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Chapitre 1IntroductionLa vaste utilisation dans l'industrie des transports des moteurs Diesel justi�e les importantsmoyens de recherche qui lui sont d�edi�es. Le principe de la combustion Diesel est bien adapt�e�a toute sorte d'applications o�u un bon rendement m�ecanique est exig�e: Transport terrestre etmaritime, g�en�eration d'�electricit�e...Cependant, �a l'heure actuelle, deux probl�emes se posent concernant l'utilisation de machines�a combustion interne dont le moteur Diesel fait partie: D'un côt�e, des e�orts pour diminuerla consommation des combustibles sont exig�es et de l'autre côt�e, les normes antipollutiondeviennent de plus en plus strictes. La survie des moteurs �a combustion interne passe doncpar l'am�elioration de la compr�ehension de leur fonctionnement.L'apparition des catalyseurs des gaz d'�echappement a contribu�e �a la r�esolution d'une partiedes probl�emes d'�emissions des moteurs �a allumage command�e. Les moteurs Diesel, même si �ala base ils �emettent moins de hydrocarbures non brûl�es et moins de monoxyde de carbone queles moteurs �a allumage command�e, en contrepartie, ils produisent beaucoup plus de particuleset poss�edent des conditions tr�es favorables �a la formation d'oxydes d'azote.La mâ�trise du fonctionnement de ce type de syst�emes, vis �a vis de la r�eduction desconsommations et des �emissions polluantes, ne peut être atteinte qu'�a l'aide d'importantsmoyens de recherche appliqu�ee aux m�ecanismes de la combustion (moyens exp�erimentaux etnum�eriques). Une combustion e�cace implique la r�eduction �a la source de la production depolluants, ainsi que l'am�elioration de la consommation.1.1 La combustion dans les moteurs DieselLa �gure 1.1 repr�esente de fa�con sch�ematique l'int�erieur de trois chambres de combustiontypiques de moteurs Diesel �a injection directe. Dans ce type de moteurs, l'air est admis �al'int�erieur de la chambre de combustion et est ensuite comprim�e par un piston. Proche dupoint mort haut (voir �gure 1.1), le carburant, en g�en�eral sous forme liquide, est inject�e �agrande vitesse dans la chambre de combustion o�u l'air est �a haute pression et temp�erature. Lecarburant s'atomise et s'�evapore cr�eant ainsi avec l'air dans la chambre un m�elange strati��einammable. La �gure 1.2 permet de suivre les di��erents m�ecanismes caract�eristiques de laphase de combustion. 1



2 1. INTRODUCTION
Figure 1.1 : Di��erentes sortes de chambres de combustion caract�eristiques de moteurs Diesel �ainjection directe. D'apr�es Heywood.

Figure 1.2 : Images des fronti�eres des jets de carburant liquides et des ammes �a partir de �lmsr�ealis�es �a haute vitesse sur la combustion dans les moteurs Diesel. Premier point lumineux �a1:17ms apr�es le d�ebut de l'injection (SOI). D'apr�es Heywood.



1.2. OBJECTIFS 3Une partie du carburant et de l'air qui ont pu se m�elanger, se trouvent dans les conditionsid�eales pour subir un processus d'auto-inammation. Les principaux param�etres qui contrôlentle d�elai d'auto-allumage (temps entre le d�ebut de l'injection et le d�ebut de la combustion) sontla temp�erature et la pression dans la chambre lors de l'injection, la pression d'injection et letype de carburant utilis�e. Pendant cette phase, le temps caract�eristique des r�eactions chimiquesest long par rapport au temps de m�elange entre le carburant et l'air.Lorsque la temp�erature est su�samment �elev�ee, les r�eactions chimiques de combustiondeviennent tr�es rapides par rapport aux temps caract�eristiques de formation du m�elange air-carburant. La phase de combustion compl�etement d�evelopp�ee d�ebute �a partir de points isol�esd'auto-allumage avec la propagation d'une amme aux zones inammables du m�elange. Celui-ciest rapidement consomm�e avec un tr�es fort d�egagement d'�energie (�gure 1.3 [1]). Une ammede di�usion turbulente s'�etablit ensuite �a l'interface oxydant-carburant.
Figure 1.3 : D�egagement de chaleur en fonction du temps apr�es le d�ebut de l'injection. E�et dela variation de la temp�erature initiale de l'air. D'apr�es Heywood.1.2 ObjectifsNous avons parl�e pr�ec�edemment des moyens exp�erimentaux et num�eriques de rechercheappliqu�es �a la la combustion Diesel. Ce travail concerne l'aspect num�erique. L'objectif estla mod�elisation de la combustion Diesel. Sa complexit�e vient du fait que plusieurs ph�enom�enesde nature tr�es distincte coexistent dans la chambre de combustion du moteur et doivent êtretrait�es ensemble. Nous nous int�eressons aux phases de m�elange d'un combustible sous formegazeuse avec un oxydant et au traitement des r�eactions chimiques de combustion qui suivent.La combustion dans un moteur Diesel est un ph�enom�ene de nature turbulente, ce qui ajoutede la complexit�e au probl�eme qui doit alors être trait�e de fa�con moyenne.Ce travail est structur�e de la fa�con suivante:� Dans le chapitre 2, une �etude est e�ectu�ee sur les di��erents mod�eles de combustion Diesel



4 1. INTRODUCTIONqui sont le plus couramment utilis�es. Parmi eux, nous trouvons des mod�eles pour la phased'auto-inammation et pour la phase de combustion �a haute temp�erature.� Le chapitre 3 est d�edi�e �a la description du mod�ele de combustion Diesel propos�e. Uneattention sp�eciale est port�ee �a l'�etude du m�elange turbulent air-combustible.� Dans le chapitre 4, des simulations num�eriques directes d'�ecoulements r�eactifs dans descon�gurations simples mais repr�esentatives des syst�emes �etudi�es sont exploit�es. L'objectifest l'analyse et les tests du mod�ele de combustion Diesel propos�e, ainsi que les hypoth�esessur lequel il est fond�e.� Dans le chapitre 5, l'implantation du mod�ele de combustion propos�e dans un code �avocation industrielle est d�ecrite. Des cas test sont calcul�es sur une version unidimensionnellede ce code de mani�ere �a bien comprendre son fonctionnement.� En�n, dans le chapitre 6, le mod�ele implant�e dans le code de calcul industriel est utilis�epour simuler des con�gurations proches de celles rencontr�ees dans un moteur Diesel. Cescon�gurations correspondent �a l'auto-inammation et �a l'�etablissement d'une amme d'unjet de carburant, inject�e �a grande vitesse dans une cellule de combustion haute pression. Lesexp�eriences e�ectu�ees avec cette cellule sont d�ecrites et les r�esultats servent �a la validationdu mod�ele.1.3 Mod�elisation de la combustion dans les moteurs DieselL'approche classique pour r�esoudre les probl�emes li�es �a la mod�elisation de la combustion dansles moteurs Diesel est la s�eparation du m�ecanisme global de combustion (m�elange, allumagede la amme et son �etablissement avec consommation des r�eactifs) en �etapes plus simples. Ces�etapes sont trait�es s�epar�ement. Elles se di��erencient par des �echelles caract�eristiques propres(par exemple, des �echelles de temps) et un mod�ele est utilis�e pour traiter chacune d'entre elles.La liaison et la continuit�e entre les di��erents mod�eles est en g�en�eral l'�etape la moins �evidentede ces m�ethodes. La solution de ce probl�eme implique la conception de mod�eles globaux quitraitent de fa�con int�egr�ee tous les m�ecanismes intervenant.Une autre di�cult�e concernant les mod�eles de combustion et surtout, ceux que l'on veutappliquer �a l'�etude des chambres de combustion de moteurs �a piston, est leur universalit�e.En g�en�eral, plusieurs constantes apparaissent dans les di��erents mod�eles. Ces constantes sontrarement applicables �a toutes les g�eom�etries et �a toutes les donn�ees physiques. Ceci vient du faitque des �echelles turbulentes tr�es di��erentes caract�erisent les syst�emes. Or, les grandes �echellesd�ependent normalement de la g�eom�etrie des domaines �etudi�es. Il est di�cile de s'a�ranchir dece probl�eme. La solution passe par la mod�elisation aux petites �echelles et la r�esolution exactedes plus grandes. Il s'agit des m�ethodes LES qui en sont encore �a leurs premiers pas dans ledomaine des moteurs et qui ne sont pas utilis�ees dans ce travail.La mod�elisation de la combustion dans les moteurs Diesel est classiquement trait�ee endeux �etapes distinctes: D'abord un module d'auto-allumage est utilis�e. Pendant cette p�eriode,le temps caract�eristique des r�eactions chimiques est plus �elev�e que le temps caract�eristiquedu m�elange turbulent. Une fois que la temp�erature est su�samment �elev�ee, un module decombustion compl�etement d�evelopp�ee s'applique. Les r�eactions chimiques sont alors tr�es rapidespar rapport au temps de m�elange des r�eactifs. La transition entre les deux modules constitueun des probl�emes majeurs de la mod�elisation de la combustion Diesel.



1.3. MOD�ELISATION DE LA COMBUSTION DANS LES MOTEURS DIESEL 5Le processus de mod�elisation d�evelopp�e ici contient plusieurs niveaux de complexit�e. D'abord,un mod�ele complet du taux de r�eaction moyen caract�eristique de la combustion Diesel, va êtrepropos�e. Il est issu de consid�erations physiques et de l'observation de r�esultats exp�erimentauxet de simulation num�erique directe. Ce mod�ele, ainsi que ses hypoth�eses, sont test�es non pas parrapport �a une exp�erimentation mais par rapport �a des r�esultats de simulation num�erique directe.Ces tests constituent un premier niveau de mod�elisation du taux de r�eaction moyen. En e�et,une partie des donn�ees dont le mod�ele a besoin est mesur�ee ou calcul�ee directement �a partir desr�esultats de la simulation. Un deuxi�eme niveau de mod�elisation est atteint avec l'implantationdu mod�ele dans une version unidimensionnelle d'un code de calcul moyen. En g�en�eral, lar�esolution d'un �ecoulement turbulent dans un code moyen demande l'application d'un mod�elede turbulence. Dans cette version 1D, les di��erentes grandeurs turbulentes sont impos�ees etconstantes pendant la dur�ee du calcul. En�n, dans le troisi�eme niveau de mod�elisation, toutesles grandeurs qui interviennent dans la formulation du mod�ele sont soit elles mêmes mod�elis�ees,soit calcul�ees �a partir de leurs �equations de transport. La �gure 1.4 r�esume les trois di��erentsniveaux de mani�ere sch�ematique.
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Figure 1.4 : Les di��erents niveaux de complexit�e de la mod�elisation de la combustion utilis�esdans ce travail.
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Chapitre 2Revue et tests des mod�eles decombustion Diesel2.1 IntroductionLa combustion dans un moteur Diesel d�ebute �a partir d'un processus d'auto-allumage au sein der�eactifs partiellement pr�em�elang�es. L'auto-inammation se distingue de la combustion �etabliepar des di��erences entre les m�ecanismes qui contrôlent les r�eactions chimiques. La temp�eratureest le principal param�etre responsable de ces di��erences. Que la temp�erature soit faible pendantl'auto-inammation ou �elev�ee apr�es implique un di��erent traitement num�erique du probl�eme.Ceci est dû au changement des �echelles caract�eristiques des ph�enom�enes �a mod�eliser.Dans un moteur Diesel, l'�ecart entre les limites inf�erieure et sup�erieure de temp�eraturede fonctionnement est important. En e�et, les ph�enom�enes qui r�eglent la combustion d'unhydrocarbure lors de son entr�ee dans la chambre de combustion, o�u la temp�erature de l'oxydantest de l'ordre de 1000K, sont distincts de ceux qui se d�eroulent quand la amme est �etablie etque la temp�erature atteint des valeurs proches de la temp�erature adiabatique de combustion(environ 2500K dans des conditions Diesel typiques). A basse temp�erature, les taux de r�eactionsont faibles. Il faut tenir compte de la cin�etique chimique et des di��erentes r�eactions ded�ecomposition du carburant. La formation de radicaux est lente. Les radicaux sont des esp�eceschimiques tr�es r�eactives, responsables du d�eroulement de la combustion. Ce n'est que quand latemp�erature commence �a monter de fa�con appr�eciable, que la formation et la rami�cation desradicaux ont lieu. Alors, le m�elange entre le carburant et l'oxydant devient tr�es r�eactif, ce quiimplique plus de d�egagement de chaleur, des temp�eratures plus �elev�ees et donc, des r�eactionstr�es rapides, bien �etablies. Les mod�eles qui traitent l'un ou l'autre de ces m�ecanismes doiventtenir compte de ces di��erences.Dans ce chapitre, les mod�eles existant, utilis�es pour calculer l'allumage, ainsi que les mod�elesappliqu�es �a la combustion �a haute temp�erature dans un moteur Diesel, sont d�ecrits. Parmices derniers, nous nous int�eressons aux mod�eles du type scalaire passif. Nous allons ensuite�etudier comment ils peuvent être coupl�es au concept de ammelettes laminaires, de mani�ere�a r�esoudre le probl�eme de l'interaction entre la chimie et la turbulence, caract�eristique desammes turbulentes. En�n, quelques mod�eles de combustion Diesel traditionnellement utilis�essont pr�esent�es. 7



8 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESEL2.2 Mod�elisation de l'auto-inammationLe d�elai d'auto-allumage caract�eristique d'un moteur Diesel peut être d�e�ni comme �etant:"le temps n�ecessaire pour qu'une augmentation importante de la temp�erature s'observe". Ils'agit d'une d�e�nition subjective, car il faut quanti�er cette augmentation. La pente tr�es fortede la courbe de temp�erature en fonction du temps lors de l'auto-allumage, due �a la natureexponentielle du processus, aide �a la r�esolution de ce probl�eme. D'autres d�e�nitions peuventêtre trouv�ees dans la litt�erature, en fonction par exemple, de l'augmentation de la pression ouen fonction de l'augmentation du taux de r�eaction. Cependant, la grande vitesse �a laquelle leprocessus d'auto-inammation se d�eroule, implique que toutes ces d�e�nitions aboutissent �a peupr�es aux mêmes valeurs.Dans un moteur Diesel, o�u le carburant est introduit en phase liquide, deux types deph�enom�enes distincts et simultan�es contrôlent le temps d'auto-allumage. D'un côt�e, il y al'�evaporation des gouttelettes et son m�elange en phase gazeuse avec l'oxydant (m�ecanismephysique). De l'autre, il y a l'augmentation lente de la temp�erature jusqu'�a l'instant d'auto-allumage, conditionn�ee par l'�energie d'activation des r�eactions en �etude (m�ecanisme chimique).Dans ce travail, nous ne nous int�eressons qu'aux m�ecanismes de m�elange en phase gazeuse et�a la cin�etique chimique. L'�etude des jets liquides et de l'�evaporation du carburant correspond�a un autre domaine qui ne sera pas �etudi�e ici.Dans les codes CFD ("Computational Fluid Dynamics") les plus r�epandus, les mod�elesd'auto-inammation Diesel ne traitent que la partie correspondant �a la cin�etique chimique.L'interaction entre la chimie et la turbulence est n�eglig�ee. Nous allons dans un premier tempsd�ecrire les mod�eles cin�etiques appliqu�es le plus souvent. Plus tard, quelques solutions quitiennent compte de cette interaction sont propos�ees. Des tests param�etriques e�ectu�es sur lemod�ele cin�etique �a quatre �etapes de l'IFP [2] sont pr�esent�es pour illustrer ce type d'approche.2.2.1 Mod�eles cin�etiques d'auto-inammation des hydrocarburesLa r�eaction chimique globale d'un hydrocarbure est un processus d'une grande complexit�e, o�ude nombreuses r�eactions agissant sur beaucoup d'esp�eces, ont lieu dans des d�elais tr�es courts.Ces r�eactions sont globalement non lin�eaires. Leur mod�elisation dans un �ecoulement turbulentdevient donc un aspect critique. Les param�etres suivants, qui sont par la suite d�ecrits en d�etail,inuencent directement le d�eroulement du m�ecanisme d'auto-allumage:� La temp�erature est la grandeur fondamentale. Elle indique quelles sont les r�eactions quiont lieu en fonction de leurs �energies d'activation caract�eristiques.� Le carburant et l'oxydant doivent être m�elang�es selon une proportion optimale.� La combustion n'a pas lieu sans la pr�esence de radicaux. Leurs formation et activit�ed�ependent des r�eactions �el�ementaires qui apparaissent, conditionn�ees par la temp�erature.Cin�etique des radicaux - Inuence de la temp�eratureInitiationLe processus de cr�eation des radicaux d�ebute par une �etape appel�ee "d'initiation" caract�eris�eepar des r�eactions �a tr�es forte �energie d'activation. Pour cela, l'�energie lib�er�ee, ainsi que laquantit�e de radicaux cr�e�es est faible. Les r�eactions typiques d'initiation sont l'arrachementd'un atome d'hydrog�ene �a l'hydrocarbure ou bien son oxydation partielle.



2.2. MOD�ELISATION DE L'AUTO-INFLAMMATION 9Rami�cationUne fois qu'un petit nombre de radicaux a �et�e cr�e�e, ils peuvent r�eagir avec le carburant demani�ere �a se multiplier. L'�energie d'activation des r�eactions de rami�cation est plus faible quecelle des r�eactions d'initiation. Le principal m�ecanisme de production de radicaux est doncla rami�cation des mol�ecules de carburant �a partir de radicaux d�ej�a form�es, dont le nombreaugmente ainsi rapidement.PropagationLes r�eactions de propagation des radicaux sont les plus exothermiques du syst�eme. C'est ici queles produits sont form�es. Leurs �energies d'activation sont en g�en�eral assez faibles. La pr�esencede beaucoup de radicaux implique un fort d�egagement d'�energie et en cons�equence, une grandeaugmentation de la temp�erature. Une boucle est form�ee entre l'augmentation du nombre deradicaux et de la temp�erature.RuptureIl s'agit d'une �etape o�u les r�eactions poss�edent une �energie d'activation nulle, sans d�egagementde chaleur. Les radicaux r�eagissent entre eux, faisant apparâ�tre les produits de la r�eaction.L'intervention d'une troisi�eme esp�ece quelconque est n�ecessaire pour amorcer cette r�eaction.Les parois solides exercent souvent le rôle de troisi�eme corps, d'o�u sa capacit�e �a �eteindre lesammes.Concentration de r�eactifs et leur proportionUne grande concentration de r�eactifs facilite naturellement les di��erentes �etapes d�ecrites ci-dessus. Ce n'est cependant pas su�sant pour obtenir des r�eactions tr�es rapides. Il faut aussique la proportion entre les r�eactifs soit proche de la stoechiom�etrie. En e�et, le taux de r�eactionpendant l'auto-allumage est maximal quand la fraction de m�elange, d�e�nie par l'�equation 2.17,est la plus r�eactive (Li~nan, Mastorakos [3]). La fraction de m�elange la plus r�eactive d�epend de ladi��erence initiale de temp�erature entre le carburant et l'oxydant et des �energies d'activation desr�eactions d'auto-allumage [4]. Pour les hydrocarbures utilis�es habituellement dans les moteurs�a combustion interne, cette valeur n'est pas tr�es �eloign�ee de la valeur stoechiom�etrique.Concentration de gaz inertesLa pr�esence de gaz inertes comme l'azote et les produits de la combustion au sein de l'�ecoulementfait baisser la temp�erature globale dans le syst�eme. Le temps d'auto-allumage le plus court estdonc celui du m�elange carburant-oxydant pur, en l'absence d'autres esp�eces chimiques.L'�ecoulement turbulentUn processus de combustion ne peut avoir lieu que si les r�eactifs se trouvent m�elang�es entreeux. Le m�elange entre deux esp�eces est un m�ecanisme fortement conditionn�e par la turbulence.Celle-ci fait augmenter de fa�con signi�cative les transferts de masse et de chaleur au sein del'�ecoulement. Les e�ets de la turbulence sur l'allumage se font sentir du cot�e de la formationdu m�elange et aussi du cot�e des pertes thermiques. Le bilan entre ces deux e�ets contrairesconditionne alors les d�elais d'auto-inammation. Une �echelle de temps caract�eristique de ladi�usion des esp�eces dans l'�ecoulement turbulent peut être utilis�ee de mani�ere �a prendreen compte les e�ets turbulents pendant l'auto-allumage. Cette grandeur est la dissipationscalaire �,



10 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESEL� � 2D @Z@xk @Z@xk (2.1)Z est une grandeur appel�ee fraction de m�elange, d�e�nie en fonction des concentrationsmassiques de carburant et d'oxydant pr�esentes dans l'�ecoulement,Z = rYF � YO + YO;0rYF;0 + YO;0 (2.2)Cette d�e�nition est reprise dans la section 2.3 o�u la signi�cation et l'interpr�etation physiquede la fraction de m�elange sont trait�ees en d�etail. La dissipation scalaire permet de d�eterminer,parmi les points o�u la fraction de m�elange est la plus r�eactive, quels sont ceux qui s'allumenten premier [3]. Un grand taux de dissipation scalaire implique un plus haut niveau de m�elange,mais aussi, une augmentation des pertes locales de chaleur. La temp�erature locale �etant r�eduite,le d�elai d'auto-allumage augmente. Les sch�emas cin�etiques d'auto-allumage d�ecrits ensuite netiennent pas compte des e�ets de la turbulence.2.2.2 Quelques mod�eles cin�etiques existantLa principale di�cult�e de mod�elisation des m�ecanismes cin�etiques vient du grand nombre der�eactions et d'esp�eces intervenant. Pour chaque r�eaction �el�ementaire, une constante de vitessedoit être calcul�ee, et pour chaque esp�ece, une �equation di��erentielle de transport doit êtrer�esolue. Le traitement des sch�emas cin�etiques complets dans un code industriel n'est doncpas possible ni envisageable. Les mod�eles couramment utilis�es pour d�ecrire l'auto-allumagesont bas�es sur la r�eduction des sch�emas cin�etiques de combustion des hydrocarbures. Lemod�elisateur cherche �a diminuer le nombre de r�eactions et d'esp�eces intervenant. L'objectif estde conserver des r�eactions qui peuvent bien repr�esenter les quatre m�ecanismes de la cin�etiquedes radicaux ou �eventuellement, d'utiliser les autres ph�enom�enes importants dans le processus.La simpli�cation maximale, utilis�ee dans les premi�eres simulations de l'auto-inammation, estla r�eduction de tout le sch�ema r�eactionnel �a une seule �equation globale. Cependant, même pourdes hydrocarbures simples, cette formulation reste insu�sante. Des sch�emas r�eduits �a plusieurs�etapes �el�ementaires apparaissent alors pour rendre les mod�eles plus r�ealistes.Le taux de r�eaction associ�e �a chacune des r�eactions �el�ementaires est calcul�e �a l'aide d'uneexpression d'Arrhenius dont les coe�cients sont ajust�es selon les conditions d'application. Cetype d'approche est simple et donne en g�en�eral des d�elais d'auto-allumage qui ne sont pas tr�es�eloign�es des valeurs exp�erimentales obtenues dans des con�gurations homog�enes (en m�elangeet concentration des esp�eces) et adiabatiques.Les termes d'Arrhenius utilis�es pour calculer les taux de r�eaction des di��erentes �etapes, nefont intervenir, en g�en�eral, que des grandeurs moyennes dans les mailles. Quelques uns de cesmod�eles sont ensuite d�ecrits.Le mod�ele �a quatre �etapes de l'IFPCe mod�ele, con�cu par Zellat et Zeller [2], traite les quatre �etapes de la cin�etique des radicauxavec une �equation chimique simple, repr�esentative de l'ensemble des r�eactions de chaque type:



2.2. MOD�ELISATION DE L'AUTO-INFLAMMATION 11I F ! 2R InitiationII F +R! 3R Rami�cationIII F +O2 +R! CO2 +H2O +R PropagationIV 2R+M ! Inertes +M RuptureF d�esigne le carburant, R une esp�ece radicalaire non sp�eci��ee et M d�esigne une esp�ecequelconque. Ce sch�ema est valable pour un ensemble de r�eactions dont le carburant est unhydrocarbure du type CnHm. Les r�eactions sont les suivantes:I CnHm ! 2R InitiationII CnHm + R! 3R Rami�cationIII CnHm + �n+ m4 �O2 +R! nCO2 + m2 H2O +R PropagationIV 2R+M + �n + m4 �O2 !M + nCO2 + m2 H2O RuptureDans ce sch�ema, l'esp�ece radicalaire doit avoir une masse molaire d'environ la moiti�e decelle du carburant. Elle peut être repr�esent�ee par un hydrocarbure du type Cn=2Hm0 avecm0 = n=2 + 2.Les di��erentes expressions pour les taux de r�eaction associ�ees �a la consommation d'uneesp�ece i, ainsi que leurs coe�cients, peuvent être retrouv�es dans [2]. Elles sont du type,_!i = Ki Y1�j�N " �jWj #ai (2.3)avec, Ki = Ai T bi e�TaiT (2.4)L'indice i repr�esente chacune des r�eactions �etudi�ees et l'indice j correspond aux r�eactifs pr�esentsdans chaque �etape. Le coe�cient Ai est le terme pr�e-exponentiel, d�etermin�e exp�erimentalement.Les exposants ai et bi donnent l'ordre de la r�eaction par rapport aux esp�eces intervenant etTai est la temp�erature d'activation de la r�eaction i, donn�ee par Tai = Ei=R (Ei est l'�energied'activation et R est la constante universelle des gaz parfaits).Le taux de r�eaction de l'�etape de rami�cation est corrig�e par une fonction des massesvolumiques du carburant et de l'oxydant g (�F ; �O2). Etant donn�ee la complexit�e de cetter�eaction, la fonction g est en g�en�eral r�egl�ee par rapport aux d�elais trouv�es exp�erimentalement.En ce moment, dans KIVA II MB, la fonction g est du type,g = e�2� (2.5)o�u � est la richesse calcul�ee �a l'aide des fractions massiques moyennes des r�eactifs dans lesmailles.Pour une question de rapidit�e de calcul, ce sch�ema n'est appliqu�e qu'aux mailles ayantune temp�erature moyenne sup�erieure �a 800K et une richesse moyenne sup�erieure �a 0:2. Latemp�erature de transition vers le mod�ele de combustion �a haute temp�erature est de 1200K,valeur justi��ee par les divers calculs e�ectu�es (section 2.2.3).



12 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELLe m�ecanisme �a quatre �etapes de M�uller, Peters et Li~n�anCe mod�ele d'auto-allumage [5] r�esulte de la simpli�cation d'un autre m�ecanisme d�ej�a r�eduit�a seize �etapes par les mêmes auteurs [6]. Au contraire du m�ecanisme �a quatre �etapes del'IFP, le principe n'est pas celui de la simpli�cation directe de la cin�etique des radicaux. Ilest plutôt bas�e sur la forme de la courbe de d�elais d'allumage du n-heptane en fonction dela temp�erature (�gure 2.1). Cette courbe a �et�e obtenue �a partir des calculs e�ectu�es avec lesch�ema cin�etique complet du n-heptane qui contient 1011 r�eactions chimiques �el�ementaires et171 esp�eces chimiques [7]. Elle a ensuite �et�e compar�ee avec les mesures exp�erimentales de Ciezkiet Adomeit [8].
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2.2. MOD�ELISATION DE L'AUTO-INFLAMMATION 13I d�esigne une combinaison d'esp�eces interm�ediaires et P d�esigne une combinaison de produitsde combustion. La disparition progressive de l'esp�ece I entrâ�ne la diminution de l'importancede la r�eaction III en sens inverse.Le mod�ele arrive �a bien reproduire les deux branches inf�erieure et sup�erieure mais pas la zonecentrale o�u le temps d'auto-allumage crô�t avec l'augmentation de la temp�erature. Le mod�ele�a seize �etapes, dont celui-ci est originaire, est par contre capable de le faire. De toute mani�ere,dans un moteur Diesel, �a la �n de la compression de l'air et lors de l'injection du carburant, latemp�erature oscille plutôt entre 900K et 1000K. L'int�erêt pratique de ce type de mod�ele estdonc r�eduit dans les con�gurations �etudi�ees.Le mod�ele Shell de Halstead, Kirsch et QuinLe mod�ele Shell [9] revient au concept de la simulation de la cin�etique des radicaux. Il contienthuit �equations et cinq esp�eces. Il s'agit d'un mod�ele con�cu d'abord pour l'�etude du cliquetisdans les moteurs �a allumage command�e mais qui a �et�e adapt�e �a l'auto-inammation dans lesmoteurs Diesel.Ce mod�ele ne sera pas ici d�ecrit, car ces principes ressemblent �a ceux du mod�ele IFP d�ej�apr�esent�e.2.2.3 Calculs avec le mod�ele IFPEtude globale du mod�ele: d�elai en fonction de la temp�erature initiale et de lafraction de m�elangeDans un premier temps, des calculs de la variation du d�elai d'auto-inammation et de latemp�erature maximale �a la �n de l'allumage en fonction de la fraction de m�elange (d�e�niedans la section 2.3) sont e�ectu�es. Un m�elange homog�ene air-carburant (compos�e d'oxyg�eneet d'azote) �evolue dans une chambre adiabatique �a vitesse moyenne nulle, �evitant ainsi lese�ets de convection et de di�usion de la masse et de la chaleur. La fraction de m�elange estmodi��ee �a chaque calcul. La temp�erature initiale dans la chambre est d�etermin�ee en fonctiondes temp�eratures initiales du carburant et de l'air et aussi de la valeur de la fraction de m�elangeimpos�ee. T 0 = T 0air (1� Z) + T 0F Z (2.6)La richesse envisag�ee �a chaque calcul permet de connâ�tre la composition du m�elange �a l'aidedu syst�eme d'�equations, YF = Yair �rairYF + Yair = 1 (2.7)YO2 = 0:233 YairYN2 = 0:767 Yairo�u rair est le rapport stoechiom�etrique du carburant choisi, par rapport �a l'air.



14 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELLa fraction de m�elange est calcul�ee en fonction de la concentration initiale de carburant, carpour un m�elange non r�eactif, Z = Y 0F .Les donn�ees physiques du probl�eme sont les suivantes:� T 0F = 300K� T 0air = 1000K� p = 35� 106 barye 1� Carburant choisi: n-heptane (C7H16) avec rair = 15:11 ce qui implique une valeur de lafraction de m�elange stoechiom�etrique Zst = 0:062 (�equation 2.20)Les valeurs de la richesse et des concentrations des r�eactifs correspondant �a chaque calcul,ainsi que leurs r�esultats respectifs concernant la temp�erature maximale atteinte et le d�elaid'auto-allumage, sont pr�esent�es dans le tableau 2.1.Calcul � Z YF YO2 YN2 T 0 (K) Tmax (K) tal (ms)1 1.0 0.062 0.062 0.219 0.719 957 3401 0.3152 0.6 0.038 0.038 0.224 0.738 973 2434 0.2763 1.5 0.090 0.090 0.212 0.698 937 3161 0.4914 2.0 0.117 0.117 0.206 0.677 919 2950 0.8715 0.4 0.026 0.026 0.227 0.747 982 1743 0.3016 0.35 0.022 0.022 0.228 0.750 984 1465 0.3167 0.71 0.045 0.045 0.224 0.736 969 2793 0.2718 0.8 0.050 0.050 0.221 0.729 965 3010 0.286Tableau 2.1 : D�elai d'auto-allumage et temp�erature maximale atteinte par un m�elange ho-mog�ene, en fonction de la richesse.L'�evolution de la temp�erature en fonction du temps pour chaque calcul est pr�esent�ee sur la�gure 2.2. Il s'agit d'un mod�ele cal�e pour que l'allumage ait lieu en premier pour des m�elangespauvres (probablement car le m�elange dans un moteur Diesel est globalement pauvre. Nousremarquons aussi que l'intervalle de fraction de m�elange dans lequel l'allumage peut avoir lieuest assez limit�e (0:022 � 0:117), ce qui correspond en richesse �a 0:35 � � � 2:0. Entre � = 0:35et � = 1:0, nous retrouvons le d�elai minimal, environ constant dans cet intervalle. En�n,l'observation attentive des courbes qui traduisent les �evolutions �a richesse � = 2:0 et � = 1:5(Z = 0:117 et Z = 0:090 respectivement) permet de constater que lorsque la temp�eraturemaximale est atteinte, une l�eg�ere chute a lieu avant la stabilisation. Ce ph�enom�ene n'est observ�eque pour des m�elanges riches et est dû au fait que, en situation d'exc�es de carburant, seulel'�etape d'initiation, l�eg�erement endothermique, est active �a ce moment.Pour compl�eter l'�etude du comportement du mod�ele d'auto-allumage en m�elange homog�ene,l'�evolution du d�elai en fonction de la temp�erature initiale du m�elange a �et�e recherch�ee. Dans cecas, les concentrations des r�eactifs et de l'azote sont rest�ees inchang�ees durant tous les calculs.La richesse choisie a �et�e de � = 1:0, correspondant �a une fraction de m�elange Z = 0:062.1Toutes les dimensions en unit�es CGS (KIVA II MB)
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Figure 2.2 : Evolution de la temp�erature pendant l'auto-allumage en m�elange homog�ene. Mod�eleIFP d'auto-inammation du n-heptane.Les r�esultats sont pr�esent�es sur la �gure 2.3. Nous observons que par rapport aux r�esultatsobtenus par Ciezky et Adomeit [8] avec un m�ecanisme cin�etique complet pour le n-heptane, lemod�ele �a 4 �etapes ne reproduit que la tendance globale. En e�et, la relation inverse entre led�elai d'auto-allumage du n-heptane et de la temp�erature n'est pas reproduite. D'ailleurs, le seulapport du mod�ele �a 4 �etapes par rapport �a une expression d'Arrhenius simple est le changementde pente v�eri��e entre T = 800K et T = 850K. Pour pouvoir reproduire l'augmentation du d�elaiavec l'augmentation de la temp�erature, il faut des mod�eles d'auto-inammation plus complets,comme nous avons pu le constater auparavant.En�n, la variation du d�elai d'auto-allumage en fonction de la fraction de m�elange a �et�e�etudi�ee. Il s'agit d'un compl�ement �a la premi�ere �etude e�ectu�ee qui indiquait d�ej�a une tendancedu mod�ele �a induire l'auto-allumage dans des endroits o�u le m�elange est pauvre. En e�et, lacourbe de la �gure 2.4 con�rme cette tendance. Il est possible de voir aussi de fa�con nette, quele d�elai est presque ind�ependant de la fraction de m�elange lorsque celle-ci varie entre Z = 0:02et Z = 0:06 (richesse entre � = 0:3 et � = 1).Sensibilit�e par rapport au pas de temps de calculEn variant le pas de temps maximal de calcul admis �a chaque cycle, les d�elais d'auto-allumages'alt�erent et sugg�erent que des tests de sensibilit�e par rapport �a ce param�etre doivent êtree�ectu�es.En changeant le pas de temps maximal admis dans KIVA, qui d'ailleurs devient le pas detemps e�ectif en dessous de �tmax = 5 � 10�6 s, des modi�cations importantes des r�esultatsont �et�e observ�ees. En e�et, l'auto-inammation est accompagn�ee de variations tr�es raidesdes di��erentes grandeurs calcul�ees, qui ne peuvent pas être suivies si le temps num�erique
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Figure 2.3 : Evolution du d�elai d'auto-allumage en fonction de la temp�erature initiale T 0 dum�elange homog�ene air-carburant (n-heptane) �a richesse � = 1. Comparaison entre les r�esultatsobtenus avec le sch�ema cin�etique complet de Ciezky et Adomeit (P = 40 atm) et avec le mod�eleIFP �a 4 �etapes d'auto-inammation du n-heptane.
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Figure 2.4 : Evolution du d�elai d'auto-allumage normalis�e en fonction de la fraction de m�elange.Mod�ele IFP d'auto-inammation du n-heptane.



