TO 004 1
[%2]
2
3
0.02 .
ol m. R
0.00 ‘ =
0.000 0.005 0.010 0.015

temps apres le debut de I'injection (s)

Figure 6.14 : Comparaison entre les délais d’auto-allumage mesurés expérimentalement par la
photo-diode et calculés par le code KIVA Il (D;,,; = 0.25 mm, Tep, = 1200 K, pop, = 90 bar).
Sensibilité par rapport au changement de la vitesse d’injection du méthane. Parametres
chimiques utilisés: A = 3.0 x 1055~ et T, = 15000 K.

Enfin, endroit ou l'auto-inflammation a lieu ainsi que I’évolution de la flamme sont
représentés sur les figures 6.15 et 6.16. La figure 6.15 présente I’évolution des iso-contours de
la température au cours du temps. Comme dans les cas expérimentaux a température initiale
élevée (figures 6.9 et 6.10), 'auto-inflammation a lieu quelque part environ & mi-chemin entre
l'injecteur et le bout du jet (f = 9.6 ms). La flamme se propage ensuite vers les directions
amont et aval de I’écoulement par rapport a l'injecteur. Nous ne pouvons pas effectuer des
comparaisons directes entre les grandeurs observées expérimentalement (figure 6.10) et les
grandeurs calculées. En effet, la lumiere émise par la flamme correspond & la combustion des
suies ou a la combustion en milieu riche. Or, aucune des grandeurs chimiques calculées ne peut
reproduire correctement ces émissions de lumiere.



160 6. VALIDATION EXPERIMENTALE ET TESTS 2D

L’observation du taux de réaction (figure 6.16) montre une flamme de prémélange qui se
propage a partir de I’endroit ot 'auto-inflammation a lieu (¢ = 9.6 ms) ainsi qu’une flamme de
diffusion qui s’établit sur le contour stoéchiométrique de la fraction de mélange (¢t = 15.6 ms).
Il est intéressant de noter que dans cette configuration, la flamme de prémélange riche (qui se
déplace vers 'injecteur) a un temps de vie long. Le taux de réaction qui lui correspond est aussi
plus intense que le taux de réaction qui correspond a la flamme de diffusion a Z = Z;.

B 2360 &

t=9.6 ms

f =2 “1 | t=10.7 ms
................. — .300k

TR T L T T L P L Pee o T DT T TR T T)

! . RN EEED ; | -2800k

t=12.5ms

t=15.6 ms

. 300 k

Figure 6.15 : Iso-contours de température lors de 'auto-inflammation. L’injecteur est placé
en haut et a gauche de chaque image. t = 0 correspond au début de l'injection. Calcul 2:
Din; = 0.25mm, Usp; = 200 ms™!, Top = 1200 K, per, = 90 bar.
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t=9.6 ms
R AR R AR
: : Fraction de
melange
t=12.5 ms
t=15.6 ms

Figure 6.16 : Evolution du taux de réaction. Sur I'image du haut, "auto-inflammation peut étre

localisée par rapport aux iso-contours de fraction de mélange. ¢ = 0 correspond au début de
I'injection. Calcul 2: Dyy,; = 0.25 mm, U;,; = 200 ms™1, T, = 1200 K, p., = 90 bar.
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6.5 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons décrit la mise en place d’une procédure expérimentale dont
lobjectif était la validation du modéle PDFA/CHI d’auto-inflammation turbulente et de
combustion Diesel. Dans cette expérience, nous avons injecté du méthane a une vitesse élevée
dans une chambre de combustion avec acces optique. Les conditions thermodynamiques dans la
chambre avant la combustion du jet de méthane ressemblaient aux conditions rencontrées dans
un moteur Diesel au moment de 'injection du carburant (température entre 900 K et 1200 K
et pression entre 60 bar et 90 bar).

Plusieurs techniques ont été utilisées pour visualiser le jet de combustible gazeux, ainsi que
I’auto-inflammation et la combustion du systeme. Des mesures et des visualisations ont été
effectuées pour des températures et des pressions différentes dans la chambre de combustion
au moment de 'injection.

Les données acquises nous ont servis a faire des comparaisons entre les résultats expéri-
mentaux et les calculs numériques effectués pour une géométrie simple mais représentative de
I’ensemble de la chambre de combustion et de I'injecteur. Nous avons pu étudier la forme et la
pénétration du jet a la sortie de 'injecteur et pendant les premiers instants de I'injection. Nous
avons aussi étudié la réponse du modele par rapport au changement de la vitesse d’injection.
Les résultats obtenus dans ce cas sont satisfaisants et correspondent aux tendances rencontrées
expérimentalement.

Une base de données expérimentale a été créée. Elle peut permettre dans le futur ’étude
du comportement du modele par rapport a d’autres grandeurs comme la section débitante,
la température et la pression dans la chambre de combustion ou la concentration en oxydant
avant la combustion. Cette base de données doit étre complétée par des mesures de la vitesse
du gaz a la sortie de l'injecteur pour étre utilisable.



Chapitre 7

Conclusions et perspectives

Nous avons commencé ce travail par la présentation du mécanisme complet de combustion
dans les moteurs Diesel. Nous avons vu qu’il s’agit d’un processus a plusieurs étapes, faisant
intervenir des phénomenes dont les temps caractéristiques peuvent étre extrémement différents.

La combustion Diesel démarre classiquement a partir d’un écoulement diphasique de carbu-
rant liquide qui est injecté a tres haute vitesse dans une atmosphere oxydante a une pression et
a une température élevées. La difficulté de la modélisation de cet écoulement, non totalement
maitrisée dans nos jours, nous a amené a 1’étude de la combustion Diesel avec des carburants
gazeux. Nous avons ainsi la possibilité de nous concentrer uniquement sur la combustion pro-
prement dite.

Trois phases distinctes de la combustion Diesel ont alors pu étre identifiées. D’abord, le
mélange se forme entre le carburant et 'oxydant et est un phénomene de nature essentiellement
turbulente. Le mélange ainsi produit peut subir des réactions d’auto-inflammation, ou la
cinétique chimique joue un réle important. Un nombre élevé d’étapes chimiques a lieu (plusieurs
centaines pour les combustibles couramment utilisés), avec I'apparition de radicaux chimiques
indispensables a la propagation de la flamme. L’apparition de points d’auto-inflammation,
avec une montée brusque locale du taux de réaction dépend fortement de la température du
mélange. Si les pertes locales de chaleur sont supérieures a sa production en raison des réactions
chimiques, I'auto-inflammation peut ne jamais s’amorcer. Le délai d’auto-inflammation dépend
du temps de formation du mélange réactif et du temps caractéristique des réactions chimiques
d’auto-inflammation. Lorsque la flamme s’allume, elle se propage rapidement aux réactifs
mélangés entre-temps et une flamme de diffusion turbulente apparait aux endroits oli le mélange
est en proportion stoechiométrique.

Les modeles classiques d’auto-allumage ne concernent en général que la composante chimique
de ce processus. En effet, dans les codes de calcul d’écoulements turbulents couramment utilisés,
seules les valeurs moyennes des variables de ’écoulement sont calculées. Or, il est connu que
I’évaluation de la valeur moyenne du taux de réaction comme fonction des valeurs moyennes des
variables de I’écoulement implique des erreurs non négligeables. Pendant "auto-inflammation,
pour que le taux de réaction soit correctement calculé, il faut déterminer le mélange turbulent
entre les especes réactives.

Des résultats de simulation numérique directe ont été utilisés pour étudier et mieux compren-
dre les processus de mélange, d’auto-inflammation et d’établissement des flammes de diffusion
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au sein d’un écoulement turbulent. Ces résultats ont aussi permis la conception et ’étude d’un
modele d’auto-inflammation et de combustion turbulente. Le modele d’auto-inflammation pro-
posé utilise la méthode des pdf présumées pour le calcul de la valeur moyenne du taux de
réaction. Il a été montré que le taux de réaction instantané est une fonction de deux variables.
La premiere est la fraction de mélange, qui est un scalaire conservé capable de décrire I’état du
mélange entre le carburant et I"oxydant; la seconde est une variable d’avancement qui traduit
la transition pendant la période d’auto-allumage entre ’état de mélange non réactif et 1’état
ot une flamme de diffusion en équilibre chimique est parfaitement établie. Des fonctions de
densité de probabilité pour les deux variables sont alors présumées. Une distribution 3 décrit
le comportement de la fraction de mélange, tandis que la variable de progres est représentée a
chaque point par sa valeur moyenne.

La flamme de diffusion est & son tour calculée par un modele basé sur le concept de
flammelettes, en supposant que des qu’elle est parfaitement établie, alors la chimie est infiniment
rapide par rapport au mélange turbulent des especes réactives. La transition entre le modele a
pdf pour lauto-allumage et le modele de flammelettes pour la flamme de diffusion est assurée
par une fonction continue de la variable d’avancement.

Les résultats de la simulation numérique directe ont été utilisés d’un coté pour valider les
hypotheses simplificatrices du modele et de autre, pour tester ses résultats. Un bon agrément
a été obtenue pour un ensemble de configurations.

Le modele complet de combustion Diesel que nous avons appelé PDFA /CHI a été implanté
dans le code de calcul d’écoulements réactifs moyens KIVA 1I. D’abord, il a été testé sur une
version unidimensionnelle du code, avec laquelle des tests de sensibilité par rapport & plusieurs
parametres ont été réalisés. 1l a été testé ensuite sur des configurations plus réalistes, proches
des écoulements réactifs dans la chambre de combustion d’un moteur Diesel a injection directe.
Les cas simulés cherchaient a décrire ’écoulement réactif d’un jet de carburant gazeux injecté
a grande vitesse dans une cellule de combustion ot I'oxydant est présent a une pression et une
température élevées.

Des expériences ont été réalisées dans cette configuration. Le modele a ainsi pu étre testé par
rapport a des résultats expérimentaux de combustion turbulente. Méme s’il n’est pas encore
possible de tester quantitativement les modeles proposés, qualitativement nous avons retrouvé
numériquement les tendances obtenues par les résultats expérimentaux.

Il serait intéressant dans le futur de rendre le modele capable de reproduire exactement
les délais d’auto-inflammation pour des hydrocarbures différents. Ceci n’est possible qu’en
introduisant une chimie plus réaliste. Il est important aussi de tester le modele dans des
géométries complexes tridimensionnelles, représentant la chambre de combustion de moteurs
Diesel. Les résultats expérimentaux de combustion du type Diesel obtenus méritent une
exploitation plus profonde. Des parametres comme la section débitante de l'injecteur, la
température ou la concentration d’oxydant dans la chambre de combustion peuvent étre changés
et les résultats comparés aux calculs numériques de modélisation.