2.2. MOD�ELISATION DE L'AUTO-INFLAMMATION 17caract�eristique est sup�erieur au temps caract�eristique des m�ecanismes �etudi�es. Il a fallu doncv�eri�er si en r�eduisant le pas de temps, une convergence des r�esultats serait atteinte. Denouveau, les calculs de test ont �et�e e�ectu�es dans une chambre de combustion adiabatique,contenant un m�elange homog�ene air-carburant dans des conditions proches de celles duprobl�eme r�eel �a r�esoudre. Ces conditions sont:� Richesse unitaire � = 1� T 0F = 500K� T 0air = 1000K� p = 35� 106 barye� T 0 = 986:6KLes r�esultats des calculs de l'�evolution de la temp�erature dans la chambre en fonction dutemps sont repr�esent�es sur la �gure 2.5. Le pas de temps a �et�e diminu�e au fur et �a mesurejusqu'�a l'obtention de la convergence des r�esultats. La convergence est obtenue pour un pas detemps maximal de 1� 10�7 s. Cette valeur est trop petite pour être appliqu�ee dans des calculs�a g�eom�etries complexes tridimensionnelles. Cependant, l'analyse des r�esultats pour un pas detemps maximal de 1 � 10�6 s montre que les valeurs obtenues dans ce cas s'approchent sansgrande erreur des valeurs calcul�ees pr�es de la convergence. Un tel pas de temps, sans douteencore petit, est acceptable dans un calcul moteur.
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Figure 2.5 : Inuence du pas de temps maximal sur l'�evolution de la temp�erature lors del'application du mod�ele d'auto-inammation IFP �a un m�elange homog�ene.



18 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELNous pouvons remarquer que pour un moteur tournant �a 4000 tr=min, la di��erence entre led�elai d'auto-allumage obtenu avec des pas de temps maximaux de 5 � 10�8 s et de 1� 10�6 sest de �a peine 0:52 degr�es de vilebrequin. Cette valeur est faible par rapport �a la dur�ee duprocessus de combustion dans le moteur.Le même type de calcul a �et�e e�ectu�e dans les conditions du probl�eme de r�ef�erence, c'est �adire, en injectant du carburant gazeux dans la même chambre de combustion remplie d'air. Lagrandeur rep�er�ee dans ce cas a �et�e la quantit�e globale de chaleur d�egag�ee dans tout le domaine�a chaque instant. A l'inverse du probl�eme en m�elange homog�ene, la temp�erature moyenne dansle cas pr�esent n'est pas un bon �echantillon, car elle varie en chaque point du domaine. L'analysea �et�e interrompue pour un pas de temps maximal de 1 � 10�7 s �a cause des temps de calculqui commen�caient �a devenir trop importants. Les r�esultats obtenus (�gure 2.6) con�rment latendance pour la convergence quand le pas de temps s'approche de 1 � 10�7 s. Si un pas detemps de 1 � 10�6 s est utilis�e, la di��erence entre les deux calculs pour un moteur tournant�a 4000 tr=min serait de 0:65 degr�es de vilebrequin. Cette valeur est aussi n�egligeable que lapremi�ere par rapport aux temps caract�eristiques des �ev�enements ayant lieu dans une chambrede combustion.
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Figure 2.6 : Inuence du pas de temps maximal sur l'�evolution de la temp�erature lors del'application du mod�ele d'auto-inammation �a un m�elange homog�ene.Il a �et�e vu que l'erreur commise en imposant des pas de temps autour de 1�10�6 s aux calculsd'auto-allumage peut être n�eglig�ee. Avec le mod�ele �a quatre �etapes de l'IFP, faut-il trouverun algorithme qui puisse permettre l'utilisation de pas de temps sup�erieurs en conservant laconvergence de la m�ethode? La r�eponse d�epend des d�eveloppements envisag�es pour l'ensembledes m�ethodes de combustion. Si le mod�ele de combustion �a haute temp�erature est aussi sensibleau pas de temps que le mod�ele d'auto-allumage, alors il parâ�t int�eressant d'�etudier ce probl�emeplus en profondeur. Un pas de temps de l'ordre de 1 � 10�6 s pendant toute la combustion



2.2. MOD�ELISATION DE L'AUTO-INFLAMMATION 19dans un maillage tridimensionnel m�ene �a des temps totaux de calcul trop �elev�es. Le probl�emene se pose pas si par contre, les petits pas de temps ne doivent être utilis�es que pendantl'auto-inammation. En principe, pendant la combustion �a haute temp�erature, les gradientstemporels des di��erentes grandeurs qui �evoluent au sein de l'�ecoulement ne doivent pas êtretrop importants, ce qui r�esoudrait directement le probl�eme.2.2.4 Inuence de la turbulence sur l'auto-allumageInuence de la dissipation scalaire et de l'�etirementJusqu'ici, dans tous les mod�eles d'auto-allumage �etudi�es, la turbulence n'a �et�e prise en compteque lors du transport di�usif des esp�eces r�eactives qui subissent l'auto-inammation. Autrementdit, le taux de r�eaction moyen est calcul�e �a partir des valeurs moyennes des variables del'�ecoulement.Les calculs DNS de Mastorakos et al. [3] ont permis l'�evaluation des e�ets turbulents surles m�ecanismes d'auto-inammation. Mastorakos et al. ont montr�e que le rôle de la turbulenceest tr�es important dans la formation du m�elange r�eactif. La turbulence peut aussi induire despertes locales de chaleur dans la zone de r�eaction selon un taux directement li�e �a la dissipationscalaire et �a ses uctuations. Ces pertes de chaleur font baisser la temp�erature du m�elanger�eactif, en augmentant le d�elai d'auto-allumage. La dissipation scalaire (�equation 2.1) est unemesure du gradient de la fraction de m�elange. Elle vient compl�eter l'information donn�ee par lavaleur de la fraction de m�elange la plus r�eactive, en ce qui concerne la localisation exacte del'auto-allumage. La fraction de m�elange la plus r�eactive apporte l'information sur la cin�etiquechimique du syst�eme, tandis que la dissipation scalaire contribue pour la partie turbulente(formation du m�elange et gradient de la fraction de m�elange).L'�etirement (�equation 2.48) peut aussi jouer un rôle important dans l'allumage et l'extinctiondes ammes de di�usion. Th�evenin [10] a montr�e �a partir d'exp�eriences de ammes de di�usionlaminaires �etir�ees, que des valeurs trop grandes de l'�etirement peuvent retarder ou mêmeempêcher la amme de di�usion de s'allumer. Or, un des principaux e�ets de �ecoulementturbulent sur la amme est pr�ecis�ement l'induction d'un �etirement. Cependant, Duclos [11] av�eri��e que l'e�et de l'�etirement induit par le champ turbulent sur la amme n'est importantque si cet �etirement a une orientation pr�ecise par rapport au front de amme. L'�evaluationde ce param�etre dans une situation r�eelle est tr�es compliqu�ee et donc, son inclusion dans unmod�ele devient aussi tr�es di�cile.Le mod�ele de Mastorakos et al.Mastorakos et al. [12] ont �etudi�e ce probl�eme et ont sugg�er�e un mod�ele bas�e sur la r�esolutiond'�equations de transport pour la temp�erature moyenne et pour sa variance. Ces �equations nesont trait�ees que dans les endroits o�u la fraction de m�elange est la plus r�eactive. Les di��erentstermes sources font intervenir la dissipation scalaire, ainsi que ses uctuations.Le probl�eme est donc ferm�e de la mani�ere suivante:1. Calcul de la fraction de m�elange moyenne �a partir des concentrations des di��erentes esp�eces.2. Calcul de sa variance.



20 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESEL3. Calcul du taux de dissipation scalaire moyen �a partir de la variance de la fraction dem�elange et d'un temps caract�eristique de l'�ecoulement turbulent.4. Si la valeur de �� est importante, le mod�ele turbulent d'auto-allumage est utilis�e. Latemp�erature moyenne et sa variance sont alors calcul�ees dans les endroits o�u Z = Zmr .D'autres mod�eles d'auto-allumage faisant intervenir la turbulenceDes mod�eles d'auto-allumage turbulent en milieu non pr�em�elang�e ont �et�e �etudi�es et test�es.Quelques exemples sont ensuite pr�esent�es.Lakshmisha et al. [13] ont propos�e un mod�ele d'auto-allumage int�egr�e dans un syst�emedouble d'�equations. Le champ de vitesses moyen et les variables thermodynamiques moyennessont calcul�es �a l'aide d'un code RANS ("Reynolds Averaged Navier Stokes"). Les variablesassoci�ees �a la r�eaction chimique (champs scalaires et taux de r�eaction) sont calcul�ees �a partirde l'�equation de transport de la pdf (fonction densit�e de probabilit�e) jointe des variablesscalaires (la fraction de m�elange et une variable d'avancement de la r�eaction chimique). Leterme de m�elange turbulent dans l'�equation de transport de la pdf jointe est d�etermin�e �al'aide du mod�ele de Curl [14]. La chimie est simpli��ee �a une seule r�eaction globale (formuled'Arrhenius). Des calculs avec une turbulence homog�ene permettent, en fonction du nombrede Damkh�oler, la caract�erisation des di��erents r�egimes de combustion entre les cas limitesde amme de pr�em�elange en milieu homog�ene et amme de di�usion avec chimie in�nimentrapide. Ensuite, le probl�eme d'un jet axisym�etrique de combustible gazeux, p�en�etrant dansune atmosph�ere oxydante �a haute temp�erature est trait�e. Le mod�ele manque de validationexp�erimentale.Zhang et al. [15] utilisent une approche du type ammelettes laminaires (section 2.4) avecdes m�ethodes �a pdf pr�esum�ees pour coupler les e�ets chimiques aux e�ets turbulents Aucontraire des auteurs pr�ec�edents, ils utilisent le m�ecanisme de chimie r�eduite �a quatre �etapesde M�uller et al. [5] qui leur permet de cr�eer une biblioth�eque de ammelettes laminaires.L'�evolution de chaque esp�ece chimique dans un �ecoulement r�eactif laminaire est d�etermin�ee enfonction de la fraction de m�elange et de l'�etat d'avancement de la r�eaction jusqu'�a l'�equilibrechimique. Une variable d'avancement de la r�eaction est alors d�e�nie. Les taux de consommationdes di��erentes esp�eces (et le d�egagement de chaleur) sont calcul�es par int�egration des taux der�eaction associ�es aux ammelettes laminaires, pond�er�es par les pdf associ�ees aux di��erentesvariables de l'�ecoulement. Des hypoth�eses sont e�ectu�ees concernant l'ind�ependance statistiquede toutes les variables et aussi, sur la forme de certaines pdf . De nouveau, les r�esultats n'ont pasde con�rmation exp�erimentale. Les performances du mod�ele ne peuvent donc pas être �evalu�eesavec sûret�e, même si physiquement les r�esultats semblent raisonnables.Dans le chapitre 3, un nouveau mod�ele d'auto-allumage bas�e sur une approche de pdfpr�esum�ees est propos�e. Les r�esultats obtenus sont compar�es avec des r�esultats de simulationnum�erique directe d'allumage d'une couche de m�elange entre un oxydant chaud et un carburantfroid en milieu turbulent (chapitre 4). Ce mod�ele est par la suite int�egr�e et test�e dans le codeKIVA II MB.



2.3. MOD�ELES �A SCALAIRE PASSIF POUR LA FLAMME �ETABLIE 212.3 Mod�eles �a scalaire passif pour la amme �etablieDans la section 2.2, nous avons vu comment mod�eliser le taux de r�eaction pendant la phased'auto-allumage et l'importance que la cin�etique chimique peut avoir durant cette p�eriode.Cependant, en combustion turbulente, la cin�etique chimique peut parfois être n�eglig�ee parrapport aux propri�et�es de la turbulence. Si la temp�erature est su�samment �elev�ee, alors lavitesse des r�eactions chimiques peut être tr�es importante et en cons�equence, la mani�ere dont laturbulence intervient sur la amme devient le param�etre de contrôle du taux de r�eaction. Ceciest vrai autant pour les ammes turbulentes de pr�em�elange que pour les ammes turbulentesde di�usion.En combustion turbulente �a haute temp�erature, seul le calcul des esp�eces minoritaires, commequelques polluants r�eglement�es, fait intervenir des sch�emas cin�etiques complexes. Ce th�emen'est cependant pas abord�e ici. Si l'objectif est la d�etermination de grandeurs comme le tauxde r�eaction, l'�evolution de la pression ou de la temp�erature moyenne, les simpli�cations issuesdes hypoth�eses de chimie rapide devant la turbulence peuvent être appliqu�ees.Entre les ammes de pr�em�elange et les ammes de di�usion, des simpli�cations di��erentesont lieu, menant �a des mod�eles distincts. Au contraire de ce qui se passe dans une amme depr�em�elange, o�u le seul param�etre est l'�etat d'avancement de la r�eaction entre les gaz frais et lesgaz brûl�es, la amme de di�usion fait intervenir deux param�etres. D'abord il faut r�esoudre leprobl�eme du m�elange turbulent entre le carburant et l'oxydant et ensuite celui de l'avancementde la r�eaction chimique. Dans cette section, nous nous int�eressons �a la mod�elisation de ammesde di�usion avec chimie rapide.Les ph�enom�enes physiques qui ont lieu dans une amme de di�usion turbulente permettentsouvent de simpli�er le calcul. L'hypoth�ese de chimie rapide par rapport �a la vitesse de m�elangeturbulent entre le combustible et l'oxydant permet de consid�erer qu'�a chaque instant desgrandeurs comme la concentration des esp�eces et la temp�erature ne d�ependent que de l'�evolutionde scalaires passifs ou conserv�es [16].En combustion, une grandeur est conserv�ee quand elle ne subit aucune alt�eration (productionou disparition) en traversant la amme [17]. En cons�equence, le calcul est r�eduit �a une �equationdi��erentielle homog�ene (sans termes source), de r�esolution plus simple, l'�equation de transportdu scalaire passif. Le fait de ne pas avoir besoin de mod�eliser des termes sources associ�es auxr�eactions chimiques �elimine l'un des probl�emes majeurs concernant l'�etude num�erique de lacombustion: le traitement de l'interaction entre les r�eactions chimiques de combustion et laturbulence. Les probl�emes du m�elange turbulent et de la chimie peuvent alors être d�ecoupl�eset r�esolus ind�ependamment l'un de l'autre.L'approche par les scalaires conserv�es permet donc de r�esoudre des probl�emes de combustionturbulente non pr�em�elang�ee d'une mani�ere simpli��ee. Ceci r�esulte des facteurs suivants:� L'homog�en�eisation des �equations de transport des esp�eces et de la temp�erature �a traversl'annulation de la mod�elisation des taux de r�eaction.� L'�etablissement de relations entre les concentrations, les grandeurs thermochimiques et lavaleur du scalaire conserv�e ind�ependantes de la turbulence.



22 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESEL� Le probl�eme de la combustion turbulente est transform�e en un probl�eme de transportturbulent non r�eactif des scalaires passifs. La r�eaction chimique est trait�ee ind�ependammentdu transport turbulent.2.3.1 Etablissement des �equations de transport du scalaire conserv�eL'�equation de transport d'un scalaire conserv�e peut être d�eduite des �equations de transportdes esp�eces intervenant dans la r�eaction chimique. Les hypoth�eses suivantes permettentl'�elimination de certains termes d'ordre inf�erieur pendant la combustion dans les �equationsde conservation de la masse, de la quantit�e de mouvement, de l'�energie et des esp�eces [18]:� Les e�ets radiatifs sont n�egligeables.� Les e�ets de Soret et Dufour sont n�egligeables, c'est �a dire, le transport des esp�eces parles gradients de temp�erature et son r�eciproque (transport d'�energie par les gradients deconcentration) est beaucoup plus petit que le transport di�usif des di��erentes grandeurs.� Les di�usivit�es binaires sont identiques pour toutes les esp�eces; cette hypoth�ese permetl'�ecriture de la loi de Fick.� Les forces massiques sont n�egligeables.En plus, il est suppos�e que les �ecoulements de carburant et d'oxydant sont en phase gazeuse.Toutes ces hypoth�eses n'empêchent cependant pas qu'une large gamme de probl�emes decombustion turbulente non pr�em�elang�ee puissent encore être r�esolus �a travers la m�ethode desscalaires conserv�es.L'�equation de transport d'une esp�ece j s'�ecrit,@�Yj@t + @�ukYj@xk = @@xk ��D@Yj@xk�+ _!j (2.8)Si chaque terme est multipli�e par le rapport entre la masse de l'�el�ement i dans l'esp�ece j etla masse de l'esp�ece j (�ij), alors le scalaire passif correspondant �a l'esp�ece i (Zi) est d�e�nicomme, Zi � X1�j�N �ijYj ; i = 1; 2; :::; L (2.9)o�u N est le nombre d'esp�eces et L le nombre d'�el�ements. Si pour chaque �el�ement i, les N�equations qui correspondent aux N esp�eces sont additionn�ees, un syst�eme �a L � 1 �equationsind�ependantes est obtenu; @�Zi@t + @�ukZi@xk = @@xk ��Di@Zi@xk� (2.10)avec, X1�i�LZi = 1 (2.11)



2.3. MOD�ELES �A SCALAIRE PASSIF POUR LA FLAMME �ETABLIE 23qui compl�ete le syst�eme. Di est le coe�cient de di�usion laminaire associ�e �a l'�el�ementchimique i.Un syst�eme �a L �equations pour les L scalaires passifs Zi est alors d�e�ni. Dans ce cas,les scalaires calcul�es sont les fractions massiques des di��erents �el�ements chimiques. D'autresgrandeurs peuvent être utilis�ees comme scalaires passifs. La prochaine section leur sera d�edi�ee.Il faut noter que le terme source a disparu car pendant la r�eaction de combustion, il n'y apas de cr�eation ni de destruction d'�el�ements chimiques, c'est �a dire,X1�j�N _!j = 0 (2.12)En introduisant des hypoth�eses additionnelles [18], (faible nombre de Mach, nombre de Lewisunitaire: �=Cp = �D, et @p=@t n�egligeable) une �equation pour un scalaire passif associ�e �al'enthalpie (ou �a la temp�erature) peut être �ecrite,@�Z@t + @�ukZ@xk = @@xk  �Cp @Z@xk! (2.13)2.3.2 Autres scalaires conserv�esLe choix possible du scalaire conserv�e �a utiliser dans les probl�emes de combustion nonpr�em�elang�ee est assez large. En g�en�eral, ces variables sont lin�eairement d�ependantes les unesdes autres et donc une solution obtenue entrâ�ne la solution des autres. Il y a cependant descirconstances o�u cette d�ependance n'existe pas (par exemple, lorsque les di�usivit�es binaires desdi��erents r�eactifs ne sont pas identiques). Dans ce cas, le taux de r�eaction du scalaire conserv�eest toujours nul, mais il y a des termes sources qui apparaissent dans son �equation de transportqui proviennent des e�ets de di�usivit�es di��erentes. Il faut donc dans ces cas, savoir choisir lesbonnes variables qui correspondent au probl�eme pos�e.Heureusement, ce probl�eme n'existe pas pour des nombres de Reynolds su�samment �elev�es.En e�et, la di�usion est un ph�enom�ene de nature mol�eculaire: Quand l'�ecoulement estsu�samment turbulent, la di�usion turbulente est beaucoup plus importante et e�cace quela di�usion mol�eculaire. Les di��erences des coe�cients de di�usion entre les esp�eces sont alorsr�eduites et cette approche devient valable. Les coe�cients Di associ�es �a chaque esp�ece sont alorsramen�es �a un coe�cient global et unique de di�usion mol�eculaire, D. Lors de la mod�elisation dela combustion turbulente non pr�em�elang�ee �a travers la m�ethode des scalaires passifs, l'hypoth�esede chimie rapide est en g�en�eral la plus restrictive. La prise en compte de di�usivit�es binairesidentiques pour les di��erentes esp�eces n'entraine pas de grandes erreurs.Quelques uns des scalaires conserv�es les plus utilis�es sont ensuite identi��es:Variables de Shvab-ZeldovichSi la r�eaction chimique globale entre le carburant et l'oxydant est d�ecrite par une seule r�eaction�a un seul pas (chimie simple),



24 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELF + r:O *) (r+ 1)P 2 (2.14)alors les taux de r�eaction pour chaque esp�ece respectent les relations suivantes [17],_!F = 1r _!O = � 1r + 1 _!P (2.15)Il peut être d�emontr�e que les param�etres de couplage de Shvab-Zeldovich �i, respectent les�equations de transport des scalaires conserv�es du type 2.10 [17]. Les variables �FO, �FP et �OPsont donc des scalaires conserv�es; �FO � YF � YOr�FP � YF + YPr + 1 (2.16)�OP � YO + rYPr + 1Les relations 2.15 impliquent que les variables de Shvab-Zeldovich n'ont d'applicationpratique que lorsque la r�eaction chimique s'e�ectue en un seul pas.La fraction de m�elangePlusieurs facteurs contribuent �a ce que la fraction de m�elange soit l'un des scalaires conserv�es leplus utilis�e dans des calculs de combustion non pr�em�elang�ee. Si le syst�eme �etudi�e est compos�e dedeux r�eactifs initialement s�epar�es, et qu'ensuite leur rencontre entrâ�ne une r�eaction chimiquede combustion, alors la fraction massique de chaque �el�ement peut être normalis�ee sous la forme(Zi � Zi2) = (Zi1 � Zi2). Il s'agit donc d'un scalaire passif con�cu �a partir d'autres scalaires passifssolutions de l'�equation 2.10 et qui vaut 0 du cot�e du r�eactif 2 et 1 du cot�e du r�eactif 1. Bilger [19]a d�emontr�e que les variables scalaires normalis�ees de cette fa�con sont toutes identiques. Il aaussi d�emontr�e que tous les scalaires conserv�es ont des relations lin�eaires entre eux. La variablefraction de m�elange peut alors être d�e�nie comme,Z � Zi � Zi2Zi1 � Zi2 = � � �2�1 � �2 (2.17)Les indices 1 et 2 correspondent respectivement aux �ecoulements des r�eactifs 1 et 2. Lesvariables � sont des variables de Shvab-Zeldovich telles qu'elles ont �et�e d�e�nies dans les�equations 2.16.Les avantages de l'utilisation de la fraction de m�elange pour r�esoudre le probl�eme dela combustion viennent de sa propre formulation (�equation 2.17) et des propri�et�es d�ecritespr�ec�edemment:2Equation �ecrite en masse: 1 kg de carburant qui r�eagit avec r kg d'oxydant, formant (1+r) kg de produits



2.3. MOD�ELES �A SCALAIRE PASSIF POUR LA FLAMME �ETABLIE 25� Les conditions aux limites qui correspondent �a chaque �el�ement i sont transform�ees enconditions globales, semblables pour chacun des �el�ements,source 1 : Z = 1; t > 0source 2 : Z = 0; t > 0 (2.18)parois solides : @Z=@n = 0; t > 0� La fraction de m�elange est un traceur de l'esp�ece r�eactive 1, car la combustion n'intervientpas sur sa formation ou destruction. Du fait que Z = 1 dans l'�ecoulement 1 et Z = 0dans l'�ecoulement 2, la fraction de m�elange est �egale �a la fraction massique de 1 dans un�ecoulement inerte (non r�eactif) et �a la fraction massique de uide provenant de la source 1dans un �ecoulement r�eactif.� Si l'esp�ece 1 est le carburant F et l'esp�ece 2 est l'oxydant O, la fraction de m�elange peutêtre �evalu�ee alg�ebriquement, Z = rYF � YO + YO;0rYF;0 + YO;0 (2.19)YF;0 et YO;0 sont les compositions de F et de O su�samment loin de la amme.Position de la ammeLa position de la amme au cours du temps est un param�etre important en combustion. Dansun syst�eme isotherme o�u les r�eactifs ne sont pas pr�em�elang�es �a leur �etat initial, la ammeva se placer �a chaque instant �a l'endroit o�u leur proportion est stoechiom�etrique. La valeurstoechiom�etrique de la fraction de m�elange Zst indique donc la position de la amme. Sachantqu'�a la stoechiom�etrie, r YF = YO, alors,Zst = YO;0rYF;0 + YO;0 (2.20)Une fois le champ de fraction de m�elange connu, la position instantan�ee de la amme est doncbien d�etermin�ee (voir un exemple de calcul de la position de la amme dans l'annexe A). Si lesr�eactions chimiques sont r�eversibles ou si la chimie n'est pas su�samment rapide par rapportau m�elange turbulent, alors la zone de r�eaction est �elargie �a cause des r�eactions de dissociation.Dans ce cas, Zst indique la position instantan�ee du centre de la zone de r�eaction.2.3.3 D�etermination des concentrations et des grandeurs thermodynamiquesen fonction de la fraction de m�elangeLe probl�eme du transport de la fraction de m�elange3 a �et�e r�esolu dans la section ant�erieure. Ilfaut maintenant chercher �a introduire l'inuence de la chimie.3Il a �et�e choisi de pr�esenter ce probl�eme en fonction de la fraction de m�elange. Cependant, les �evaluationsqualitatives e�ectu�ees sont valables pour n'importe quel scalaire passif.



26 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELLa relation entre la fraction de m�elange et les grandeurs thermochimiques �etudi�ees d�ependdu degr�e de simpli�cation souhait�e pour le traitement des processus chimiques. Le cas le plussimple est de consid�erer que la r�eaction chimique est in�niment rapide et qu'elle se d�erouleen une seule �etape (�equation 2.14). La amme peut donc être consid�er�ee comme une surfaced'�epaisseur in�nit�esimale, divisant l'�ecoulement en deux parties distinctes, la partie oxydant,o�u il n'y a pas de carburant et la partie carburant, o�u l'oxydant ne peut pas exister (ammede Burke-Schumann [18]). Dans ce cas, des relations lin�eaires entre Z et les concentrationsdes r�eactifs peuvent être �etablies. Sachant que pour Z = Zst, le carburant et l'oxydant sontcompl�etement consomm�es, des expressions pour les concentrations de r�eactifs, de produits etde la temp�erature peuvent être d�eduites �a partir de la �gure 2.7 o�u, par simplicit�e, il a �et�econsid�er�e que YF;0 = YO;0 = 1. Le coe�cient stoechiom�etrique r est celui de l'�equation 2.14.
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2.3. MOD�ELES �A SCALAIRE PASSIF POUR LA FLAMME �ETABLIE 27Si la r�eaction est r�eversible ou si la chimie n'est pas in�niment rapide, il y aura du carburantet de l'oxydant dans la zone pr�es de la valeur stoechiom�etrique zst. Cependant, l'hypoth�esed'�equilibre chimique (ou de chimie rapide) implique que le taux de r�eaction est toujoursbeaucoup plus grand que le taux de m�elange turbulent. La composition du m�elange est doncaussi dans ce cas, fonction unique de la fraction de m�elange. La solution du probl�eme passepar la d�etermination de deux variables ind�ependantes. La premi�ere est en g�en�eral le scalaireconserv�e. La deuxi�eme peut être par exemple une esp�ece mol�eculaire dont le taux de r�eactiondoit être mod�elis�e ou une perturbation de la solution de chimie rapide [16]. Li~nan [20] etCuenot [21] proposent une solution asymptotique (pour de grandes �energies d'activation) duprobl�eme. Dans ce cas, la d�ependance des concentrations et de la temp�erature est d�etermin�eeen fonction de la fraction de m�elange et d'un nombre de Damk�ohler caract�eristique du syst�eme(section 3.3.3).Une autre solution possible pour la r�esolution de probl�emes avec �equilibre chimique mais o�ula chimie n'est pas in�niment rapide par rapport �a la turbulence, est l'utilisation du conceptde ammelettes [22, 23, 24, 25, 26]. La section 2.4 traite ce genre d'approche.Dans tous les cas ant�erieurs, les r�esultats peuvent être repr�esent�es par des relations du type,Yj = Yj (Z) (2.23)Si un scalaire conserv�e peut être d�e�ni pour la temp�erature (�equation 2.13), alors les relationssuivantes sont aussi valables, T = T (Z) (2.24)� = � (Z) (2.25)A chaque instant et en chaque point de l'�ecoulement, les �equations 2.24 et 2.25 sont toujoursv�eri��ees.Dans cette section, le concept de scalaire passif a �et�e pr�esent�e et son �equation de transport�etablie (�equation 2.10). Une fois r�esolue, celle-ci permet d'obtenir l'�evolution instantan�ee dece scalaire. La mani�ere d'obtenir les relations entre les scalaires passifs et les grandeursthermochimiques a �et�e d�ecrite. Cependant, pour r�esoudre compl�etement le probl�eme, cesgrandeurs doivent être calcul�ees en fonction des coordonn�ees spatiale et temporelle. Comme lesprobl�emes �a r�esoudre sont de nature turbulente, ce sont leurs valeurs moyennes ainsi que leursmoments statistiques d'ordre sup�erieur qui doivent être calcul�es. Ceci est possible �a traversl'introduction de la notion de fonction densit�e de probabilit�e (pdf) associ�ee au scalaire passif.2.3.4 Etude probabiliste des ammes de di�usionL'�evolution instantan�ee des grandeurs thermochimiques en fonction du scalaire passif Z et lafonction densit�e de probabilit�e qui lui est associ�ee permettent la d�etermination des valeursmoyennes et des moments statistiques d'ordre sup�erieur associ�es �a ces grandeurs.Y (Z)n = Z +1�1 Y (Z)n P (Z)dZ (2.26)



28 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELCette �equation permet le calcul des moments statistiques d'ordre n autour de la valeur z�ero dela fonction Y (Z).� n = 1 correspond �a la moyenne.� n = 2 correspond �a la variance autour de z�ero de Y (Z).La connaissance de la pdf associ�ee au scalaire passif, �evalu�ee en chaque point et �a chaqueinstant, est donc n�ecessaire �a la fermeture du probl�eme de la combustion. Le probl�eme qui sepose maintenant est la d�etermination des fonctions densit�e de probabilit�e.Les pdf d�ependent de la forme de l'�ecoulement et du d�egagement de chaleur associ�e �a lacombustion. Etant donn�ee la diversit�e des probl�emes �a r�esoudre et sachant qu'une fonctionde probabilit�e di��erente doit être d�e�nie �a chaque instant et en chaque point du domainedu probl�eme, il est clair que le calcul des pdf n'est pas un travail ais�e. Dans le cas o�u il estimpossible de la d�eterminer pour un probl�eme sp�eci�que, la r�esolution �a travers la m�ethode desscalaires passifs est naturellement compromise.Pour d�eterminer une pdf , trois m�ethodes peuvent être utilis�ees. Soit la pdf est calcul�eeexp�erimentalement, soit elle est pr�esum�ee �a partir de distributions de probabilit�e connues, soitune �equation de transport associ�ee �a la pdf jointe des di��erentes grandeurs de l'�ecoulement est�ecrite et r�esolue.D�etermination exp�erimentale des pdfDes pdf ont �et�e mesur�ees pour la fraction de m�elange, pour la temp�erature et pour d'autresgrandeurs thermochimiques dans di��erentes conditions exp�erimentales et pour di��erents �ecoule-ments [16]. Une attention sp�eciale �a �et�e port�ee aux �ecoulements non r�eactifs car les con�gura-tions sont plus simples et les mesures exp�erimentales plus faciles �a e�ectuer. Pour ce qui estdes �ecoulements r�eactifs, jusqu'�a aujourd'hui, peu de travaux exp�erimentaux ont �et�e r�ealis�es.Ils s'int�eressent plutôt �a des g�eom�etries simples et d'usage typique en probl�emes de combustionturbulente. Bilger [16] a fait des mesures de pdf dans des couches de m�elanges r�eactifs, dans desr�eacteurs et dans des con�gurations de jets de combustible qui p�en�etrent dans une atmosph�ereoxydante. Kennedy et Kent [27] ont aussi obtenu des mesures de pdf sur des ammes de di�u-sion turbulentes cr�e�ees par des jets de combustible. Le coût et la di�cult�e de r�ealisation de cetype d'exp�eriences ralentissent le d�eveloppement de cette voie comme moyen de d�eterminationdes pdf .La simulation num�erique directe (DNS) peut être vue comme une autre mani�ere de d�eter-miner exp�erimentalement les pdf , en r�esolvant les �equations de Navier-Stokes sans utilisation demod�eles de turbulence. Toutes les �echelles turbulentes sont donc calcul�ees de fa�con exacte. Ceniveau de pr�ecision est utile �a l'�etablissement des pdf des di��erentes grandeurs intervenant. EnDNS, les propri�et�es et les caract�eristiques de l'�ecoulement peuvent être compl�etement chang�ees,sans avoir �a r�esoudre les di�cult�es li�ees aux changements de la g�eom�etrie. Les simulations sontalors orient�ees en fonction du type de pdf envisag�e.



2.3. MOD�ELES �A SCALAIRE PASSIF POUR LA FLAMME �ETABLIE 29Si le but du calcul est par exemple la d�etermination d'une pdf pour une variable a g�en�eriqued'un �ecoulement quelconque, toutes les valeurs de a calcul�ees �a un instant donn�e sont ordonn�ees,en regardant la fr�equence avec laquelle chaque valeur tombe dans un intervalle pr�ed�e�ni. Unepdf spatiale pour cet instant est alors d�etermin�ee. Des pdf temporelles peuvent aussi êtrecalcul�ees �a chaque point du domaine. Pour cela, les valeurs de a �a une certaine position del'espace sont �x�ees pendant un certain intervalle de temps qui d�epend de la pr�ecision envisag�ee.Il faut naturellement que l'�ecoulement soit stationnaire.Notons que mesurer des pdf dans une exp�erience ou dans une DNS est cependant tr�es �eloign�edes besoins des mod�eles. Dans ce cas, il faut identi�er les param�etres qui contrôlent la pdf etensuite proposer des relations entre ces param�etres et la pdf , comme d�ecrit ci-dessous.Calcul des pdf par les moments statistiques d'un scalaire passif: pdf pr�esum�eesParfois, les mesures exp�erimentales (ou en DNS) des pdf montrent que la distribution desvariables al�eatoires suit des lois math�ematiques connues. Si les param�etres qui d�e�nissent ceslois sont calculables ou mesurables �a partir des donn�ees globales de l'�ecoulement (donn�eescin�ematiques ou thermodynamiques), alors ces pdf peuvent être pr�esum�ees partout dansl'�ecoulement. Cette m�ethode est donc fond�ee sur le choix de fonctions densit�e de probabilit�econnues, dont les param�etres sont calcul�es en fonction des moments statistiques des grandeurscomme par exemple, les scalaires conserv�es. Le calcul de leurs moments est e�ectu�e soit �a l'aidede formules alg�ebriques simples (fonctions des moments d'ordre inf�erieur), soit �a l'aide de leurs�equations de transport �a travers le champ turbulent.L'�equation pour le transport de la valeur moyenne de la fraction de m�elange (�evalu�ee au sensde Favre) est, @@t ��� ~Z�+ @@xk ���~uk ~Z� = @@xk "��D @ ~Z@xk � �� gu00kZ00# (2.27)Cette �equation est obtenue de fa�con classique, en �ecrivant chaque variable comme la somme desa valeur moyenne plus une uctuation et ensuite, moyenner l'�equation 2.10. Le dernier termedu côt�e droit est une corr�elation entre les uctuations de vitesse et de fraction de m�elange. Sonorigine est d�e�nie au mieux pour traiter la turbulence. Comme pour les �equations de transportde la quantit�e de mouvement et de l'�energie, il faut le mod�eliser en fonction de grandeursconnues. Une hypoth�ese classique du type gradient, valable pour des nombres de Reynoldssu�samment �elev�es est utilis�ee, ��� gu00kZ 00 = ��Dt @ ~Z@xk (2.28)La variance de la fraction de m�elange (gZ 002) peut sur certaines hypoth�eses être �evalu�ee �apartir de la valeur moyenne ~Z. C'est le cas des mod�eles du type EBU qui supposent que lachimie est in�niment rapide devant la turbulence (cf. section 2.4). Cependant, ces hypoth�esesne sont pas valables pendant l'auto-inammation o�u le temps chimique caract�eristique n'estpas su�samment petit par rapport aux �echelles de turbulence. Une �equation de transport dela variance de la fraction de m�elange doit être r�esolue,



30 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESEL@@t ��gZ 002+ @@xk ��~ukgZ 002 = @@xk  ��D@gZ 002@xk !� 2�� gu00kZ00 @ ~Z@xk � @@xk �� gu00kZ 002� 2��D g@Z 00@xk @Z 00@xk (2.29)Les trois corr�elations qui apparaissent du côt�e droit de l'�equation doivent être aussi mod�elis�ees.��� gu00kZ 00 et ��� gu00kZ 002 sont �a nouveau trait�ees par des mod�eles du type gradient (�equation 2.28),��� gu00kZ 00 = �Dt @ ~Z@xk (2.30)��� gu00kZ 002 = �Dt@gZ 002@xk (2.31)Le dernier terme de droite traduit le taux de dissipation scalaire moyen ~�, grandeur tr�esimportante �a cause de sa signi�cation physique. Le taux de dissipation scalaire peut êtreinterpr�et�e comme l'inverse d'un temps caract�eristique de di�usion. Ce terme est souventmod�elis�e �a partir de de l'�etirement turbulent �=k [22],~� = 2D g@Z 00@xk @Z 00@xk = CD �kgZ002 (2.32)�etant CD une constante du mod�ele.Des moments statistiques d'ordre sup�erieur �a deux peuvent être calcul�es de la même fa�conen �etablissant leurs �equations de transport respectives. Cependant, le calcul s'alourdit au furet �a mesure que l'on avance dans le nombre de param�etres �a d�eterminer. Evidemment, enaugmentant le nombre de param�etres calcul�es, les pdf ainsi obtenues gagnent en g�en�eralit�e.Quelques distributions utilis�ees habituellement dans les calculs de combustion sont parexemple:� Des Gaussiennes tronqu�ees �a deux ou �a quatre param�etres,P (Z) = �� (Z) + �� (1� Z) + e�(Z��)2=(2�2) (2.33)o�u �, �, � et � sont des constantes positives ou nulles �a d�eterminer �a partir des di��erentsmoments statistiques de Z.  est une constante qui vaut z�ero hors de l'intervalle 0 < Z < 1,pouvant autrement s'exprimer en fonction des quatre premiers param�etres [18]. � (Z) et� (1� Z) repr�esentent des fonctions de Dirac centr�ees sur les points Z = 0 et Z = 1respectivement.� Des fonction �,P (Z) = ( 0 si Z < 0 ou Z > 1�(a+b)�(a)�(b)Za�1 (1� Z)b�1 autrement (2.34)La distribution � n'a besoin que de deux param�etres, a et b qui sont d�etermin�es en fonctionde la valeur moyenne de Z et de sa variance. � (a) est la fonction � (factorielle g�en�eralis�ee).



2.3. MOD�ELES �A SCALAIRE PASSIF POUR LA FLAMME �ETABLIE 31a = ~ZgZ 002 � ~Z � ~Z2 � gZ 002� (2.35)b = ~Z � 2 ~Z2 + ~Z3 � gZ 002 + ~ZgZ 002gZ 002 (2.36)D�etermination des pdf �a travers leurs �equations de transportAvec l'augmentation de la puissance de calcul des ordinateurs actuels, un autre moyen ded�eterminer les pdf est envisageable. Il s'agit de la r�esolution des �equations de transport des pdfjointes de toutes les variables de l'�ecoulement dans le champ turbulent.Pope [28] a �etudi�e les bases de la r�esolution d'un probl�eme de combustion �a l'aide de cettem�ethode. Il s'agit d'un probl�eme math�ematique et physique assez lourd que Vervisch [29] etHaworth et Pope [30, 31] ont aussi trait�e. L'id�ee est de d�eterminer la pdf associ�ee �a la vitesse et�a la composition en chaque point et �a chaque instant de l'�ecoulement r�eactif turbulent �a l'aidede son �equation de transport. Cette approche permet de r�esoudre le probl�eme sans avoir besoinde mod�eliser les corr�elations d'ordre sup�erieur qui r�esultent de l'utilisation des moyennes deReynolds ou de Favre. Les e�ets de la convection, des r�eactions chimiques, des forces massiqueset du gradient de la pression moyenne sont obtenus directement sans approximations. Il ne restequ'�a mod�eliser les termes de di�usion mol�eculaire (qui font intervenir la dissipation scalaire)et du gradient de pression uctuante. Le prix �a payer est le formalisme lourd de l'�ecriture des�equations et le temps de calcul n�ecessaire pour les r�esoudre.



32 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESEL2.4 Mod�elisation �a l'aide de ammelettes laminairesNous avons vu dans la section pr�ec�edente que la d�ependance entre un scalaire passif et lesvariables thermodynamiques de l'�ecoulement n'est pas simple �a d�eterminer lorsque la chimiene peut pas être consid�er�ee comme in�niment rapide devant la turbulence. Le concept deammelettes est donc appliqu�e quand l'�equilibre chimique existe sur la amme, mais celle-cin'est pas une interface in�niment mince entre gaz brûl�es et gaz frais ou entre carburant etoxydant. La combustion a quand même lieu dans des couches de faible �epaisseur, pr�esentesau sein de l'�ecoulement turbulent, qui sont convect�ees et �etir�ees par celui-ci [22, 26, 18]. Lastructure interne des ammelettes est unidimensionnelle et d�epend du temps. Dans certainesconditions d'�ecoulement et de r�eactions chimiques, ces couches conservent la structure internedes ammelettes laminaires. L'attribut "laminaire" vient du fait que les ammelettes ont desdimensions su�samment faibles, par rapport aux �echelles turbulentes les plus petites, pour quel'on puisse consid�erer que leur temps caract�eristique est n�egligeable devant celui des uctuationsturbulentes (�gure 2.8). Aucune structure turbulente n'est assez petite pour p�en�etrer le frontet agir sur la structure interne de la amme.
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2.4. MOD�ELISATION �A L'AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 33Cette condition est plus restrictive que celle �etablie par Poinsot et al. [32] et ne s'av�ere pasforc�ement n�ecessaire.Consid�erons une amme de pr�em�elange qui se propage dans un �ecoulement turbulent.Cet �ecoulement est caract�eris�e par une vitesse turbulente u0 et par une longueur int�egraleturbulente lt. Une amme de pr�em�elange est caract�eris�ee par une vitesse de amme laminaire Slet une �epaisseur de amme laminaire lf . Plusieurs auteurs [23, 32, 33] ont cherch�e �a illustrer lesdi��erents r�egimes de combustion en fonction de quelques param�etres adimensionnels, construits�a partir des variables mentionn�ees, repr�esentant la physique du processus. Ceux-ci sont lenombre de Reynolds turbulent (Ret = u0 lt=�), le nombre de Damk�ohler (Da = tt=tf ) quicompare les �echelles de temps caract�eristiques de la turbulence et de la chimie et le nombre deKarlowitz (Ka = tf=tk) qui compare les �echelles de temps caract�eristiques de la amme et desplus petites structures turbulentes (�echelles de Kolmogorov).Les diagrammes de combustion pr�em�elang�ee de Peters [23], de Borghi [33] et de Poinsotet al. [32], trac�es en fonction des param�etres d�ecrits ci-dessus, sont ensuite pr�esent�es.Le diagramme de combustion pr�em�elang�ee de Peters et de BorghiLa �gure 2.9 repr�esente le diagramme de phases de Peters [23] et de Borghi [33] dont les axessont le logarithme de lt=lf et le logarithme de u0=Sl. Les courbes Re = 1, Da = 1, Ka = 1 etu0=Sl = 1 sont trac�ees et selon les auteurs, elles s�eparent les di��erents r�egimes de combustion.Dans le contexte de la mod�elisation de la combustion turbulente �a l'aide des ammelettes, ler�egime laminaire Re < 1 et le r�egime de r�eacteur bien m�elang�e (combustion distribu�ee) n'ontpas d'int�erêt.
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34 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELLe r�egime de ammelettes doit être s�epar�e entre le r�egime de ammes pliss�ees et la combustion"en poches" avec plusieurs fronts de amme [18]. Les ammes pliss�ees sont caract�eris�eespar u0=Sl < 1. Le front de amme est tr�es mince et presque laminaire [33]. Quand u0=Sl > 1,les grands tourbillons provenant des gaz frais peuvent plisser le front de amme jusqu'�a ce queles fronts voisins puissent interagir entre eux et former ainsi des poches de gaz frais brûlant ausein des produits de la combustion.Poinsot et al. [32] ont modi��e ce diagramme de combustion �a partir de r�esultats de simulationnum�erique directe en tenant compte de tous les ph�enom�enes cens�es contribuer �a l'extinction dela amme. Leurs r�esultats sont l'objet de la section suivante.Le diagramme de combustion pr�em�elang�ee de Poinsot et al.Le cas le plus simple pour �etudier l'interaction entre la amme et la turbulence est l'�evaluationde l'action d'une paire de tourbillons contre-rotatifs sur une amme laminaire, plane. Ce calculDNS est aussi r�ealisable exp�erimentalement. A partir d'un diagramme spectral ainsi trac�e,un diagramme de combustion turbulente pr�em�elang�ee, pr�esent�e sur la �gure 2.10, peut êtrecr�e�e [32].
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2.4. MOD�ELISATION �A L'AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 35et leurs lois de comportement. Ces donn�ees sont alors coupl�ees au champ turbulent de fa�con �aobtenir la structure de la amme turbulente.Ces biblioth�eques peuvent être obtenues analytiquement pour des con�gurations simples etune chimie �a une �etape, ou num�eriquement si l'�etude devient plus complexe (souvent, avec unechimie �a plusieurs esp�eces et �etapes). La con�guration de amme laminaire la plus utilis�ee estcelle d'une amme stationnaire �etir�ee dans son propre plan, avec les �ecoulements de gaz fraiset de gaz brûl�es �a contre-courant (�gure 2.11). Des �ecoulements de deux courants de gaz fraissont aussi utilis�es avec deux ammes, chacune �etant stabilis�ee du côt�e respectif du point destagnation.
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36 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELFlamme laminaire �etir�ee avec�ecoulement des r�eactifs �acontre-courant Flamme turbulenteEtirement constant et stationnaire Etirement non stationnaire impos�e pardes tourbillonsTourbillons convect�es par l'�ecoulementmoyen, pouvant se dissiper par e�etsvisqueuxPosition de la amme �xe Flammes pouvant s'�echapper des zonesd'�etirement �elev�eFront de amme plan Front de amme courb�e par les tourbillonsTemp�erature des gaz brûl�es impos�eecomme param�etre d'entr�ee du probl�eme Temp�erature des gaz brûl�es non n�eces-sairement �egale �a celle prise pour labiblioth�equeTableau 2.2 : Di��erences entre les caract�eristiques de la amme de di�usion laminaire encontre-courant et les ammelettes laminaires cens�ees repr�esenter localement une amme dedi�usion turbulente r�eelle.Il s'agit d'un mod�ele bas�e sur le concept de cascade d'�energie turbulente. Les grandstourbillons de gaz frais et de gaz brûl�es sont fractionn�es, donnant origine �a des tourbillonsde plus en plus petits jusqu'�a la dissipation visqueuse o�u la perte d'�energie est maximale. Les"poches" plus petites qui r�esultent de ce processus ont su�samment de surface de contactentre elles pour que les gaz brûl�es puissent chau�er les gaz frais et les faire r�eagir. Le taux der�eaction moyen est donc contrôl�e par un temps turbulent caract�eristique de la fragmentationdes tourbillons de gaz frais �EBU et par les uctuations de concentration du carburant,_! = ��CEBUqfc002�EBU (2.38)c est une variable d'avancement de la r�eaction chimique qui vaut 1 dans les gaz brûl�es et quivaut 0 dans les gaz frais. Pour Le = 1 (Le = �=�CpD est le nombre de Lewis),c = T � TuTb � Tu = YF � YF;uYF;b � YF;u (2.39)Les indices u et b indiquent respectivement les gaz frais et les gaz brûl�es. Le taux defragmentation des gaz frais est d�etermin�e en fonction des grandeurs turbulentes k et �,�EBU = k� (2.40)La constante CEBU est de l'ordre de l'unit�e.Les uctuations de la variable c sont d�etermin�ees soit �a l'aide d'une �equation de transportdu type 2.29, soit en utilisant le concept de ammelettes permettant de dire que la amme est



2.4. MOD�ELISATION �A L'AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 37su�samment mince pour que c ne puisse prendre que les valeurs 0 ou 1. Dans ce cas, il estpossible de d�emontrer que fc002 = ~c (1� ~c) (2.41)Le mod�ele EBU ne fait pas intervenir la chimie. Son application est donc limit�ee. Cependant,son succ�es dans beaucoup d'applications pratiques d�emontre que la chimie peut souvent y êtren�eglig�ee.Le mod�ele BML "Bray-Moss-Libby"Depuis que Bray et Moss ont cr�e�e ce mod�ele [35], quelques formulations di��erentes ont �et�epropos�ees [36, 37, 38, 39]. Nous pr�esentons ici une formulation alg�ebrique de Bray et al. [37]qui relie le taux de r�eaction moyen �a la densit�e de surface de amme �. Pour utiliser le conceptde densit�e de surface de amme, celle-ci est cens�ee être su�samment mince pour pouvoir êtretrait�ee comme une surface. La densit�e de surface de amme repr�esente alors la quantit�e desurface de amme existant par unit�e de volume.La densit�e de surface de amme est li�ee au taux de r�eaction moyen �a partir de l'expression,_! = !L � (2.42)o�u !L est le taux de consommation massique de carburant par unit�e de surface de amme,cens�e être constant selon la direction perpendiculaire �a la amme (c variant entre 0 et 1). Cettegrandeur est calcul�ee g�en�eralement �a l'aide de biblioth�eques de ammelettes.La densit�e de surface de amme est calcul�ee par,� = g ~c (1� ~c)�y Ly (2.43)La constante g est comprise entre 1 et 2 et la constante �y est un facteur d'orientation dela surface de amme inf�erieur �a 1 [38]. L'�echelle de plissement du front de amme Ly est eng�en�eral d�etermin�ee par des expressions alg�ebriques qui peuvent d�ependre de l'�echelle int�egrale ltou même de la vitesse de amme laminaire Sl. Ceci permet d'introduire des e�ets de chimiedans le mod�ele. On peut prendre par exemple l'expression [40],Ly = Sl� = Sl�k (2.44)L'hypoth�ese importante dans cette formulation est qu'il existe un �equilibre dans tout lesyst�eme entre la consommation et la production de densit�e de surface de amme. Ceci permetd'�eviter la r�esolution de l'�equation de transport de la surface de amme, objet de la prochainesection.



38 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELMod�ele de amme coh�erente: Equation de transport de �Le mod�ele de amme coh�erente est bas�e sur la r�esolution d'une �equation de transport de ladensit�e de surface de amme �a travers l'�ecoulement turbulent. Il cherche ainsi �a int�egrer dese�ets instationnaires et des e�ets de l'histoire de l'�ecoulement dans la mod�elisation du tauxde r�eaction. Avec le mod�ele de amme coh�erente, le taux de r�eaction n'est plus une grandeurstrictement locale, uniquement d�ependante de la structure locale de l'�ecoulement.L'�ecriture d'une �equation de transport de la densit�e de surface de amme a �et�e propos�ee parMarble et Broadwell [26] pour les ammes de di�usion turbulentes. Le concept de densit�e desurface de amme est expos�e en d�etail par Darahiba et al. [41] et Pope [42]. Il a �et�e d�ecrit demani�ere formelle par Candel et Poinsot [43] �a partir du th�eor�eme du transport d'un volumed�eformable en mouvement. Trouv�e et Poinsot [44] ont poursuivi cette �etude avec l'analyse del'�evolution d'une surface mat�erielle qui se propage dans un champ turbulent. Vervisch et al. [45],ont montr�e l'�equivalence entre le concept de densit�e de surface de amme et la propagationd'une fonction densit�e de probabilit�e. L'�equation pour le transport de la densit�e volumique desurface de amme issue de l'�etude de Trouv�e et Poinsot est,@�@t + @@xk (~uk�) + @@xk �< u00k >s ��+ @@xk (< wn >s �) = (2.45)< At >s �+ < at >s �+ 2 < wH >s �o�u n est le vecteur normal au front de amme orient�e vers les gaz frais, H est la courburedu front et w est la vitesse locale de propagation du front. <>s repr�esente une moyenne lelong du front de amme. Les quatre termes du membre de gauche traduisent respectivement lavariation temporelle de densit�e de surface, son transport convectif par l'�ecoulement moyen, sontransport di�usif et la propagation du front de amme. Les trois termes source du côt�e droitrepr�esentent respectivement l'�etirement dû �a l'�ecoulement moyen, l'�etirement turbulent et une�et combin�e de propagation et de courbure:< At >s= (�ij� < ninj >s) @~ui@xj (2.46)< at >s= *�ij @u00i@xj � ninj @u00i@xj +s (2.47)o�u �ij est le symbole de Kronecker.L'�etirement est une mesure de la variation de la quantit�e de surface de amme A au cours dutemps et contrôle la production et l'extinction d'une amme turbulente. Il s'agit d'un param�etrefondamental dans la mod�elisation de la combustion turbulente. Selon Candel et Poinsot [43]l'�etirement est d�e�ni par, � = 1A dAdt (2.48)En g�en�eral, l'�etirement est calcul�e de mani�ere alg�ebrique �a partir des valeurs provenant dumod�ele turbulent k � �. Quelques auteurs proposent � = p�=� et d'autres � = �=k. Pour lespremiers, la croissance de la surface de amme est contrôl�ee par les petites �echelles turbulentesou de Kolmogorov et pour les derniers, par les grandes �echelles turbulentes.



2.4. MOD�ELISATION �A L'AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 39Certains doutes persistent sur le fait de savoir si l'�equation 2.45 incorpore bien tous lese�ets importants concernant le d�eveloppement de la densit�e de surface de amme. Les termesd'�etirement et de courbure doivent être mod�elis�es en fonction des di��erentes grandeurs connuesdans l'�ecoulement. Boudier et al. [46] et Duclos et al. [47] montrent des fermetures possiblespour ces termes. Dans Boudier et al. [46], l'�equation de transport de la densit�e de surface deamme est �ecrite sous la forme,@�@t + @@xk (~uk�) = @@xk � �t�� @�@xk�+ ���� �!L �1 + apk=Sl��� ~YF �2 (2.49)o�u �t est le coe�cient turbulent de di�usion cin�ematique, �� est le nombre de Schmidt turbulentassoci�e �a la densit�e de surface �, � est le taux d'�etirement turbulent, ~YF est la fraction massiquemoyenne de carburant, et k est l'�energie cin�etique turbulente. Les param�etres �, � et a sontdes constantes du mod�ele.Dans l'�equation de transport de la densit�e de surface de amme de Boudier et al., seul leterme de propagation dû �a l'�etirement induit par les uctuations turbulentes est pris en compte(��� avec � = �=k). Le terme de production de � dû �a l'�etirement du champ moyen est n�eglig�e.D'autres auteurs proposent des fermetures di��erentes [48, 49, 50, 51].En ce qui concerne le terme de courbure, Boudier et al. consid�erent que son seul e�et est ladestruction de la surface de amme (dernier terme de droite de l'�equation 2.49). Cependant, lacourbure peut aussi avoir un e�et de production de surface de amme. Meneveau et Poinsot [52]ont r�eussi, �a l'aide de r�esultats de simulation num�erique directe d'interaction amme-tourbillon,�a �etablir une nouvelle formulation du terme de production de �. Il s'agit du mod�ele ITNFSdont les propri�et�es sont les suivantes:� Correction de l'�etirement en fonction des �echelles turbulentes les plus inuentes sur le frontde amme.� Inclusion des e�ets positifs de la courbure sur le front de amme.� Inclusion des e�ets non stationnaires, d'intermittence turbulente et de viscosit�e qui aident�a la propagation du front de amme.La fonction f du mod�ele ITNFS traduit le rapport entre l'�etirement � et les extensionsturbulentes caract�eristiques de grandes �echelles �=k,��=k = f  ltlf ; u00Sl ! (2.50)Finalement, la vitesse de consommation de la densit�e de surface de amme !L (�equation 2.42)est mod�elis�ee �a l'aide de la vitesse de amme laminaire Sl,!L = �u Sl (2.51)o�u �u est la densit�e des gaz frais.



40 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELLe taux de r�eaction moyen est alors donn�e par l'expression,�_! = !L � (2.52)L'�equation 2.49 de transport de la densit�e de surface de amme, ferm�ee par Boudier et al.,a �et�e implant�ee sur KIVA II MB pour la r�esolution de calculs moteurs, avec des r�esultatssatisfaisants [53]. Duclos et al. [54] ont introduit des modi�cations sur l'�equation 2.49 de mani�ere�a tenir compte de quelques e�ets initialement n�eglig�es. Il s'agit de l'interaction amme-paroi,de l'initiation de la densit�e de surface de amme et des e�ets d'expansion thermique dus aud�egagement de chaleur important derri�ere le front de amme.2.4.3 Flammelettes et combustion non pr�em�elang�eeLa combustion non pr�em�elang�ee est caract�eris�ee par l'arriv�ee simultan�ee des r�eactifs �a la zonede r�eaction, contrôl�ee par le transport turbulent. Le temps caract�eristique de ce transport esten g�en�eral sup�erieur au temps chimique de la r�eaction. Le taux de r�eaction est donc d�etermin�epar le taux de m�elange turbulent entre le carburant et l'oxydant. Nous avons vu dans lasection 2.3 que dans les �etudes de ammes non pr�em�elang�ees avec chimie non in�nimentrapide, des probl�emes apparaissent lors de la d�etermination des relations entre les variablesthermodynamiques et les scalaires conserv�es. Les mod�eles de ammelettes aident �a la r�esolutionde ce probl�eme.Le succ�es rencontr�e dans la mod�elisation de la combustion pr�em�elang�ee �a l'aide des mod�elesde ammelettes a rendu envisageable son application aux ammes de di�usion [55]. Le premierprobl�eme qui se pose est la d�e�nition de ammelette dans ce cas. La s�eparation entre gaz fraiset gaz brûl�es par la amme n'est plus possible et le concept de vitesse de amme par rapport �al'�ecoulement de gaz frais n'a pas de sens. Ensuite, le choix des crit�eres bas�es sur les di��erentsparam�etres de l'�ecoulement, qui permettent la d�etermination du domaine de combustion enr�egime de ammelettes n'est pas clair. Il faut refaire l'�evaluation de ces di��erents r�egimes decombustion. En�n, la nature d'une amme de di�usion, tr�es d�ependante de la fa�con dont lesr�eactifs arrivent �a se rencontrer, n'assure pas que pour la même amme, le même mod�ele soitvalable partout [56] (il faut pouvoir pr�evoir la possibilit�e d'extinctions et d'allumages locaux,qui d�ependent de l'�ecoulement).Dans le cas de la amme de di�usion, nous supposerons que la zone de r�eaction s�epare partoutet en chaque instant le carburant de l'oxydant. Il s'agit d'une condition plus compliqu�ee �av�eri�er que celle impos�ee dans le cas de la amme de pr�em�elange. En e�et, il est beaucoup plusfacile d'�eteindre une amme de di�usion qu'une amme de pr�em�elange qui est entretenue parson m�ecanisme de propagation. Par contre, pour une amme de di�usion, d'une part l'�etirementest essentiel �a sa survie, mais d'autre part, s'il est trop fort, les pertes thermiques refroidissentla zone de r�eaction. La amme n'a plus de source chaude pour amorcer la r�eaction �a chaqueinstant et une extinction locale se produit.Les di�cult�es pr�esent�ees ont empêch�e pendant des ann�ees l'�etude de la classi�cation desr�egimes de combustion non pr�em�elang�ee. Peters [23], Borghi [33] et Bilger [56] ont fait desessais dans ce domaine. L'�etude de Borghi est bas�ee sur une formulation identique �a celle quiest utilis�ee dans l'�etude des r�egimes de combustion en pr�em�elange. Les mêmes param�etres sontutilis�es mais des grandeurs comme la vitesse de propagation de amme ou l'�epaisseur de amme



2.4. MOD�ELISATION �A L'AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 41laminaire ont seulement un sens math�ematique. Peters et Bilger cherchent �a �etudier la validit�ede l'application des ammelettes en fonction des valeurs de la fraction de m�elange Z (d�e�niedans la section 2.3) et de la dissipation scalaire � (d�e�nie dans la section 2.2).Dans ces deux approches [23, 56], le temps chimique est compar�e �a l'inverse de la dissipationscalaire, laquelle est consid�er�ee comme l'inverse de l'�echelle de temps caract�eristique desm�ecanismes de di�usion. Ceci est justi��e par le fait que le taux de dissipation scalaire permetd'obtenir le taux de m�elange entre deux esp�eces, probl�eme fondamental dans l'�etude des ammesde di�usion.Williams [18] avait d�ej�a essay�e d'aborder l'�etude du domaine de validit�e du concept deammelettes dans les ammes de di�usion. En �etudiant l'extinction d'une amme de di�usionen fonction du nombre de Damk�ohler, il obtient une expression pour celui-ci qui fait intervenirla dissipation scalaire. Cette expression contient des e�ets qui agissent contrairement sur lefront de amme. Comme l'augmentation de la dissipation scalaire implique l'accroissement dela di�usion des esp�eces entre elles, le taux de r�eaction est ainsi augment�e. Cependant, si lesesp�eces se m�elangent trop vite, la chimie ne peut plus accompagner la r�eduction du temps dem�elange et la amme s'�eteint soudainement. Le même probl�eme a �et�e aussi �etudi�e par Li~nan [20]qui donne des crit�eres d'extinction d'une amme de di�usion laminaire �a contre-courant enfonction d'un nombre de Damk�ohler. Cette �etude est analys�ee en d�etail dans l'annexe C.R�egimes de combustion non pr�em�elang�ee selon PetersPeters [23] commence par �ecrire l'�equation de transport de la concentration des esp�eceschimiques dans un syst�eme de coordonn�ees li�ees �a la surface o�u le m�elange carburant-oxydant est stoechiom�etrique. La concentration et la temp�erature sont �ecrites en fonction de lafraction de m�elange. Le concept de ammelettes m�ene alors �a une structure unidimensionnelle,perpendiculaire �a cette surface. Les ammelettes d�eterminent la zone de r�eaction de faible�epaisseur, qui est entour�ee par deux couches de gaz chimiquement inactifs.La dissipation scalaire est �evalu�ee aux endroits o�u le m�elange est stoechiom�etrique (Z =Zst ) �st) et le domaine d'application des ammelettes est �etudi�e en fonction de cette valeur.La courbe de temp�erature maximale de la r�eaction chimique (�gure 2.12) est obtenue en faisantvarier la valeur de �st (il s'agit de la même courbe de Li~nan [20].La combustion des ammelettes correspond �a la branche sup�erieure de la courbe. Enaugmentant �st, la temp�erature maximale de la r�eaction diminue car les pertes de chaleuraugmentent. En arrivant �a la valeur critique �q, la amme s'�eteint. La branche inf�erieure de lacourbe correspond �a un processus d'auto-inammation d'une amme de di�usion (point I).R�egimes de combustion non pr�em�elang�ee selon BilgerBilger [57] part du principe qu'il est n�ecessaire que la zone de r�eaction soit moins �epaisseque l'�echelle de turbulence la plus petite (crit�ere du type Ka < 1, o�u Ka est le nombrede karlovitz), pour que le concept de ammelettes soit applicable aux ammes de di�usion.Ensuite, il cherche �a �elargir ce domaine et �a expliquer pourquoi dans des cas o�u les crit�eresd'utilisation des ammelettes ne sont pas respect�es, les r�esultats des calculs restent cependantacceptables.
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Figure 2.13 : Flamme laminaire �etir�ee avec l'�ecoulement des r�eactifs �a contre courant.La r�eaction chimique (en �equilibre) est cens�ee se d�erouler �a une vitesse tr�es grande, c'est �adire, le temps caract�eristique des r�eactions est beaucoup plus petit que le temps de m�elangeentre les r�eactifs. La structure de la amme turbulente est alors contrôl�ee par les mêmes lois



2.4. MOD�ELISATION �A L'AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 43qui r�egissent le comportement de la amme de di�usion laminaire. Plusieurs auteurs ont �etudi�ece probl�eme th�eoriquement et num�eriquement [58, 59, 60], ainsi qu'exp�erimentalement [61].Peters [22] conseille l'utilisation de cette con�guration, car le probl�eme stationnaire �a r�esoudrepeut être trait�e exp�erimentalement. Aussi, le pro�l de la dissipation scalaire en fonction de lafraction de m�elange est proche de celui caract�eristique des couches de m�elange non stationnaires.Peters [22] consid�ere que les deux propri�et�es mentionn�ees sont fondamentales pour le typed'�etude e�ectu�e.D'autre types de ammelettes laminaires peuvent cependant être utilis�es [4, 60]; par exemple,des ammes courb�ees ou des ammes non stationnaires �etir�ees ou non �etir�ees. Cuenot etPoinsot [60] montrent que les relations,T = F (Z; �f)Yj = Fj (Z; �f)o�u T est la temp�erature, Yj est la fraction massique de l'esp�ece j, Z est un scalaire qui seconserve, �f est le taux de dissipation scalaire maximum au long du front de amme et lesfonctions F et Fj sont ind�ependantes des ammes utilis�ees. La tradition et la simplicit�e fontcependant que la amme de di�usion laminaire stationnaire et �etir�ee soit la plus utilis�ee. Lesammes non stationnaires sont int�eressantes dans les probl�emes o�u les ammelettes n'ont pasle temps de s'adapter aux conditions locales de l'�ecoulement.Un exemple de calcul du taux de consommation des r�eactifs par unit�e de surface est pr�esent�edans l'annexe A. Le cas le plus simple de la amme laminaire �etir�ee stationnaire est consid�er�e.Le probl�eme est trait�e en prenant d'abord la densit�e comme une constante et ensuite, le cas plusr�ealiste de la densit�e variable. Les r�esultats ont une forme �equivalente sauf en ce qui concernela densit�e qui dans le second cas prend sa valeur �a la amme. A partir des calculs de Cuenotet Poinsot [60] et de la d�e�nition de taux de consommation des r�eactifs par unit�e de surface,d'autres type de probl�emes peuvent être trait�es.Nous pr�esentons ensuite quelques mod�eles de combustion non pr�em�elang�ee, bas�es sur lesconcepts de ammelettes. Ces mod�eles peuvent être int�egr�es dans des m�ecanismes globaux desimulation de la combustion Diesel.Mod�ele �a chimie in�niment rapideBilger [16] et Williams [18] pr�esentent une m�ethode pour calculer le taux de r�eaction moyenbas�ee sur la validit�e de l'approche par des scalaires passifs et en supposant que la chimie estin�niment rapide.L'�equation 2.8 peut être �ecrite sur la forme suivante:_!j = @�Yj@t + @�ukYj@xk � @@xk ��D@Yj@xk� (2.53)Si les coe�cients de di�usion associ�es aux esp�eces j sont �egaux, alors la fraction de m�elange peutêtre d�e�nie et les Yj peuvent être exprim�ees par des fonctions de cette variable. De plus, si les



44 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELr�eactions chimiques sont en �equilibre, ces fonctions sont connues (�equation 2.21).L'�equation 2.53devient: _!j = dYjdZ �@�Z@t + @�ukZ@xk � @@xk ��D @Z@xk��� �D jrZj2 d2YjdZ2 (2.54)Comme la fraction de m�elange est un scalaire conserv�e, le terme entre crochets dansl'�equation 2.54 est nul. Le taux de r�eaction instantan�e dans un �ecoulement turbulent o�u leshypoth�eses qui permettent l'�ecriture de l'�equation 2.54 sont valables est donc:_!j = ��D jrZj2 d2YjdZ2 (2.55)Cette �equation est appel�ee �equation des ammelettes [22]. Nous remarquons que l'�equation dutaux de r�eaction �ecrite en fonction de la fraction de m�elange ne contient pas de terme convectif.En e�et, tous les scalaires passifs sont convect�es de mani�ere identique et donc, aucun terme deconvection n'apparâ�t par rapport �a cette variable. Tous les e�ets de l'�ecoulement sont int�egr�esdans le terme �D jrZj2, proportionnel �a la dissipation scalaire.L'�equation 2.55 permet de constater que le taux de r�eaction moyen ne peut pas être exprim�ecomme une fonction unique de Z. Même si le terme d2Yj=dZ2 ne d�epend que de Z, le termeD jrZj2 est proportionnel �a la dissipation scalaire (�). Une pdf jointe de Z et de � est doncn�ecessaire �a la d�etermination du taux de r�eaction moyen.�_!j = �12 Z 10 Z 10 ��d2YjdZ2 P (�; Z)d�dZ (2.56)L'hypoth�ese de chimie in�niment rapide, fond�ee sur le concept de ammelettes, sert �ad�eterminer la d�ependance des Yj en Z. Nous pouvons alors utiliser les expressions 2.21 et 2.22et dans ce cas, d2Yj=dZ2 est proportionelle �a � (Z � Zst) (fonction de Dirac, centr�ee sur lafraction de m�elange stoechiom�etrique Zst). Si l'esp�ece j est identi��ee avec le carburant F ,d2YFdZ2 = YF;01� Zst � (Z � Zst) (2.57)Il ne reste que la d�etermination de P (�; Z) pour que le syst�eme soit ferm�e. Malheureusement,P (�; Z) n'a pas une forme simple et ne peut pas être exprim�ee analytiquement. D'un pointde vue de la g�eom�etrie de la zone de r�eaction, l'hypoth�ese de ammelettes �equivaut �a dire quetoute l'�epaisseur de la zone r�eactive est ramen�ee �a une iso-surface de fraction de m�elangecorrespondant �a la valeur stoechiom�etrique. La fonction P (�; Z) n'a donc besoin d'êtred�etermin�ee que dans les points o�u Z = Zst. Il est possible de montrer que,P (�; Zst) = P (� jZst ) :P (Zst) (2.58)o�u P (� jZst ) est la probabilit�e de trouver des valeurs de �, conditionn�ee aux points stoe-chiom�etriques.