Annexe A

Calcul de la lamme laminaire étirée
et stationnaire

On cherche & calculer et a analyser les caractéristiques des flammes de diffusion laminaires,
stationnaires et étirées. La géométrie typique de ce type de flammes a pour origine I’écoulement
plan de deux espeéces en contre-courant (figure 2.13). Cet écoulement a une solution analytique
simple pour le champ de vitesses, du type,

pu = —Apz (A.1)
pu = Apy (A.2)

ou A est le taux détirement, supposé constant dans le domaine. Le champ de vitesses décrit
par les équations A.1 et A.2, des que compatible avec les conditions aux limites de pression,
est solution de I’équation de continuité. Comme la solution ne dépend que de z et que les
composantes transversales de la vitesse, ainsi que leurs gradients ne sont pas utiles, il n’est pas
nécessaire de résoudre les équations de transport de la quantité de mouvement.

La simplicité caractéristique de cet écoulement permet aussi son traitement analytique
lorsque ’hypothese de chimie simple est introduite. Alors, une seule réaction a lieu dans la
zone de mélange des courants de carburant et d’oxydant.

Pour une réaction chimique simple du type,

F+rO=(r+1)P (A.3)

trois équations de transport sont nécessaires, une pour le carburant F, une pour 'oxydant O
et une pour la température T',

Yy _ 0 A 0YR .
PO oe, ~ Oy (CpLeF axk) +er (A.4)

WMo _ 0 [ o) .
pk@xk_é?xk CpLeo awk ©
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or a (A or )

Les inconnues a calculer sont, les champs de concentrations de carburant et d’oxydant, le champ
de températures, la position de la flamme et sa température. Ces deux derniers parametres ne
peuvent étre évalués que si certaines hypotheses sur la position de la flamme par rapport
aux réactifs sont effectuées. L’hypothese classique de I’étude des flammes de diffusion, est
que la flamme se place a l’endroit ou le carburant et I'oxydant sont fournis en proportion
stoechiométrique,

rTWR = Wwo (A7)

Il faut remarquer qu’il y a une différence de concept entre étre en proportion stoechiométrique
et étre fourni en proportion stoechiométrique. En effet, cette deuxieme condition implique qu’il
s’agit de flux de carburant et d’oxydant qui, a ’endroit ot se place la flamme, sont en proportion
stoechiométrique. Si la flamme est considérée infiniment mince, la premiere condition n’a pas
de sens. Dans ce cas, a ’endroit ou se place la flamme, les concentrations de carburant et
d’oxydant sont nulles.

La température de la flamme peut étre trouvée a partir de la solution de I’équation A.6 en
remplacant la variable z par sa valeur z;.

A.1 Approche sans scalaire passif

On cherche a résoudre les équations A.4 a A.6 dans tout le domaine z du systeme. Les
hypotheses simplificatrices du probleme sont:

e Les nombres de Lewis associés a chaque espece sont unitaires, Ler = Leg = 1.
e La densité est constante.

e La chimie est infiniment rapide. Cette hypothese est fondamentale, car elle implique que
la flamme a une épaisseur infinitésimale et donc, que le taux de réaction n’est nul que
sur le point de I'axe # = xy. Un autre résultat important est la non interaction entre la
combustion et la géométrie de ’écoulement, ce qui permet 'utilisation des expressions A.1l
et A.2 pour le champ de vitesses. Enfin, cette hypothese implique aussi que le carburant
et 'oxydant ne sont jamais mélangés.

A.1.1 Résolution des champs de concentrations, Yr et Yo

Les équations de transport des especes sont donc homogeénes (sans termes source) dans tout le
domaine de calcul sauf sur le point ot la flamme croise 'axe 2 (2 = z¢). Elles ont la méme forme
que ’équation de transport du scalaire passif (équation 2.13, section 2.3.2). En substituant la
vitesse u par son expression, donnée par I’équation A.1, on obtient,

Y, A 0%,

Tor T ApC, da?

(A.8)
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Cette équation peut étre intégrée une premiere fois en effectuant un changement de variables
du type o = 9Y;/0x. Le résultat de cette opération est,

2

a=C exp (—g—A) (A.9)

ot C' est une constante d’intégration qui provient des conditions aux limites, et A = A/ApC,,.
Le résultat de la deuxieme intégration de I’équation A.8 est,

Y, = Chy/ %erf (\/%) + Oy (A.10)

ou (1 et (5 sont des constantes d’intégration qui résultent des conditions aux limites et o,
@) === [ et (A1)
erflz)=— 1 e x .
ﬁ 0

A.1.2 Détermination de Yr

Si le carburant (j = F') est fourni du c6té positif de z, alors les conditions aux limites pour la
fonction Yg sont,

r=x;: Yp=0
r—=+4oo: Yr=VYro (A.12)

Physiquement, la position z., est choisie comme étant un point positionné d’un coté ou de
I’autre de la flamme, suffisamment loin de celle-ci pour que l'interaction entre les deux courants
de réactifs soit nulle.

Sachant que quand z — +oo, erf (z) = 1, le résultat de Yp est,

Yr="Yro e (\/%_A) _ e:‘gf (fo_A) (A.13)
1—erf (\/Tf_A)
A.1.3 Détermination de Yo

Les conditions aux limites pour la fonction Yy sont,

rT=uxy Yo =
r——00: Yo=Yop (A.14)
Quand # — —oo, erf (z) = —1,
—erf(E) +erf (L
v =y~ () + et () )
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A.1.4 Détermination de la température
Coté oxydant: = < =y

Les conditions aux limites pour la fonction T du c6té de 'oxydant sont,

r=xp: T=1Ty

r——oc0: T=Tpp (A.16)

L’expression de T obtenue a partir de A.6 avec wp = 0 et les conditions aux limites A.16 est,

T= W [(Tf —Too)erf (\/%) + T+ Togerf (%)] (A.17)
Vai

Coté carburant: z > =y

Les conditions aux limites pour la fonction 7" du c6té du carburant sont,

r=x;: T=1Ty
r—4o0: T =Tpp (A.18)

L’expression de T dans ce cas est,

T= m [(Tf — Tpo)erf (\/%) + Tpoerf (%) - Tf] (A.19)

A.1.5 Détermination de la position de la flamme ¢

Quand = = zy, les équations de transport des especes chimiques et de la température ne sont
plus homogenes. Les termes w; deviennent dont nuls. Il faut dans ce cas tenir compte des termes
sources liés a la réaction chimique (équations A.4 & A.6). L’intégration de ces équations doit
étre effectuée dans un domaine infinitésimal, entre vy et x}' (figure A.1), les positions du coté
de 'oxydant et du c6té du carburant les plus proches possibles de la flamme.

xf- xf+ X

Figure A.1 : Limites d’intégration des équations différentielles de transport des especes et de
la température.

2
/pu—dw—/ pDaY]dx_/ w;dx (A.20)
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Comme les fonctions Yy et Yo sont continues (ce qui n’est pas vrai pour leur gradients) la
premieére intégrale du terme a gauche de ’équation antérieure peut étre simplifiée,

+ +
/_pu%dx_/_ pudY; (A.21)

Comme la vitesse u dans le plan de la flamme est petite, ce terme peut étre négligé. 1l reste
alors,

2
/ D8 Y] de = / w; da (A.22)

Si on nomme le terme de droite taux de consommation massique d’une espece par unité de
surface, €2;,

. +
Q. = / o; de (A.23)

I’équation A.22, quand j est remplacé par F' et O devient,

% )
soit, pDaaxF = —Qp (A.24)
. aYo .
t =-Q A25
soit, 896 ) o ( )

En introduisant la condition A.7 qui détermine la position de la flamme, on obtient que,

oYp |t ot
=pD—= A26
or |-~ P ar | ( )
Les dérivées de Yr et de Yo peuvent étre calculées de chaque coté de la flamme,
9y siz <y
F 2
o — Yro \/;e 7 siz > x g (AQ?)
1— erf(\/2_A)
Yo, 2 .
Yo oV rae A sia<ay
—8$ — 1+57’f(\/2—A) ) (A28)
0 sixz > wy
En remplacant les expressions des dérivées dans I’équation A.26, le résultat est,
Ly 1-¢
er = A.29
/ (x/QA) 1+ ¢ (A29)
avec
Y,
¢=r-2L2 (A.30)
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La position de la flamme est donc completement définie a partir des concentrations de chaque
espece dans des régions suffisamment loin de la flamme.

A.1.6 Température de la lamme

Le champ de température est déterminé en fonction du champ de concentration d’une des
especes. L’équation A.6 est intégrée en prenant,

or = (%“F (A.31)

ou @ est la quantité de chaleur par unité de masse de carburant consommé (pouvoir calorifique).
Il résulte alors que,

+ or + 9T Q.
/_ pum— dx—/ prdwz C—wpdx (A.32)

La premiere intégrale du terme de gauche de I’équation est éliminée grace aux mémes
arguments que ceux utilisés pour ’équation de transport des especes. Alors,

_|_

or™ _ —QQr (A.33)

dz

Les dérivées 0T /dxT et T /dx~ sont obtenues respectivement & partir des équations A.17
et A.19,

or|t _ (1+¢) (Ty — Tro) —(557)2
o e . (A.34)
ar|m _ (1+¢) (Ty —Toyp) _(;;7)2
LI e . (A.35)

Le calcul est alors effectué par rapport a 7'y apres substitution de A par sa valeur,

1
Ty = +9) (TF,O + ¢To,0+ C%YF,O) (A.36)

A.1.7 Bibliotheques de flammelettes

L’intérét de I'étude de flammes de diffusion laminaires en contre-courant est, comme nous
I’avons vu auparavant, la création de bibliotheques de flammelettes a partir de configurations
simples et représentatives des systemes réels. Le modele de flamme cohérente par exemple
(chapitre 2.4), fait appel au calcul d’une vitesse de consommation des réactifs. Quand le
modele est appliqué au calcul des flammes de prémélange, cette vitesse est en général identifiée
avec la vitesse de propagation laminaire de la flamme. Plusieurs études ont été menées sur la
modélisation de cette grandeur [79, 101] dont le calcul est bien maitrisé. A l'inverse, avec
les flammes de diffusion, la premiere difficulté rencontrée est précisément la définition de
la vitesse de consommation des réactifs a travers le front de flamme. En effet, une flamme
de diffusion n’a pas de vitesse propre. Elle est contrélée par le mélange entre le carburant
et 'oxydant et sa localisation est connue & priori grice a des raisonnements de nature
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thermodynamique Dans le cadre de la combustion non prémélangée, il faut plutét définir un
taux de consommation massique par unité de surface de flamme qui peut étre identifié au
parametre Qj de I'équation A.23. Son calcul est effectué a 'aide des équations A.24 et A.25
pour le carburant et pour 'oxydant respectivement. Les dérivées de Yr et de Y ont été calculées
en A.27 et A.28. En remplacant en A.24 et en utilisant la condition A.7, il vient que,

DAL+ 6

. w2
Qo=pVo=rpVr (A.38)
ol w est définie par,
(1= ¢)
_ 1 A.39

A.1.8 Résumé des résultats importants
Hypothéses du calcul:
e Ecoulement incompressible,
e Ecoulement stationnaire,
e Ecoulement laminaire sans prémélange dans les courants de carburant et d’oxydant,

e Nombres de Lewis caractéristiques du carburant et de 'oxydant égaux a 1,

Chimie infiniment rapide.