2.4. MOD�ELISATION �A L'AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 45L'�equation 2.56 s'�ecrit alors,�_!F = �12 YF;01� Zst Z 10 �� (Z � Zst)dZ Z 10 �P (� jZst ) d� (2.59)Or, le terme R10 �P (� jZst )d� repr�esente pr�ecis�ement la dissipation scalaire moyenne �evalu�eesur la amme ~�st. L'expression �nale du taux de r�eaction moyen caract�eristique de la ammede di�usion turbulente en chimie in�niment rapide est donc:�_!F = �12 ��st ~�st YF;01� ZstP (Zst) (2.60)Mod�ele RIF: "Representative Interactive Flamelet"L'�equation 2.55 peut être r�esolue dans un �ecoulement laminaire simple (�ecoulement de deuxesp�eces r�eactives en contre-courant, �gure 2.13), avec de la chimie plus ou moins complexe.La d�ependance de chacune des esp�eces Yj de la fraction de m�elange (les fonctions Yj (Z))est ainsi d�etermin�ee et une biblioth�eque de ammelettes laminaires est cr�e�ee. Cette �equation,�ecrite en mode stationnaire, part du principe que le temps de r�eponse de la ammelette parrapport �a l'�ecoulement est in�niment petit. Les pro�ls de ammelettes obtenus sont donc quasi-stationnaires.Pitsch et al. [62, 63] supposent, au contraire, que les ammelettes ont un temps de r�eponse�ni face aux changements de l'�ecoulement et que donc, des solutions instationnaires del'�equation 2.55 doivent être prises en compte. L'�equation �a r�esoudre est dans ce cas,_!j = �@Yj@t � �D jrZj2 d2YjdZ2 (2.61)Evidemment, des biblioth�eques de ammelettes ne peuvent plus être utilis�ees, car leur structureet propri�et�es changent au cours du temps. L'�equation 2.61 doit alors être r�esolue �a chaque pasde temps de fa�con interactive avec l'�ecoulement. Ceci est le principe du mod�ele RIF. Un code der�esolution de la structure de ammelettes laminaires non stationnaires est coupl�e �a un code CFD("Computational Fluid Dynamics") qui calcule les di��erentes grandeurs moyennes. Lors du pasde temps suivant, ces valeurs moyennes des variables de l'�ecoulement servent �a l'initialisation ducalcul de ammelettes. Les nouvelles valeurs des Yj (Z) sont multipli�ees par une pdf pr�esum�eede Z (une fonction �) et le r�esultat est int�egr�e dans l'espace de la fraction de m�elange selonl'�equation 2.26. Les nouvelles concentrations moyennes ~Yj (Z) sont ainsi d�etermin�ees. Selon lesauteurs, le mod�ele est aussi applicable pendant la phase d'allumage que pendant la phase decombustion haute temp�erature.Mod�ele de amme coh�erente et ammes de di�usionVeynante [64], Lacas [65] et Fichot [66] ont �etudi�e l'application du mod�ele de amme coh�erenteaux ammes de di�usion. Marble et Broadwell avaient con�cu ce mod�ele sur des id�ees tr�esintuitives, partant d'une analyse physique, purement ph�enom�enologique. L'�ecoulement estdivis�e en deux r�egions distinctes, chacune contenant l'un des r�eactifs s�epar�e de l'autre par lasurface de amme. Cette surface est, comme toute autre grandeur pr�esente dans l'�ecoulement,convect�ee par le champ de vitesses et di�us�ee grâce �a la viscosit�e turbulente. Une distribution deammelettes laminaires compose la surface de amme. Ces structures peuvent être distordues et



46 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESEL�etir�ees par la turbulence, mais elles conservent toujours leur identit�e, d'o�u le nom de structurescoh�erentes.4Le taux de r�eaction moyen correspondant �a l'esp�ece j est �a nouveau calcul�e par le produitentre une vitesse massique de consommation de l'esp�ece j et une densit�e de surface de amme�, _!j = �Vdj� (2.62)La densit�e de surface de amme est d�etermin�ee �a partir de son �equation de transport au seinde l'�ecoulement turbulent. Sa forme mod�elis�ee ressemble �a l'�equation 2.49,@�@t + @@xk (~uk�) = @@xk � �t�� @�@xk�+ ���� � �VdF~XF + VdO~XO ��2 (2.63)o�u VdF et VdO sont respectivement les taux de consommation de carburant et d'oxydant parunit�e de surface de amme. Un terme source de production de densit�e de surface de ammeet un terme de destruction de surface de amme interviennent dans cette formulation. Ilscherchent �a regrouper les di��erents e�ets de l'�ecoulement sur la surface de amme. Le terme deproduction fait intervenir l'�etirement subi par la amme. Il est proportionnel �a ��, ce qui est enaccord avec l'hypoth�ese que l'�evolution d'une surface mat�erielle d'�epaisseur nulle et de capacit�ed'�etirement in�nie au cours du temps est du type exponentiel [43]. Le terme de destructiontient compte de la possibilit�e que dans une unit�e de volume, la distance entre deux partiesadjacentes de surface devienne du même ordre de grandeur que l'�epaisseur de la zone occup�eepar la amme. Ces ammes interagissent et consomment de mani�ere tr�es rapide les r�eactifsqui s'interposent, en participant ainsi �a la destruction de la surface de amme. Le terme dedestruction est inversement proportionnelle aux concentrations des esp�eces r�eactives.Tout comme l'�equation 2.49, l'�equation 2.63 ne contient qu'un terme de production etun terme de destruction de la densit�e de surface de amme. Comme pour la combustionpr�em�elang�ee, le d�eveloppement du mod�ele de amme coh�erente dans le cas de la combustion nonpr�em�elang�ee passe par l'�etablissement et l'�etude exhaustive de l'�equation exacte de transport dela densit�e de surface d'une amme de di�usion (�equation du même genre que l'�equation 2.45).Plusieurs �etudes r�ecentes ont abord�e le sujet [47, 67, 68].2.4.4 Mod�elisation de la combustion dans un moteur DieselNous pr�esentons ensuite quelques mod�eles couramment utilis�es dans la mod�elisation de lacombustion Diesel. Ces mod�eles int�egrent quelques unes des id�ees et concepts d�ecrits dansles sections pr�ec�edentes.Heywood [1] a fait remarquer que la combustion dans un moteur Diesel ne devrait pasêtre �etudi�ee comme une combustion non pr�em�elang�ee pure. En e�et, le d�elai d'auto-allumagequi r�esulte de l'�evaporation du combustible et du processus d'auto-inammation permetaux gaz de se m�elanger. La cons�equence est l'existence d'une amme de pr�em�elange aud�ebut de la combustion qui donne origine �a la amme de di�usion qui suit. Des �etudesexp�erimentales [69, 70] ainsi que des �etudes de simulation num�erique directe [3] con�rment4Le principe de l'application du concept de ammelettes �a la formulation du mod�ele est le même que celuiqui a �et�e utilis�e lors des �etudes de combustion pr�em�elang�ee



2.4. MOD�ELISATION �A L'AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 47les observations de Heywood [1]. Nous pr�esentons ensuite quelques mod�eles qui traitent leprocessus de combustion mixte pr�em�elange-di�usion dans les moteurs Diesel.Mod�ele "Eddy-Breakup" de Magnussen et HjertagerLe mod�ele de combustion de Magnussen et Hjertager [71], part du même principe que le mod�eleEBU appliqu�e �a la combustion pr�em�elang�ee. Il a �et�e un des premiers mod�eles alg�ebriques �aêtre utilis�e pour la mod�elisation de la combustion dans les moteurs Diesel. Dans ce mod�ele,l'hypoth�ese est faite que le carburant et l'oxydant se trouvent �a l'int�erieur de di��erentstourbillons. Le taux de r�eaction est calcul�e �a partir du taux de dissipation de ces tourbillons �=k.Par hypoth�ese, en chaque point il y a une relation entre les uctuations de carburant etd'oxydant et leurs concentrations moyennes. Comme le mod�ele EBU, le mod�ele de Magnussenet Hjertager est un mod�ele purement turbulent qui ne tient pas compte de la cin�etique chimique.Le taux de r�eaction moyen de consommation de carburant est calcul�e par,�_!F = A ~YF �k (2.64)o�u A est une constante qui d�epend de la structure de la amme.Si l'oxydant manque dans une certaine r�egion du domaine, alors c'est sa concentration quicontrôle le taux de r�eaction �a cet endroit,�_!F = A ~YO2r �k (2.65)Si le carburant et l'oxydant se retrouvent partiellement ou compl�etement m�elang�es, il n'y aurapas de distinction entre les tourbillons contenant l'un ou l'autre. Dans ce cas, les tourbillons degaz pr�em�elang�e sont s�epar�es des tourbillons de produits de r�eaction chauds. Le taux de r�eactionest alors contrôl�e par le taux de dissipation des tourbillons qui contiennent les produits,�_!F = A �B ~YP1 + r �k (2.66)o�u B est une deuxi�eme constante du mod�ele. L'introduction de la concentration de gaz brûl�esdans l'expression du taux de r�eaction apporte une information suppl�ementaire et indispensableau mod�ele, celle de la temp�erature. En e�et, une amme ne peut exister que si la temp�erature estsu�samment �elev�ee. Or, la simple �evaluation du taux de r�eaction en fonction des concentrationsde carburant et d'oxydant implique que sa valeur sera sup�erieure �a z�ero lorsqu'ils seront misensemble. Comme l'existence de produits est li�ee �a une temp�erature �elev�ee, cette derni�erecondition doit alors être respect�ee pour que la r�eaction puisse avoir lieu. Rappelons quel'on se place dans un r�egime de ammelettes, o�u la turbulence ne doit pas interagir avecla structure interne du front de amme. Il ne faut donc pas appliquer ce mod�ele pendantl'auto-inammation, ce qui est d'une certaine fa�con impos�e par l'introduction du terme ~YP .Des mod�eles du type de ceux pr�esent�es dans la section 2.2 doivent être utilis�es pendant cettep�eriode.



48 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELA chaque pas de temps de calcul, les trois termes sont calcul�es. Le plus petit sera consid�er�ecomme le taux de r�eaction e�ectif,�_!F = ��A �k min ~YF ; ~YOr ; B ~YP1 + r! (2.67)Pinchon [72] a e�ectu�e des calculs de combustion dans un moteur Diesel �a injection indirecteavec le mod�ele de Magnussen et Hjertager. Le mod�ele cin�etique de l'IFP a �et�e utilis�e poursimuler la phase d'auto-allumage. Les r�esultats obtenus ont montr�e que le mod�ele respecteles tendances des di��erentes �evolutions �etudi�ees. Cependant, des probl�emes ont �et�e rencontr�espendant la premi�ere phase de la combustion o�u une combustion en pr�em�elange est plutôtdominante. Il faut aussi remarquer que les calculs de la combustion dans les moteurs Diesel sonta�ect�es par le traitement du jet liquide qui n'est pas encore bien mâ�tris�e par la mod�elisation.Mod�ele du temps caract�eristique de ReitzAbraham et al. [73] ont con�cu un mod�ele de combustion pr�em�elang�ee, lui aussi bas�e sur leconcept EBU. Les bons r�esultats obtenus ont pouss�e Kong et al. [74] �a l'adapter �a la combustiondans les moteurs Diesel. Le taux de r�eaction est donn�e par l'expression,�_!j = ~Yj � Yj;eq�c (2.68)o�u Yj;eq est la fraction massique locale d'�equilibre thermodynamique de l'esp�ece j et �c est letemps caract�eristique pour parvenir �a cet �equilibre. L'�equilibre thermodynamique est d�etermin�e�a partir de la r�eaction chimique du carburant avec l'air, faisant apparâ�tre plusieurs produitsde r�eaction (CO2, CO, H2O, H2).Le temps caract�eristique �c est la somme d'un temps caract�eristique laminaire avec un tempscaract�eristique de l'�ecoulement turbulent.�c = �l + f �t (2.69)o�u le coe�cient de retardement f contrôle l'inuence des ph�enom�enes turbulents. Le tempslaminaire est calcul�e �a l'aide d'une expression d'Arrhenius, dont le coe�cient pr�e-exponentiel etl'�energie d'activation sont d�etermin�es �a partir des exp�eriences d'auto-allumage d'une goutteletteen milieu oxydant. Le temps turbulent caract�eristique est proportionnel �a l'inverse du taux dedissipation �=k. La constante de proportionnalit�e d�epend du mod�ele de turbulence utilis�e.Le degr�e d'inuence de la turbulence sur la combustion est donn�e par le coe�cient deretardement f , f = 1� e�r0:632 (2.70)o�u r est l'avancement de la r�eaction chimique, traduit par le rapport entre la quantit�e deproduits et de r�eactifs (r a la même nature que la variable c dans l'�equation 2.39). La combustiond�emarre �a partir de ph�enom�enes purement laminaires. La forme exponentielle du coe�cient f



2.4. MOD�ELISATION �A L'AIDE DE FLAMMELETTES LAMINAIRES 49implique un e�et de plus en plus fort de la turbulence au fur et �a mesure de l'�evolution de laconsommation des r�eactifs.Ce mod�ele consid�ere que la phase de combustion pr�em�elang�e dans un moteur Diesel n'estinuenc�ee que par la cin�etique chimique. Cependant, la mani�ere dont le temps chimiqueest calcul�e ne permet pas le calcul de l'auto-inammation. Si ce param�etre �etait calcul�e enfonction d'une cin�etique chimique adapt�ee �a cette p�eriode (mod�ele Shell ou IFP d�ecrits dansla section 2.2), l'utilisation de deux mod�eles distincts pourrait être �evit�ee. La turbulence n'ade l'importance que quand la taille de la zone de r�eaction atteint une certaine valeur. En cemoment, une hypoth�ese de ammelettes permet de dire que le taux de r�eaction est contrôl�euniquement par l'�etirement li�e aux plus grandes �echelles turbulentes �=k.Les r�esultats obtenus avec ce mod�ele, appliqu�e �a l'�etude de la combustion Diesel dans desmoteurs modi��es, sont de bonne qualit�e. Il faut cependant, que les param�etres de compositionet de comportement du jet liquide soient ajust�es en fonction du cas calcul�e. Le mod�ele d�ependaussi fortement de la valeur de la constante multiplicative du terme �=k.Mod�ele de Musculus et RutlandLes mod�eles ant�erieurs sont tous bas�es sur le même concept de temps caract�eristique. Leparam�etre de contrôle est toujours le taux de dissipation des tourbillons contenant les r�eactifs.Musculus et Rutland [75] ont con�cu un mod�ele mixte de pr�em�elange-di�usion qui tientcompte des di��erents ph�enom�enes qui se d�eroulent dans un moteur Diesel. Le mod�ele traited'abord l'�evaporation des gouttelettes provenant du jet liquide et son m�elange avec l'air.Ensuite les calculs de combustion sont e�ectu�es, d'abord l'auto-allumage, ensuite la combustionpr�em�elang�ee et en�n la amme de di�usion.Ce mod�ele est plus �elabor�e, car il fait intervenir une �equation de transport de densit�e desurface de amme et une �equation de transport de carburant pr�em�elang�e. Le probl�eme de laformation du m�elange doit en cons�equence être r�esolu.Les calculs d'auto-allumage sont e�ectu�es �a l'aide du mod�ele cin�etique Shell [9]. Pourle passage du mod�ele d'auto-allumage vers la combustion pr�em�elang�ee, un crit�ere mixtede temp�erature critique et de chaleur lib�er�ee pendant l'auto-inammation est utilis�e. Lacombustion pr�em�elang�ee est trait�ee �a l'aide d'un mod�ele du type Magnussen con�cu parPatterson et al. [39]. Au contraire de ce qui ce passe dans le mod�ele de Magnussen, le tempscaract�eristique n'est pas contrôl�e par la turbulence mais par une r�eaction cin�etique globale dontl'inverse de l'�echelle de temps est,_!pm = AY 1=4F Y 3=2O e�Ea=RT (2.71)La transition entre l'auto-inammation et la combustion �a haute temp�erature est faite maillepar maille selon un crit�ere bas�e sur un nombre de Damk�ohler,Da = Ae�Ea=RT�=k (2.72)



50 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELCeci est justi��e par les crit�eres �etablissant les diagrammes de combustion non pr�em�elang�ee(section 2.4). En e�et, il a �et�e vu que le domaine d'application des concepts de ammelettesd�epend du nombre de Damk�ohler. Si le rapport entre le temps turbulent caract�eristique et letemps chimique caract�eristique est su�samment �elev�e, alors localement la amme conserve sastructure de ammelettes laminaires et le mod�ele de amme coh�erente adapt�e aux ammes dedi�usion est applicable. Une �equation pour le transport de la densit�e de surface de amme dedi�usion du type 2.63 est alors r�esolue.Pour la formation des gaz pr�em�elang�es qui s'auto-allument, l'hypoth�ese est faite que lecarburant �evapor�e �a partir des gouttelettes liquides est imm�ediatement m�elang�e avec l'air.Lorsque la amme de di�usion est �etablie, il n'y a plus de formation de m�elange. Il est impos�eque le carburant ne peut alors exister que du côt�e "carburant" de la amme de di�usion. Cettehypoth�ese implique que la r�esolution de l'�equation de transport de l'oxydant pr�em�elang�e n'estpas n�ecessaire, car il ne peut exister que du côt�e oxydant de la amme. Aussi, la amme dedi�usion, une fois �etablie, va se placer �a la fronti�ere des gouttelettes liquides, car par principe,l'oxydant ne peut pas exister au sein du carburant. Il s'agit d'une hypoth�ese importante, quicorrespond �a la situation de chimie in�niment rapide �etudi�ee auparavant. Elle est justi��ee sile nombre de Damk�ohler est �elev�e, c'est �a dire que la chimie est rapide devant la di�usionturbulente. La probabilit�e pour qu'il n'y ait pas de carburant du cot�e oxydant est alors �elev�ee.Une fois que la amme de di�usion est allum�ee, le terme source associ�e �a l'�evaporation dansl'�equation de transport de carburant pr�em�elang�e est annul�e. A partir de cet instant, dans lesmailles o�u la amme de di�usion existe, le carburant �evapor�e est alors imm�ediatement brûl�epar ce m�ecanisme.



2.5. MOD�ELE �A TROIS �EQUATIONS DE TRANSPORT DE SURFACE 512.5 Mod�ele �a trois �equations de transport de surfacePour compl�eter l'�etude des mod�eles utilis�es pour la simulation de la combustion dans les moteursDiesel, nous pr�esentons dans cette section le mod�ele �a trois �equations de transport de surface.Il cherche �a repr�esenter de fa�con �d�ele et continue tous les ph�enom�enes qui ont lieu lors dela combustion Diesel. Le mod�ele est fond�e sur le concept de ammelettes. Trois surfaces sontd�e�nies �a l'image des surfaces de amme du mod�ele CFM �etudi�e auparavant. Elles repr�esententrespectivement le m�elange, la amme de pr�em�elange et la amme de di�usion. Les densit�esvolumiques de ces surfaces sont transport�ees par l'�ecoulement selon la mani�ere d�ecrite dans lemod�ele de amme coh�erente.Fichot [66] avait d�ej�a �etudi�e di��erents sch�emas de combustion mixte. Il a propos�e d'abordun mod�ele �a une seule �equation de transport de surface de amme. Ensuite, pour reproduirede fa�con plus �d�ele les divers m�ecanismes pr�esents, il a utilis�e un mod�ele �a trois �equations detransport de surface con�cu par Veynante et al. [76]. C'est ce mod�ele qui fait l'objet de cettesection.La combustion turbulente est d�ecrite �a partir de deux �equations de transport de la densit�ede surface de amme, une pour la amme de pr�em�elange et l'autre pour la amme de di�usion.Une troisi�eme �equation de transport de densit�e d'une surface non r�eactive, la surface de contact,est utilis�ee pour le calcul du m�elange turbulent.Di��erentes applications de ce mod�ele peuvent être trouv�ees dans la litt�erature. Fichot [66]a appliqu�e le mod�ele �a trois �equations �a une amme n�ee de l'injection d'hydrog�ene dans uncourant d'air avec une chambre de combustion en parall�el�epip�ede. Dillies et al.[77] l'ont implant�edans KIVA II et ils l'ont utilis�e pour �etudier plusieurs cas moteurs. Les �equations du mod�ele �atrois surfaces qui sont ici �etudi�ees sont celles �ecrites par Dillies [77] et Dillies et al. [78].La �gure 2.14 repr�esente l'interpr�etation du mod�ele �a trois surfaces de la combustion Diesel(les �echelles de la �gure ne traduisent pas la r�ealit�e). La r�eaction chimique entre le carburant Fet l'oxydant O est consid�er�ee comme rapide et irr�eversible, du type F + r O ! P . Lecarburant et l'oxydant sont initialement s�epar�es par une surface nomm�ee surface de contact �c(�gure 2.14a). Ils di�usent l'un vers l'autre donnant naissance �a une certaine quantit�e de gazpr�em�elang�e (�gure 2.14b). L'auto-allumage du gaz pr�em�elang�e fait apparâ�tre une amme depr�em�elange �p qui se propage rapidement dans ses limites d'inammabilit�e (�gure 2.14c).Comme le carburant et l'oxydant continuent �a être apport�es vers la zone de m�elange, la ammede pr�em�elange allume une amme de di�usion �d (�gure 2.14d). Une fois que le gaz initialementpr�em�elang�e est consomm�e et si la chimie est su�samment rapide devant le temps de di�usionturbulente des esp�eces r�eactives, une amme de di�usion subsiste �a l'endroit o�u le carburantet l'oxydant se retrouvent en proportion stoechiom�etrique (�gure 2.14e).L'utilisation du mod�ele de amme coh�erente pendant toutes les phases du calcul impliquela validit�e des hypoth�eses de ammelettes. Cette image de la combustion Diesel est d�ebattuedans ce chapitre.2.5.1 Conception du mod�eleDans le mod�ele �a trois surfaces, l'�equation de transport de la surface de contact est r�esolue �apartir de l'instant o�u les r�eactifs sont mis en contact l'un avec l'autre. La r�esolution des deux
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et gaz brulesFigure 2.14 : Repr�esentation sch�ematique des processus physiques pr�esents dans le mod�ele �atrois surfaces; a) surface de m�elange s�eparant carburant et oxydant; b) formation d'une zonede gaz pr�em�elang�e; c) allumage et propagation d'une amme de pr�em�elange; d) �etablissementde la amme de di�usion; e) amme de di�usion �etablie.�equations de transport de densit�e de surface de amme ne d�ebute qu'apr�es l'auto-allumage,lorsque les conditions pour qu'une amme de pr�em�elange se propage sont r�eunies.La surface de contact est la mesure des quantit�es de carburant et d'oxydant qui peuvent sem�elanger �a un instant et �a une position donn�ees. Les r�eactifs initialement s�epar�es traversentcette surface et sont transform�es en r�eactifs pr�em�elang�es. Pour que la surface de contact aitune signi�cation physique, elle doit être vue comme une surface d'iso-concentration convect�ee,di�us�ee et �etir�ee par l'�ecoulement turbulent. Ce sont le carburant et l'oxydant pr�em�elang�es quiparticipent au m�ecanisme d'auto-allumage.Le fait de vouloir traiter la combustion en pr�em�elange et en di�usion dans le même probl�emeimplique l'introduction de deux nouvelles esp�eces avec leurs �equations de transport respectives.Une esp�ece est le carburant pr�em�elang�e YpF et l'autre, l'oxydant pr�em�elang�e YpO (�equations 2.73et 2.74 respectivement). @ ��~YpF@t + @ ��~uk ~YpF@xk = @@xk  ��Dt@ ~YpF@xk !+ �_!pF (2.73)@ ��~YpO@t + @ ��~uk ~YpO@xk = @@xk  ��Dt@ ~YpO@xk !+ �_!pO (2.74)Par rapport �a un mod�ele de amme coh�erente classique, quatre nouvelles �equations doiventdonc être r�esolues: Deux pour les deux nouvelles surfaces et deux autres pour le transport del'oxydant et du carburant pr�em�elang�es.



2.5. MOD�ELE �A TROIS �EQUATIONS DE TRANSPORT DE SURFACE 53La quantit�e totale de carburant est donc,~YF = ~YpF + ~YdF (2.75)et d'oxydant, ~YO = ~YpO + ~YdO (2.76)o�u ~YdF et ~YdO sont respectivement les concentrations massiques moyennes de carburant etd'oxydant non m�elang�es (aussi calcul�ees �a partir d'�equations du type 2.73 et 2.74).Les �equations de transport des esp�eces non pr�em�elang�ees doivent tenir compte de leurdisparition due �a la combustion d'une part et au m�ecanisme de m�elange d'autre part. Parailleurs, l'�equation de transport des esp�eces pr�em�elang�ees contient un terme de disparition dû�a la r�eaction chimique et un terme de production par le m�elange. Ce dernier est sym�etriquedu deuxi�eme terme de disparition des esp�eces non pr�em�elang�ees. Le terme source dû �a lar�eaction chimique pour l'�equation de transport de l'esp�ece j s'�ecrit donc, pour les esp�eces nonpr�em�elang�ees (en utilisant le formalisme du mod�ele de amme coh�erente de la section 2.4.2),�_!dj = ��� �Vcj �c + Vdj �d� (2.77)et pour les esp�eces pr�em�elang�ees, �_!pj = ���Vcj �c � Vpj �p� (2.78)2.5.2 Equations de transport des densit�es de surfaceLes �equations de transport des densit�es volumiques de surface s'�ecrivent:� Densit�e de surface de amme de di�usion,@�d@t + @~uk�d@xk = @@xk 0@�t�d @ �d��@xk 1A + �d��d + (2.79)� 2�d (�� �ed) h (�� �ed) �d � �d  VdF~XdF + VdO~XdO !�2d +Rd� Densit�e de surface de amme de pr�em�elange,@�p@t + @~uk�p@xk = @@xk 0@�t�p @ �p��@xk 1A + �p�f  ltlf ; fu00Sl !�p � �p Sl~Xu�2p + Ral (2.80)� Densit�e de surface de contact,@�c@t + @~uk�c@xk = @@xk  �t�c @ �c��@xk !+ �c��c � �c VcF~XdF + VcO~XdO !�2c + Rc (2.81)



54 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELLa section suivante pr�esente l'interpr�etation des di��erents termes source mod�elis�es des�equations 2.79 �a 2.81.2.5.3 Mod�elisation des termes source des �equations de transport de �Surface de amme de di�usionLe premier terme �d��d est le terme de production turbulente tel qu'il a �et�e d�eduit par Marbleet Broadwell. Il tient compte de la production de surface de amme �a travers l'�etirement associ�eaux structures turbulentes.Le premier terme source implique que quel que soit l'�etirement, la ammelette s'adapteimm�ediatement �a l'�ecoulement, donnant naissance �a de nouvelles portions de surface de ammeselon un taux exponentiel. Or, le temps de r�eponse de la ammelette aux perturbations del'�ecoulement, a une valeur �nie. Dans les r�egions de l'�ecoulement o�u l'�etirement est tr�es fortet donc le temps turbulent tr�es petit, la ammelette peut ne pas r�epondre imm�ediatement. Sila ammelette est �etir�ee au-del�a d'un �etirement critique �ed, elle peut s'�eteindre. Le deuxi�emeterme 2�d (�� �ed) h (�� �ed)�d tient compte de l'extinction, en contribuant �a la diminutionde la surface de amme pour des valeurs de � > �ed. La fonction de Heaviside h (�� �ed) vaut 0quand � < �ed et vaut 1 autrement. La d�etermination de l'�etirement critique �ed est cependantcompliqu�ee. Cette valeur d�epend de la temp�erature �a l'in�ni des r�eactifs (con�guration dela amme laminaire �etir�ee avec l'�ecoulement des r�eactifs �a contre-courant de la �gure 2.13),des e�ets non stationnaires agissant sur la amme et la courbure de celle-ci. La di�cult�e del'�evaluation de chacun de ces param�etres rend di�cile le calcul de �ed.Le troisi�eme terme �d � VdF~XdF + VdO~XdO ��2d, d�ecrit dans la section 2.4.3, correspond �a la dispari-tion de surface de amme par consommation des r�eactifs. La valeur du taux de consommationde l'esp�ece j par unit�e de surface Vdj peut être obtenue �a travers les calculs de amme laminaire�etir�ee de l'annexe A.Le dernier terme Rd repr�esente le couplage entre la amme de di�usion et la amme depr�em�elange. Il est utilis�e pour initialiser la densit�e de surface de amme de di�usion. Ce termesera trait�e plus loin dans le texte.Surface de amme de pr�em�elangeL'�etirement dans le premier terme de droite de l'�equation 2.80 est mod�elis�e �a partir de lafonction f issue du mod�ele ITNFS [52] dont les propri�et�es ont �et�e discut�ees dans la section 2.4.2.La fonction f d�epend de la vitesse de amme laminaire Sl qui peut être �evalu�ee par exemple�a partir des formules empiriques de Metgalchi et Keck [79] 2 articles: propane et autres HC.disponibles pour plusieurs hydrocarbures. Aussi, des biblioth�eques de ammelettes con�cues �apartir de calculs en chimie complexe de ammes laminaires pour des g�eom�etries simples peuventêtre utilis�ees.Le terme de disparition de densit�e de surface de amme de pr�em�elange �p Sl~Xu�2p est analogue�a celui utilis�e pour la densit�e de amme de di�usion. Dans ce cas, Xu correspond �a la fractionvolumique de l'ensemble des esp�eces m�elang�ees.



2.5. MOD�ELE �A TROIS �EQUATIONS DE TRANSPORT DE SURFACE 55Le dernier terme source de cette �equation Ral sert �a coupler le mod�ele �a trois surfaces aumod�ele d'auto-allumage. Ceci est fait �a partir de l'initialisation de la amme de pr�em�elange, carl'auto-inammation est un ph�enom�ene qui se d�eroule au sein des gaz pr�em�elang�es. Dillies [78]a utilis�e un crit�ere de continuit�e du taux de d�egagement de chaleur pour faire le passage entreles deux mod�eles. Le champ initial de densit�e de surface de pr�em�elange est calcul�e en fonctionde l'�energie par unit�e de masse lib�er�ee pendant l'auto-allumage. Le taux de r�eaction de lacombustion pr�em�elang�ee reste ainsi continu �a travers le passage entre les deux mod�eles. Cetteformulation est physiquement acceptable. Cependant, le mod�ele IFP d'auto-allumage utilis�eactuellement dans KIVA II [2] n'arrive pas �a pr�edire correctement le d�egagement de chaleurdes r�eactions mod�elis�ees. L'objectif de ce type de mod�eles est plutôt de reproduire les d�elaisd'auto-allumage.Surface de contactL'importance du m�elange turbulent lors de l'auto-inammation et de la combustion dans lesmoteurs Diesel a �et�e signal�ee dans la section 2.2. La formation du m�elange est trait�ee dansle mod�ele �a trois surfaces par le concept de surface de contact. Dans une maille de calcul, ildevient ainsi possible d'estimer combien de gaz sont en condition de brûler en pr�em�elange etcombien sont en condition de brûler en di�usion.Le concept de surface de contact s'inspire du mod�ele de amme coh�erente. L'id�ee est d'avoirune surface non r�eactive qui, comme une surface de amme, est �etir�ee et convect�ee parl'�ecoulement turbulent. Cette surface ne sert pas �a la destruction des r�eactifs mais �a leurm�elange. Elle existe tant qu'il existe du carburant et de l'oxydant non m�elang�es en contact l'unavec l'autre.La surface de contact est consid�er�ee comme une surface d'iso-concentration de m�elange. Encons�equence, le rapport entre la vitesse de di�usion du carburant et la vitesse de di�usion del'oxydant �a travers cette surface est constante, ce qui implique que tous les gaz pr�em�elang�es sont�a la même richesse. Comme la surface de contact s'identi�e �a une surface de amme de di�usionnon r�eactive, nous pouvons choisir par exemple le rapport stoechiom�etrique comme rapportentre les vitesses de di�usion. Nous identi�ons facilement dans cette approche l'applicationd'une hypoth�ese de ammelettes. La zone de m�elange est tr�es mince et localement a unestructure laminaire. Etant donn�e le fort gradient de concentrations existant dans la zone dem�elange, cette hypoth�ese est probablement justi��ee. Aussi, si la richesse du m�elange est enproportion stoechiom�etrique, une fois la amme allum�ee, les gaz brûlent tr�es rapidement. Ceciest raisonnable compte tenu de la haute temp�erature du m�elange. Un calcul des Vci �a partirdes hypoth�eses de ammelettes, supposant que localement la zone de m�elange peut s'identi�eravec celle d'un �ecoulement laminaire �etir�ee �a contre-courant entre deux esp�eces, est pr�esent�edans l'annexe A.4.Les termes source dans l'�equation de transport de la surface de contact sont identiques �aceux de l'�equation de transport de la surface de amme de di�usion. Les deux surfaces jouentle même rôle du point de vue de la di�usion des r�eactifs l'un vers l'autre. Les di��erences existentau niveau des constantes choisies, ainsi que dans le terme de couplage Rc.Le terme Rc doit re�eter le fait que l'apparition d'une certaine quantit�e de surface de ammede di�usion limite la quantit�e de carburant et d'oxydant qui peuvent se m�elanger, car ilssont pour la plupart, brûl�es de fa�con tr�es rapide. Ceci est traduit par une r�eduction de la



56 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESELquantit�e de surface de contact. Il semble logique que le même e�et qui fait nâ�tre la ammede di�usion fasse �a sa place disparâ�tre la surface de contact. Le terme Rc est donc sym�etriquede son correspondant Rd. Comme la amme de di�usion est initialis�ee �a partir de la ammede pr�em�elange, ces termes sont consid�er�es comme des fractions du terme de disparition de ladensit�e de surface de pr�em�elange, Rd = �Rc =  Sl~Xu �2p (2.82)o�u  est une constante du mod�ele.Les �equations 2.79 �a 2.81 sont r�esolues �a chaque pas de temps en chaque maille. Il fautcependant remarquer que physiquement, les trois surfaces ne peuvent coexister au même instantet au même endroit. Ces �equations fournissent les valeurs moyennes de chaque densit�e desurface. La coexistence est donc statistique et non physique.2.5.4 Validit�e du mod�ele 3CFMLe mod�ele 3CFM est fond�e sur le fait que le m�elange des esp�eces r�eactives peut être repr�esent�epar une surface et que la combustion (en pr�em�elange et en di�usion) a lieu en r�egime deammelettes. Ceci implique que les deux esp�eces se m�elangent et brûlent en di�usion dans desr�egions tr�es minces par rapport �a la taille des structures turbulentes, autour de ~Z = Zst. Cemême rapport d'�echelles doit aussi être respect�ee par la amme de pr�em�elange. Cependant, lefait qu'une amme brûle en r�egime de ammelettes n'implique pas que le mod�ele de ammecoh�erente soit forc�ement adapt�e au probl�eme.Pour bien caract�eriser la structure d'une amme mince, la combustion doit être trait�ee selondeux directions di��erentes: Une direction tangentielle qui repr�esente le plan de la amme et unedirection normale qui caract�erise la mani�ere dont la amme �evolue par rapport �a l'�ecoulement(�gure 2.15). Il est donc clair que le mod�ele de amme coh�erente s'adapte bien aux syst�emeso�u la structure normale au front de amme est facile �a mod�eliser car la surface de amme nesert qu'�a d�ecrire la composante tangentielle.C'est le cas typiquement de la amme de pr�em�elange, o�u la vitesse de amme laminaire etl'�epaisseur de amme laminaire d�ecrivent la structure normale au front. Ces grandeurs sonten g�en�eral d�etermin�ees �a partir de mesures ou de calculs de ammes laminaires avec chimiecomplexe pour des g�eom�etries simples. Il est important de noter que ce sont des grandeurs quipour une même richesse du m�elange ne varient pas le long du front de amme. Dans le cas dela amme de di�usion, la partie normale au front de amme est caract�eris�ee par la structuredu m�elange, fonction du gradient de la fraction de m�elange. Or, cette d�ependance en rZ oblige�a la r�esolution permanente de la composante normale, car comme le montre la �gure 2.15,rZ change le long du front de amme. Cette variation est fonction de l'�etirement subi par laamme et donc de la turbulence.Nous cherchons ici �a �etudier la validit�e du mod�ele 3CFM en fonction des faits pr�esent�esci-dessus, �a travers une analyse ph�enom�enologique de la combustion et du m�elange.
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58 2. REVUE ET TESTS DES MOD�ELES DE COMBUSTION DIESEL�Z � ���rZ����1 = s2D�� (2.83)o�u �� est la dissipation scalaire moyenne. De son côt�e, l'ordre de grandeur de �Z est propor-tionnel �a l'inverse du gradient de �Z (�Z � ��r �Z���1). En admettant que �� soit calcul�ee �a partirde la formule 2.32, nous obtenons,�Z�Z � ��r �Z�� =0@Z 0lt sCDk 12 lt2D 1A (2.84)avec l'�echelle int�egrale lt = k3=2=�. La valeur rms ("root mean square") de la fraction dem�elange Z 0 est d'ordre 1 lors de la formation du m�elange et la constante CD vaut en g�en�eral 2.Nous supposons aussi que ��r �Z���1 est de l'ordre de l'�echelle int�egrale lt. Nous obtenons�nalement, �Z�Z � Re� 12t (2.85)avec le nombre de Reynolds turbulent Ret = k1=2lt=� et � � D.Pour un syst�eme o�u Ret est �elev�e, l'approche de ammelettes est valable. C'est le cas eng�en�eral des moteurs �a combustion interne. Dans la section 4.3.4, nous allons voir que dans unsyst�eme o�u Ret = 100, l'hypoth�ese fondamentale du mod�ele de m�elange par surface de contactest en e�et respect�ee, �_!pi = Vci�c (2.86)avec Vci constante sur toute l'�epaisseur de la zone de m�elange. La variable �_!pi ne repr�esentepas un taux de r�eaction mais le taux de m�elange (masse m�elang�ee par unit�e de volume et parunit�e de temps) de l'esp�ece i.Le concept de surface de m�elange semble donc bien adapt�e au calcul du m�elange turbulentdans la chambre de combustion d'un moteur Diesel. Cependant, nous savons d�ej�a que lamod�elisation des di��erents termes de l'�equation de transport de �c reste intuitive et m�erite des�etudes plus approfondies. Autrement, comme le m�elange turbulent est contrôl�e essentiellementpar la dissipation scalaire, il semble plus raisonnable de travailler directement avec cettegrandeur qu'avec une surface de contact di�cile �a mod�eliser. Dans ce cas, la r�esolution del'�equation de transport de �c serait remplac�ee par une �equation de transport de ��. De plus, �nous permet de nous a�ranchir du probl�eme de la d�etermination des vitesses de di�usion desesp�eces �a travers la surface de contact Vci . En e�et la dissipation scalaire est d�e�nie �a partirdu gradient de la fraction de m�elange et contient donc intrins�equement de l'information sur lastructure normale �a la surface de m�elange. Nous allons voir dans la section 4.3.4 que la densit�ede surface de contact a en e�et un rapport direct avec la dissipation scalaire.La amme de di�usionLes visualisations de ammes �a l'int�erieur de la chambre de combustion des moteurs Diesel(e.g. Heywood [80]) ont pendant longtemps donn�e l'impression qu'il s'agissait d'une combustion