Résultats du calcul

e Champ de concentrations du carburant,

0 siz <y
Y — F@erf(Z%iZEezjéféZ) . (A.40)
V2A
e Champ de concentrations de "oxydant,
—erf terf(
Y, = Yoo ESJ?(%gm) siw<ay (A.41)
0 six>wy
e Champ de températures,
m {(Tf —Too)erf (\/QS_A) +T¢+Toperf (fo_A)} siz <af
T= ) (A.42)
i V2A

m{(Tf—TF,O)erf( z )—|—TF,O€T‘f(fo—A)—Tf} sie > ay
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e Position de la flamme,

1-¢
=V2Aerf! (—) A.43
Ty €T‘f 1_|_¢ ( )
avec

Yro
=r_— A.44
¢ Yoo (A.44)

A
A= A5
e (A45)
e Température de la flamme,
T—# Tro+ o1 +QY (A.46)
;= 1+ ) F,0 0,0 c, Fo0 .

e Vitesse de consommation du carburant et de 'oxydant,

DAl1+ ¢ 2

Vi =Yrpo ETa e (A.47)
Vo=rVg (A.48)
avec,
(1= ¢)
_ 1 A.49

e Courbes qui représentent les évolutions A.40, A.41 et A.42,

A.2 Calculs a partir d’un scalaire passif

A.2.1 Détermination de Yr et de Yo

Les expressions A.13 et A.15 peuvent étre aussi déterminées en fonction d’un scalaire passif
comme la fraction de mélange. L’équation A.8 est alors intégrée en remplagant Y; par Z.
La définition de la fraction de mélange (équation 2.17) impose au résultat de l'intégration
(équation A.10) les conditions aux limites suivantes:

r——00: £=0

r—4oo: =1 (A.50)
Le résultat est,
Z—l[erf (L)H] (A.51)
2 V2 A '
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=
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Figure A.2 : Evolutions de Y, Yo et de T dans les conditions: Tro = To o= T}/2.

En remplagant la valeur de Z dans les équations 2.21 et 2.22, les résultats A.13 et A.15 sont
retrouvés.

A.2.2 Détermination de la position de la flamme ¢

La position de la flamme peut aussi étre retrouvée en fonction de la valeur de la fraction de
mélange évaluée a chaque point de I’écoulement. En introduisant encore une fois la condition
A.7, ’équation A.26 est de nouveau obtenue. Comme Y et Yy ne sont connues qu’en fonction
de Z, il faut calculer leurs dérivées par rapport a cette variable. Le résultat est,

OYp oZ |t Yo 0Z |t
"7 ox|. T 97 oxl_ (A.52)
ce qui peut étre simplifié par,
oYr Yo
| = - =2 Ab3
"oz, T oz, (A.53)

car Z est une fonction continue et donc, sa dérivée est égale d’un coté et de I'autre de la flamme.
Le signe négatif apparait parce que les deux intégrations sont effectuées en sens inverse d’une
par rapport a autre.

Apres la substitution de Yz et de Yp par leurs expressions respectives 2.21 et 2.22, et en
introduisant ¢, définie par ’équation A.30, il vient que,

10} 1
= A.b4
1- Zst Zst ( . )
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La valeur de Z sur la flamme (Z,) est donnée par A.51. Le calcul aboutit au méme résultat
que celui retrouvé dans 'expression A.29.

Les mémes résultats ont été obtenus pas deux méthodes différentes. La simplicité du probleme
résolu a permis de démontrer I’équivalence entre les deux mécanismes de calcul de la flamme
de diffusion. Le choix de I’'un ou de 'autre dans la résolution de problemes plus compliqués va
dépendre de leur nature. Souvent, il n’est pas facile de retrouver les expressions analytiques
des grandeurs thermochimiques en fonction des scalaires conservés. D’autre part, la condition
de saut imposée au calcul en fonction de Yr et de Yo n’est toujours pas évidente.

A remarquer enfin que la température de la flamme, elle aussi, pourrait étre déterminée
par 'approche des scalaires conservés. Pour cela, il est nécessaire de calculer le champ de
températures en fonction de Z.

A.3 Calculs a densité variable

De maniere a ne pas étre obligé de résoudre les équations de transport du carburant A.4 et de
loxydant A.5 & densité variable, nous utilisons ici des résultats de Cuenot [60]. L’objectif
est toujours la détermination des vitesses de consommation du carburant et de 'oxydant
caractéristiques de la flamme de diffusion laminaire étirée avec écoulement des réactifs en
contre-courant.

L’équation A.24 implique la détermination de la dérivée dYr/dz. En ce qui concerne le terme
p D, il doit étre évalué du c6té du carburant, car la densité n’est plus constante.

Dans (Cuenot, tableau 1) il est démontré que pour Ler = Leg = 1 les scalaires passifs sont
obtenues en fonction des concentrations de carburant et d’oxydant par,!

7 =-2 (‘WF/YF,O —Yo /Yoo | ¢— 1)

_I_

o+1 o+ 1 (A.55)

Comme P’hypothese de chimie infiniment rapide est toujours imposée, le carburant et
Ioxydant ne se mélangent jamais, il en résulte que,

N S e
7= ¢+1(¢YF70+¢ 1) (A.56)

La dérivée 0Yp /Ox peut étre évaluée a partir de I’équation A.56 et de I'expression explicite

de 7 (z),

Z=erfn(z)+w] (A.57)

n(z) = ,/(Agfp)f ; p/(oi*) dz” (A.58)

! Attention: Cuenot utilise les conditions aux limites suivantes pour la fraction de mélange: & — —oo,

Yr = YF,O, 7 = —1; x = +oo, Yo = YO,O, Z = +1.

avec,
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En calculant les différents termes,

Yy oYy 07 Yrod+1 02
pFFax‘f PECE 57 oz |, ~ PP T2 T8 ox|s (4.59)
0Z| _0Z 0n _ 2 (g4 91 (A.60)
oz |y On dzly 7 Zay
A
on| _ [ApCypr (A.61)
oz |y 2N py
Le résultat final est donc,
. Yy p% Dyp o+ 1 A _
Qp = —ppD = Y, ‘*’ A.62
F pPrUE oz ‘f iy Fo P 2D7T€ (A.62)

Dans une chambre de combustion, si le nombre de Mach est inférieur et éloigné de 'unité
(Ma < 1), la pression peut étre considérée comme constante dans toute la chambre. Ceci
permet de considérer p3. Dy ~ Ci. et donc, de remplacer le terme p% Dy par sa valeur & la
flamme, (p? D)f. Ce résultat provient de la déduction du coefficient de diffusivité moléculaire
entre deux espeéces a travers la théorie cinétique des gaz [18].

La vitesse de consommation du carburant est donc,

- DAl—I—(b —w?
Qr =psYro ST e (A.63)

La forme de cette équation est équivalente a celle qui a été obtenue avec la densité constante
(équation A.37). La seule différence vient précisément du terme de densité qui doit étre ici
évalué sur la flamme.

A.4 Vitesses caractéristiques a travers la surface de contact

Le schéma de calcul utilisé pour la détermination de la bibliotheque de flammelettes carac-
téristique de la flamme de diffusion est aussi appliqué aux calculs de la vitesse de diffusion des
réactifs a travers la surface de contact. Le phénomene se résume maintenant a la résolution des
équations de transport du carburant et de 'oxydant pour la géométrie de la figure 2.13 sans
réaction chimique.

Les équations a résoudre ont toujours la forme de I’équation A.8 mais elles sont maintenant
valables dans tout le domaine de calcul. La solution est du type A.10. Les conditions aux limites
sont par contre différentes de celles du probleme avec combustion. Il n’y a pas de discontinuité
de la solution de Yy et de Yp.
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Pour déterminer Y les conditions aux limites sont:

r——00: Yr=0
r— +00: Yp=Ypo

et pour déterminer Yp:

r— —00: Yo=Yop
T — 400 Yo =0

ce qui permet de déterminer les constantes de chaque équation.

Les résultats sont:

o= o () o

2 V24
Yo = % —erf (\/%) —|—1]

et peuvent étre observés sur la figure A.3.

1.0

YilYio

0.0

Figure A.3 : Evolutions de Yr et de Yy sans réaction chimique.

(A.64)

(A.65)

(A.66)

(A.67)
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Pour calculer la vitesse de diffusion d’une espece a travers la surface de contact, il faut
d’abord définir ou cette surface doit étre placée. Supposons qu’elle se place dans les endroits ol
la richesse du mélange est ¢’ (¢’ # ¢, étant ¢ la richesse définie par rapport aux concentrations
de carburant et d’oxydant suffisamment loin de la zone de mélange, équation A.30). La condition
qui permet alors la détermination de z (¢') est,

Yole(6))  r
Velr @)~ & (4.68)

La vitesse de diffusion d’une espece & travers la surface placée a x (¢') est définie par,

Y
Vien =D 5

(A.69)
2(9')

IDA _ s

VFloeny = Yroy /5 ¢ (A.70)
IDA _ s

VO|1’(¢’) = —YO70 %e (A?l)

[ (A72)
w = er — .
1+5

En remplacant Y par Yg,

et Y par Yp,

ol,
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Annexe B

Implantation et calculs avec le

modele 3SCFM

B.1 introduction

L’implantation du modele 3CFM dans le code KIVA 11 MB est étudiée en complément de sa
description dans la section 2.5. Les équations du modele sont d’abord présentées. Ensuite, des
tests de sensibilité du modele sont réalisés. Les parametres testés sont le maillage, la valeur
des différentes constantes liées aux termes modélisés, 'initialisation de la surface de contact et
Pinitialisation de la turbulence.

Les objectifs a atteindre sont:

e La simplification maximale de la géométrie et des conditions initiales, sans pour autant
négliger les principales caractéristiques de fonctionnement des moteurs Diesel.

e La minimisation des temps de calcul, ce qui implique 'utilisation d’un faible nombre
de mailles. Ceci est effectué a ’aide d’une description du domaine par un maillage
bidimensionnel cylindrique.

e Le découplage du traitement du jet liquide de carburant et de la combustion. Pour cela, une
configuration a injection de carburant gazeux dans la chambre de combustion est utilisée.

B.2 Equations du modele 3SCFM

B.2.1 Transport des especes réactives

Les équations de Navier-Stokes et les équations de k et de € sont résolues. Les valeurs moyennes
des champs de pression, vitesse, énergie cinétique turbulente et son taux de dissipation sont
calculées. Simultanément, il faut déterminer les distributions moyennes des différentes especes
intervenantes, ainsi que de la température.

Equations moyennes de transport des espéces chimiques

opY; | OpurY; 0 (&%)+~ (B.1)

w;
J
o; 0z,

ot dzp  Ozp

179
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Les especes qui interviennent sont (j = 1..8):

1. Carburant non mélangé (n-heptane - C7Hig)
2. Oxydant non mélangé (oxygene - O3)

3. Carburant mélangé (n-heptane - C7Hg)

4. Oxydant mélangé (oxygene - Oz)

5. Azote - Ny

6. Dioxyde de carbone - C'O,

7. Eau - Hy,O

8. Espece radicalaire

La somme des concentrations des especes 1 et 3 fournit la concentration totale de carburant.
De méme, la somme des concentrations des especes 2 et 4 fournit la concentration totale
d’oxydant,

Vi =Th 4 Yy (B.2)

Yo = V) + Vi (B.3)

Equation moyenne de transport de I’énergie interne

L’énergie interne permet de calculer le champ de température a partir de relations issues de
I’étude des gaz parfaits. L’équation moyenne de transport de I’énergie interne est I’équation 5
de la référence [91]. On ne s’intéresse qu’a la modélisation du terme de production dii aux

réactions chimiques Q..

B.2.2 Modélisation des taux de réaction moyens

Il faut distinguer trois phases différentes du processus de calcul: Le mélange turbulent,
I’allumage et la combustion complétement développée.

Le mélange turbulent

Le carburant et 'oxydant prémélangés sont produits respectivement a partir du carburant pur
injecté dans la chambre et de 'oxydant pur y existant. Les termes sources associés aux quatre
équations en étude (équation B.1 avec 7 = 1..4) sont modélisés a partir de la formulation
du modele de flamme cohérente, en multipliant la vitesse de consommation associée a chaque
réactif par la densité de surface de contact. Pour les especes 1 et 2 (especes non prémélangées),

Gg=—pV.Te (B.4)

et pour les especes 3 et 4 (prémélangées),
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L’équation moyenne de transport de la surface de contact s’écrit,

- %
0X. dup>, 0 et 876
- — (E_r LAY B.6
8t —I— 8$k 8$k (Uc 8$k —|—Oé ‘|‘ ( )
_QQC(A_Aec)h(A_Aec)Ec_ﬂc(YCF+‘~/CO)22+RC
dp  Xdo

La vitesse de consommation des especes a travers la surface de contact s’écrit,

DA
VF|x(¢/) = Yrpo o e (B.7)

-3
w=erf 1| —& B.8
T (B.5)
ol ¢ est la richesse a laquelle se trouve la surface de contact (dans le cas implanté, ¢' = 1)

et ¢ est la richesse du mélange calculée a partir des concentrations de carburant et d’oxydant
suffisamment loin de la zone de mélange,

Yi [z (¢)]

e (@) (B9)
Yro
¢ = r% (B.10)

Le carburant et l'oxydant diffusent & travers la surface de contact en proportion stoe-
chiométrique,

Le terme R. fait le couplage entre ’apparition de la surface de flamme de prémélange et la
disparition de la surface de contact,

L’auto-allumage

Le modele cinétique de 'IF'P concu par Zellat et Zeller [2] a été utilisé. 1l s’agit d’un modele
a quatre étapes dont chacune représente une des étapes du cycle de formation des radicaux

chimiques,
I C-Hi6—=2R Initiation
I ¢c-Hi6+R— 3R Ramification

I C;H6+110;+ R—7C03,+8 H,O+ R Propagation
IV 2R+M+1103 —- M +7C03+ 8 HyO Rupture

R désigne une espece radicalaire et M désigne une espece quelconque.
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Le taux de réaction associé au carburant est calculé pour chaque étape a partir de I’expression,

si=K ] [p—f] (B.13)

1<jen Wi

Ta,
Ki=A; TV e T (B.14)

L’indice ¢ représente chacune des réactions étudiées et l'indice j correspond aux réactifs
combustibles dans chaque étape (carburant pur aux radicaux).

Le taux de réaction de I’étape de ramification est corrigé par,
g=e2? (B.15)

La valeur des différents coefficients est résumée dans le tableau B.1,

Etape A; a;r | 4R b; T (I()
I 1 1 — 1 50000
II 7.94x 10" | 1.3 | 0.8 0.5 17000
11 3.51 x 10° | 0.5 1 1 5000

v 2.37 x 101° | — 2 —-0.5 0

Tableau B.1 : Constantes du schéma cinétique a 4 étapes IFP.

Dans I’étape de rupture, le terme pp;/Whas est considéré constant et est inclus dans le
terme Ajy.

Le taux de réaction total pour une espece j quelconque est la somme des quatre taux de
réactions élémentaires de chaque réaction ¢,

Gj= Y v (B.16)
1<i<4

La combustion complétement développée

Le modele de flamme cohérente est utilisé pour le calcul des lammes de diffusion et des flammes
de prémélange, ainsi,

fud] = —ﬁVd]Ed (B.l?)

pour les especes non prémélangées et,

Wp; = PiuVp,Xip (B.18)

pour les especes prémélangées.
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Les différents termes qui apparaissent dans les équations B.17 et B.18 sont ensuite présentés.
Y4 et X, sont calculés a I’aide de leurs équations de transport,

b
0Xg OupXy 0 Lt 87d
e = — | =2 AY B.19
Jt + Oz Oz (O‘d Oz +oahat ( )
—2ad(A—Aed)h(A—Aed)zd—ﬂd(‘de +‘fd0)23+3d
dr Xdo
E —
oy, ows, 0 [w9F I u” St 2
=P - | =_72 A - — X, - 53,— R, B.20
Jt + Oz dxy \ 0, Oxy, tapAf lf’Sl b ﬁpXu p T ( )

La vitesse de consommation du carburant par la flamme de diffusion Vg est,

DAl
Vi =Yrp ——+¢€_w2

S (B.21)

et la vitesse de consommation de 'oxydant est Vo = r V.

En ce qui concerne la vitesse de consommation des especes en prémélange, elle est identifiée
avec la vitesse de propagation de la flamme laminaire dans les conditions de pression et de
température proches de celles des gaz prémélangés V,, = S; et V,, = r.S;. La vitesse S est
déterminée a ’aide des formules empiriques de Metghalchi et Keck pour 'iso-Octane [79],

S = Sio (TQ(QI;Y))QI ” (B.22)

Sio = 26.32 — 84.72 (¢ — 1.13)? (B.23)
o =218 - 0.8(¢— 1) (B.24)

# = —0.16+0.22 (¢ — 1) (B.25)

La pression P est la pression moyenne dans la maille de calcul. Par contre, la température
moyenne de la maille pendant la combustion est tres loin de la température des gaz frais.
Comme en ce moment, il n’est pas possible, dans KIVA, d’évaluer la température des gaz frais,
un artifice de calcul doit étre utilisé pour leffet. Ainsi, lors du premier allumage, la température
et la pression dans chaque maille sont fixées (Tj et Fp). La température des gaz frais est estimée
comme si les gaz subissaient une évolution isentropique depuis les valeurs de référence jusqu’a
la pression moyenne de la maille.

1—v
Py
T, = Tp (FO) ! (B.26)

Le coefficient v = (), — (', est calculé a chaque pas de temps par KIVA en fonction de la
température de la maille.
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La richesse ¢ qui intervient dans les équations B.23 a B.25 ne doit pas étre confondue
avec la richesse calculée auparavant (équation B.10). Cette derniére est définie a partir des
concentrations des gaz prémélangés dans la maille, tandis que la premiere fait intervenir les gaz
non prémélangés.

La fonction f (ll—;, %’;) utilisée pour le calcul de I’étirement turbulent est issue du modele

ITNFS [52]. Les différents termes qui y interviennent sont calculés a partir des expressions
suivantes:

Vitesse turbulente caractéristique,

— 2
w =[5k (B.27)

Epaisseur de flamme laminaire,

I =22k (B.25)

ﬁuSl
ol b indique les gaz briilés et u indique les gaz frais.

Longueur turbulente caractéristique,

ks
I, = 0.42— (B.29)
€

Enfin, on calcule la densité des gaz prémélangés p;,,, (ou densité de gaz frais p; ),

Mipm
Binm = (B.30)
p me

ou M;,, est la masse prémélangée de l'espece i et V), est le volume occupé par les gaz
prémélangés.

Le terme Ry fait le couplage entre la flamme de prémélange et la flamme de diffusion qu’il

.....

Rd — - 22 B31
1% (B.31)
La constante v n’a aucune relation avec le coefficient thermodynamique de I’équation B.26.

Le terme R,; sert a initialiser la densité de surface de flamme de prémélange. Lorsque dans
une maille les conditions d’auto-allumage se vérifient, R,; prend la valeur,

CQMp 11

Bl = 00 5 a0

(B.32)
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Nomenclature Symboles romains

Mpr Masse molaire du carburant
Q Energie dégagée pendant la réaction chimique par unité de volume

kY. Chaleur de réaction du carburant par unité de mol

R Terme de couplage dans I’équation de transport de la densité de surface de flamme
“t " de prémélange

At Pas de temps de calcul

S Vitesse de flamme laminaire

Symboles grecs

wr  taux de réaction pour le carburant
pr masse volumique de carburant par rapport a la quantité totale de gaz prémélangé
Y, densité de surface de flamme de prémélange

Séquence de calcul

La quantité d’énergie par unité de volume, libérée pendant un intervalle de temps At, lors
d’une réaction chimique est,

h%
= —wpAt B.33

Si le modele de flamme cohérente est utilisé pour le calcul du taux de réaction moyen W,
alors,

wp = prSi3, (B.34)

En remplacant dans B.33 wp par B.34, la valeur de la densité de surface de flamme de
prémélange >, peut étre calculée en fonction du dégagement d’énergie par unité de volume
pendant 'auto-allumage @2,

Mrp 1 1
5, = Q—OF—— (B.35)
h pu St AL
Cette valeur va servir a initialiser le champ de densité de surface de prémélange. Le terme
de couplage Ry qui apparait dans 1’équation de 3, est donc,

Xp

Ral:E

(B.36)

La densité de surface de flamme de prémélange ainsi initialisée garantit la continuité du taux
de dégagement d’énergie dans le passage entre les deux modeles ainsi que la continuité du taux
de réaction.