2.5. MOD�ELE �A TROIS �EQUATIONS DE TRANSPORT DE SURFACE 59volumique. En e�et, l'observation directe de la chambre ne permet d'extraire que la combustiondes suies, fortement rayonnante ayant lieu dans des r�egions o�u le carburant se trouve en exc�espar rapport �a l'oxydant. Dec [81] a montr�e, �a partir d'observations plus �nes des zones decombustion, que l'endroit de plus fort d�egagement de chaleur est bien repr�esent�e par une surfacepliss�ee par la turbulence, plac�ee autour du combustible gazeux.L'analyse et l'�etude de ammes de di�usion turbulentes �a l'aide de la simulation num�eriquedirecte de Van Kalmthout [68] est l'exemple d'un cas o�u le concept la surface de amme dedi�usion trace de mani�ere �d�ele la zone de r�eaction. Dans les con�gurations �etudi�ees et lorsquela amme de di�usion est bien �etablie, la proportionnalit�e entre le taux de r�eaction et la densit�ede surface de amme de di�usion est aussi v�eri��ee,�_!i = Vdi�d (2.87)avec les Vdi constantes �a l'int�erieur de la zone de m�elange. Cependant comme pour l'�equationde transport de la densit�e de surface de contact, la mod�elisation de certains des termes sourcede l'�equation de transport de la densit�e de surface de amme de di�usion reste �a d�evelopper et�a valider. De la même fa�con, les vitesses de di�usion des di��erentes esp�eces Vdi d�ependent dela structure du m�elange et leur d�etermination n'est donc pas simple.L'application du mod�ele de amme coh�erente aux ammes de di�usion demande unemeilleure mâ�trise de l'�equation de transport de sa densit�e de surface, ainsi que la mod�elisationdes Vdi en fonction de l'�etirement auquel la amme est soumise.La amme de pr�em�elangeIl n'est pas clair que dans un moteur Diesel, la amme de pr�em�elange issue des di��erentspoints d'auto-allumage puisse être calcul�ee �a partir du mod�ele de amme coh�erente. Il s'agitd'une amme de transition entre l'auto-inammation et la amme de di�usion �etablie. Elle sepropage �a grande vitesse dans toutes les directions o�u il existe du m�elange inammable. Dans ladirection perpendiculaire aux iso-lignes de fraction de m�elange, cette amme relie les di��erentspoints d'auto-allumage. Cependant, elle peut aussi se propager dans la direction parall�ele �aces iso-lignes vers des zones tr�es pauvres et tr�es riches o�u elle �nit par s'�eteindre (m�ecanismed'�etablissement des ammes triples �etudi�e et document�e par Domingo et al.[82] symposium etr�ef�erences dedans). ou Mastorakos et al. [3]).Nous avons vu, lors de la discussion des m�ecanismes de formation du m�elange au sein del'�ecoulement turbulent, que la structure interne du m�elange est �ne devant les grandes �echellesturbulentes. Il semble donc peu probable que la dynamique de la amme de pr�em�elange, qui sed�eveloppe �a l'int�erieur de cette zone, puisse être directement fonction de la turbulence comme lesuppose le mod�ele de amme coh�erente. La turbulence participe activement �a la formation dum�elange, mais probablement pas �a la propagation des ammes issues de l'auto-inammation(�gure 2.17). La validit�e du mod�ele �a surface de m�elange dans la description du m�elangeturbulent empêche ainsi d'une certaine fa�con son application aux ammes de pr�em�elange issuesdes points d'auto-inammation.
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Figure 2.17 : Flamme de pr�em�elange se propageant �a l'int�erieur d'une zone de m�elangeapr�es l'auto-inammation et amme de pr�em�elange se propageant dans un milieu turbulent�a richesse constante. L'inuence de la turbulence ne se fait probablement pas sentir pendant lapropagation de la amme �a l'int�erieur de la zone de m�elange de faible �epaisseur.2.5.5 ConclusionLe mod�ele 3CFM pr�esente donc un handicap important au niveau de la description de latransition entre l'auto-inammation et la amme de di�usion �etablie. La description du m�elangeturbulent est elle aussi compliqu�ee, même si le concept de surface de contact semble bien adapt�eaux caract�eristiques des syst�emes �etudi�es. Son application exige la r�esolution d'�equations detransport de la surface de contact et des concentrations des esp�eces m�elang�ees. De plus, desvitesses de consommation des di��erentes esp�eces �a travers la surface de contact doivent êtred�etermin�ees. Autrement, la surface de contact et la dissipation scalaire semblent avoir unrapport entre elles. Or, la dissipation scalaire, au contraire de la densit�e de surface de contact,apparâ�t naturellement dans l'�equation de m�elange (�equation 2.29). La logique sugg�ere alorsque la r�esolution des probl�emes de m�elange turbulent �a l'aide de la dissipation scalaire soit pluspr�ecise. En�n, la liaison entre le m�ecanisme d'auto-inammation et le mod�ele 3CFM d�ependintrins�equement du taux de r�eaction issu du premier. Or, les m�ecanismes cin�etiques d'auto-allumage commun�ement employ�es cherchent plutôt �a bien mod�eliser les d�elais d'allumage, cequi n'est pas une garantie que les taux de r�eaction calcul�es soient exacts.L'annexe B pr�esente un calcul complet de combustion avec le mod�ele 3CFM dans desconditions proches de celles rencontr�ees dans la chambre d'un moteur Diesel. Des tests desensibilit�e du mod�ele par rapport �a plusieurs param�etres sont e�ectu�es. Il est ainsi possible demieux comprendre son fonctionnement.



2.6. CONCLUSION 612.6 ConclusionNous avons pr�esent�e dans ce chapitre les probl�emes caract�eristiques de chacune des phases dela combustion dans les moteurs Diesel. Traditionnellement, �a chaque �etape correspond un typesp�eci�que de mod�eles qui tient compte des aspects physiques des ph�enom�enes �a mod�eliser. Nousavons regard�e quelques uns de ces mod�eles et aussi, la mani�ere de faire la liaison entre eux.L'allumage est en g�en�eral trait�e �a l'aide de sch�emas cin�etiques r�eduits. Nous avons illustr�e cetype d'approche en e�ectuant des tests aux caract�eristiques du fonctionnement du mod�ele �a 4�etapes de l'IFP (con�cu pour l'allumage du n-heptane). Ces mod�eles ont l'inconv�enient de traiterle m�elange entre le carburant inject�e et l'oxydant comme un ph�enom�ene purement laminaire(si les valeurs moyennes des concentrations de carburant et d'oxydant dans une maille de calculsont non nulles, alors les deux esp�eces sont parfaitement m�elang�ees). La simulation num�eriquedirecte nous a aid�e �a comprendre que ce n'est pas toujours le cas. Les mod�eles cin�etiques, mêmes'ils sont corrects du point de vu chimique, ne prennent pas en compte la nature tr�es turbulentedes �ecoulements dans les moteurs.Une fois que la amme est allum�ee et que l'augmentation de la temp�erature est importante,les mod�eles d'auto-inammation sont coupl�es �a des mod�eles de combustion �a haute temp�era-ture. Leur principale caract�eristique est le changement d'�echelle du probl�eme. Ces mod�elesconsid�erent que la turbulence est le facteur principal de d�eveloppement de la amme. Avec desmod�eles du type ammelettes, des e�ets chimiques peuvent aussi être pris en compte.La grande di�cult�e de cette m�ethode est la liaison entre les deux m�ecanismes de naturedistincte: L'allumage et la combustion �a haute temp�erature. Dans la section 2.5, le mod�ele3CFM a �et�e pr�esent�e. Ce mod�ele, li�e �a un m�ecanisme d'auto-inammation, permet la simulationde tous les ph�enom�enes physiques importants ayant lieu dans la chambre de combustion d'unmoteur Diesel et aussi de leurs transitions. Cependant, nous avons vu que le mod�ele 3CFM posedes probl�emes, autant au niveau de l'interpr�etation de certains ph�enom�enes physiques ayantlieu, qu'au niveau de la mod�elisation de termes des �equations de transport de surface.Le chapitre suivant est d�edi�e �a la recherche et �a l'analyse d'un mod�ele complet de com-bustion dans les moteurs Diesel. Nous pr�etendons ainsi combler certaines des di�cult�es im-portantes pr�esent�ees dans ce chapitre: L'int�egration des e�ets turbulents sur le m�ecanismed'auto-inammation et la transition entre l'auto-inammation et la combustion compl�etementd�evelopp�ee, en passant par une phase transitoire de combustion en pr�em�elange.
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Chapitre 3Mod�elisation du taux de r�eaction3.1 IntroductionNous avons vu dans le chapitre pr�ec�edent qu'une des principales di�cult�es de la mod�elisationde la combustion dans les moteurs Diesel est l'impossibilit�e de traiter la combustion commeun ph�enom�ene global. A cause des �echelles caract�eristiques tr�es di��erentes des ph�enom�enes �amod�eliser, la conception d'un mod�ele unique est di�cile. Ces di��erentes �echelles correspondent�a des phases distinctes du processus de combustion Diesel:� La phase de m�elange des r�eactifs suivie de leur auto-inammation.� Le d�eveloppement d'une amme de pr�em�elange issue des divers points d'auto-allumage,qui se propage au restant du m�elange r�eactif cr�e�e.� L'�etablissement d'une amme de di�usion qui s�epare les deux �ecoulements non r�eactifs decarburant et d'oxydant.Les mod�eles d�ecrits dans le chapitre 2 montrent que la mod�elisation de la combustion dansles moteurs Diesel se heurte en g�en�eral �a deux types de probl�emes:� Le traitement du m�elange pendant la p�eriode d'auto-allumage.� Le couplage entre les di��erents mod�eles utilis�es pour chaque phase de la combustion.Les di��erentes approches �a la mod�elisation de la combustion Diesel sont d�ecrites dans letableau de la �gure 3.1. Pour chacune de ces approches, les di��erents sous-mod�eles utilis�esdans chaque phase sont pr�esent�es. Les param�etres responsables de la communication entreles sous-mod�eles sont signal�es. Chaque approche contient un certain nombre d'�equations detransport additionnelles qu'il faut r�esoudre par rapport au nombre d'�equations de base d'uncode RANS ("Reynolds Averaged Navier Stokes"). La derni�ere ligne du tableau correspond aumod�ele PDFA/CHI qui est propos�e dans la deuxi�eme partie de ce chapitre. Ce mod�ele essaie der�esoudre les deux probl�emes de la mod�elisation de la combustion Diesel mentionn�es ci-dessus.La premi�ere partie de ce chapitre est d�edi�ee �a l'�etude et �a la compr�ehension du m�elangeturbulent. Dans le chapitre pr�ec�edent, nous avons signal�e son importance lors de l'auto-inammation et de la combustion en di�usion. Pendant la phase d'auto-inammation, lesr�eactions chimiques ne peuvent avoir lieu que si les r�eactifs sont m�elang�es. Le m�elange turbulentcontrôle aussi le taux de r�eaction associ�e �a la amme de di�usion qui s�epare l'oxydant du63
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3.1. INTRODUCTION 65carburant. C'est le taux auquel ils se rencontrent qui d�etermine l'intensit�e de la r�eactionchimique. Dans le mod�ele 3CFM, le m�elange turbulent a �et�e pris en compte �a l'aide d'une surfacede m�elange (surface de contact). Dans la section suivante, la d�e�nition d'esp�ece m�elang�ee estabord�ee, ainsi que d'autres approches possibles pour sa mod�elisation en vue de son introductiondans des mod�eles de combustion Diesel.Dans la deuxi�eme partie du chapitre, un mod�ele complet de combustion Diesel est propos�e(mod�ele PDFA/CHI). Ce mod�ele tient compte du m�elange turbulent lors des phases d'auto-inammation et d'�etablissement de la amme de di�usion. Pour cela, une approche �a pdfpr�esum�ees est utilis�ee. Lorsque une amme de di�usion s'�etablit et que la chimie s'approchede l'�equilibre, le mod�ele transite vers une formulation alg�ebrique du type ammelettes d�ecritedans la section 2.4.3.



66 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTION3.2 M�elange turbulent non r�eactifAu sein d'un �ecoulement laminaire, le seul m�ecanisme de m�elange entre les di��erentes esp�ecesest la di�usion de masse due �a leur viscosit�e caract�eristique. Lors de la mod�elisation de cetype d'�ecoulement, si dans une maille de calcul des esp�eces di��erentes se retrouvent, alors il estcertain que ces esp�eces sont pr�esentes au même instant et au même endroit. Elles sont doncm�elang�ees dans le sens o�u elles peuvent r�eagir chimiquement.Dans le cadre d'une mod�elisation de premier ordre1 d'un �ecoulement turbulent, nous nedisposons �a chaque pas de temps que des valeurs moyennes des grandeurs calcul�ees. Rien nenous est donc dit concernant l'�etat instantan�e de l'�ecoulement. Le fait d'avoir dans la mêmemaille des concentrations moyennes de deux esp�eces di��erentes de z�ero n'implique donc pas qu'�aun instant donn�e elles soient m�elang�ees (�gure 3.2). Si l'intensit�e des uctuations turbulentesde concentration est assez forte, le m�elange peut même ne pas exister dans la maille. Aussi,l'information sur les moyennes ne dit rien sur la mani�ere dont les esp�eces sont distribu�ees dansla maille (leurs gradients ne sont pas connus �a l'�echelle de la maille). Davantage d'informationest donc n�ecessaire. L'objectif de cette section est la compr�ehension des m�ecanismes de m�elangeturbulent et de la mani�ere dont ils peuvent être mod�elis�es.
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Figure 3.2 : Distribution des r�eactifs dans une maille de calcul. La concentration moyenne nesu�t pas �a la description de la structure et de la quantit�e de m�elange.3.2.1 Grandeurs �etudi�ees et proc�edureLa moyenne du produit des concentrations des r�eactifs F et O permet l'�evaluation du m�elangeturbulent dans le domaine de calcul. Une �equation de transport de YF YO est �ecrite et mod�elis�ee.La valeur de YFYO indique en moyenne, o�u F et O sont pr�esents au même endroit et au mêmeinstant. Une valeur locale faible de YFYO par rapport �a sa valeur maximale indique qu'�a cetendroit il existe bien du carburant et de l'oxydant qui sont m�elang�es mais que la concentrationd'au moins un des r�eactifs est faible.1Mod�elisation de premier ordre signi�e que seules les valeurs moyennes des di��erentes variables de l'�ecoulementsont calcul�ees.



3.2. M�ELANGE TURBULENT NON R�EACTIF 67L'�equation de transport de YFYO dans un �ecoulement turbulent non r�eactif, �a densit�econstante s'�ecrit, @@tYF YO + @@xk �ukYFYO + @@xk u0k (YFYO)0 =@@xk �D @@xk YF YO�� 2D@ �YF@xk @ �YO@xk � 2D@Y 0F@xk @Y 0O@xk (3.1)L'utilisation de cette �equation pour des calculs de m�elange dans un code moyenn�e impliquela mod�elisation des deux termes inconnus u0k (YFYO)0 et 2D @Y 0F@xk @Y 0O@xk qui repr�esentent respective-ment des corr�elations de deuxi�eme ordre entre les uctuations de la vitesse et des concentrationsdes r�eactifs et entre les uctuations de concentration des r�eactifs. Le troisi�eme terme du côt�egauche de l'�equation est mod�elis�e �a partir d'une approche classique du type gradient, �a l'aided'un coe�cient de di�usion turbulente,u0k (YFYO)0 = Dt @@xk YF YO (3.2)L'ensemble des deux derniers termes du côt�e droit de l'�equation repr�esente la dissipation scalairemoyenne ��. La partie qui correspond aux gradients des uctuations de concentration est aussiinconnue et doit être mod�elis�ee. Sachant que dans un �ecoulement non r�eactif, les concentrationsdes esp�eces r�eactives YF et YO sont proportionnelles �a la valeur de la fraction de m�elange Zd�e�nie par l'�equation 2.19, (YF = YF;0Z et YO = YO;0 (1� Z)), nous avons,2D @Y 0F@xk @Y 0O@xk ! = �2D @Z 0@xk @Z 0@xk! (3.3)Le terme de droite de l'�equation 3.3 est la partie uctuante de la dissipation scalaire d�e�niedans l'�equation 2.32. Nous avons vu que ce terme est en g�en�eral mod�elis�e en supposant quela dissipation de la grandeur scalaire �etudi�ee est proportionnelle �a la dissipation de l'�energiecin�etique turbulente: �=Y 0F Y 0O�=k = CD (3.4)o�u Y 0F Y 0O = YF YO � �YF �YO. Il s'agit du même type d'approche que celle utilis�ee dans lamod�elisation de la partie uctuante de la dissipation des scalaires conserv�es (�equation 2.32).3.2.2 Mod�eles pour le calcul de la fraction des esp�eces pr�em�elang�eesLe calcul des fractions de carburant et d'oxydant e�ectivement m�elang�ees fait l'objet du travailde mod�elisation du m�elange turbulent. Pour le faire, il faut:� D�e�nir ce que sont les fractions de carburant et d'oxydant e�ectivement m�elang�ees.� Concevoir un mod�ele, capable �a partir de �YF , �YO et de YF YO, de fournir les fractionsm�elang�ees de carburant �YpF et d'oxydant �YpO .



68 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIOND�e�nition d'une variable caract�erisant le pr�em�elange: �YpiPour d�eterminer quelles sont les quantit�es de carburant et d'oxydant qui sont e�ectivementm�elang�ees, nous allons consid�erer que le carburant et l'oxydant sont m�elang�es lorsque les deuxesp�eces existent en moyenne, au même endroit et au même instant et que leur rapport estcompris dans des bornes de richesse pr�ed�e�nies. La richesse � est d�e�nie par,� = rYFYO (3.5)o�u r est le rapport massique stoechiom�etrique entre l'oxydant et le carburant.Il est plus courant et plus pratique dans les �etudes de m�elange turbulent d'utiliser la fractionde m�elange Z �a la place de la richesse [83]. La fraction de m�elange Z est d�e�nie alg�ebriquementen fonction des concentrations de carburant et d'oxydant. Pour un �ecoulement non r�eactif, o�uYF = YF;0Z et YO = YO;0 (1� Z), � = r YF;0YO;0 Z1� Z (3.6)La concentration moyenne d'une esp�ece pr�em�elang�ee pr�esente sur un point [x0; y0] est alorscalcul�ee comme la moyenne sur un ensemble de N r�ealisations des concentrations instantan�eesde cette esp�ece, conditionn�ee par le fait que la fraction de m�elange instantan�ee soit comprisedans les bornes d'inammabilit�e Z1 et Z2,�Ypi (x0; y0) = 1N NXi=1 Yi (x0; y0 jZ1 < Z < Z2 ) (3.7)Mod�elisation de la variable de pr�em�elange: �YpiNous proposons ici deux mod�eles alg�ebriques pour calculer la concentration de carburant(i = F ) pr�em�elang�e. Le premier part de l'hypoth�ese que la concentration moyenne decarburant pr�em�elang�e est proportionnelle �a la concentration moyenne locale de carburant. Cetteproportionnalit�e est d�ecrite par un coe�cient de m�elange Cmel d�e�ni par YF YO normalis�e parsa valeur maximale locale (sur le point de calcul) possible, le produit [ �YF �YO],Cmel = YF YO�YF �YO (3.8)�YpF = Cmel �YF (3.9)Veynante [84] a propos�e un deuxi�eme mod�ele pour la d�etermination de la concentration desesp�eces pr�em�elang�ees. En consid�erant que le m�elange une fois form�e est homog�ene, il est possibled'�ecrire que, �YpF �YpO = YFYO (3.10)En supposant que la richesse du pr�em�elange est �egale �a la richesse calcul�ee �a l'aide desconcentrations moyennes ( �YpF = �YpO = �YF = �YO), une expression pour �YpF est obtenue en fonctionde �YF et de YFYO,



3.2. M�ELANGE TURBULENT NON R�EACTIF 69�YpF = s �YF�YO YF YO (3.11)ce qui est �equivalent �a dire que �YpF = �YFpCmel. Les deux mod�eles sont donc fond�es sur lemême concept.Il est important de noter que dans un probl�eme de combustion, seul le domaine de fraction dem�elange (richesse) o�u le m�elange est inammable est signi�catif. Une information additionnellesur la fraction de m�elange doit donc être apport�ee �a la d�e�nition de Cmel. Son application auxcalculs du pr�em�elange ne sera e�ectu�ee que sur le domaine de fraction de m�elange inammable.Ce domaine d�epend du carburant utilis�e.3.2.3 D�etermination des pdf de m�elangeJusqu'ici, nous n'avons �etudi�e que le champ de m�elange moyen YF YO �a l'aide duquel nousavons essay�e de d�eterminer alg�ebriquement les fractions de r�eactifs m�elang�es. Pour cela, nousavons �ecrit une �equation de transport de YF YO et nous avons �etudi�e la fermeture des termesde corr�elation d'ordre sup�erieure �a 1 qui apparaissent dans cette �equation. Ceci a aid�e �a lacompr�ehension du concept de m�elange turbulent ainsi que de son importance. Les mod�elesalg�ebriques propos�es pour calculer �YpF ont mis en �evidence la di��erence entre le m�elangemoyen YF YO et le m�elange calcul�e �a partir des concentrations moyennes de r�eactifs �YFet �YO. Il existe cependant un moyen de calculer la concentration d'une esp�ece m�elang�eeen s'a�ranchissant de l'utilisation de mod�eles alg�ebriques. Les Ypi peuvent être calcul�eesdirectement �a partir de leur d�e�nition (�equation 3.7), dans le cas o�u la distribution de probabilit�ede la fraction de m�elange est connue,Ypi = Yi (Z1 < Z < Z2) = Z Z2Z1 Yi (Z)P (Z)dZ (3.12)o�u P (Z) est la fonction densit�e de probabilit�e associ�ee �a la fraction de m�elange Z. Ladistribution de probabilit�e de Z, ensemble avec les informations d�ej�a connues sur les champsmoyens, implique la connaissance compl�ete de la structure du m�elange �a chaque point del'�ecoulement.Si les pdf de la fraction de m�elange peuvent être calcul�ees en fonction de grandeurs connues,obtenues lors des calculs moyens (m�ethode des pdf pr�esum�ees pr�esent�ee dans la section 2.3.4),alors les fractions des esp�eces pr�em�elang�ees peuvent aussi être d�etermin�ees.Il est aussi int�eressant de noter que dans un probl�eme avec r�eaction chimique, pendant l'auto-inammation (faible variation de la temp�erature et faible consommation des r�eactifs), le tauxde r�eaction ne d�epend que des fractions massiques de carburant et d'oxydant. Il peut donc êtred�etermin�e en fonction de la fraction de m�elange et de sa fonction densit�e de probabilit�e,�_! = Z 10 _! (Z; T = Cte)P (Z)dZ (3.13)



70 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIONL'application de la m�ethode �a pdf pr�esum�ees d�ecrite dans la section 2.3.4 demande laconnaissance des deux premiers moments de la variable al�eatoire utilis�ee: La moyenne etla variance de la fraction de m�elange. La moyenne de la fraction de m�elange est obtenuealg�ebriquement �a partir des concentrations moyennes des esp�eces r�eactives (�equation 2.19).Dans la section 2.3.4 nous avons pr�esent�e l'�equation de transport de la variance de la fractionde m�elange, ainsi que la mani�ere dont ses termes source sont mod�elis�es. L'�etude e�ectu�ee end�ebut de cette section concernant la fermeture de l'�equation de transport de YF YO est extensible�a l'�equation de transport de Z 02. Les deux �equations ont la même nature. Comme sugg�er�e dansla section 2.3.4, �Z et Z 02 permettent la d�etermination des di��erents param�etres d'une pdfpr�esum�ee de Z, qui en g�en�eral est une fonction � (�equations 2.34, 2.35 et 2.36).3.2.4 ConclusionL'importance de la quanti�cation du m�elange entre les esp�eces r�eactives au sein d'un �ecoulementturbulent a �et�e mise en �evidence. Les approches classiques �a la mod�elisation de la combustionDiesel consid�erent que d�es que les concentrations moyennes des r�eactifs dans une maillede calcul sont non nulles, alors ces r�eactifs sont compl�etement m�elang�es et peuvent r�eagirentre eux (comme s'il s'agissait d'un �ecoulement laminaire). Nous avons montr�e que dansun �ecoulement turbulent, il faut prendre en compte les uctuations des concentrations pourpouvoir d�eterminer les quantit�es e�ectivement m�elang�ees. Le pr�em�elange a donc �et�e d�e�niet des mod�eles alg�ebriques ont �et�e propos�es pour calculer les concentrations de r�eactifs quipeuvent r�eagir. L'�etude a abouti sur une m�ethode �a pdf pr�esum�ees de la fraction de m�elange,o�u les quantit�es m�elang�ees sont calcul�ees de fa�con naturelle. Quelle que soit la m�ethode utilis�eepour le calcul du m�elange turbulent, une �equation de transport additionnelle doit être r�esolue.En e�et, le champ moyen des di��erentes variables ne su�t pas �a la description du m�elangeturbulent. Celui-ci est intrins�equement li�e au champ turbulent et donc, des informations sur lapartie al�eatoire de ce champ doivent être utilis�ees.La section suivante traite le cas du m�elange turbulent r�eactif. Un mod�ele de combustionqui tient compte des quantit�es m�elang�ees est propos�e. La validation et le test des m�ethodespropos�es (pour les mod�eles non r�eactifs et r�eactifs) sont e�ectu�es dans le chapitre 4.



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 713.3 M�elange turbulent avec combustion: Mod�elisation3.3.1 IntroductionNous avons vu que le m�elange turbulent peut être d�ecrit �a partir de fonctions densit�e deprobabilit�e de la fraction de m�elange. Ces fonctions peuvent être pr�esum�ees �a partir desvariables caract�eristiques de l'�ecoulement moyen plus la variance de la fraction de m�elange.Nous cherchons dans cette section �a formuler un mod�ele de combustion qui tienne compte descaract�eristiques du m�elange pendant les processus d'allumage et d'�etablissement d'une ammede di�usion. Pour cela, nous proposons un mod�ele d'auto-inammation �a pdf pr�esum�ees quiint�egre les e�ets de la r�eaction chimique (consommation des esp�eces et d�egagement de chaleur)et les e�ets du m�elange turbulent.L'�equation de transport de la fraction massique moyenne d'une esp�ece i ( ~Yi) dans un�ecoulement r�eactif �a densit�e variable est,@ ��~Yi@t + @ ��~uk ~Yi@xk = @@xk  ��Dt @ ~Yi@xk!� �_!i (3.14)o�u Dt est un coe�cient de di�usion turbulente calcul�ee �a l'aide des param�etres turbulents, parexemple du mod�ele k � � et _!i, le taux de r�eaction instantan�e par unit�e de masse, est calcul�epar une formule d'Arrhenius d'ordre 1 par rapport aux esp�eces r�eactives i et j:_!i = �AYiYj exp (�Ta=T ) (3.15)Le param�etre A est un facteur pr�e-exponentiel de dimensions s�1 et Ta est la temp�eratured'activation de la r�eaction chimique.3.3.2 Formulation du mod�ele PDFANous pr�esentons ici un mod�ele appel�e PDFA fond�e sur une approche pdf pr�esum�ees, coupl�ee �aune m�ethode asymptotique pour pr�evoir la structure des zones de r�eaction di�usives [20, 60].Le taux de r�eaction moyen pendant la phase d'auto-inammation est mod�elis�e �a l'aide d'unefonction de densit�e de probabilit�e qui permet d'inclure dans le calcul du taux de r�eactionmoyen les e�ets al�eatoires caract�eristiques des champs turbulents. L'expression exacte du tauxde consommation moyen d'une esp�ece i est�_!i = Z +1�1 _!i (X) P (X) dX (3.16)o�u X est le vecteur contenant toutes les variables de l'�ecoulement dont le domaine peut varierentre �1 et +1 et P (X) est la fonction densit�e de probabilit�e jointe de l'ensemble desvariables X .Parmi les variables qui composent le vecteur X , celle qui repr�esente l'�etat du m�elangeentre deux esp�eces F et O �a un instant et une position donn�es est la fraction de m�elangeZ (�equation 2.19). La fraction de m�elange ainsi d�e�nie varie entre 0 et 1 et est un traceur dela quantit�e de carburant pr�esente dans le syst�eme. Elle �equivaut �a la concentration massique



72 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIONde F normalis�ee par la valeur YF;0 si l'�ecoulement est non r�eactif. La fraction de m�elangeapparâ�t naturellement dans un probl�eme de m�elange ou de combustion �a travers une ammede di�usion o�u, comme situation limite, les deux esp�eces r�eactives sont parfaitement s�epar�eesl'une de l'autre.Pendant l'auto-inammation, le mod�ele propos�e ici suppose que _!i peut être exprim�ee enfonction de la fraction de m�elange Z et d'une variable d'avancement de la r�eaction (�a d�e�nir) c,telle que, �_!i = Z 10 _!i (Z; c) P (Z; c) dZ dc (3.17)Le fait d'exprimer le probl�eme de l'auto-inammation en fonction de deux variables, Z etc, est caract�eristique de la r�esolution de probl�emes d'allumage et de stabilisation de ammesde di�usion [16]. La variable Z sert �a d�e�nir l'�etat du m�elange entre les r�eactifs, tandis que cindique quelle fraction des r�eactifs m�elang�es a d�ej�a brûl�e. Pour les deux situations limites dela amme de pr�em�elange en milieu homog�ene et amme de di�usion pure �a chimie in�nimentrapide, une seule variable su�rait �a d�ecrire le syst�eme. Dans le premier cas, Z serait uneconstante, tandis que dans la deuxi�eme situation, c n'aurait pas de signi�cation. Les mod�elesd'auto-inammation �a deux variables fond�es sur le concept des pdf pr�esum�ees ne sont doncpas nouveaux (cf. le mod�ele de Zhang et al. [15] pr�esent�e dans la section 2.2.4). Janicka etKollmann [85] ont utilis�e ce même formalisme �a deux variables pour la mod�elisation d'uneamme de di�usion H2-Air. Les di��erences entre ces mod�eles sont dues �a la fa�con dont lesvariables de l'�ecoulement sont exprim�ees en fonction de Z et de c, ainsi qu'�a leur relation avecles pdf .D�etermination de la variable d'avancement cNous sommes amen�es �a construire une variable d'avancement qui tienne compte de l'�evolutionde la r�eaction chimique en fonction du m�elange. Pendant la phase de m�elange avant l'auto-inammation, si les r�eactions chimiques sont caract�eris�ees par une forte �energie d'activation, laconsommation des r�eactifs, ainsi que l'�evolution de la temp�erature sont n�egligeables. La variabled'avancement �a d�e�nir doit alors être proche de z�ero. Au contraire, quand la amme de di�usionest �etablie et le r�egime de combustion atteint l'�equilibre chimique, la variable d'avancementapproche de 1. Elle indique donc, pour une fraction de m�elange �x�ee, quelle fraction des r�eactifsm�elang�es avant l'auto-inammation a �et�e consomm�ee entre cette phase et l'�etablissement dela amme de di�usion. Nous devons pouvoir construire la variable d'avancement �a partirdes di��erentes courbes d'�evolution des r�eactifs ou de la temp�erature dans l'espace Z. Dansun premier temps, �a titre d'exemple, nous concevons c �a partir des trois variables suivantesrepr�esent�ees sur la �gure 3.3:� La quantit�e e�ective de carburant qui est pr�esente dans le domaine de calcul (YF ).� Sa valeur si l'�ecoulement �etait non r�eactif (YF;mel):YF;mel = YF;0Z (3.18)� Sa valeur lors d'une r�eaction chimique en �equilibre (YF;eq). Si nous consid�erons que laamme �a l'�equilibre est in�niment mince (amme de Burke-Schumann),



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 73YF;eq = � 0 si Z � ZstYF;0Z�Zst1�Zst si Z > Zst (3.19)Zst est la valeur de Z calcul�ee quand la proportion entre F et O est stoechiom�etrique(quand r YF = YO).
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74 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIOND�etermination de la pdf de cLa r�esolution de l'�equation 3.17 demande la connaissance de P (Z; c). Des hypoth�eses simpli-�catrices peuvent être e�ectu�ees de mani�ere �a r�esoudre ce probl�eme. En consid�erant d'abordque les variables Z et c ne sont pas statistiquement corr�el�ees et ensuite que c est homog�enedans la maille de calcul et �egale �a sa valeur moyenne �c, alors P (Z; c) peut s'�ecrire,P (Z; c) = P (Z) � (c� �c) (3.22)o�u � (c� �c) est la fonction de Dirac, centr�ee sur le point c = �c. Dans le cas du mod�eled'auto-inammation de Zhang et al. [15] qui utilise aussi ce genre de formalisme �a deuxvariables, c est par d�e�nition ind�ependant de Z, car les di��erents termes utilis�es dans soncalcul r�esultent de l'int�egration des Yi dans l'espace Z. Dans une version �evolu�ee de ce mod�eledue �a Chang et al. [87], la pdf de c est repr�esent�ee par une fonction � (comme la distributionde Z). Dans ce cas, soit des hypoth�eses sont e�ectu�ees pour mod�eliser la variance de c �a partirde sa valeur moyenne, soit une �equation de transport de c02 est �ecrite et r�esolue. La pdf dec utilis�ee dans le mod�ele de Janicka et Kollmann [85] est une pdf trimodale avec des pics enc = 0, c = 1 et c = �c, P (c) = a1� (c) + a2� (c� �c) + a3� (c� 1)A nouveau, la variance de c doit être calcul�ee de mani�ere �a connâ�tre les trois param�etres a1,a2 et a3 associ�es �a cette distribution.Mod�ele PDFA: Le taux de r�eaction moyenL'expression du taux de r�eaction moyen s'�ecrit alors,�_!i = Z 10 � (Z; �c)AYi (Z; �c)Yj (Z; �c) exp (�Ta=T (Z; �c)) P (Z) dZ (3.23)avec P (Z) = � � �Z; Z02�. Si la variance Z 02 est tr�es petite, la distribution de Z s'approched'une fonction de Dirac centr�ee sur la valeur moyenne Z = �Z. Les variables qui d�ependent deZ sont elles aussi constantes et �egales �a leurs valeurs moyennes. C'est le cas o�u le m�elange �al'int�erieur de la maille est parfait. Le taux de r�eaction peut dans ce cas être exprim�e en fonctiondes valeurs moyennes, �_!i = ��A �Yi �Yj exp ��Ta= �T� (3.24)Si ce n'est pas le cas, alors l'int�egration de l'�equation 3.23 doit être e�ectu�ee de mani�ere �ad�eterminer le taux de r�eaction moyen.Concentrations et temp�erature en fonction de �c et de ZNous venons d'�etablir �a partir des �equations 3.21 et 3.23 les outils permettant de calculerle taux de r�eaction moyen pendant la phase d'auto-inammation. Il faut aussi exprimer lesconcentrations Yi et la temp�erature T en fonction de �c et de Z. La d�e�nition de �c (�equation 3.21)m�ene �a,