Les constantes associés 4 chaque terme source

Le modele a trois équations, fait appel a la détermination de sept constantes différentes
(tableau B.2).
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a | B |y
Surface de diffusion (d) 10.0 | 1.0 | 1.0
Surface de contact (c) 10.0 | 1.0 | 1.0
Surface de prémélange (p) | 10.0 | 1.0 | 0.0

Tableau B.2 : Constantes du modele a trois équations: valeurs de référence.

Dillies [78] a imposé des valeurs des constantes a et § égales pour toutes les surfaces. Il n’y
a cependant pas de raison apparente pour procéder ainsi. La valeur de o, est environ cinq fois
plus grande que celle utilisée par Boudier et al. [46] (10 par rapport a 2.1). Pour une flamme
de prémélange qui se propage en milieu homogene, a, = 2.1 a été le choix mieux adapté aux
résultats expérimentaux [46].

Les autres constantes qui apparaissent dans les équations 2.79 & 2.81 sont les nombres de
Schmidt o; (i = d, ¢, p). lls n’interviennent pas dans des termes source mais dans les termes de
transport diffusif. Leur valeur est égale dans toutes les équations (o = 0.9).

B.2.3 Augmentation de I’énergie interne

Le terme source de I'équation de transport de I’énergie interne qui correspond a l'effet de la
réaction chimique, est modélisé en fonction du taux de consommation massique de carburant,

Q=-Top (B.37)

B.3 Calculs effectués

La sensibilité du modele par rapport aux parametres mentionnés en début de cette section
est ici calculée & partir des résultats suivants:

Evolution de la quantité globale de surface de contact.

e Evolution des quantités globales de surface de flamme de diffusion et de surface de flamme
de prémélange.

e Evolution des taux de réaction correspondants aux especes de carburant mélangé et non
mélangé.

e Evolution de la quantité et distribution des différentes especes de carburant et d’oxydant
dans la chambre.

e Evolution de quelques grandeurs thermodynamiques comme la température dans la cham-

bre.

e Evolution des grandeurs turbulentes: I’énergie cinétique turbulente, son taux de dissipation
et le taux d’étirement.
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B.3.1 Etude de I’évolution au cours du temps des parametres physiques

L’étude de référence consiste a injecter dans la chambre de combustion, du carburant pur
pendant 15 x 10~* s. Dans les conditions du probleéme, le rapport entre le volume de carburant
injecté et le volume de la chambre est d’environ 0.3 %.

Le mélange et la surface de contact

Le mélange entre le carburant injecté et 'oxydant est le premier objet de traitement numérique
du code de calcul. L’évolution de ces grandeurs, ainsi que celle de la surface de contact, sont
les parametres étudiés ici.

Sur la figure B.1, il est possible de visualiser la distribution de la densité de la surface de
contact & trois instants de calcul. A t = 5 x 10~*s, avant l'auto-allumage, la forme de la
surface de contact est bien réguliere, définissant I'interface entre le carburant et I'oxydant non
prémélangés. Juste apres I'auto-allumage, a t = 10 x 10~ s, il y a une déformation de la zone
de mélange due a 'expansion des gaz chauds, résultant de la combustion. A la fin du calcul,
la valeur maximale atteinte par la densité de surface de contact s’atténue au fur et a mesure,
mais la quantité totale ne cesse pas de croitre & cause de l'injection continue de carburant.
Pres de l'injecteur, la densité de surface de contact est toujours tres forte a cause d’un niveau
d’étirement intense. Grace a une vitesse d’injection élevée par rapport a la vitesse des gaz dans
la chambre de combustion, la séparation entre carburant et oxydant se fait dans une zone tres
mince, avec de tres forts gradients de concentration.

Surf. Cnt.
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0.011
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Figure B.1 : Distribution de la surface de contact pour: a) t =5 x 107%s; b) t = 10 x 10™%s;
c)t=15x10""*s.

L’évolution quantitative de la densité de surface de contact peut étre observée sur la fig-
ure B.2. Il faut remarquer ’accroissement initial, assez régulier, qui se termine lors de "auto-
allumage. A cet instant, le terme de couplage entre la densité de surface de contact et la
densité de surface de flamme de prémélange (dernier terme du coté droite de ’équation 2.80)
devient important. En conséquence, la quantité totale de surface de contact diminue. Ensuite,
la décroissance de la quantité de surface de flamme de prémélange (figure B.7) et le fait que
la surface de flamme de diffusion ne soit pas encore suffisamment importante pour consommer
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beaucoup de réactifs, font que la surface de contact augmente de maniere significative (in-
stant t = 1 ms, environ). Une fois que la flamme de diffusion commence a devenir importante,
cette pente s’affaiblit.

Surface de contact
6.0 : ‘ ‘ :

40 | 7

>V (sz)

00 L 1 L 1 L
0.0000 0.0005 0.0010 0.0015
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Figure B.2 : Evolution au cours du temps de la quantité globale de surface de contact dans la
chambre de combustion.

Le mélange entre le carburant qui entre dans la chambre et oxydant qui y est présent est
entrainé par la présence de la surface de contact. L’évolution de la concentration de carburant
mélangé, a partir de 'instant d’allumage, est présentée sur la figure B.3.

La séquence présentée démarre & t = 9 x 107%s lors de lauto-allumage. Le point ol
I’auto-allumage se produit est facilement identifiable par ’absence locale de carburant. Les
réactifs prémélangés sont rapidement consommés, ce qui peut étre observé sur les images de la
figure B.3, ainsi que sur les courbes de la figure B.4.

Jusqu’a I'instant d’auto-allumage, les quantités de carburant et d’oxydant prémélangés crois-
sent. Le processus d’allumage ne consomme qu’une tres faible quantité de réactifs (figure B.8).
Ceux-ci disparaissent de maniére quasi compléte vers 'instant ¢ = 11 x 10~*s. L’augmentation
qui suit est due a 'augmentation de la surface de contact qui continue a entrainer la formation
du mélange.

Les courbes d’évolution du carburant et de l'oxydant prémélangés ont un rapport constant.
Ceci s’explique par la méthode de calcul des concentrations. Nous rappelons que le rapport
entre les vitesses de diffusion de 'oxydant et du carburant a travers la surface de contact
correspond a la valeur stoechiométrique (cf. la section précédente).
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Figure B.3 : Concentration de carburant prémélangé dans la chambre de combustion pour:
a)t=9x107%s;b) t =10x 107*s;¢) t =11 x 107%s;d) t = 15 x 107 s.
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Figure B.4 : Evolution au cours du temps de la quantité globale de carburant et d’oxydant
prémélangés dans la chambre de combustion.
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Les conséquences de cette approximation sont importantes. D’abord, un mélange stoe-
chiométrique correspond, par rapport aux mélanges a la méme température et a des différentes
richesses, a la vitesse de flamme laminaire la plus élevée. Enfin, tout le gaz qui est prémélangé
va étre brilé. Ceci évite le traitement des gaz prémélangés dont la richesse ne se trouve pas dans
les bornes de richesse nécessaires a la propagation d’une flamme de prémélange. Le choix d’un
mécanisme de ce type peut étre justifié par la faible épaisseur de la zone de gaz prémélangés,
ainsi que par la haute vitesse de consommation des réactifs dans cet état.

En ce qui concerne les réactifs non mélangés, leur évolution n’est pas remarquable, car les
taux de consommation sont toujours négligeables par rapport aux quantités déja existantes
(figures B.5 et B.12).
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Figure B.5 : Evolution au cours du temps de la quantité globale de carburant et d’oxydant non
prémélangés. Distribution de la concentration de carburant non prémélangé dans la chambre
de combustion & ¢ = 15 x 10~* s.

La quantité d’oxydant non mélangé diminue en début de calcul & cause de la formation
d’oxydant mélangé. A partir de Pallumage, la flamme de diffusion contribue aussi a la
consommation, en augmentant la pente de la courbe. La concentration de carburant de son
cOté, augmente de maniére continue. Sa distribution dans la chambre (aussi représentée sur
la figure B.5) est identique durant toute la simulation. L’image présentée est prise a la fin du
calcul. La concentration de carburant est maximale au milieu du jet sur I’axe de la chambre de
combustion.

La surface de flamme de prémélange et le taux de consommation en prémélange

En comparant la figure B.6 qui montre ’évolution de la densité de surface de flamme de
prémélange et la figure B.3, il est clair que la flamme de prémélange existe dans les zones du
jet ol les réactifs mélangés sont en train de disparaitre.
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Figure B.6 : Distribution de la surface de flamme de prémélange pour: a) t = 9 x 107%s;
b)t=10x10"%s;¢) t =14 x 107%s;d) t =15 x 107 *s.

La figure B.7 décrit I’évolution de la quantité totale de surface de flamme de prémélange au
cours du calcul. Comme prévu lors de I'analyse de I’évolution des gaz mélangés, la densité de
surface de flamme de prémélange est tres forte juste apres 'allumage. Les réactifs prémélangés
sont rapidement consommeés et des que leurs concentrations deviennent faibles, la quantité de
surface de flamme décroit.

Il faut remarquer qu’une fois la majorité des réactifs consommeée, le calcul devient instable,
avec des oscillations de la quantité de surface de flamme. Ce méme phénomene avait déja été
observé sur la figure B.4, ou a la fin du calcul, ’évolution des especes prémélangées souffrait
aussi de ce genre d’instabilité. Ce phénomene pourrait étre di au fait que la quantité de surface
de flamme de diffusion est faible a cet endroit (figure B.10). Dans ce cas, la non consommation
des réactifs non prémélangés fournit des conditions favorables a la croissance de la surface
de contact. Une forte densité de surface de contact implique plus de mélange et donc plus
de flamme de prémélange. Comme une flamme de prémélange consomme tres rapidement les
réactifs, elle décroit rapidement. Un nouveau mélange peut alors étre formé. Physiquement, il
serait normal qu’une flamme de diffusion s’établisse & cet endroit. Cependant, 'observation de
la figure B.10 montre que ce n’est pas le cas. La flamme de diffusion en haut du jet présente a
linstant ¢ = 12 x 10~% s s’affaiblit vers ¢t = 15 x 107* 5. Il y a donc a cet endroit, des conditions
pour que le carburant et 'oxydant se mélangent.

La masse de carburant consommée par la flamme de prémélange au cours du temps est
représentée sur la figure B.8. La ressemblance entre cette courbe et la courbe de la figure B.7
est remarquable. En effet, il apparait que les deux grandeurs sont proportionnelles.

Le rapport &, /3, est donné par le produit entre la densité du carburant prémélangé et la
vitesse de flamme laminaire p,,.5;. Comme cette densité est a peu pres constante (la pression
et la température des gaz prémélangés ne varient pas beaucoup), il suffit que S; soit, elle
aussi, presque constante, pour que la proportionnalité mentionnée existe. En effet, la figure B.9
montre que la vitesse de flamme laminaire dans une maille de calcul ne change pas beaucoup.
La maille choisie est celle ou I'allumage a lieu en premier (z, 7, k) = (11, 1,22).
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Figure B.7 : Evolution au cours du temps de la quantité globale de surface de flamme de

prémélange.
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Figure B.8 : Consommation de carburant prémélangé.
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Vitesse de flamme laminaire
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Figure B.9 : Vitesse de flamme laminaire dans une maille de calcul.

Les valeurs calculées de vitesse de flamme laminaire sont légerement au dessus des valeurs
typiques rencontrées pour des flammes hydrocarbure-air (de 'ordre de 100 & 200 ¢m/s). Il faut
cependant remarquer que malgré le fait que la pression soit assez élevée, la température est
aussi tres élevée. Les vitesses trouvées, ne sont donc pas surprenantes dans les conditions du
calcul effectué.

La surface de flamme de diffusion et le taux de consommation en diffusion

La flamme de diffusion est allumée au méme endroit que la flamme de prémélange. Elle se
propage rapidement vers des zones plus hautes du jet ou elle se stabilise (figure B.10). Il semble
qu’a cet instant, la vitesse a laquelle le carburant et 'oxydant sont fournis a la flamme est
équilibrée par leur vitesse de consommation chimique.

La flamme de diffusion grandit beaucoup plus lentement que la flamme de prémélange car
celle-ci part déja d’une situation ou le carburant et 'oxydant se trouvent dans les conditions
idéales pour le développement de la combustion. Sur la figure B.11, cette lente croissance initiale
peut étre constatée. Le développement tres rapide de la flamme de prémélange implique qu’au
bout d’un certain temps, la flamme de diffusion a aussi une augmentation plus importante. A
la fin du calcul, elle semble tendre vers une situation stationnaire. Cependant cette situation
ne peut pas étre confirmée sans le prolongement du calcul.

La comparaison des figures B.7 et B.11 montre que la valeur de la surface totale de flamme
de diffusion est supérieure de trois ordres de grandeur a la valeur de la surface de flamme de
prémélange. L’explication peut étre déduite des observations suivantes: D’une part, il y a la
fagon dont la flamme de prémélange se propage comparée a celle dont la flamme de diffusion
s’établit. La flamme de prémélange, représentée sur la figure B.6, est née a partir du point
d’allumage et s’est rapidement propagée aux zones de gaz prémélangé. La consommation rapide
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Figure B.10 : Distribution de la surface de flamme de diffusion pour: a) ¢ = 12 x 107%s;
byt =13x10"*s;¢) t =15 x 107*s.
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Figure B.11 : Evolution au cours du temps de la quantité globale de surface de flamme de
diffusion.
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des réactifs ne permet pas que la flamme augmente beaucoup. Par contre, la flamme de diffusion
est établie sur 'interface entre le carburant et 'oxydant. Grace a une vitesse plus réduite de
consommation des réactifs, elle a le temps de croitre.

La masse de carburant non mélangé consommée au cours du temps est représentée sur la
figure B.12. Cette consommation est d’un ordre de grandeur inférieur & celle qui est obtenue
en prémélange, malgré le fait que la quantité de surface de flamme de prémélange soit bien
inférieure a celle de diffusion. Ainsi, la vitesse de consommation des réactifs joue un role
important dans chacun des cas. En effet, la vitesse de flamme laminaire en prémélange est
a peu pres de trois ordres de grandeur supérieur a la vitesse de consommation des réactifs en
diffusion.

Masse de carburant brulee par la flamme de diffusion
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Figure B.12 : Consommation de carburant non prémélangé.

Taux de dégagement d’énergie et évolution de la température

Le dégagement d’énergie et la température sont deux importants parametres de controle d’un
modele de combustion. Des expressions pour la température adiabatique de flamme existent
dans la littérature [18] et les valeurs ainsi obtenues peuvent étre comparées avec les valeurs
calculées par le modele. Le dégagement d’énergie peut a son tour étre calculé a partir de
mesures expérimentales.

La température monte lentement dans la chambre de combustion jusqu’a 'auto-allumage.
Dans certains points de ’écoulement, ou les concentrations de réactifs sont plus favorables au
déroulement du schéma d’auto-allumage, la température monte plus vite. Ces points s’allument
alors, donnant naissance aux flammes de prémélange. Ce phénomene peut étre observé sur la
figure B.13.
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Figure B.13 : Champ de température dans la chambre de combustion pour: a) ¢t = 9 x 107%s;
b)t=10x 10"%s;¢) t = 15 x 107*s.

Apres lallumage, la température monte tres rapidement lors du passage de la flamme de
prémélange. A la fin du calcul, elle se stabilise dans la zone ot se trouve la flamme de diffusion.
Elle atteint des valeurs maximales autour de 2650 K. La température adiabatique de flamme de
diffusion, calculée a I’aide de la formule A.36 (flamme de Burke-Schumman) dans les conditions
du probleme, est de 2832 K, valeur qui ne s’éloigne pas beaucoup de celle trouvée par le modele.

La forme de la courbe de dégagement d’énergie basée sur la consommation de carburant
(figure B.14) est la méme que celle de la courbe de consommation de carburant prémélangé
(figure B.8). Finalement, il s’agit d’un résultat attendu, car la masse consommée de carburant
prémélangé est, comme il a été vu auparavant, supérieure d’un ordre de grandeur a la
masse consommée de carburant non prémélangé. Son influence est donc plus accentuée sur
le dégagement d’énergie.

B.3.2 Sensibilité du modele aux variations de maillage

Le maillage a une importance fondamentale dans le calcul numérique. Tout modele censé simuler
numériquement un processus physique doit converger vers un résultat qui ne change plus quand
la taille moyenne des mailles est en dessous d’une certaine limite. Des tests de sensibilité du
modele par rapport a la taille des mailles ont donc été effectués. Dans un premier temps, le
nombre de mailles a été divisé par deux par rapport au calcul de référence (maillage x 0.5).
Ensuite, le nombre de mailles a été multiplié par deux (maillage x 2). I.’évolution de la quantité
totale de chacune des surfaces dans les trois calculs est présentée dans la figure B.15.

Les résultats obtenus montrent que pour la taille de mailles utilisée, le modele ne semble pas
tres sensible aux variations du nombre et de la taille de ces mailles. Les différences obtenues entre
les différents calculs sont assez faibles. La figure B.15 ne montre que ’évolution de la quantité
des différentes surfaces. Cependant, d’autres parametres, comme le dégagement d’énergie et
la quantité de réactifs mélangés, ont aussi été observés. La tendance a été toujours pour une
faible dépendance par rapport aux variations du maillage. Par exemple, les variations du délai
d’auto-inflammation tournent autour de 4% par rapport au cas de référence.
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Figure B.14 : Dégagement d’énergie dans la chambre de combustion, basé sur la consommation
totale de carburant.

La comparaison entre les trois courbes de la figure B.15 montre que la grandeur qui subit
la plus forte variation est la quantité de surface de flamme de prémélange. En effet, la
quantité de gaz prémélangés dépend de la concentration de gaz non prémélangés. Quand le
maillage est moins dense, la diffusion numérique est facilitée et donc, les gaz non prémélangés
arrivent plus facilement & chaque maille. La quantité de surface de contact augmente, ainsi
que la concentration de gaz prémélangés. Une autre conséquence de la plus grande diffusivité
numérique est augmentation du délai d’allumage. Dans ce cas, c’est la chaleur qui diffuse plus
facilement et donc, la température d’auto-inflammation qui est atteinte plus tard.

B.3.3 Sensibilité du modele aux changements de la production des dif-
férentes surfaces

Les équations de transport des différentes densités de surface (équations 2.79 a 2.81) font
intervenir un grand nombre de constantes qui agissent sur leurs termes sources. Une étude de
la sensibilité du modele & la variation de ses constantes s’avere donc nécessaire. Des calculs
peuvent étre effectués concernant les termes de production, de destruction ou de couplage de
chaque équation.

Termes de production

Les constantes agissant sur ces termes sont les «; (i = d, ¢, p). Nous avons pour chaque surface
réduit leurs valeurs & la moitié. Les résultats obtenus sont représentés sur la figure B.16.

Dans tous les cas, les évolutions des différentes surfaces semblent tres sensibles aux change-
ments de la constante a:
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Figure B.15 : Evolution des quantités totales de surface de flamme de diffusion, de contact et
de flamme de prémélange en fonction du maillage.
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Figure B.16 : Evolution des quantités totales de surface de flamme de diffusion, de contact
et de flamme de prémélange en fonction de la constante «; liée au terme de production des

différentes surfaces.
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e Pour la surface de flamme de diffusion, le changement le plus fort a lieu lors de la
modification de la production de surface de contact. En effet, en la diminuant, les
quantités de carburant et d’oxydant non mélangés disponibles a étre brialés augmentent.
En conséquence, la flamme de diffusion devient plus importante.

e La réduction de la production de surface de contact implique "augmentation du délai
d’auto-allumage grace a la diminution de la quantité de gaz prémélangés.

e Quand les productions de surface de flamme de diffusion et de surface de contact ont
diminué, cela a eu tres peu d’influence sur la flamme de prémélange. Comme il a déja été
signalé, la contribution principale pour le dégagement d’énergie provient de la flamme de
prémélange. La diminution de la production de surface de flamme de prémélange doit donc
entrainer une réduction de la quantité de chaleur libérée pendant la réaction.

Des calculs avec o = 2.1 ! ont été également effectués. Les tendances observées ont été les
meémes qu’avant. Nous avons pu remarquer que la principale modification s’est produite lors
du changement du terme de production de la surface de contact. Dans les 1.5 ms qu’a duré le
calcul, nous n’avons pas pu allumer le mélange, car la quantité de réactifs prémélangés n’était
pas suffisante.

Il est donc possible de conclure que le choix des constantes liées aux termes de production
de surface a une grande importance sur les résultats obtenus. L’applicabilité du modele 3CFM
implique que des recherches doivent encore étre menées de facon a déterminer les valeurs les
plus représentatives de la réalité physique.

Termes de destruction

Les constantes agissant sur ces termes sont les 3; (i = d, ¢, p). Nous avons pour chaque surface
multiplié par 2 leurs valeurs. Les résultats obtenus sont représentés sur la figure B.17.