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 75Yi (�c; Z) = Yi;mel � �c (Yi;mel � Yi;eq) (3.25)De la même fa�con, c doit pouvoir être d�e�nie en fonction de la temp�erature et donc,T (�c; Z) = Tmel � �c (Tmel � Teq) (3.26)o�u les expressions de Tmel et de Teq sont respectivement,Tmel (Z) = TF;0Z + TO;0 (1� Z) (3.27)Teq (Z) = (TO;0 + ZZst (Tad � TO;0) si Z � ZstTad + Z�Zst1�Zst (TF;0 � Tad) si Z > Zst (3.28)o�u Tad est la temp�erature adiabatique de amme de di�usion,Tad = 1(1 + �)  TF;0 + �TO;0 + QCpYF;0! (3.29)Les expressions 3.25 et 3.26 sont des mod�eles justi��es par l'hypoth�ese d'une combustionpr�em�elang�ee s'e�ectuant le long de [MP] dans le diagramme de la �gure 3.3.Un exemple de calcul de la variable d'avancement a �et�e donn�e par l'expression 3.20, compl�et�eepar les �equations 3.18 et 3.19. Nous allons voir maintenant que d'autres expressions peuventêtre utilis�ees dans cette d�e�nition. Il faut toutefois garantir que�Yi (�c; Z) = Z 10 Yi (�c; Z) P (Z) dZ (3.30)avec Yi (�c; Z) donn�ee par l'�equation 3.25 et �c donn�ee par l'�equation 3.21 et que�T (�c; Z) = Z 10 T (�c; Z) P (Z)dZ (3.31)avec T (�c; Z) donn�ee par l'�equation 3.26. Il est possible de montrer que les formulations 3.30et 3.31, associ�ees aux expressions 3.25 et 3.26, sont ind�ependantes de la forme de la pdf de c siZ et c ne sont pas corr�el�ees.3.3.3 Chimie non in�niment rapideL'utilisation des expressions 3.19 ou de 3.28 dans la d�e�nition de c implique que lorsque laamme de di�usion est �etablie, la chimie doit être in�niment rapide par rapport au m�elangeturbulent (amme de Burke-Schumann). Si la chimie n'est pas in�niment rapide, en restanttoutefois assez rapide pour que l'�equilibre chimique existe, c n'atteindra jamais la valeur 1 etdonc, le mod�ele ne convergera pas vers la amme de di�usion �etablie. Les concentrations decarburant et d'oxydant seront dans ce cas non nulles pour Z = Zst et la temp�erature resteraen dessous de la valeur adiabatique de amme de di�usion donn�ee par l'expression 3.29. Sur la�gure 3.3, l'�evolution du terme YF;eq ne suivra pas les droites [A,Zst,B] mais plutôt une courbe



76 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIONdu type [A,P',B]. Cette courbe d�ependra du rapport entre les temps chimique et turbulentcaract�eristiques des conditions de l'�ecoulement et du carburant utilis�e. Ce rapport correspondau nombre de Damk�ohler.S'il existe un moyen de calculer le lieu des points [P'] pour une r�eaction chimique en �equilibremais non in�niment rapide, il doit être utilis�e �a la place de l'�equation 3.21. La solution peutêtre l'emploi d'une biblioth�eque de ammelettes. Dans le cas de l'utilisation d'une formulation�a chimie simple, cette biblioth�eque peut être obtenue analytiquement. Cuenot [21] pr�esente unem�ethode pour e�ectuer ce calcul, fond�ee sur l'analyse asymptotique de ammes de di�usionde Li~nan [20]. La forme de la courbe YF;eq � ~Z� est d�etermin�ee en fonction d'un nombre deDamk�ohler local caract�eristique de la amme, calcul�e �a l'aide des param�etres chimiques dusyst�eme (temp�erature d'activation et facteur pr�e-exponentielle) et de la dissipation scalairesubie par la amme, Da = 4�A (�f=�0)3(�=�0Cp) (@Z=@x)2f (1 + Zf )2 �3 exp�� TaTad� (3.32)o�u � est la richesse calcul�ee �a partir des concentrations limites,� = r YF;0YO;0 (3.33)et � est le param�etre de l'analyse asymptotique,� = T 2ad=TaQ=Cp YF;0 (3.34)L'indice f indique la position de la amme (Zf = Zst) et �0 est la masse volumique de l'esp�eceF �a la temp�erature TF;0. Dans l'expression 3.32, (@Z=@x)2f = �f =2D. Nous reconnaissons en�f la dissipation scalaire �evalu�ee sur la amme.Le pro�l de temp�erature peut alors être calcul�e en fonction de Z, de Da et d'une fonction�1 (�), T = Tad �Da�1=3� QCpYF;0 (�1 + ��) (3.35)o�u � est la variable caract�eristique de la zone de r�eaction, sym�etrique autour de Z = Zst� = 12Da1=3� � 1� + 1� (Z � Zf) (3.36)� = 2 1� + �1� + 1 � 1 (3.37)� = TO;0 � TF;0Q=Cp YF;0 (3.38)et �nalement, �1 est la solution de l'�equation di��erentielle d'ordre 2,



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 77d2�1d�2 = ��21 � �2� exp h�Da�1=3 (�1 + ��)i (3.39)soumise aux conditions limites, d�1d� (�1) = �1d�1d� (+1) = +1L'expression 3.35 est le r�esultat de la simpli�cation de l'expansion de T dans la zone der�eaction en n�egligeant des termes d'ordre sup�erieur ou �egal �a �2 o�u � est petite pour desgrandes �energies d'activation,T = Tad �Da�1=3 QCpYF;0 ���1 + ��� + �2�2 + :::� (3.40)La r�esolution du syst�eme d'�equations 3.32 �a 3.39 permet le calcul de la temp�erature T (Z)quand le syst�eme est en �equilibre chimique et donc, le temps chimique est faible devant le tempsturbulent caract�eristique. De la même fa�con, YF (Z) et YO (Z) peuvent être calcul�ees �a partirdes expressions suivantes, YF = YF;0D�1=3a � (�1 + �) (3.41)YO = YO;0D�1=3a � (�1 � �) (3.42)Nous obtenons ainsi des courbes Yi (Z) et T (Z) qui prennent en compte des vitesseschimiques �nies. En particulier, la fonction f (�) (o�u � est fonction de Z) peut être employ�eepour remplacer YF;eq (Z) dans le calcul de c (�equation 3.21).3.3.4 Extension du mod�ele PDFA �a un mod�ele mixte pdf/ammelettesLe mod�ele PDFA doit pouvoir être appliqu�e pendant les phases de m�elange et d'allumage desammes de di�usion, ainsi que pendant leur �etablissement. Cependant, d�es que la amme dedi�usion s'approche de l'�equilibre chimique (situation de amme �etablie), plusieurs facteurspeuvent contribuer �a ce que le mod�ele n'arrive plus �a suivre le taux de r�eaction r�eel:� Le changement des �echelles caract�eristiques du probl�eme. Pendant l'auto-inammation, letemps chimique est grand par rapport au temps de m�elange. Quand la amme de di�usionest �etablie, les r�eactions chimiques sont tr�es rapides et le taux de r�eaction est contrôl�e parle taux auquel les r�eactifs se m�elangent.� La mani�ere dont le terme YF;eq utilis�e dans la d�e�nition de la variable d'avancement estcalcul�e reste approximative (analyse asymptotique d�ecrite auparavant ou calcul �a partirdes expressions 3.19). La valeur de c peut s'approcher de 1 sans jamais y parvenir. Dans cecas, l'�equilibre chimique n'est pas atteint. Il y a donc des chances pour que le m�elange soitsurestim�e. Comme la temp�erature est �a ce moment tr�es �elev�ee et que le taux de r�eaction end�epend de mani�ere exponentielle, un m�elange non nul implique un fort taux de r�eaction,



78 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTIONprobablement lui aussi surestim�e. Il est donc de pr�evoir une grande sensibilit�e du mod�elepar rapport �a la valeur de la variable d'avancement c.� A la limite de Burke-Schumann (chimie in�niment rapide) et si c = 1, le mod�ele PDFAtend vers un taux de r�eaction nul. Or, nous avons vu dans la section 2.4.3 que le tauxde r�eaction est non nul dans cette situation et que sa valeur est contrôl�ee par la valeurde la dissipation scalaire caract�eristique des points o�u le m�elange est stoechiom�etrique(Z = Zst).� En�n, les m�ethodes �a pdf deviennent en g�en�eral impr�ecises d�es que les gradients desgrandeurs intervenant dans le calcul du taux de r�eaction sont forts. C'est le cas dessituations de amme de di�usion �etablie.Nous sommes donc devant le deuxi�eme probl�eme de la mod�elisation de la combustion Dieselmentionn�e en d�ebut de chapitre (le premier concern�e la prise en compte du m�elange turbulent).Il s'agit de la conception d'un mod�ele unique capable de traiter des ph�enom�enes physiques avecdes �echelles caract�eristiques tr�es di��erentes. Le probl�eme de la transition de l'auto-allumagevers une amme de di�usion �etablie reste donc �a r�esoudre. Il conviendrait de substituer aumod�ele PDFA un mod�ele adapt�e aux ammes de di�usion apr�es les phases d'allumage et decombustion pr�em�elang�ee (par exemple, un mod�ele de ammelettes). Cependant, il faut g�ererla transition entre les deux. La variable d'avancement semble �a priori le param�etre id�eal pourpasser d'un mod�ele �a l'autre.D'autres grandeurs comme le nombre de Damk�ohler pourraient �eventuellement d�ecrire cettetransition. Cependant, des di�cult�es issues de la non univocit�e de Da en fonction de latemp�erature empêchent son application. Cet aspect est trait�e dans l'annexe C o�u une analysedes m�ecanismes d'allumage et d'�etablissement d'une amme de di�usion �a l'aide du nombre deDamk�ohler est e�ectu�ee.L'�etablissement d'une amme de di�usion est caract�eris�e, comme il a �et�e vu lors de l'analysede la �gure 3.3, par l'acc�el�eration des r�eactions chimiques de combustion. D�es que la chimies'approche de l'�equilibre, des mod�eles existent pour d�eterminer �_!f . Nous avons d�ecrit dans lasection 2.4.3 un mod�ele de amme de di�usion en chimie in�niment rapide, fond�e sur le conceptde ammelettes laminaires, pr�esent�e par Bilger [16] et par Williams [18] (nous l'appelleronsmod�ele CHI). Malgr�e sa simplicit�e, ce mod�ele est adapt�e au syst�eme de combustion Diesel�etudi�e. En e�et, nous cherchons un mod�ele vers lequel le taux de r�eaction moyen converge,lorsque la amme de di�usion s'�etablit et que la chimie devient in�niment rapide. Le mod�eleCHI (�equation 2.60) ne fait pas intervenir la concentration des esp�eces dans sa formulation,mais simplement le gradient de la fraction de m�elange (par e�et de la dissipation scalaire),�_!F = 12 ��st ~�st YF;01� ZstP (Zst)L'application �a la amme de di�usion d'un mod�ele de ammelettes implique la validit�e de ceconcept lorsque cette phase est atteinte. Van Kalmthout [68] montre �a partir de r�esultats DNSque dans certaines con�gurations la amme de di�usion, une fois �etablie, est localement mincedevant les �echelles turbulentes. Cependant, il s'agit de con�gurations physiques particuli�eresdont la reproductibilit�e dans un moteur n'est pas assur�ee. D'un autre côt�e, Dec [68] montre desvisualisations de ammes dans la chambre de combustion dans un moteur Diesel. Ces ammes



3.3. M�ELANGE TURBULENT AVEC COMBUSTION: MOD�ELISATION 79pr�esentent des contours minces et bien d�e�nis. La amme de di�usion dans un moteur Dieselsemble donc en e�et, pouvoir être associ�ee �a un ph�enom�ene de combustion en ammelettes.3.3.5 Le couplage PDFA/CHINous proposons un couplage entre les mod�eles PDFA et CHI faisant intervenir une pond�erationentre les taux de r�eaction calcul�es par chacun des mod�eles.3 Rappelons que l'objectif �nal est laconception d'un mod�ele de combustion Diesel complet et dont le taux de r�eaction des di��erentesesp�eces soit une fonction continue des variables de l'�ecoulement. En principe la variable capable,de fa�con naturelle, de faire la transition entre les deux mod�eles est la moyenne de la variabled'avancement �c. En e�et, elle varie entre 0 et 1, la valeur 1 correspondant �a une r�eaction en�equilibre chimique. Nous pr�etendons donc construire une fonction f (�c) telle que,�_!F;DNS = [1� f (�c)] �_!F;al + f (�c) �_!F;dif (3.43)o�u �_!F;al est le taux de r�eaction moyen calcul�e avec le mod�ele d'auto-allumage PDFA et �_!F;difcelui calcul�e avec le mod�ele de amme de di�usion �etablie CHI.

3Ce type d'approche avait d�ej�a �et�e propos�e par Bilger [16]. Il sugg�erait la r�esolution des probl�emes o�ul'�equilibre chimique n'existe pas, par des m�ethodes �a deux variables, capables �a elles toutes seules de repr�esenterl'ensemble du syst�eme r�eactif. Une de ces variables �etait par exemple la fraction de m�elange et l'autre, laconcentration d'une des esp�eces r�eactives. Evidemment, il restait �a d�eterminer le taux de consommation moyende l'esp�ece r�eactive. Une des m�ethodes propos�ees �a cet e�et consistait �a s�eparer par exemple la concentrationde carburant YF en deux parties, YF = YF;eq + Y �F o�u YF;eq est la contribution qui correspond �a la chimie en�equilibre in�niment rapide (�equation 3.19) et Y �F une perturbation de YF;eq qui n'est pas n�ecessairement petite.Le taux de r�eaction de YF contient donc une partie correspondant �a l'�equilibre chimique, qui peut être calcul�ee�a travers l'�equation 2.60 et une partie mod�elisant la contribution hors �equilibre. Dans le cas que nous avons�etudi�e, cette contribution peut être fond�ee sur le mod�ele d'auto-inammation �a pdf pr�esum�ees.



80 3. MOD�ELISATION DU TAUX DE R�EACTION3.4 ConclusionLes principales di�cult�es de la mod�elisation de la combustion dans les moteurs Diesel ont �et�esignal�ees. Deux probl�emes majeurs se posent: D'abord, le traitement du m�elange turbulentqui conditionne toute la combustion d�es la p�eriode d'auto-inammation jusqu'�a la amme dedi�usion �etablie. Ensuite, la nature tr�es di��erente des ph�enom�enes physiques qui ont lieu dansla chambre de combustion avant et apr�es l'auto-allumage, qui oblige �a l'utilisation de di��erentsmod�eles et en cons�equence, au couplage de ces mod�eles.Nous avons commenc�e par d�ecrire le m�elange turbulent non r�eactif et la mani�ere dont il peutêtre mod�elis�e. Deux mod�eles alg�ebriques qui permettent le calcul des quantit�es m�elang�ees enfonction de la variable de m�elange YF YO ont �et�e �etudi�es. Cependant, du fait que le m�elange desesp�eces r�eactives dans un moteur soit un ph�enom�ene intrins�equement turbulent, ces mod�elesalg�ebriques ne semblent pas su�re aux besoins de la mod�elisation. De plus, leur formulationoblige la sp�eci�cation de bornes de richesse d'inammabilit�e, fonction du carburant utilis�e etdes propri�et�es thermodynamiques du syst�eme. Un mod�ele �a pdf pr�esum�ees pour le m�elange a�et�e �nalement introduit.Si le m�elange turbulent non r�eactif peut être d�ecrit par une approche pdf pr�esum�ees, ilest logique de croire que la mod�elisation du processus d'auto-allumage puisse se servir dumême principe (cette approche a d�ej�a �et�e utilis�ee par plusieurs auteurs [15, 62, 85]). En e�et,pendant cette premi�ere phase de la combustion Diesel, la consommation des r�eactifs ainsique l'augmentation de la temp�erature sont faibles. L'�ecoulement est donc presque non r�eactif.Un mod�ele �a pdf pr�esum�ees a alors �et�e propos�e pour la description des phases de m�elange,d'allumage et d'�etablissement de la amme de di�usion dans le moteur Diesel (mod�ele PDFA).Il s'agit d'un mod�ele �a deux variables, la fraction de m�elange Z qui d�ecrit l'�etat du m�elangeentre le carburant et l'oxydant et une variable d'avancement de la r�eaction chimique c, quiindique quelle fraction de r�eactifs m�elang�es a brûl�e pendant la p�eriode d'auto-inammation.Lorsque la amme de di�usion s'�etablit et que la temp�erature, ainsi que la consommation desr�eactifs, deviennent �elev�ees, les hypoth�eses du mod�ele PDFA sont plus di�ciles �a v�eri�er. Unmod�ele de ammelettes �a chimie in�niment rapide est alors propos�e pour simuler la derni�erephase de la combustion Diesel (mod�ele CHI). Une fonction de la variable d'avancement cherche�a pond�erer les taux de r�eactions issus des deux mod�eles de mani�ere �a ce que la transition entreeux soit continue.Dans le chapitre suivant, nous essayons de valider les mod�eles propos�es ainsi que leurshypoth�eses de conception. Ceci est e�ectu�e �a partir de r�esultats de DNS (simulation num�eriquedirecte). Le mod�ele est test�e contre deux cas acad�emiques de simulations temporelle et spatialeavant d'être implant�e dans un code de calcul RANS ("Reynolds Averaged Navier-Stokes").



Chapitre 4Validation des mod�eles etcomparaisons avec la DNS4.1 IntroductionDans le chapitre pr�ec�edent, un mod�ele complet de combustion Diesel a �et�e propos�e. Ce mod�eleest cens�e r�esoudre les probl�emes majeurs de la mod�elisation de la combustion dans les moteursDiesel: La prise en compte du m�elange turbulent pendant la p�eriode d'auto-inammation etla continuit�e entre les di��erents modules utilis�es dans la simulation de toutes les phases de lacombustion.Ce chapitre est d�edi�e �a une compr�ehension plus �ne des ph�enom�enes d'allumage etd'�etablissement de ammes de di�usion caract�eristiques de la combustion dans les moteursDiesel, ainsi qu'�a la validation du mod�ele propos�e. Cette compr�ehension passe par l'�etude d�e-taill�ee des zones de r�eaction dans des con�gurations repr�esentatives du probl�eme.Des �etudes d'allumage et d'�etablissement de ammes de di�usion pour des g�eom�etries etdes con�gurations simpli��ees ont �et�e e�ectu�ees par exemple par Mastorakos et al. [3] et parVan Kalmthout [68] en utilisant la simulation num�erique directe (DNS) ou par Li~nan [80],Li~nan et Crespo [4] ou Li~nan et Williams [88, 89] �a l'aide d'�etudes asymptotiques de ammes dedi�usion laminaires. Ici, des calculs DNS d'�etablissement de ammes de di�usion turbulentesde Van Kalmthout [68], sont exploit�es dans le cadre d'une collaboration CRCT (Centre deRecherche pour la Combustion Turbulente). Les r�esultats des mod�eles propos�es sont aussicompar�es �a des calculs DNS de Mastorakos d'allumage de ammes de di�usion r�ealis�es �a l'IFP.La simulation num�erique directe est un outil tr�es puissant pour �etudier les �ecoulementsturbulents [90]. Les �equations instantan�ees de Navier-Stokes sont r�esolues num�eriquement pourtoutes les �echelles de l'�ecoulement turbulent, sans qu'aucun mod�ele ne soit utilis�e pour lesd�ecrire. Des sch�emas num�eriques d'ordre �elev�e concernant les discr�etisations spatiale (ordre 6)et temporelle (ordre 3) permettent une grande pr�ecision de calcul. L'inconv�enient majeur restela taille des domaines �etudi�es. La taille des mailles les plus petites doit être inf�erieure aux pluspetites �echelles de la turbulence, tandis que la dimension du maillage doit pouvoir couvrir lesplus grandes �echelles. Un tr�es grand nombre de mailles doit en cons�equence être utilis�e, ce quiimplique un petit domaine de calcul. 81



82 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNSTrois �etudes parall�eles sont e�ectu�ees dans ce chapitre:� L'observation des r�esultats DNS, qui permet l'�evaluation qualitative du comportementphysique du syst�eme. La mani�ere dont ces r�esultats sont interpr�et�es sert de base �a laformulation des mod�eles.� Des �etudes de diagnostic des r�esultats DNS qui aident �a v�eri�er les hypoth�eses derri�ere lesmod�eles.� Une �etude quantitative de validation des mod�eles propos�es, qui compare leurs r�esultatsavec ceux des simulations DNS.Dans la premi�ere partie de ce chapitre, les di��erents calculs DNS utilis�es sont pr�esent�es.Ensuite, les di��erents mod�eles de m�elange pr�esent�es dans la section 3.2 sont test�es. Des calculssont aussi e�ectu�es concernant le mod�ele de m�elange �a surface de contact qui int�egre le mod�elede combustion Diesel 3CFM (section 2.5). En�n, nous allons �etudier et tester les hypoth�esesde conception, ainsi que les r�esultats obtenus avec le mod�ele PDFA/CHI.



4.2. R�ESULTATS DE SIMULATION DIRECTE MIS �A DISPOSITION 834.2 R�esultats de simulation directe mis �a disposition4.2.1 Couche de m�elange spatiale: Donn�ees de Van KalmthoutLes premiers calculs de simulation num�erique directe, par rapport auquel les mod�eles dem�elange, ainsi que les hypoth�eses du mod�ele PDFA/CHI et ses r�esultats sont test�es, repr�esententune couche de m�elange non cisaill�ee entre deux esp�eces initialement non pr�em�elang�ees (F ,carburant et O, oxydant). Les simulations sont bidimensionnelles, x �etant la direction del'�ecoulement moyen et y sa direction perpendiculaire (�gure 4.1). Les conditions des simulationssont les suivantes:� Pendant la dur�ee des simulations, les deux esp�eces sont introduites dans le domaine decalcul �a la même vitesse, (constante pendant les simulations), comme indiqu�e par les �echesde la �gure 4.1. Les deux �ecoulements sont turbulents, le spectre de uctuations contrôl�e�a l'entr�ee du domaine (Van Kalmthout [68]).� 8400 r�ealisations spatiales d'une simulation de m�elange non r�eactif (F et O sont �a la mêmetemp�erature) sont disponibles. Le nombre de Reynolds turbulent initial de cette simulation,d�e�ni par Ret = u0 lt=� est Ret = 104:6. Cette valeur ne d�ecrô�t pas beaucoup le long dela simulation.� 1000 r�ealisations spatiales de trois simulations avec interaction amme turbulence (m�elange,auto-allumage et �etablissement d'une amme de di�usion) sont aussi disponibles. Chaquesimulation correspond �a un nombre de Reynolds turbulent initial di��erent. Cas 1: Ret =201:4, Cas 2: Ret = 104:6, Cas 3: Ret = 310:0. Les bases de donn�ees qui correspondent �aces trois simulations ont �et�e compl�et�ees dans le cadre de ce travail.� Les deux esp�eces ont les mêmes di�usivit�es mol�eculaire et thermique,Le = ��CpD = 1� Dans les cas r�eactifs, l'esp�ece O est chaude par rapport �a l'esp�ece F . L'oxydant agit donccomme source de chaleur servant �a amorcer la r�eaction chimique d'auto-allumage.� La longueur adimensionnelle1 du domaine d'observation est, dans le cas non r�eactifL+ = 2:75 et dans le cas r�eactif L+ = 10:0. Les r�esultats sont pris respectivement entrex+ = 0:75 et x+ = 3:5 (calcul non r�eactif) et x+ = 1:5 et x+ = 11:5 (calcul r�eactif).2� L'�ecoulement moyen est supersonique et stationnaire. La vitesse adimensionnelle moyenneest dans le cas non r�eactif U+ = 1:3 et dans le cas r�eactif U+ = 3:0. Le fait que les simula-tions pr�esent�ees soient supersoniques ne limite pas leur utilisation. En e�et, l'�ecoulementn'est pas perturb�e par des ondes de choc ou d'autres ph�enom�enes caract�eristiques d'un�ecoulement supersonique. L'interaction recherch�ee entre une amme et un champ turbu-lent n'est donc pas a�ect�ee. Comme dans un �ecoulement supersonique l'information ne1Les �equations r�esolues dans le code NTMIX 2D, avec lequel les calculs DNS ont �et�e e�ectu�es, sont �ecritesdans leur forme adimensionnelle. Le symbole + indique des variables sans dimensions.2La longueur adimensionnelle L+ est calcul�ee par rapport �a une longueur de r�ef�erence (L+ = L=Lref ), o�u Lrefest d�etermin�ee �a partir du nombre de Reynolds acoustique choisi pour le probl�eme Reac = (a L=�)ref = 10000 (aest la vitesse du son dans les conditions de r�ef�erence). Dans les calculs pr�esent�es, l'�etat de r�ef�erence choisi (ref)est celui de l'air �a la temp�erature initiale du carburant. Des d�etails sur l'adimensonalisation des di��erentesgrandeurs intervenant peuvent être retrouv�es dans la th�ese de Van Kalmthout [68].



84 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNSpeut pas remonter l'�ecoulement, cette �etude est �equivalente �a une simulation 1D tem-porelle. Les raisons de l'utilisation d'une simulation DNS supersonique sont pr�esent�eesdans la section 4.6.1.
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Figure 4.1 : Domaine de calcul. Iso-contours de Z (trait �epais), Z=0.25, Z=0.5, Z=0.75 et devorticit�e (trait normal), d'apr�es Van Kalmthout.4.2.2 Couche de m�elange temporelle: Donn�ees de MastorakosLes r�esultats du mod�ele PDFA/CHI sont aussi test�es par rapport �a un calcul DNS de couchede m�elange temporelle qui simule l'auto-allumage et l'�etablissement d'une amme de di�usionentre du carburant froid et de l'oxydant chaud s�epar�es �a l'instant initial. Il s'agit d'unesimulation bidimensionnelle, non stationnaire, avec une turbulence d�ecroissante. La �gure 4.2repr�esente le champ de vorticit�e dans le domaine de calcul �a un instant donn�e, associ�e auxiso-lignes de fraction de m�elange. Il faut noter que même si instantan�ement, il s'agit d'un calculbidimensionnel, en moyenne l'�ecoulement est 1D. Il existe une direction homog�ene (directiony+ parall�ele au champ initial de fraction de m�elange) selon laquelle les moyennes des di��erentsparam�etres sont calcul�ees. Dans les simulations spatiales et stationnaires, cette direction est letemps (les moyennes sont calcul�ees �a partir des di��erentes r�ealisations du même �ecoulement aucours du temps). Le grand nombre de r�ealisations disponible dans ce cas permet d'ailleurs uncalcul statistique de meilleure qualit�e que celui qui est possible avec la simulation temporelle.La �gure 4.2 montre que dans ce syst�eme, la turbulence agit non seulement sur le plissementde la structure de m�elange, mais aussi sur l'int�erieur de cette structure (variation de la distanceentre les iso-lignes de fraction de m�elange). Nous pouvons observer que sur les zones de fortecourbure, le gradient de la fraction de m�elange diminue, tandis que sur les r�egions non courb�ees,ce gradient est fort. L'inuence de la turbulence sur l'auto-inammation et l'�etablissement d'uneamme de di�usion, lorsque la structure interne de la zone de m�elange est chang�ee, peut ainsiêtre �evalu�ee �a partir de la pr�esente �etude.La �gure 4.3 montre le taux de r�eaction et les iso-lignes de la fraction de m�elange dansle domaine de calcul �a deux instants di��erents (respectivement, pendant l'apparition de lapremi�ere hausse importante du taux de r�eaction et lorsque la amme de di�usion est �etablie).
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Carb. (Z=1)                     Oxydant (Z=0)x+

y+Figure 4.2 : Domaine de calcul. Iso-contours de Z (trait �epais) et de vorticit�e (trait normal).Calcul e�ectu�e �a Reynolds turbulent initial Ret = 211:0. Les longueurs adimensionnelles selonx et y sont L+x = L+y = 4:0.Il est important de noter l'inuence de la turbulence sur la structure interne de la zone der�eaction et sur le taux de r�eaction caract�eristique de la amme de di�usion.
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Figure 4.3 : Taux de r�eaction et fraction de m�elange instantan�es: Lors de l'auto-inammationet amme de di�usion �etablie.



86 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNS4.3 Validation des mod�eles de m�elange non r�eactifDans la section 3.2 des mod�eles pour calculer le m�elange entre deux esp�eces dans un �ecoulementturbulent non r�eactif ont �et�e propos�es. Les r�esultats DNS de couche de m�elange spatiale nonr�eactive, issus des simulations pr�esent�ees ci-dessus, vont servir au test et �a la validation de cesmod�eles.4.3.1 Equation de transport du m�elange moyen YFYOL'�etude du m�elange turbulent a �et�e fond�ee sur le comportement et �evolution de la variableYF YO, qui peut être calcul�ee �a partir de son �equation de transport (�equation 3.1). L'�evolutionde YF YO est pr�esent�ee sur la �gure 4.4 pour trois pro�ls du domaine de calcul perpendiculaires�a la direction de l'�ecoulement moyen.
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Figure 4.4 : Evolution du m�elange moyen non r�eactif YF YO en DNS le long du domaine decalcul (t+ = x+=U+ est le temps adimensionnel).Les trois courbes montrent que le m�elange moyen maximal d�ecrô�t le long de l'�ecoulementmais qu'en même temps, le m�elange di�use de plus en plus vers les fronti�eres du domaine. Cette�evolution est due �a la mani�ere dont le pro�l de m�elange est initialis�e �a l'entr�ee du domaine decalcul. Pour des raisons de r�esolution num�erique, le pro�l initial de concentrations de YF et deYO correspond �a la solution laminaire de l'�equation de transport et de di�usion d'une esp�ecesans r�eaction chimique, @Yi@t = @@xk �D@Yi@xk� (4.1)La valeur d'entr�ee de YF YO �a x+ = x+0 est donc �egale �a sa valeur maximale (YF YO ���x+0 =� �YF �YO�x+0 ) qui correspond �a la solution laminaire o�u F et O sont compl�etement m�elang�es.



4.3. VALIDATION DES MOD�ELES DE M�ELANGE NON R�EACTIF 87L'aplatissement des pro�ls de m�elange ne veut pas dire que le m�elange soit d�etruit (il n'ya pas de termes de destruction de m�elange YF YO dans l'�equation 3.1) mais qu'en raison desuctuations turbulentes, il y a de moins en moins de probabilit�e de trouver du m�elange au centredu domaine. En cons�equence, les probabilit�es d'en trouver pr�es des fronti�eres augmentent aufur et �a mesure.Dans cette �etude nous avons aussi extrait de la DNS les di��erents termes de l'�equationde transport de YF YO et v�eri��e que leur somme est e�ectivement nulle. Ensuite, et avant decommencer l'�etude de la mod�elisation du m�elange turbulent, le dernier terme de l'�equation 3.1,qui dans un code moyen doit être mod�elis�e, a �et�e test�e par rapport au mod�ele propos�e(�equation 3.4).Fermeture de l'�equation de transport de YF YOLes termes de l'�equation de transport de YF YO ont �et�e calcul�es sur trois pro�ls x+ = Cte(�gure 4.5) Les quatre courbes repr�esent�ees dans chaque graphique montrent les pro�ls suivants:convection = @@xk �ukYF YO + @@xk u0k (YF YO)0 (4.2)diffusion = @@xk �D @@xk YFYO� (4.3)dissipation = 2D @ �YF@xk @ �YO@xk + @Y 0F@xk @Y 0O@xk ! (4.4)bilan = convection� diffusion+ dissipation (4.5)La d�eriv�ee de YF YO par rapport au temps n'est pas repr�esent�ee, car l'�ecoulement moyen eststationnaire.L'analyse de ces bilans semble montrer que l'�equation n'est pas bien ferm�ee, car au milieudu domaine, le bilan n'est pas nul. Il s'agit cependant d'un probl�eme de nature num�erique. Ene�et, les courbes obtenues sont issues de moyennes calcul�ees par rapport �a un certain nombrede r�ealisations de l'exp�erience num�erique e�ectu�ee. Or, en principe, si le calcul est stationnaire,au bout d'un certain nombre de r�ealisations, la valeur moyenne calcul�ee devrait convergervers la moyenne statistique. Cependant, si la valeur d'une certaine grandeur uctue beaucoupentre les di��erentes r�ealisations, beaucoup de r�ealisations peuvent être n�ecessaires pour que lavaleur calcul�ee s'approche de la moyenne statistique envisag�ee. C'est le probl�eme du terme deconvection. En raison de la tr�es forte vitesse de l'�ecoulement moyen, la convergence de ce termeest di�cile et n'est pas obtenue dans les 8400 r�ealisations calcul�ees. En observant ce qui cepasse dans des plans x+ = Cte �a gauche et �a droite du plan Nx = 50 (�gure 4.6), nous voyonsque pour des plans adjacents, la forme du terme de convection varie beaucoup. Nous avonsdonc calcul�e les termes de convection en chaque plan en faisant la moyenne entre les valeursdu plan de calcul lui-même et des deux plans qui lui sont adjacents. Globalement, les r�esultatssont am�elior�es. Des moyennes du terme de convection ont aussi �et�e calcul�ees avec deux plans �agauche et deux plans �a droite et encore une fois, des am�eliorations ont �et�e observ�ees.Mod�elisation du terme de dissipationNous avons cherch�e �a repr�esenter le rapport entre le terme de dissipation � exact (�equation 3.3)
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90 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNS� = 2D@Y 0F@xk @Y 0O@xkextrait de la DNS et son mod�ele (�equation 3.4) et regard�e si la proportionnalit�e pr�esum�ee entre letaux de dissipation des uctuations scalaires [�=Y 0F Y 0O] et le taux de dissipation des uctuationsde vitesse [�=k] existe. Les r�esultats, obtenus pour trois pro�ls x+ = Cte, sont repr�esent�es surla �gure 4.7 en fonction de la fraction de m�elange moyenne [ �Z = �YF =YF;0]. La proportionnalit�eentre les deux termes s'�etablit au fur et �a mesure que l'�ecoulement s'�eloigne de l'entr�ee dudomaine de calcul. Sur un pro�l x+ proche de la sortie (correspondant �a t+ = 1:5721), cettecondition est v�eri��ee pour une r�egion assez large (entre �Z = 0:2 et �Z = 0:8). La constante deproportionnalit�e CD de l'�equation 3.4 vaut dans cette r�egion entre 3 et 4.
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4.3. VALIDATION DES MOD�ELES DE M�ELANGE NON R�EACTIF 914.3.2 Test des mod�eles alg�ebriques de m�elangeDans la section 3.2.2, deux mod�eles de calcul de la concentration des esp�eces m�elang�es ont �et�epr�esent�es (�equations 3.8, 3.9 et 3.11). Il s'agit de mod�eles alg�ebriques qui calculent les Ypi �apartir des valeurs locales de YF YO, de �YF et de �YO.Dans la �gure 4.8, Le coe�cient Cmel d�e�ni dans l'expression 3.8 est trac�e en fonction de lacoordonn�ee transverse Y +. Le fait que, sur les bords du domaine de calcul, Cmel soit proche del'unit�e s'explique par la faible valeur des uctuations de YF YO, ce qui implique YF YO � �YF �YO.Sur les bords du domaine, tout le carburant et tout l'oxydant sont donc m�elang�es si l'on emploiecette d�e�nition. Nous rappelons cependant que pour que le mod�ele soit complet, il faut d�e�nirdes bornes d'inammabilit�e (qui d�ependent du carburant utilis�e).
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94 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNSproportionnalit�e est facile �a tester exp�erimentalement, car le taux de r�eaction est calcul�e enfonction de la chimie utilis�ee. Dans un probl�eme de m�elange, il faut d�eterminer une formulation�equivalente pour le taux de formation du pr�em�elange. Ceci passe par l'analyse de l'�equation detransport de YF YO (�equation 3.1). Nous avons suppos�e que la quantit�e de pr�em�elange form�eest proportionnelle �a YF YO. Ceci implique que le terme source dans l'�equation de transportde YF YO doit être aussi la source du pr�em�elange e�ectif. Ce terme source est la dissipationscalaire moyenne, qui peut donc être vue comme une sorte de taux de r�eaction de formationde m�elange.Nous avons compar�e la densit�e moyenne d'une surface d'iso-concentration (Z = 0:5) avec ladissipation scalaire moyenne sur le même pro�l x+ = Cte. Une vitesse de di�usion des esp�eces�a travers la surface de contact Vc est ainsi obtenue,Vc = �c�� (4.7)Les r�esultats sont pr�esent�es sur la �gure 4.12. La proportionnalit�e pr�esum�ee par le mod�eleentre la densit�e de surface de contact et la dissipation scalaire est pr�esente au long des pro�ls decalcul entre �Z = 0 et �Z = 1. De plus, dans ce cas particulier, la constante de proportionnalit�eest la même pour tous ces pro�ls (autour de 100). Dans la section 2.5.4, il a �et�e vu qu'unedes di�cult�es majeures �a l'application du mod�ele de m�elange �a surface de contact �etait ladi�cult�e de calculer les vitesses de di�usion des esp�eces �a travers la surface (Vci). Ceci parceque la structure normale au front de m�elange change en g�en�eral le long de ce front comme ila �et�e montr�e sur la �gure 2.15. Dans cette �gure, des changements de l'�epaisseur de la zonede m�elange (entre Z = 0 et Z = 1) peuvent être observ�es. Or, dans les con�gurations DNSspatiales ici utilis�ees, ce n'est pas le cas. La turbulence intervient au niveau du plissementdes iso-lignes de fraction de m�elange, mais elle n'arrive pas �a changer la structure interne dum�elange. Ces lignes restent donc parall�eles le long du domaine. La vitesse de di�usion d'uneesp�ece i �a travers la surface de contact reste ainsi constante.Les r�esultats obtenus con�rment l'id�ee que le m�elange turbulent peut, en certaines conditions,être mod�elis�e par une surface de contact. Cependant, l'id�ee d�ej�a pr�esent�ee dans la section2.5.4que la dissipation scalaire est la grandeur naturelle pour d�ecrire le m�elange est aussi con�rm�ee.4.3.5 ConclusionNous avons �etudi�e le m�elange en phase gazeuse de deux esp�eces, �evoluant dans un �ecoulementnon cisaill�e et non r�eactif du type couche de m�elange calcul�e par DNS. L'objectif �etait lavalidation de mod�eles de calcul du m�elange turbulent, applicables dans des codes RANS("Reynolds Averaged Navier Stokes").Le comportement de l'�equation de transport de la grandeur repr�esentative du m�elange YFYOa �et�e �etudi�e. Un bilan a �et�e fait aux di��erents termes de cette �equation. Le bilan est ferm�e,malgr�e des oscillations visibles autour de la zone de m�elange (dues �a la convergence lente duterme de transport convectif). Les r�esultats ont �et�e am�elior�es en calculant le terme convectifmoyen entre plusieurs plans adjacents.
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Figure 4.12 : Rapport entre la densit�e de surface de contact �a �YF = 0:5 et la dissipation scalairesur les pro�ls x+ = 1:90, x+ = 2:58 et x+ = 3:27.



96 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNSEnsuite, nous avons proc�ed�e �a la validation du mod�ele utilis�e dans le calcul de la partieuctuante du terme de dissipation de l'�equation de YF YO. Un mod�ele alg�ebrique classique estapplicable avec une constante CD variant entre 3 et 4. Le mod�ele ne repr�esente pas bien lar�ealit�e pour des temps qui sont tr�es petits par rapport aux �echelles du probl�eme. L'importancede ce fait est r�eduite, car durant les premiers instants de m�elange, la partie uctuante de ladissipation de YF YO est n�egligeable par rapport au terme qui correspond aux gradients desconcentrations moyennes.Deux mod�eles alg�ebriques de calcul des concentrations des esp�eces m�elang�ees en fonction deYF YO ont �et�e �etudi�es. Aucun de ces deux mod�eles ne s'est montr�e satisfaisant. Le calcul dum�elange a alors �et�e e�ectu�e �a partir de la distribution de probabilit�e de la fraction de m�elange.Les r�esultats des simulations DNS ont montr�e qu'il est l�egitime de pr�esumer la distribution deZ �a partir de fonctions � dans le cas d'un �ecoulement non r�eactif.Finalement, nous avons �etudi�e la validit�e du concept r�egissant l'application d'un mod�elede surface de contact (surface d'iso-concentration) �a la formation du m�elange turbulent. Laproportionnalit�e entre la densit�e de surface de contact et la grandeur qui est cens�ee repr�esenterle taux moyen de m�elange (la dissipation scalaire moyenne) existe dans la zone de m�elange etest la même dans tous les pro�ls �etudi�es.L'exploitation d'une base de donn�ees DNS a permis la r�esolution du probl�eme du m�elange nonr�eactif. Dans la prochaine section, des bases de donn�ees concernant des �ecoulements turbulentsavec r�eaction chimique et fort d�egagement de chaleur sont analys�ees. Le mod�ele complet decombustion Diesel propos�e dans le chapitre pr�ec�edent (mod�ele PDFA/CHI) peut alors êtretest�e.



4.4. MOD�ELE PDFA/CHI: TESTS SUR COUCHE DE M�ELANGE SPATIALE 974.4 Mod�ele PDFA/CHI: Tests sur couche de m�elange spatialeLe mod�ele de combustion Diesel propos�e (mod�ele PDFA/CHI dont la formulation est rappel�eedans le tableau 4.13), ainsi que les hypoth�eses n�ecessaires �a sa formulation, sont test�es �a partirde r�esultats DNS de couche de m�elange spatiale (section 4.2). Ces r�esultats sont pr�esent�esen fonction de l'instant d'auto-allumage, qui permet la d�e�nition d'un temps de r�ef�erence(t+ref ' 2:33). Tous les r�esultats DNS calcul�es en fonction du temps sont repr�esent�es en fonctionde la variable �+ = t+=t+ref .Mod�ele FormulationPDFA (�_!F;al) R 10 � (Z; �c)AYF (Z; �c)YO (Z; �c) exp (�Ta=T (Z; �c)) P (Z) dZCHI (�_!F;dif ) 12 ��st ~�st YF;01�ZstP (Zst)PDFA/CHI (�_!F ) [1� f (�c)] �_!F;al + f (�c) �_!F;difTableau 4.1 : Rappel des modules et de l'ensemble du mod�ele d'allumage et de combustionDiesel PDFA/CHI.4.4.1 Tests sur la variable d'avancement c et sur les pdf de c et de ZLa premi�ere hypoth�ese qui a �et�e avanc�ee lors de la formulation du mod�ele PDFA concerne lad�e�nition de la variable d'avancement c et la mani�ere dont sa valeur moyenne �c est d�etermin�ee.L'�equation 3.21 suppose que la valeur moyenne de la variable d'avancement peut être calcul�eeen fonction des valeurs moyennes des di��erents param�etres qui interviennent dans sa d�e�nition(�equation 3.20). Cette hypoth�ese a �et�e test�ee en DNS. Les r�esultats sont pr�esent�es sur la�gure 4.13 qui montre qu'au moins pendant la p�eriode d'auto-inammation (jusqu'�a �+ = 1:0),la valeur de �c est correctement calcul�ee �a partir de son mod�ele.A partir de �+ = 1:0 une discontinuit�e dans la d�eriv�ee de �c mod�elis�ee est aper�cue pour devaleurs de �Z = Zst (changement de la pente de la courbe �cmod). Ceci est dû �a la mani�ere dont lafonction YF;eq � �Z� dans l'�equation 3.21 est calcul�ee. En e�et, YF;eq � �Z� est d�etermin�ee �a partirdes expressions 3.19, qui correspondent �a une situation limite o�u la amme de di�usion �etabliebrûle les r�eactifs en chimie in�niment rapide. Or, dans les calculs DNS utilis�es, la amme dedi�usion tend vers l'�equilibre chimique mais pas vers la situation limite de amme de Burke-Schumann (courbes Yinstant: de la �gure 4.14), ce qui justi�e le fait d'avoir trait�e le probl�emede la chimie non in�niment rapide dans la section 3.3.3.Les cons�equences de cette approximation sont claires. La �gure 4.15 montre pour plusieurspoints du pro�l �+ = 1:57 l'�evolution de c en fonction de Z pendant toutes les r�ealisationsdu calcul DNS. Une grande densit�e de points dont la valeur de c est inf�erieure �a 1 est en e�etpr�esente pour des valeurs de Z proches de Z = Zst. Dans ce cas, le mod�ele PDFA ne peutpas d�ecrire l'�etablissement de la amme de di�usion. Ceci explique pourquoi le changement depente est apparu dans les courbes de �cmod de la �gure 4.13.3Dans le calcul DNS spatiale �etudi�e, les param�etres chimiques A et Ta qui interviennent dans le calcul dutaux de r�eaction ont les valeurs adimensionnelles A+ = 2524:0 et T+a = 66:67. Ces valeurs ont �et�e choisies pourque l'allumage et l'�etablissement de la amme de di�usion aient lieu �a l'int�erieur du domaine de calcul.



98 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNS

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
<Z>

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

<c>

τ+=1.29

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

<c>

τ+=1.0

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

<c>

τ+=0.71

<C>: DNS
<C>: modele

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
<Z>

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0
τ+=1.43

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0
τ+=1.14

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0
τ+=0.86

Figure 4.13 : Variation de la moyenne de la variable d'avancement calcul�ee �a partir de la DNSet mod�elis�ee au cours du temps adimensionnel en fonction de �Z. Ret = 104:6.
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4.4. MOD�ELE PDFA/CHI: TESTS SUR COUCHE DE M�ELANGE SPATIALE 101Nous avons ensuite suppos�e que les fonctions densit�e de probabilit�e de c et de Z ne sont pascorr�el�ees et que P (c) = � (c� �c). Cette derni�ere hypoth�ese a �et�e test�ee �a travers le calcul des pdfde c pour plusieurs points sur deux pro�ls du calcul �a �+ = 0:5 (pendant l'auto-inammation)et �a �+ = 1:57 (�etablissement de la amme de di�usion). Pour chaque pro�l, y+ varie entre�0:12 et 0:34. Les r�esultats de la �gure 4.16 montrent qu'�a �+ = 0:5, même si pour certainspoints, les pdf de c ne sont pas tout �a fait des Dirac, elles restent tout de même des fonctions�a un seul pic centr�e sur la valeur moyenne et dont la variance est faible. A �+ = 1:57, les pdfpr�esentent un pic autour de c = 0:9 dû, une fois de plus, au fait que YF;eq ait �et�e calcul�e dansle cas d'une chimie in�niment rapide (cf. la �gure 4.15 o�u, �a �+ = 1:57 une grande densit�e depoints avec c < 1 apparâ�t autour de Z = Zst).
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Figure 4.16 : Fonctions densit�e de probabilit�e de c pour deux pro�ls de calcul au d�ebut et �a la�n de l'auto-inammation, Ret = 104:6.Concernant les fonctions densit�e de probabilit�e de la fraction de m�elange, nous nous attendons�a que l'extension de l'approche pdf pr�esum�ees �a partir de fonctions � (approche valid�ee dansle cas du m�elange non r�eactif) soit aussi valable dans le cas d'un �ecoulement r�eactif. La�gure 4.17 montre que même si l'accord n'est pas aussi bon que dans l'�ecoulement thermodi�usif(�gure 4.10), la forme de P (Z) n'est pas tr�es �eloign�ee d'une fonction � (�equation 2.34) dontles param�etres a et b sont calcul�es par les �equations 2.35 et 2.36 �a partir des valeurs locales de�Z et de Z 02.4.4.2 R�esultats obtenus avec le mod�ele PDFALe taux de r�eaction moyen mod�elis�e avec le mod�ele PDFA est ici compar�e aux valeurs calcul�ees �apartir des simulations num�eriques directes de couche de m�elange spatiale. Les valeurs obtenues
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Figure 4.17 : Fonctions densit�e de probabilit�e de Z pour des di��erents pro�ls de calcul.Comparaison entre les pdf calcul�ees en DNS et les pdf pr�esum�ees �a partir d'une fonction �,Ret = 104:6.



4.4. MOD�ELE PDFA/CHI: TESTS SUR COUCHE DE M�ELANGE SPATIALE 103en DNS sont repr�esent�ees sur la �gure 4.18. Cette �gure montre l'�evolution avec x+ du tauxde r�eaction moyen int�egr�e le long de la direction perpendiculaire �a la direction de l'�ecoulementmoyen et l'�evolution de la temp�erature moyenne sur la surface iso-Z, Z = Zst. Les trois casturbulents pr�esent�es sont d�ecrits dans la section 4.2 Le taux de r�eaction mod�elis�e est ensuitecompar�e au taux de r�eaction moyen calcul�e en DNS dans le cas Ret = 104:6 (�gure 4.19).
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Figure 4.18 : Evolution du taux de r�eaction moyen et de la temp�erature moyenne mesur�es enDNS dans la direction de l'�ecoulement moyen.Un mot doit être dit sur le choix de la repr�esentation des r�esultats du taux de r�eaction.Souvent, le param�etre d'auto-inammation est la premi�ere apparition d'une r�egion o�u le tauxde r�eaction monte soudainement. Ce point peut être identi��e avec l'observation visuelle d'unepremi�ere amme. Mais ce qui est mesur�e dans la chambre de combustion d'un moteur n'estpas le d�elai relatif �a la premi�ere apparition d'auto-inammation, mais le d�elai concernant letaux de r�eaction moyen dans la chambre de combustion (en g�en�eral calcul�e �a partir des mesuresde pression moyenne). Dans ce cas, l'instant d'auto-inammation est d�etermin�e plutôt par lapropagation de la amme juste apr�es l'allumage, lorsque le taux de r�eaction moyenn�e sur lachambre devient important. Cette valeur est naturellement plus grande que la premi�ere. Nousavons choisi cette derni�ere fa�con de pr�esenter l'auto-inammation. Une moyenne bas�ee sur ledomaine de calcul �equivaut dans la con�guration DNS utilis�ee �a d�eterminer la moyenne dutaux de r�eaction selon la direction perpendiculaire �a l'�ecoulement moyen.Les courbes �_!F de la �gure 4.18 sont repr�esentatives des m�ecanismes d'auto-inammationet d'�etablissement d'une amme de di�usion. Une premi�ere p�eriode est caract�eris�ee par untaux de r�eaction pratiquement nul, o�u une faible consommation des r�eactifs et une faibleaugmentation de la temp�erature sont observ�ees. Pendant cette p�eriode, les r�eactifs sont en



104 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNStrain d'être m�elang�es. Dans une deuxi�eme phase, en raison du caract�ere exponentiel du tauxde r�eaction, celui-ci monte de fa�con tr�es rapide jusqu'�a une consommation presque totale desr�eactifs pr�em�elang�es pendant le d�elai d'auto-allumage. Finalement, une amme de di�usionapparâ�t et le taux de r�eaction diminue.Les r�esultats issus du mod�ele d'auto-allumage PDFA (�equation 3.23 o�u YF;eq dans l'expressionde �c est calcul�ee �a l'aide de l'�equation 3.41) sont compar�es aux calculs DNS d�ecrits dansla section 4.2. Le cas turbulent num�ero 2 (Ret = 104:6) a �et�e choisi pour illustrer lesr�esultats obtenus, bien que le mod�ele ait aussi �et�e appliqu�e aux deux autres cas turbulents.Qualitativement, les conclusions obtenues sont ind�ependantes du niveau de turbulence.Le taux de r�eaction mod�elis�e, calcul�e par l'�equation 3.23 (courbe interrompue de la �gu-re 4.19) suit bien le taux de r�eaction r�eel jusqu'au moment o�u ce dernier atteint sa valeurmaximale. A ce moment, le mod�ele commence �a surestimer le taux de r�eaction calcul�e en DNSet la r�eduction observ�ee due �a la consommation des r�eactifs ne s'amorce pas.
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Figure 4.20 : Comparaison entre les taux de r�eaction moyens calcul�es par le mod�ele PDFA etissus de la DNS. Les iso-lignes de la fraction de m�elange sont aussi repr�esent�ees. Ret = 104:6.des di��erentes hypoth�eses simpli�catrices utilis�ees dans le calcul du taux de r�eaction moyen.Nous rappelons ces hypoth�eses:� Le taux de r�eaction peut être exprim�e en fonction de deux variables, Z qui tient comptede l'�etat du m�elange des r�eactifs et c qui comptabilise quelle fraction des r�eactifs m�elang�esa �et�e consomm�ee.� Les fonctions densit�e de probabilit�e de Z et de c n�ecessaires �a la d�etermination du tauxde r�eaction moyen ne sont pas corr�el�ees et peuvent être pr�esum�ees �a partir d'expressionsanalytiques (fonctions � et fonctions de Dirac, respectivement).� La temp�erature et les concentrations massiques de r�eactifs tendent vers les valeursasymptotiques donn�ees par les expressions 3.35, 3.41 et 3.42 respectivement, quand laamme de di�usion s'�etablit.� Les fractions massiques Yi et la temp�erature T peuvent être exprim�ees en fonction de Zet de c �a partir de l'int�egration des expressions 3.25 et 3.26, pond�er�ees par P (Z).Comme nous avons vu dans la section 3.3.2, la premi�ere hypoth�ese est fond�ee sur desconsid�erations physiques, caract�eristiques de la dynamique du syst�eme �etudi�e. Nous avons ene�et v�eri��e que le taux de r�eaction instantan�e (�equation 3.15) �etait correctement calcul�e enrempla�cant dans cette �equation les Yi, Yj et T par leurs expressions mod�elis�ees 3.25 et 3.26.La deuxi�eme hypoth�ese a �et�e test�ee dans la section 4.4.1. En ce qui concerne la variable c, la�gure 4.16 a montr�e que sa distribution n'est jamais tr�es loin de la fonction de Dirac � (c� �c).La forme de la pdf pr�esum�ee de Z n'est pas loin non plus de la r�ealit�e. Lorsque la amme estallum�ee, la fonction � � �Z; �Z02� sous-estime de fa�con syst�ematique les valeurs de pdf mesur�ees.Ceci est dû probablement �a l'expansion thermique r�esultant de la forte augmentation de latemp�erature. Cependant, la forme des courbes ainsi que leurs ordres de grandeur restentcoh�erents. D'ailleurs, la sous-estimation des pdf n'aiderait qu'�a faire descendre le taux der�eaction mod�elis�e. Il est aussi important de noter que le taux de r�eaction moyen a aussi �et�ecalcul�e �a partir de pdf pr�esum�ees issues des moyennes de Favre � � ~Z;gZ002�. Cette approche,



106 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNSpropos�ee par Bilger [16], est justi��ee par le fait que l'�ecoulement se d�eroule �a densit�e variable.Les r�esultats obtenus avec les moyennes de Favre sont les mêmes que ceux obtenus �a partir desmoyennes de Reynolds.Sur la �gure 4.14, des valeurs instantan�ees des Yi et du taux de r�eaction, mesur�ees �a la sortiedu domaine de calcul, et des valeurs calcul�ees �a partir de la th�eorie asymptotique de Li~nan,ont �et�e compar�ees. L'accord entre les deux formulations n'est pas tout �a fait obtenu. Ceci estprobablement expliqu�e par le fait que la amme de di�usion n'est pas encore d�e�nitivement�etablie �a la �n du domaine de calcul DNS.Pour �evaluer la derni�ere hypoth�ese, il faut v�eri�er d'abord la m�ethode d'int�egrationnum�erique utilis�ee. Il s'agit d'une r�egle de Simpson adaptative dans le sens o�u le nombrede points d'int�egration d�epend de la raideur de la fonction int�egr�ee. Les tests e�ectu�es sont denature purement num�erique et pour cela, ils sont inclus dans l'annexe D.Ensuite, nous nous reportons �a l'analyse des �gures 4.21 et 4.22. Sur ces deux �gures sontrepr�esent�ees les di��erentes grandeurs qui interviennent dans le calcul de �_! aux instants �+ =0:71 (pendant l'auto-inammation) et �+ = 1:57 (�n de l'auto-inammation) respectivement.Il s'agit des concentrations des deux r�eactifs et de la temp�erature. Les pro�ls de la variabled'avancement et du taux de r�eaction sont �egalement repr�esent�es.La �gure 4.21 montre que pendant la phase d'auto-inammation, il existe un bon accordentre les pro�ls des concentrations moyennes de F et de O et de la temp�erature moyennecalcul�ees en DNS et leurs mod�eles (PDFA). Yi;mod et Tmod sont calcul�ees �a partir de P (Z)associ�ee aux expressions 3.25 et 3.26 �a travers les �equations 3.30 et 3.31 respectivement. Teq,YF;eq et YO;eq sont calcul�ees �a partir des �equations 3.35, 3.41 et 3.42 respectivement. Le seul�ecart non n�egligeable entre la DNS et les mod�eles existe autour de Z = 1. Ceci est dû aufait que P (Z) tend vers des valeurs in�nies lorsque Z s'approche de 1 dans les r�egions del'�ecoulement proche de la source de carburant (�gure 4.17 pour �+ = 1:43 et y+ = �0:17). Lavariable d'avancement mod�elis�ee pr�esente aussi un bon accord avec sa valeur calcul�ee en DNS.En cons�equence, le pro�l du taux de r�eaction mod�elis�e est proche du pro�l mesur�e.Au contraire de ce qui se passe pendant la phase d'auto-allumage, lorsque la temp�eraturedevient �elev�ee et s'approche de la temp�erature d'�equilibre de la amme, le bon accord entre lestaux de r�eaction r�eel et mod�elis�e v�eri��e auparavant disparâ�t. En observant les concentrationset la temp�erature mod�elis�ees pour �+ = 1:57 (�gure 4.22), nous constatons que l'accord avec lesquantit�es moyennes issues de la DNS n'est pas aussi satisfaisant qu'avant l'auto-inammation.L'erreur relative �a Z = 0:5 (Zst) commise par le mod�ele de calcul de la concentration de chacundes r�eactifs est d'environ 25%. En ce qui concerne la temp�erature, cette erreur n'exc�ede pas10%. Les �ecarts observ�es ne semblent pas �a priori justi�er le rapport d'environ 3 �a Z = 0:5existant entre les taux de r�eaction r�eel et mod�elis�e.Le manque de pr�ecision du mod�ele du taux de r�eaction doit alors pouvoir s'expliquerautrement. En e�et, même si les expressions 3.25 et 3.26 reproduisent de mani�ere acceptableYi (Z) et T (Z), il est bien connu que le taux de r�eaction moyen est plus d�elicat �a obtenir avecune m�ethode de pdf quand les fronts sont raides, ce qui est le cas apr�es l'allumage. En e�et, d�esque les gradients des concentrations et de la temp�erature deviennent importants, des petiteserreurs d'estimation des pdf peuvent s'accumuler et rendre faux le r�esultat �nal.
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Figure 4.21 : Pro�ls des grandeurs intervenant dans le calcul du taux de r�eaction, variabled'avancement et taux de r�eaction �a �+ = 0:71, Ret = 104:6.
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Figure 4.22 : Pro�ls des grandeurs intervenant dans le calcul du taux de r�eaction, variabled'avancement et taux de r�eaction �a �+ = 1:57, Ret = 104:6.



4.4. MOD�ELE PDFA/CHI: TESTS SUR COUCHE DE M�ELANGE SPATIALE 109Le pr�em�elange YF YO, d�e�ni dans la section 3.2, qui intervient directement dans le calcul dutaux de r�eaction a �et�e calcul�e et compar�e aux r�esultats des mesures.YFYO = Z 10 YF (�c; Z)YO (�c; Z) P (Z) dZ (4.8)La �gure 4.23 montre l'�ecart important entre les r�esultats produits par le mod�ele PDFA et parles calculs DNS concernant YF YO. Cet �ecart est de l'ordre de 3 au voisinage de Z = Zst = 0:5,l�a o�u se produit la combustion ce qui explique les erreurs observ�ees sur le taux de r�eactionmoyen. A titre de v�eri�cation, la �gure 4.23 pr�esente aussi les rapports YF YO jmodYF YO jDNS et �_!jmod�_!jDNS .Ces rapports sont du même ordre et con�rment que l'erreur sur �_! provient d'une erreur surYF YO. La sous-estimation de la temp�erature moyenne, qui aurait plutôt la tendance �a fairebaisser le taux de r�eaction, n'a donc aucune inuence sur le calcul de �_!F .
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Figure 4.23 : Comparaison entre YF YO mesur�ee en DNS et mod�elis�ee (mod�ele PDFA). Rapportentre les deux grandeurs. Corr�elation entre ce rapport et le rapport des taux de r�eaction mesur�een DNS et mod�elis�e, �+ = 1:57, Ret = 104:6.4.4.3 R�esultats obtenus avec le mod�ele CHIComme pr�evu lors de la formulation du mod�ele PDFA dans le chapitre pr�ec�edent, celui-cin'arrive pas �a reproduire la transition vers la situation de amme de di�usion �etablie. Unmod�ele de amme de di�usion fond�e sur le concept de ammelettes a donc �et�e propos�e demani�ere �a combler cette di�cult�e (�equation 2.60).�_!F = 12 ��st ~�st YF;01� ZstP (Zst)



110 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNSLa solution de l'�equation 2.60, reproduite ci-dessus, peut être directement compar�ee avec lesr�esultats issus de la DNS car ��st et ~�st sont des grandeurs mesurables. Au contraire, dans uncode moyen, ces grandeurs ne sont pas directement disponibles et doivent être mod�elis�ees.L'approche la plus simple consiste �a dire que les grandeurs locales caract�eristiques de laamme peuvent être confondues avec leurs valeurs moyennes respectives. Peters [22] propose desrelations alg�ebriques entre les moyennes globales et les moyennes conditionn�ees de la dissipationscalaire.Dans la �gure 4.24 l'�evolution des taux de r�eaction moyens mesur�es en DNS et calcul�es avecles mod�eles PDFA et CHI est repr�esent�ee. Le mod�ele PDFA simule bien l'auto-inammationet le mod�ele CHI s'approche des r�esultats obtenus pr�es de la sortie du domaine de calcul. Ilsous-estime naturellement le taux de r�eaction mesur�e en DNS car, il faut le rappeler, le mod�eleCHI consid�ere que la chimie est in�niment rapide. Comme il a d�ej�a �et�e vu pr�ec�edemment, cecin'est pas le cas dans la con�guration �etudi�ee. L'hypoth�ese que le mod�ele global de combustionDiesel doit correspondre �a une pond�eration entre le mod�ele PDFA et CHI semble se con�rmerpar observation de la �gure 4.24.
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Figure 4.24 : Evolution des taux de r�eaction moyens mesur�es en DNS et calcul�es avec les mod�elesPDFA et CHI. Ret = 104:6.4.4.4 D�etermination de la fonction de pond�eration PDFA/CHINous avons vu que le mod�ele PDFA d�ecrivait correctement le m�elange et l'auto-allumage maispas les phases suivantes. Nous avons aussi identi��e la source de ce probl�eme: Les forts gradientsrencontr�es en amme de di�usion �etablie rendent la m�ethode pdf impr�ecise. Par contre, lemod�ele CHI est valable dans cette phase. Il est donc logique de les coupler. Une fonctionde pond�eration f (�c) dont le param�etre est la moyenne de la variable d'avancement est alorscalcul�ee. Le comportement de f (�c) doit être semblable �a celui de �c. Au d�ebut du processus



4.4. MOD�ELE PDFA/CHI: TESTS SUR COUCHE DE M�ELANGE SPATIALE 111d'auto-inammation, la fonction f doit tendre de mani�ere asymptotique vers 0 et lorsque laamme de di�usion est �etablie, f doit s'approcher de 1.Les tests qui ont �et�e e�ectu�es par rapport aux r�esultats de la DNS ont montr�e que dans cettecon�guration, la fonction qui correspond �a la meilleure pond�eration entre les mod�eles PDFAet CHI est f (�c) = �c3. La formulation du mod�ele PDFA/CHI est donc dans ce cas,�_!F = �1� �c3� �_!F;al + �c3�_!F;dif (4.9)D'autres fonctions f (�c) ont �et�e test�ees. Les r�esultats de cette analyse sont pr�esent�es dansl'annexe E.Le taux de r�eaction global, issu du mod�ele PDFA/CHI est pr�esent�e sur la �gure 4.25 etcompar�e aux mesures DNS. Nous pouvons observer un meilleur accord entre les mesures DNSet les calculs qu'avec le mod�ele PDFA simple (�gure 4.20).
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112 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNS4.5 Mod�ele PDFA/CHI: Tests sur couche de m�elange tem-porelleDans la section 4.2, il a �et�e remarqu�e que les �ecoulements turbulents caract�eristiques dessimulations spatiales de Van Kalmthout interviennent peu sur la structure interne des zonesde m�elange. Cette structure interne reste presque laminaire, même si elle est fortement pliss�ee(�gure 4.1).L'inuence de la turbulence �a l'int�erieur de la couche de m�elange va être �etudi�ee �a l'aide del'analyse de la base de donn�ees DNS relative au calcul d'une couche de m�elange temporelle.Les caract�eristiques de cette simulation ont �et�e d�ecrites dans la section 4.2.2. Dans le caso�u l'inuence de la turbulence est importante, il est probable que le mod�ele PDFA/CHIpuisse reproduire les di��erences de comportement issues de di��erents niveaux d'intensit�e dela turbulence.La chimie, comme dans le cas de la couche de m�elange spatiale, est repr�esent�ee par uner�eaction d'ordre 1 (�equation 3.15 avec A = 1:0 � 106 et Ta = 120:0). A nouveau, nous nenous int�eressons qu'�a l'inuence de la turbulence sur les caract�eristiques du m�elange pendantl'auto-inammation, ainsi qu'�a la dynamique de la amme au sein de l'�ecoulement turbulent.La �gure 4.26 montre, dans le cas de la simulation temporelle, le taux de r�eaction moyen etses uctuations, conditionn�es selon la valeur de la fraction de m�elange, avant et apr�es l'auto-inammation. Il est clair que dans cette simulation, la turbulence joue un rôle pr�epond�erant.Dans les calculs de couche de m�elange spatiale, les uctuations du taux de r�eaction, condition-n�ees selon Z, �etaient plusieurs ordres de grandeur en dessous des valeurs moyennes.En comparant le taux de r�eaction moyen en fonction du temps calcul�e en DNS et calcul�e avecle mod�ele PDFA/CHI (�gure 4.27), nous observons que l'accord reste toujours bon pendant lap�eriode d'auto-inammation. A nouveau, avec le mod�ele PDFA/CHI, le taux de r�eaction estsurestim�e d�es que la amme de di�usion commence �a s'�etablir. Cependant, ce qui est importantdans cette comparaison est la constatation que le mod�ele PDFA/CHI, même dans une situationtr�es turbulente, reproduit correctement l'auto-inammation.La �gure 4.27 donne aussi une image du taux de r�eaction moyen calcul�e avec l'expressiond'Arrhenius ne faisant intervenir que des valeurs moyennes (�equation 3.24). La mauvaisedescription de l'auto-inammation est dans ce cas tr�es claire. Le processus d�emarre plus tôt et letaux de r�eaction atteint tr�es rapidement des valeurs tr�es �elev�ees. Ceci d�emontre l'importance dela prise en compte de l'inuence du champ turbulent sur le d�eroulement de l'auto-inammation.