Nous pouvons remarquer que les tendances obtenues en doublant la destruction de chaque
surface sont pratiquement les mémes que celles obtenues en réduisant leur production de moitié.
Il ne s’agit pas seulement de la forme des courbes mais aussi de leurs valeurs. La seule exception
est la surface de flamme de prémélange. Ce résultat est important dans la mesure ou, pour les
surfaces de contact et de flamme de diffusion, il existe une relation entre leur production et
leur destruction.

B.3.4 Sensibilité du modele a I’initialisation des grandeurs turbulentes

Les hypotheses posées lors de application du modele de flamme cohérente impliquent que la
turbulence est le principal parametre de controle de la combustion. La cinétique chimique est
traitée comme un phénomene tres rapide par rapport au mélange turbulent. En ce qui concerne
Ieffet de la température, il ne se fait sentir directement que lors de ’application du modele aux
flammes de prémélange. En effet, la température des gaz frais est utilisée pour le calcul de la
vitesse de flamme laminaire. Pour une flamme de diffusion, seuls les changements de la densité
dus a la température traduisent cette influence.

'valeur utilisée par Boudier et al. [46] dans le cadre de lapplication du modile de flamme cohérente a la
combustion dans les moteurs essence
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Surface de flamme de diffusion
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Figure B.17 : Evolution des quantités totales de surface de flamme de diffusion, de contact
et de flamme de prémélange en fonction de la constante f3; liée au terme de destruction des

différentes surfaces.
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Il semble donc important d’étudier la sensibilité du modele par rapport aux grandeurs
turbulentes, ’énergie cinétique turbulente £, son taux de dissipation € et le rapport entre
eux (e/k représente I’étirement turbulent associé aux grandes échelles). Ainsi, les valeurs
initiales de I’énergie cinétique turbulente et de la longueur intégrale ont été changées. Les
valeurs modifiées sont typiques d’un moteur 4 soupapes a allumage commandé. Le tableau B.3
représente les valeurs de référence ainsi que les nouvelles valeurs des variables utilisées. Les
calculs effectués se rapportent pour Iinstant & la période d’auto-allumage, ot la turbulence
joue un role fondamental dans la création du mélange.

calcul de référence | calcul modifié
k (em?s™?) 3.00 x 10° 2.40 x 10°
Iy (em) 0.06 0.40
€ (cm25_3) 1.15 x 107 1.24 x 10%
A (s71) 3.83 x 10° 5.15 x 102

Tableau B.3 : Parametres turbulents de référence.

L’intensité turbulente dans le cas de référence est la plus forte. La valeur des fluctuations
turbulentes, ainsi que celle de I’étirement, est plus élevée. Le terme source de I’équation de
transport de surface de contact étant proportionnel a ’étirement, il semble logique que la
quantité de surface de contact et donc de réactifs prémélangés soit supérieure dans le calcul de
référence. Or la figure B.18 montre exactement le contraire.

Surface de contact

5.0 T T T T T T
—— k=2.4e5 [=0.4
4.0 - -~ - k=3.0e5 1=0.06 T
30+ -
e
s
W
20 r 4
10 + /
00 n 1 n 1 n 1 n
0.0000 0.0002 0.0004 0.0006 0.0008

t(s)

Figure B.18 : Comparaison de I’évolution de la quantité de surface de contact en faisant varier
la turbulence initiale.



B.3. CALCULS EFFECTUES

203

En effet, un étirement initial plus fort semble ne pas correspondre a une plus grande quantité

de surface de contact et donc, de mélange. Ceci est confirmé par un allumage plus tardif. Sur
la figure B.19 I’évolution des différentes grandeurs turbulentes moyennées sur I’ensemble du

volume de calcul est représentée. Elles sont évaluées pendant le mélange, avant ’auto-allumage.

e ¢ décroit et est plus grande dans le calcul de référence. Sa valeur initiale est aussi plus
élevée dans ce cas.

e k décroit et si au début du calcul, les valeurs de I’énergie cinétique turbulente sont
supérieures dans le cas de référence, elles deviennent inférieures au bout d’un certain

temps. Ceci est di au plus grand taux de dissipation dans le cas de référence. Cependant,

la différence entre I’énergie cinétique turbulente entre le début et la fin du calcul est assez

faible, ce qui conditionne le calcul de 1’étirement.

e [’étirement décroit aussi, car il est controlé par la variation du taux de dissipation. Il est

donc toujours supérieur dans le cas de référence.

1.5e+09 T T T 3.0e+05
—— k=2.4e5 1=0.4
---- k=3.0e5 1=0.06
1.0e+09 g 2.0e+05 t+
A T
g £
S S
w X
5.0e+08 AN g 1.0e+05 +
0.0e+00 L . L 0.0e+00
0.0000 0.0002 0.0004 0.0006 0.0008 0.0000
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Taux d'etirement turbulent
4.0e+03 T T T
—— k=2.4e5 1=0.4
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3.0e+03
2 20e+03
<
© T To~a
1.0e+03 &
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Figure B.19
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Evolution du taux moyen volumique de dissipation de |’énergie cinétique

turbulente, de I’énergie cinétique turbulente moyenne, et du taux volumique moyen d’étirement.
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L’évolution des termes sources de I’équation de transport de la densité de surface de contact
(équation 2.81) a aussi été controlée. La différence entre les termes de production et de
destruction de densité de surface est a peu pres constante au cours du calcul. Alors, pourquoi
il v a t-il plus de surface de contact quand I’étirement est inférieur?

e L’augmentation des fluctuations turbulentes u’, conséquence de 'augmentation de k,
implique une vitesse de mélange supérieure. Le temps caractéristique de mélange est réduit
mais rien n’est dit sur les quantités mélangées.

e La diminution de la longueur intégrale de turbulence implique une zone de mélange de
largeur plus faible. En effet, il ne faut pas considérer que I’étirement est la seule grandeur
responsable par I’évolution de la surface de contact. Il faut aussi tenir compte des quantités
de carburant et d’oxydant non mélangées. Or, la diffusion turbulente varie avec k? /¢, valeur
plus petite dans le cas de référence. Il y aura donc dans ce cas moins de carburant mélangé.

Dans les conditions du probleme, le deuxieme facteur doit s’imposer au premier pour qu’il y
ait a la fin du calcul plus de mélange dans le cas modifié.

B.3.5 Sensibilité du modeéle a ’initialisation de la surface de contact

Le probleme de I'initialisation des grandeurs intervenant dans un calcul numérique n’est pas
simple. Une partie importante des modeles numériques de simulation est tres sensible aux
valeurs initiales. En général, pour éviter les problemes de diffusion numérique dus par exemple
a application de pas de temps trop élevés, il faut que les valeurs initiales soient distribuées
par un certain nombre de mailles de calcul. Or, une telle condition n’est vérifiée par aucune
des densités de surface définies dans le modele étudié.

Une nouvelle fois, la surface de contact va étre la premiere a étre abordée dans cette étude.
Il s’agit de la grandeur qui guide tout le déroulement du probleme. Sa valeur initiale est
distribuée de maniere uniforme par une seule rangée de mailles, sur l'interface carburant-air.
Numériquement, il s’agit d’une initialisation qui peut mener a une diffusion numérique trop
rapide de la surface de contact.

Les calculs sont effectués pendant le processus initial de mélange et d’allumage car ici, seule
la surface de contact intervient.

Sensibilité par rapport a la distribution initiale: Gauss et Dirac

Une distribution gaussienne uniforme a été choisie. La densité initiale de surface de contact
est distribuée sur six mailles dans le sens de I’écoulement (figure B.20). Cette distribution est
uniforme dans le sens perpendiculaire a ’écoulement. Pour étre rigoureuse, la valeur pres de la
paroi devrait étre nulle ou tres proche de zéro, de maniere a suivre l'intensité de la turbulence
responsable du mélange. En effet, cette grandeur est nulle sur la paroi et donc, aucun mélange
ne se produirait a cet endroit. Cependant, une telle approximation permet déja de vérifier
Iinfluence du changement imposé.

Les résultats obtenus, présentés sur la figure B.21 permettent de regarder le probleme de
maniere aisée, car aucun changement n’a été observé. Le modele ne semble donc pas sensible a
la forme lorsque la densité de surface de contact est initialisée.
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Figure B.20 : Distribution gaussienne de la densité initiale de surface de contact.

Sensibilité par rapport a la quantité initiale de surface de contact

En prenant la distribution gaussienne comme base, la quantité initiale de surface de contact
a été modifiée. Elle a d’abord été multipliée par deux et ensuite par dix. Comme pour le cas
test antérieur, aucun changement n’a été observé. La production de surface de contact semble
suffisamment forte par rapport aux valeurs initiales, pour pouvoir absorber I’effet des altérations
introduites.

Masse de reactifs premelanges

Surface de contact 2.0e-06 T T T
40 T T T T T T
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—— Dirac —— Dirac: oxydant y
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Figure B.21 : Evolution de la surface de contact pendant la phase de mélange et

d’auto-allumage. Evolution des masses de carburant et d’oxydant prémélangés.
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B.4 Conclusion

L’analyse des résultats des différents calculs effectués a permis I’étude du comportement du
modele 3CFM. Globalement, les calculs montrent que le modele peut reproduire les tendances
vérifiées dans la combustion Diesel. Cependant, des difficultés apparaissent dues & la maniere
complexe dont la combustion est traitée.



Annexe C

Influence du nombre de Damkohler

Le nombre de Damkéhler calculé & partir de 'expression 3.32 est un parametre tres intéressant
pour la compréhension du systeme étudié. Le nombre de Damkdohler est représentatif du
rapport entre les échelles de temps caractéristiques turbulente et chimique présentes dans le
domaine. Sa dépendance du terme (8Z/8x)?f permet de le calculer en fonction de différents
types d’écoulements carburant-oxydant, sans perte de généralité.

L’évolution du nombre de Damké&hler a donc un rapport direct avec les différents événements
qui se déroulent pendant le processus d’allumage et d’établissement d’une flamme de diffusion.
Il pourrait éventuellement servir comme parametre important dans les modeles, surtout comme
critere de liaison entre les formulations obtenues pour les différentes phases de I’écoulement.

Sur la figure C.1 sont représentées deux courbes différentes. Les deux se reportent a I’évolution
de la combustion au sein d’un écoulement de carburant plus oxydant initialement non mélangés.
La premiere courbe montre I’évolution du terme (pst), étant p; la densité évaluée & Z = Zy
et t, le temps. Ce terme est proportionnel au nombre de Damkohler pour un écoulement non
cisaillé de deux réactifs non mélangés quand t = ¢y. La deuxiéme courbe est celle en S décrite
par Linan, ou la température maximale de I’écoulement est tracée en fonction du nombre de
Damkohler.

Les problemes de modélisation de la transition entre I’allumage d’une flamme de diffusion et
son état parfaitement établi, viennent du fait que la courbe de 7,4, >~ 1/ps n’est pas univoque
en fonction de Da. Il existe une région, entre Da. et Da; ou le probleme a plusieurs solutions.

Partons par exemple d’un point sur la partie basse de la courbe en 5. En augmentant Da,
la température monte jusqu’au point Da = Da;. Ceci correspond a ’augmentation initiale sur
la premiere figure. Dans ce cas, comme p; = Cy. = p, (u de unburned), Da monte de facon
monotone en fonction du temps. En arrivant & Da = Da; (allumage), Da diminue parce que
ps diminue (échauffement des gaz). Selon Linan, cette partie de la courbe entre Da; et Da,
est instable et tres rapidement, le point Da = Da, est atteint. En arrivant a Da., py devient
a nouveau constant puisque la flamme de diffusion s’établit et que la température se stabilise.
Alors py = Cie = pp (b de burned) et Da monte a nouveau de fagon monotone en fonction du
temps.

Reprenons le méme raisonnement, mais en sens inverse. Nous partons maintenant d’un point
sur la partie haute de la courbe en S en faisant diminuer Da. Arrivée au point Da = Da,, la
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pft:
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Figure C.1 : Evolution du nombre de Damkdhler en fonction du temps de calcul. Evolution de
la température maximale en fonction du nombre de Damkdéhler. Da. = Damkdéhler critique,
Da; = Damkéhler allumage.

flamme ne peut plus exister et s’éteint. La courbe en .S ne peut donc étre suivie en sens inverse.
La température descend vers la partie basse de la courbe en suivant la tangente verticale au
point Da = Da,..

Ce mécanisme non inversible de la température maximale en fonction de I’écoulement, ainsi
que l'instabilité de I'allumage montrent combien il est difficile d’étudier les phases de transition
dans une flamme de diffusion. L’instabilité de ces mécanismes les rend tres sensibles. Des
petits écarts lors de la modélisation peuvent facilement conduire a une description médiocre
du systeme.

Aussi, 'utilisation du nombre de Damkohler comme parametre du probleme n’est pas non
plus évidente en raison de son comportement non univoque. Méme si la figure C.2 montre
que le Damkohler critique de validité du modele de pdf est presque indépendant de 'intensité
turbulente, cette valeur de Da est aussi caractéristique d’autres phases de ’écoulement.

L’analyse fondée sur le nombre de Damkdohler est sans doute intéressante pour la compréhen-
sion des mécanismes d’allumage et d’établissement des flammes de diffusion, mais malheureuse-
ment, elle n’apporte pas beaucoup de résultats pratiques au modélisateur.
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Figure C.2 : Evolution du nombre de Damkohler caractéristique de la flamme pendant
I’auto-allumage et I’établissement de la flamme de diffusion pour des intensités de turbulence

différentes. Comparaison entre I’évolution du taux de réaction mesuré en DNS et du taux de

réaction modélisé.
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Annexe D

Méthode d’intégration numérique

Deux tests différents ont été effectués pour contréler la fiabilité de la méthode d’intégration
numérique utilisée dans le calcul des taux de réaction moyens. D’abord un test de précision et
ensuite un test de convergence.

D.1 Test de précision

L’intégrale fol P (7) dZ a été calculée sur tous les points du domaine ou la variance de Z permet

la détermination des fonctions 3 (test sur la variance 7 > 5.0 % 107%). 11 a été vérifié que les
résultats sont compris entre 0.99 et 1 sur tout le domaine de calcul.

D.2 Test de convergence

Le domaine de la fonction §(Z) est compris entre Z = 0 et Z/ = 1. Quand les parameétres a
ou b de la fonction sont inférieurs a 1, 3(Z) n’est pas définie sur ces deux points. lls doivent
donc étre éliminés du domaine d’intégration. Le choix des points limites ot la méthode n’est
plus en mesure d’étre employée ne peut pas étre hasardeux. La valeur de I'intégrale calculée
ne doit pas dépendre de ce choix, sachant aussi que plus les limites d’intégration s’approchent
de 0 ou de 1, plus de temps est consommé par le calcul. Nous avons donc fait varier ces
limites éme et me = 1 — Zpin) jusqu'a ne plus obtenir de variation dans le calcul de
Y = (77 Y (Z) P(Z) dZ sur un profil du domaine 2+ = Ci.. Les résultats sont présentés
sur la ﬁgure D.l. A lissue de ces calculs, nous avons choisi la valeur Z,,;, = 1.0 x 107° & partir
de laquelle, la forme de la courbe )N/f ne change pratiquement plus.
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D. METHODE D’INTEGRATION NUMERIQUE
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Test de convergence de

la méthode d’intégration & l'aide du calcul de )N/f.



Annexe E

Analyse de sensibilités

Des calculs de sensibilité sont effectués par rapport aux différents parametres du modele PDFA.
Des tests sur la fonction de pondération qui lie les modeles PDFA et CHI sont aussi réalisés.

E.1 Modele PDFA

Nous avons vu que les bases pour la conception du modele d’auto-inflammation PDFA sont
solides. La formulation du modele est soutenue par des arguments physiques clairs observés
dans les simulations numériques directes. Les tests effectués sur les hypotheses du modele
montrent qu’elles sont justifiées. Cependant, 'accumulation d’erreurs dans le calcul des Y; (7, ¢)
semble affecter les résultats obtenus lors de ’établissement de la flamme de diffusion. Le modeéle
doit donc étre tres sensible & certains parametres dont de légeres modifications introduisent
d’importantes sources d’erreur sur les résultats finaux.

Nous avons procédé a une série de tests ou nous avons changé les parametres suivants:

e La valeur de la variable d’avancement ¢, ce qui implique le changement des courbes locales
d’évolution des Y; (7, ¢) et de T' (7, ¢).

e La valeur de Yy, (Z) lors du calcul des Y; (Z, €), ce qui permet de garder les mémes valeurs
de ¢ tout en changeant les courbes Y; (Z, ¢) et T' (Z, ¢). La valeur de Yy ., (Z) a été changée
entre le calcul avec un nombre de Damkohler fini (courbes Yy, (Z)) et un Damkéhler
infini (Y;°").

e La valeur du nombre de Damkdhler local de la flamme, ce qui introduit des modifications
directes dans le calcul de Yy, (Z), affectant ainsi le calcul de e.

La valeur des différents parametres est représentée sur le tableau E.1. Le cas de référence
(cas 0) correspond au taux de réaction moyen intégré selon y™ mesuré en DNS. La figure E.1
contient les résultats des calculs effectués.

E.1.1 Augmentation de ¢

Dans les cas 8, 9 et 10, nous avons construit une fonction f (¢) dont 'objectif est I"augmentation
artificielle des valeurs de ¢ sans toutefois dépasser la valeur limite ¢ = 1. Nous constatons que
le modeéle est tres sensible aux changements de ¢. Cependant, les fonctions f (¢) introduisent
des changements de courbure de & (z*) non vérifiés dans la DNS. Autrement, les cas 2, 3 et 6
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cas c Yr (Z,€) Da
1 ¢ (Yeq) f(Yyeq) | Da
2 1 F(Yseq) Da
3 1 f (ono “”9) Da
1 ¢ (Yreq) ()| Da
5 c (Yfﬁq) f (Yfﬁq) 10 Da
6 1 F(Yseq) 3 Da
7 ¢ (Yeq) f(Yyeq) | 3Da
8 |e+T(L—¢)exp(—=2/¢) | [ (Yieq) 3 Da
9 |e+7(1—-¢)exp(—=2/¢) | [f(Yjeq) |10Da
10 [ e+7(1—c)exp(=2/0) | f(Y;°") | Da

Tableau E.1 : Etude paramétrique du modele PDFA. Valeurs des variables étudiées.

Tests de sensibilite
0.020 ; ‘ ; ‘ ‘ , : :

o——o DNS
== Casl P el
Cas 2 /%/
0.015 - +—4 Cas3 /. b
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Cas 5
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+———+ Cas7
Cas 8
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Cas 10

<>

0.010

0.005 r

0.000 i = S S SO Ala 2 4 4 4l aaa | ‘ !
0.0 2.0 4.0 6.0 8.0 10.0 12.0 14.0

Figure E.1 : Test de sensibilité du modéle PDFA par rapport a la maniere dont ¢, Yr (7, ¢) et
Da sont calculés. Comparaisons avec la DNS. Re; = 104.6.
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indiquent que dans le cas ou ¢ atteint la valeur 1 (ce qui signifie que Yy = Yy ,), le taux de
réaction est sous-estimé, comme prévu par la théorie asymptotique (figure 4.14).

E.1.2 Changement de Y;(Z,¢)

Le changement de Yy ¢, en Y~ ™ équivaut a la condition Da — 400 dans le calcul de Y (7, ¢)
tout en gardant le vrai Da pour le calcul de ¢. Comme nous le verrons ensuite, ceci nous permet
de profiter des avantages de 'augmentation de Da sans en garder les inconvénients (cas 3, 4 et

10).

E.1.3 Augmentation du nombre de Damkohler

L’augmentation de Da implique que Yy, s’approche de Y;° " lorsque ¢+ augmente et que ¢
descend et s’approche plus lentement de 1 (flamme de diffusion établie). Méme si le fait d’avoir
Y, plus proche de Y™ améliore la précision du calcul de Yy (Z,¢), la diminution de ¢
n’aide pas la baisse du taux de réaction modélisé.

E.2 Couplage PDFA /CHI

Des tests de sensibilité ont été effectués aussi sur la fonction f(¢) qui sert de couplage entre
les modeles PDFA et CHI. Les fonctions f (¢) cherchent & reproduire le comportement de wp
mesuré dans la DNS. Le tableau E.2 contient les différentes fonctions utilisées. Les résultats
correspondent aux cas 1 a 5 de la figure [£.2.

cas 1 2 3 4 5
f@ |cle+7(1—cexp e | L[1+sin(-Z4+70)] | L[l+erf(-2+40)] ]|

IS

Tableau E.2 : Différentes fonctions f (¢) utilisées pour la transition entre les modéles PDFA et

CHI.

Nous constatons la grande influence de la variable d’avancement sur le comportement du
modele. Aucune des fonctions ne donne de résultats qui soient exactement pareils aux résultats
de la DNS. Le meilleur compromis est atteint avec la fonction f(¢) = ¢ qui a été utilisée
dans les comparaisons des résultats du modele PDFA/CHI avec les résultats des simulations
numériques de couche de mélange spatiale.
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Figure E.2 : Utilisation de différentes fonctions de transition entre les modeles d’auto-allumage
et de flammes de diffusion établie en chimie infiniment rapide, fondées sur les valeurs locales
de la variable d’avancement ¢. Re; = 104.6.
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