4.6. DISCUSSION ET D�EVELOPPEMENT 113
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Z

0.000

0.010

0.020

0.030

0.040

0.050

<ω
|Z

>
F
 e

t (
<

ω
|Z

>
F
’2 )1/

2

Taux de reaction moyen et rms conditionnes selon Z

Moyenne avant allumage (t
+
=6)

rms avant allumage (t
+
=6)

Moyenne apres allumage (t
+
=22)

rms apres allumage (t
+
=22)

Z

(Z=Z  )

st

st

Flamme de premelange
riche

Flammes de premelange
et de diffusion

Figure 4.26 : Taux de r�eaction moyen et ses uctuations conditionn�ees selon les valeurs deZ (simulation temporelle). Des courbes avant et apr�es l'auto-inammation sont trac�ees. Nouspouvons observer l'importance relative de la valeur rms du taux de r�eaction par rapport �a lavaleur moyenne.4.6 Discussion et d�eveloppementUn mod�ele de m�elange et d'auto-inammation fond�e sur une approche pdf pr�esum�ees a �et�epropos�e et �etudi�e. Les tests e�ectu�es par rapport aux r�esultats DNS montrent que le mod�elese comporte bien durant l'auto-inammation et une partie de la combustion pr�em�elang�ee quisuit. Le taux de r�eaction moyen est surestim�e lors de l'�etablissement de la amme de di�usion.Pendant cette p�eriode, le front de amme devient alors tr�es �n et le mod�ele �a pdf devient tr�essensible �a la mani�ere dont les variables de l'�ecoulement (les Yi et T ) sont calcul�ees en fonctionde �c et de Z. Un mod�ele de amme de di�usion, ainsi qu'un couplage entre la combustion basseet haute temp�erature sont propos�es pour rem�edier �a ce probl�eme (mod�ele PDFA/CHI).4.6.1 Validit�e des simulations DNS utilis�eesConcernant les simulations num�eriques directes utilis�ees, certains aspects capables d'inuencerles r�esultats obtenus dans la section 4.4 doivent être soulign�es. Un des handicaps importantsde la DNS est la di�cult�e de garder un niveau de turbulence constant pendant le calcul.Typiquement, apr�es l'initialisation d'un champ turbulent dans le domaine, l'intensit�e turbulented�ecrô�t au cours du temps. D'autant plus, que lorsque des r�eactions chimiques de combustionavec fort d�egagement de chaleur ont lieu, la viscosit�e laminaire augmente. L'�ecoulement tendalors �a se "laminariser".Un des moyens de r�esoudre ce probl�eme est l'injection de turbulence dans le domaine decalcul. Un champ turbulent est initialis�e dans un domaine virtuel, v�eri�ant l'�equation deconservation de la masse. La turbulence ainsi g�en�er�ee, est inject�ee au fur et �a mesure dans
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4.6. DISCUSSION ET D�EVELOPPEMENT 115le domaine r�eel, o�u toutes les �equations de conservation sont r�esolues. La dur�ee du calcul estproportionnelle �a la longueur du domaine virtuel. Le probl�eme de cette approche est le fait quetoutes les perturbations qui apparaissent peuvent remonter l'�ecoulement et ainsi interf�erer avecle champ turbulent cr�e�e. Van Kalmthout a essay�e de surmonter cette di�cult�e en injectant laturbulence par moyen d'un �ecoulement supersonique [68]. La dur�ee de la simulation est alorscontrainte par la vitesse tr�es �elev�ee de l'�ecoulement. Le d�elai d'auto-allumage de la couche dem�elange doit être su�samment petit pour que la amme ait le temps de s'�etablir dans leslimites du domaine de calcul. Ce d�elai est impos�e par la valeur du nombre de Damk�ohler, qui aun rapport direct avec la constante pr�e-exponentielle dans le terme d'Arrhenius (�equation 3.15).Un autre probl�eme, cette fois ci de nature num�erique, est la di�cult�e des codes de calcul�a traiter des gradients in�nis et donc, d'initialiser le champ de m�elange YF YO avec unevaleur nulle. Ce serait la situation id�eale, car un des objectifs de ce travail est pr�ecis�ementl'analyse de la turbulence sur la formation du m�elange et en cons�equence, sur les m�ecanismesd'auto-inammation. Or, une valeur non nulle du terme YF YO au d�ebut du domaine impliquel'existence d'un m�elange initial.Nous venons de voir que dans les simulations de Van Kalmthout, d'un côt�e le d�elai d'auto-allumage doit être tr�es court et de l'autre côt�e, les calculs d�emarrent d'une situation o�u ilexiste d�ej�a du m�elange entre le carburant et l'oxydant. Ce m�elange est calcul�e �a partir dela solution des �equations de transport des esp�eces F et O pour un �ecoulement laminaire,unidimensionnel sans r�eaction chimique (�equations 4.1). En cons�equence, le carburant etl'oxydant sont compl�etement m�elang�es �a l'entr�ee du domaine de calcul. Comme le d�elai d'auto-allumage est court, l'�ecoulement turbulent n'a pas le temps d'agir sur la zone de m�elange. Lastructure de m�elange est pliss�ee et agit�ee par les gros tourbillons, mais la distance entre lesiso-lignes de m�elange reste pratiquement inchang�ee. Sur la �gure 4.28, les �evolutions des tauxde r�eaction moyens, conditionn�es par rapport �a la fraction de m�elange stoechiom�etrique, sonttrac�ees pour les trois niveaux de turbulence �etudi�es (Ret = 100, 200 et 300). La co��ncidence dud�elai d'auto-allumage caract�eristique des trois courbes sugg�ere que la turbulence n'a pas eu letemps d'agir sur la structure interne du m�elange, modi�ant ainsi le d�elai. L'�evolution du tauxde r�eaction pour Z = Zst, caract�eristique de l'�ecoulement laminaire correspondant (non montr�esur la �gure), co��ncide aussi avec les �evolutions turbulentes trac�ees. Ceci con�rme le fait quel'interaction entre la turbulence et la structure interne de la zone de m�elange est n�egligeablependant la p�eriode avant l'auto-inammation.Il est important de noter que ce probl�eme ne met pas en question les conclusions obtenuesdans la section 4.4 �a propos des performances du mod�ele PDFA et de la validit�e de seshypoth�eses. Il s'agit bien d'un �ecoulement turbulent, qui permet l'analyse de l'interaction entreles structures turbulentes et la amme.4.6.2 D'autres restrictions li�ees aux calculs DNSMalgr�e leurs di��erences, les simulations spatiale et temporelle ont des probl�emes communs,caract�eristiques des �etudes DNS e�ectu�ees. Nous discutons ici les e�ets de l'utilisation d'unm�ecanisme chimique �a une seule �etape, ainsi que l'inuence de l'absence de cisaillement moyenau sein de l'�ecoulement turbulent.



116 4. VALIDATION DES MOD�ELES ET COMPARAISONS AVEC LA DNS
0.0 2.0 4.0 6.0 8.0 10.0 12.0 14.0

x
+
=t

+
u

+

0.00

0.05

0.10

0.15

0.20

<ω
|Z

st
> F

Taux de reaction conditionne a Z st

Ret=104.6
Ret=201.4
Ret=310.0

Figure 4.28 : Simulation spatiale. Taux de r�eaction moyen conditionn�e �a Z = Zst. Comparaisondes �evolutions pour di��erents niveaux de turbulence.Chimie �a une ou �a plusieurs �etapesBeaucoup de questions se posent �a propos de l'identi�cation des e�ets dominants sur lesm�ecanismes d'auto-inammation. De nombreuses r�eactions chimiques ont lieu, faisant intervenirbeaucoup d'esp�eces radicalaires interm�ediaires. La pr�esence des radicaux pour emballer lar�eaction est fondamentale. Un mod�ele qui envisage la reproduction �d�ele et quantitative del'auto-inammation doit tenir compte de la chimie. Mais comme nous l'avons vu aussi dans lasection 3.2, une r�eaction chimique ne peut avoir lieu que si les r�eactifs se trouvent m�elang�es. Or,dans un �ecoulement turbulent o�u le carburant et l'oxydant sont initialement s�epar�es (commedans un moteur Diesel), c'est la turbulence qui conditionne la formation du m�elange. Les e�etsturbulents et les e�ets chimiques sont donc intrins�equement li�es lors de l'auto-inammation.Dans ce chapitre, nous avons essay�e de quanti�er les e�ets turbulents. Nous avons vucomment la turbulence agit lors de la formation du m�elange r�eactif et ensuite, comment elleagit sur une amme. Pour cela, l'utilisation de simulations dont la chimie se d�eroule en uneseule �etape est licite. Que ce soit avec une chimie �a une ou �a plusieurs �etapes, la r�eaction n'a lieuqu'au sein de la partie m�elang�ee des r�eactifs. Si le mod�ele propos�e r�eussit �a d�ecrire l'allumageen chimie simple, nous pouvons alors envisager son extension en chimie complexe. De plus, laformulation pdf choisie est directement applicable �a des m�ecanismes chimiques plus complexes.Ceci fait partie de son d�eveloppement si l'objectif est l'application �a des cas exp�erimentauxconcrets.Inuence du cisaillementLe cisaillement est une caract�eristique importante d'un �ecoulement turbulent. L'�etirement, dontnous avons discut�e les e�ets sur une amme dans la section 2.4, est le r�esultat sur la amme



4.6. DISCUSSION ET D�EVELOPPEMENT 117de l'action du cisaillement. Il est fortement incr�ement�e en pr�esence des structures turbulentes.Le cisaillement constitue une source d'instabilit�es qui impliquent le passage de l'�ecoulement dela situation laminaire �a la situation turbulente. Dans un moteur Diesel, quand le carburantest inject�e dans la chambre de combustion �a des vitesses tr�es �elev�ees, un fort cisaillement estg�en�er�e. Il est responsable d'une partie importante de la turbulence pr�esente dans la chambre.Or, dans les simulations spatiale et temporelle, il n'y a pas de cisaillement moyen sur lefront de amme. Une partie importante de l'e�et du champ turbulent sur la amme est doncperdue. Cependant, même si le cisaillement moyen est nul, la amme est toujours soumise�a des �etirements locaux importants, qui r�esultent des mouvements des di��erentes structuresturbulentes. Sur la �gure 4.3, nous observons que d�es que la amme de di�usion est �etablie,le taux de r�eaction est le plus fort dans les r�egions o�u l'�etirement sur la amme est le plusimportant. Des e�ets de cisaillement locaux importants peuvent donc être reproduits, même sien moyenne l'�ecoulement moyen relatif est nul entre le carburant et l'oxydant.
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Chapitre 5Int�egration du mod�ele PDFA/CHIdans un code RANS 1D5.1 IntroductionGrâce �a la simulation num�erique directe, nous avons pu �etudier le processus d'allumage etd'�etablissement d'une amme de di�usion au sein d'une couche de m�elange turbulent. Unmod�ele de combustion Diesel a �et�e propos�e et ses r�esultats ont �et�e test�es par rapport �a descalculs DNS.La pr�ecision des calculs DNS est due d'un côt�e aux maillages tr�es �ns utilis�es et d'un autrecôt�e �a l'utilisation de sch�emas num�eriques d'ordre �elev�e en temps et en espace. Avec desmaillages �ns, toutes les �echelles spatiales de l'�ecoulement turbulent peuvent être trait�ees.L'application de la DNS �a des g�eom�etries de taille r�eelle, ainsi qu'�a des con�gurationsphysiques compliqu�ees, int�eressantes du point de vue industriel, est impossible. La r�esolutiondes �equations moyenn�ees qui d�ecrivent le probl�eme s'av�ere alors n�ecessaire, avec tous les e�ortsde mod�elisation que cela implique.Dans un code de calcul de valeurs moyennes (que nous appelons RANS pour "ReynoldsAveraged Navier Stokes"), des grandeurs comme la variance de la fraction de m�elange, ladissipation scalaire moyenne et les grandeurs caract�eristiques du front de amme ne sont pasdirectement disponibles. Il faut, �a partir des valeurs moyennes des variables de l'�ecoulement,mod�eliser les variables qui manquent. L'adaptation du mod�ele PDFA/CHI �a un code RANSn'est donc pas imm�ediate.Il faut dans un premier temps d�eterminer toutes les variables n�ecessaires �a la r�esolutiondu probl�eme. Ensuite, apr�es l'implantation du mod�ele, il est important d'�etudier son com-portement num�erique. Les probl�emes de conditions initiales et de conditions limites li�ees auxgrandeurs transport�ees par l'�ecoulement doivent être r�esolus. En�n, les probl�emes physiquescaract�eristiques des syst�emes �a �etudier demandent une r�esolution cas par cas.Ce chapitre est d�edi�e �a la description et �a l'analyse de ces probl�emes. Le mod�ele decombustion Diesel propos�e est adapt�e et implant�e dans le code RANS KIVA II MB [91, 92].Le code KIVA II de Amsden et al. [91] r�esout les �equations moyenn�ees de Navier-Stokes, deconservation de la masse, de conservation de l'�energie et de conservation des esp�eces chimiquesdans des �ecoulements tridimensionnels, non stationnaires, compressibles, turbulents et r�eactifs.119



120 5. INT�EGRATION DU MOD�ELE PDFA/CHI DANS UN CODE RANS 1DLes termes ind�etermin�es dans les �equations moyennes li�es �a la turbulence sont mod�elis�es �a partirdu mod�ele k� �. Des �equations de transport de l'�energie cin�etique turbulente k et de son tauxde dissipation � sont r�esolues. Le code KIVA II est tr�es bien adapt�e au calcul de g�eom�etriescomplexes avec des fronti�eres mobiles (comme les chambres des moteurs �a combustion interne).Habchi et Torres [92] ont introduit le traitement de maillage multi-blocs et des m�ethodesde relaxation du maillage. Le domaine de calcul peut ainsi être divis�e en plusieurs modules�el�ementaires et les mouvements irr�eguliers de di��erentes mailles peuvent être g�er�es. Il est alorspossible de r�ealiser des calculs d'�ecoulements dans les conduites d'admission et dans la chambrede combustion d'un moteur, avec des mouvements non simultan�es des soupapes et du cylindre.Dans ce chapitre, des tests sont r�ealis�es sur une version unidimensionnelle du code, adapt�ee �al'�etude param�etrique de mod�eles de combustion. Cette con�guration permet de tester le mod�elePDFA/CHI d'une fa�con proche de celle utilis�ee dans un calcul moteur tridimensionnel. Les�equations de transport de la masse, de la quantit�e de mouvement, de l'�energie et des esp�eceschimiques sont r�esolues. La di��erence par rapport �a son application dans une con�gurationr�ealiste est la non r�esolution des �equations de transport de l'�energie cin�etique turbulente et deson taux de dissipation. Dans le cas 1D, le mod�ele k� � est utilis�e, mais des valeurs de k et de� constantes sont impos�ees le long du calcul.Les pas donn�es pour la mod�elisation du taux de r�eaction en fonction des di��erentes �etapessuivies dans ce travail sont r�esum�es dans le tableau 5.1.DNS Mod�ele - DNS Mod�ele - KIVA~Z ,gZ"2, ~YF Mesur�ees (moyennes) Mesur�ees Mod�elis�ees�c Calcul�ee Mod�elis�ee Mod�elis�eeP (Z) Mesur�ee Pr�esum�ee Pr�esum�eeP (c) Mesur�ee Pr�esum�ee Pr�esum�eeYF;eq Mesur�ee Calcul�ee (analyse asymp-totique Cuenot et Li~nan) Calcul�ee (hypoth�ese deBurke-Schumann dechimie in�niment rapide)�_! Mesur�e Mod�elis�e Mod�elis�ef (�c) Mesur�ee Calcul�ee par rapport �a laDNS Calcul�ee en fonction de �cTableau 5.1 : Les di��erentes �etapes de la mod�elisation du taux de r�eaction.Dans ce tableau, les di��erentes variables qui interviennent dans le calcul du taux de r�eactionmoyen sont repr�esent�ees en fonction de l'outil utilis�e pour sa d�etermination. Ainsi, la premi�erecolonne correspond aux calculs DNS pr�esent�es dans la section 4.2, la deuxi�eme colonnecorrespond aux tests du mod�ele par rapport �a la DNS (sections 4.4 et 4.5) et la troisi�emecolonne indique comment dans ce chapitre les variables sont calcul�es dans le code KIVA. Dansce dernier cas, il faut distinguer entre les tests 1D de e chapitre et les tests 2D du chapitresuivant. Les tests 2D impliquent la r�esolution des �equations de transport de k et de �, tandisque pour les tests 1D, ces variables sont impos�ees et ne changent pas au long de l'�ecoulement.



5.2. TESTS 1D 1215.2 Tests 1D5.2.1 Description du probl�emeLe mod�ele PDFA/CHI a �et�e implant�e dans le code de calcul KIVA II MB. Il a �et�e test�e enfonction de param�etres chimiques, turbulents et num�eriques et son comportement a �et�e compar�e�a celui du mod�ele de combustion Diesel modulaire traditionnel d�ej�a implant�e dans KIVA. Celui-ci contient un module d'auto-inammation, actif jusqu'�a une certaine valeur de la temp�eraturemoyenne, �a partir de laquelle le mod�ele de Magnussen et Hjertager [71] est activ�e. Le mod�elede Magnussen et Hjertager, d�ecrit dans la section 2.4.4 permet le traitement de toute la phasede combustion �a haute temp�erature avec l'�etablissement d'une amme de di�usion turbulente.Ce mod�ele suppose que l'�equilibre chimique existe et que la chimie est in�niment rapide.Le mod�ele PDFA/CHI a d'abord �et�e test�e sur une con�guration simple, unidimensionnelle.Il s'agit d'un �ecoulement de carburant et d'oxydant partiellement pr�em�elang�es, dont lesconcentrations de deux esp�eces se superposent sur une �epaisseur �Z << Lx, �etant Lx lalongueur du domaine unidimensionnel. La vitesse moyenne de l'�ecoulement est nulle. Les pro�lsinitiaux de carburant et d'oxydant r�esultent de la r�esolution de l'�equation 3.14 non moyenn�ee(�ecoulement laminaire), sans terme source dû �a la r�eaction chimique et sans terme de convection(deuxi�eme terme du cot�e gauche). Les conditions limites sont: x ! �1, YF = 1, YO = 0;x ! +1, YF = 0,YO = 1. Le temps t0 auquel la solution de l'�equation 3.14 est calcul�ee,correspondant �a l'�epaisseur �Z , est petit par rapport aux �echelles de temps caract�eristiques duprobl�eme. Les r�esultats de cette op�eration sont pr�esent�es sur la �gure 5.1.
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Figure 5.1 : Pro�ls initiaux de YF et de YO . R�esultat de la r�esolution de l'�equation de transportdi�usif (D = Dt) de YF et de YO apr�es un certain temps t petit. x ! �1, YF = 1, YO = 0;x! +1, YF = 0, YO = 1.



122 5. INT�EGRATION DU MOD�ELE PDFA/CHI DANS UN CODE RANS 1DLe pro�l initial de temp�erature est calcul�e en fonction des temp�eratures limites et desconcentrations de F et de O (�equation 3.27). La temp�erature initiale de l'oxydant est sup�erieure�a la temp�erature du carburant. Les ordres de grandeur sont typiques de la chambre decombustion d'un moteur Diesel: Temp�erature du carburant TF;0 = 300:0K et temp�eraturede l'oxydant TO;0 = 1000:0K. Le combustible utilis�e est le n-heptane (C7H16) et l'oxydant estl'oxyg�ene de l'air. Les concentrations limites de carburant et d'oxydant sont respectivement,YF;0 = 1:0 et YO;0 = 0:233. Le domaine unidimensionnel de calcul a une longueur Lx = 1:0cm1.Le code KIVA r�esout num�eriquement les �equations instationnaires de conservation de lamasse, de la quantit�e de mouvement, de l'�energie et des esp�eces chimiques �a densit�e variable.La m�ethode num�erique utilis�ee est la m�ethode des volumes �nis. Dans la version 1D utilis�eici, le niveau de turbulence est impos�e comme une constante. Les e�ets de la turbulence ontdonc �et�e simul�es en imposant un coe�cient de di�usion turbulent Dt constant dans le temps,calcul�e en fonction des valeurs souhait�ees de l'�energie cin�etique turbulente k et de la longueurint�egrale lt, Dt = C�Sc k2� (5.1)o�u Sc = 1, C� = 0:09 et � (taux de dissipation de l'�energie cin�etique turbulente) est calcul�e par,� = 0:42k 32lt (5.2)5.2.2 Sensibilit�e du mod�ele PDFA/CHI par rapport aux param�etres num�e-riques et physiquesDans un premier temps, le comportement du mod�ele a �et�e �evalu�e par rapport aux param�etreschimiques: Constante pr�e-exponentielle et temp�erature d'activation (�equation 3.15). La valeurde la constante pr�e-exponentielle est directement li�ee au d�elai d'auto-allumage, puisqu'elleconditionne directement l'ordre de grandeur du taux de r�eaction. La temp�erature d'activationest li�ee au gradient du taux de r�eaction. Nous avons choisi la temp�erature d'activation �a partirdes valeurs donn�ees par Westbrook et Dryer [93] pour le m�ecanisme simpli��e d'oxydation del'heptane (Ta = 15102K). La constante pr�e-exponentielle a �et�e choisie de mani�ere �a avoirdes temps de calcul raisonnables (A = 5:1 � 10+9s�1 par rapport �a A = 5:1 � 10+11 s�1 deWestbrook et Dryer). La fa�con arbitraire dont ce dernier param�etre a �et�e choisi est justi��eepar le fait qu'aucune comparaison avec des r�esultats exp�erimentaux ne va être e�ectu�ee surcette con�guration. Il s'agit dans un premier temps d'une �etude de sensibilit�e du mod�ele et nonde sa validation. Il faut toutefois garder en m�emoire que l'ordre de grandeur du d�elai d'auto-inammation dans un moteur Diesel varie entre 1 et 2ms. Westbrook et Dryer proposentaussi pour cette r�eaction une d�ependance non lin�eaire du taux de r�eaction en fonction desconcentrations d'oxydant et de carburant,_!i = �AY nFF Y nOO exp (�Ta=T ) (5.3)o�u l'exposant nF = 0:25 et l'exposant nO = 1:5. La con�guration chimique de base du probl�eme1D est r�esum�ee dans le tableau 5.2.1Toutes les dimensions en unit�es CGS (KIVA II MB)



5.2. TESTS 1D 123A �s�1� Ta (K) nF nO5:1� 10+9 15102 0:25 1:5Tableau 5.2 : Param�etres chimiques de r�ef�erence du cas 1D �etudi�e.Les tests param�etriques suivants ont �et�e e�ectu�es sur la con�guration 1D:� Comportement num�erique du mod�ele par rapport au pas de temps de calcul.� Di��erentes possibilit�es pour initialiser gZ"2.� Inuence du nombre de mailles utilis�ees dans l'initialisation des pro�ls de ~YF et de ~YO .� Inuence de la dissipation scalaire impos�ee.� Modi�cation des param�etres turbulents k et lt, ce qui implique des changements ducoe�cient de di�usion turbulent, ainsi que de l'�etirement mod�elis�e �=k.� Comparaisons avec le mod�ele de combustion Diesel d�ej�a implant�e dans KIVA II MB(mod�eles de Zellat et Zeller [2] et de Magnussen et Hjertager [71]).L'implantation du mod�ele PDFA/CHI dans un code de calcul moyen implique des modi-�cations par rapport au mod�ele utilis�e lors des �etudes comparatives avec les r�esultats DNS.Ainsi, pour le calcul de la variable d'avancement, YF;eq a �et�e d�e�nie par rapport �a une chimiein�niment rapide (�equation 3.19). Les �equations 3.25 et 3.26 sont r�esolues avec une chimie in�-niment rapide. Ces hypoth�eses ont �et�e valid�ees en tra�cant les pro�ls de ~YF et de ~YO en fonctionde Z. Dans les con�gurations �etudi�ees, ils s'approchent en e�et des pro�ls correspondant auxsolutions avec chimie in�niment rapide (�gure 5.2).Sensibilit�e par rapport au pas de temps de calculL'inuence du pas de temps de calcul �t sur le mod�ele PDFA/CHI a �et�e �etudi�ee. Les r�esultats(pr�esent�es sur la �gure 5.3) ont montr�e que le pas de temps qui assure la convergence des calculsest �t = 1� 10�6s.Sensibilit�e par rapport au nombre de mailles utilis�ees pour d�ecrire le gradientinitial de ~ZComme nous l'avons vu dans la section 4.6.1, la description de gradients in�nis par des codes decalcul pr�esente des di�cult�es. L'�etude d'un probl�eme de m�elange entre deux esp�eces impliquedonc en d�ebut de calcul l'imposition de gradients de concentration �nis sur leur interface. Il nefaut cependant pas que le nombre points utilis�es pour d�ecrire ces gradients inuence le r�esultatdu calcul. Dans la con�guration 1D, nous allons �etudier si en changeant le nombre de maillesutilis�e pour d�ecrire le gradient initial de ~Z , le probl�eme converge vers une solution unique.Le gradient initial de la fraction de m�elange r�esulte de la solution de l'�equation de transportde ~Z (�equation 2.10 moyenn�ee) en r�egime instationnaire, sans terme de convection et avec uncoe�cient de di�usion �egal au coe�cient de di�usion turbulente, caract�eristique du probl�eme
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Figure 5.2 : Evolution des pro�ls de concentration de carburant et d'oxydant dans les conditionsde r�ef�erence du calcul unidimensionnel (tableaux 5.3 et 5.2).1D �etudi�e. La solution est prise �a un instant t = t0 inf�erieur au temps chimique caract�eristiquedu probl�eme.2Nous avons �etabli un pro�l initial de ~Z sur 20% de la longueur du domaine de calcul. Lenombre de mailles utilis�e pour d�ecrire le pro�l de variation de ~Z , nous l'appelons �Z . En gardantun maillage toujours uniforme, des calculs ont �et�e e�ectu�es avec 40, 50, 100 et 200 mailles dansle domaine (�Z respectivement �egale �a 8, 10, 20 et 40 mailles).Sur la �gure 5.4 sont repr�esent�es des pro�ls de la variance de la fraction de m�elange pourt = t0 (en fonction de ~Z) et des �evolutions dans le temps du taux de r�eaction global, pour lesdi��erentes valeurs de �Z . Dans tous les cas, la convergence a �et�e obtenue avec �Z = 20, mêmesi l'erreur commise avec �Z = 10 n'�etait pas tr�es grande.Initialisation de gZ"2La r�esolution de l'�equation de transport de la variance de la fraction de m�elange impliquel'initialisation de cette grandeur en d�ebut de calcul. Il s'agit, comme nous allons voir, d'un desaspects probl�ematiques de la mod�elisation bas�ee sur le transport de ce param�etre.La variance de la fraction de m�elange doit être calcul�ee de fa�con coh�erente par rapport �al'initialisation du pro�l de fraction de m�elange. Pour calculer sa valeur initiale, il aurait falluconnâ�tre davantage l'�etat du m�elange �a l'instant initial de calcul. Or, ceci n'est pas possible,car nous ne pouvons pas r�esoudre analytiquement l'�equation moyenn�ee de transport de gZ"22Selon Williams [18], le temps chimique de r�ef�erence pour un syst�eme initialement non pr�em�elang�e dontl'oxydant est la source chaude est �ref = (AYF;0YO;0 exp (�Ta=TO;0))�1.
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Figure 5.4 : Variance de la fraction de m�elange pour t = t0 et du taux de r�eaction moyen global,en fonction du nombre de mailles dans le pro�l initial de ~Z.comme nous l'avons fait pour l'�equation de transport de Z3. Nous savons seulement que gZ"2ne peut varier qu'entre deux bornes bien d�e�nies repr�esentant chacune des situations physiquesdistinctes:� La limite inf�erieure de gZ"2 est la valeur nulle, ce qui implique que gZ (1� Z) = ~Z �1� ~Z�et donc que partout o�u l'oxydant et le carburant sont en pr�esence un de l'autre, ils sontparfaitement m�elang�es. Ceci correspond �a la situation laminaire ce qui implique que laturbulence est dans ce cas n�eglig�ee jusqu'au d�ebut de la simulation. C'est la situation�etudi�ee dans la DNS.� L'autre possibilit�e est d'attribuer �a la variance initiale sa valeur maximale. Celle-ci estdonn�ee par gZ"2max = ~Z �1� ~Z� ce qui est repr�esentatif d'un �ecoulement intermittententre deux esp�eces non m�elang�ees. La di�usion laminaire est dans ce cas n�eglig�ee devantles uctuations de l'�ecoulement turbulent.Comme il n'est pas possible de connâ�tre, dans l'intervalle [0; ~Z �1� ~Z�], la valeur la plusadapt�ee au probl�eme en �etude, nous avons �etudi�e les deux cas extrêmes.Les r�esultats pr�esent�es sur la �gure 5.5 montrent que le changement de gZ"2 initiale ne modi�ele comportement de l'auto-allumage que dans les cas o�u le m�elange initial est nul (ou de fa�con�equivalente, gZ"2 = ~Z �1� ~Z�). En e�et, quand le syst�eme part d'une con�guration o�u F et3Rappelons que le m�elange non r�eactif peut être calcul�e par gZ (1� Z) = ~Z �1� ~Z��gZ"2.



5.2. TESTS 1D 127O sont pour t = t0 compl�etement m�elang�es, la turbulence n'a pas le temps d'intervenir etpar rapport au d�elai d'auto-allumage, tout se passe comme s'il s'agissait d'une con�gurationlaminaire (aussi repr�esent�ee sur la �gure 5.5).
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Figure 5.5 : Comportement du taux de r�eaction pendant la p�eriode d'auto-inammation enfonction de l'initialisation de gZ"2 et des param�etres turbulents. Comparaison avec un mod�eled'auto-inammation cin�etique laminaire (Arrhenius 1 �etape).La question est donc de savoir laquelle des deux con�gurations est la plus r�ealiste dans unmoteur. Sachant que la turbulence joue un rôle important dans la chambre de combustion d'unmoteur Diesel, il ne parâ�t pas logique de consid�erer gZ"2 = 0 en d�ebut de calcul. Dans unemoyenne cyclique, comme celle qui est e�ectu�ee dans KIVA II (les grandeurs moyennes sontcalcul�ees sur l'ensemble des cycles moteurs), il est plus facile d'admettre l'intermittence de laconcentration des esp�eces cycle �a cycle que son invariabilit�e totale. La solution gZ"2 = ~Z �1� ~Z�pour le temps de calcul t = t0 a donc �et�e choisie pour les calculs qui suivent.Sensibilit�e par rapport aux grandeurs turbulentes k et ltLe tableau 5.3 pr�esente la liste des di��erents cas �etudi�es. La longueur int�egrale lt est leparam�etre qui distingue les deux premiers cas des trois suivants. Pour chaque longueur int�egraleconsid�er�ee, l'�energie cin�etique turbulente k a �et�e chang�ee. Nous rappelons que les d�elais d'auto-inammation obtenus ne concernent aucun probl�eme r�eel. Ils doivent servir comme rep�ere pourla comparaison entre les di��erents cas turbulents. L'instant d'auto-inammation a �et�e d�e�niau moment o�u le taux de r�eaction atteint 10% de sa valeur maximale.La �gure 5.6 repr�esente graphiquement l'�evolution des taux de r�eaction dans tout le domainede calcul au cours du temps, ainsi que les iso-lignes de fraction de m�elange ( ~Z = 0 en haut et



128 5. INT�EGRATION DU MOD�ELE PDFA/CHI DANS UN CODE RANS 1Dcas k �cm2s�2� lt (cm) �t �cm2s�1� �=k �s�1� Ret tal (ms) �_!F;max1 1:5� 104 0.05 1.31 1028 8.3 0.32 21.42 3:0� 104 0.05 1.86 1455 11.7 0.26 24.03 3:0� 103 0.1 1.17 230 7.4 0.66 13.14 3:0� 104 0.1 3.71 727 23.5 0.41 19.35 1:0� 105 0.1 6.77 1328 42.9 0.32 22.9Tableau 5.3 : Les di��erents param�etres turbulents utilis�es dans l'�etude de sensibilit�e.~Z = 1 en bas). Chaque pro�l t = Cte correspond au domaine unidimensionnel en �etude. Danstous les cas, la s�equence d'�ev�enements ayant lieu est la même:� M�elange entre le carburant et l'oxydant avec des taux de r�eactions faibles.� D�ebut de l'auto-allumage avec une zone plus au moins longue en fonction de la turbulence.� Auto-allumage avec une hausse importante du taux de r�eaction.La consommation des r�eactifs dans les points o�u l'auto-allumage s'est produit est presquetotale. En cons�equence, le taux de r�eaction devient �a nouveau tr�es faible dans cette r�egion.La amme se propage alors vers les zones pr�em�elang�ees riche et pauvre en consommant ainsitout le m�elange cr�e�e auparavant. Finalement, une amme de di�usion s'�etablit �a ~Z = Zst(pour le m�elange entre l'heptane et l'oxyg�ene, dans les concentrations indiqu�ees, Zst = 0:062).La �gure 5.7 montre l'�evolution dans le temps du taux de r�eaction moyen int�egr�e sur tout ledomaine.La sensibilit�e du mod�ele par rapport �a la variation des grandeurs turbulentes est illustr�eesur les di��erentes images et courbes des �gures 5.6 et 5.7 respectivement. Les cons�equences dela variation des param�etres turbulents se font sentir autant sur les d�elais d'auto-inammationque sur la forme de la zone de r�eaction.Le param�etre contrôlant directement le d�elai d'auto-inammation est l'�etirement �=k(tableau 5.3): L'augmentation de l'�etirement fait diminuer le d�elai d'auto-inammation. Cecipeut être expliqu�e par le fait que l'augmentation de l'�etirement implique l'augmentation de ladissipation scalaire moyenne et en cons�equence, la diminution de la variance de la fraction dem�elange. Or, la r�eduction de la variance de la fraction de m�elange aboutit �a une quantit�e dem�elange plus importante et donc, des d�elais d'auto-allumage plus courts.La forme de la zone de r�eaction est inuenc�ee par le niveau de di�usion turbulente. Enaugmentant celle-ci, le m�elange est �etal�e dans le domaine, ce qui est con�rm�e par l'�eloignementdes iso-lignes de fraction de m�elange. La comparaison entre les cas 1 et 2 et entre les cas 2et 4 montre que le changement de l'�energie cin�etique turbulente a un e�et moins prononc�e surla largeur de la zone de r�eaction que celui de l'�echelle int�egrale. Ceci est expliqu�e par le faitque le coe�cient de di�usion turbulent d�epend lin�eairement de l'�echelle int�egrale, tandis quel'inuence de l'�energie cin�etique turbulente est en k 12 ,Dt = C�0:42Sck 12 lt (5.4)
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Figure 5.7 : Evolution au cours du temps du taux de r�eaction moyen, int�egr�e sur le domainede calcul dans les di��erents cas turbulents.Cette même d�ependance existe dans le calcul de l'�etirement,�k = 0:42k 12lt (5.5)La �gure 5.6 montre que même si la localisation spatiale du point d'allumage varie, la ammes'allume toujours pour des valeurs de ~Z proches de 0.5, ind�ependamment de la turbulence. Lestravaux de Li~nan [20], de Li~nan et Crespo [4] et de Mastorakos et al. [3] montrent que pourdes conditions limites de temp�erature et de concentration �x�ees, l'allumage a toujours lieu �aune valeur de la fraction de m�elange bien d�e�nie, la fraction de m�elange la plus r�eactive Zmr.Cependant, lorsque il s'agit de l'�ecoulement moyen, il est possible que la valeur moyenne de lafraction de m�elange sur le point d'allumage ne soit pas Zmr. La �gure 5.8, qui montre l'�evolutionde la forme de P (Z = Zst)4 au cours du temps, con�rme que dans les instants initiaux du calcul,avant l'allumage, la probabilit�e de trouver Z = Zst est en e�et maximale pour ~Z = 0:5. Laamme s'allume donc en moyenne �a ~Z = 0:5.Avec des mod�eles d'auto-inammation cin�etiques et laminaires, du type Arrhenius simple,Zellat-Zeller [2] ou Shell [9], qui ne tiennent pas compte de la structure locale du m�elange,l'allumage aura toujours lieu �a ~Z = Zmr .5.2.3 Comparaison avec un mod�ele traditionnelLes mod�eles utilis�es pour les calculs du taux de r�eaction pendant la combustion dans unmoteur Diesel sont des mod�eles cin�etiques laminaires pour l'auto-inammation, coupl�es ensuiteavec des mod�eles alg�ebriques, o�u le m�elange carburant-oxydant est consomm�e selon un temps4Pour le heptane, Zst et Zmr sont tr�es proches (Zst = 0:062).
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Figure 5.8 : Evolution au cours du temps de la probabilit�e de trouver Z = Zst en fonction de~Z . Con�guration chimique du tableau 5.3 et turbulente du cas 1 du tableau 5.2.caract�eristique du syst�eme. Ce temps caract�eristique peut être un temps turbulent comme k=�(mod�ele de Magnussen et Hjertager [71]), ou la somme d'un temps chimique avec un tempsturbulent (mod�ele de Kong et al. [74]). Dans KIVA II MB, le mod�ele d'auto-allumage est lemod�ele de Zellat-Zeller [2] et le mod�ele de combustion �a haute temp�erature est le mod�ele deMagnussen et Hjertager.Nous avons compar�e les r�esultats obtenus avec le mod�ele PDFA/CHI et les r�esultats donn�espar un mod�ele simpli��e qui couple une expression d'Arrhenius simple (�equation 5.3) pour l'auto-inammation au mod�ele de Magnussen et Hjertager pour la combustion �a haute temp�erature(�equation 2.67), �_!F = ��A �k min ~YF ; ~YOr ; B ~YP1 + r!o�u A et B sont des constantes du mod�ele, r est le rapport stoechiom�etrique massique entrel'oxydant et le carburant et ~YP est la concentration massique des produits de la combustion(nous allons l'appeler par la suite, le mod�ele ARR/MAG). L'expression d'Arrhenius simple a�et�e pr�ef�er�ee par rapport au mod�ele de Zellat-Zeller car le mod�ele PDFA/CHI est bas�e sur unm�ecanisme de chimie simple. Le même sch�ema cin�etique est ainsi utilis�e dans les deux mod�eles.Les r�esultats sont pr�esent�es sur les �gures 5.9 et 5.10.Plusieurs di��erences de comportement sont observ�ees entre les deux mod�eles:� La continuit�e du taux de r�eaction dans le domaine entre les p�eriodes d'allumage etd'�etablissement de la amme de di�usion. La nature du mod�ele PDFA/CHI assure cette
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Figure 5.9 : Evolution au cours du temps du taux de r�eaction moyen, int�egr�e sur le domainede calcul. k = 1:5e4 cm2s�2, lt = 0:05 cm.
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5.2. TESTS 1D 133continuit�e. Nous rappelons qu'il s'agissait d'une des conditions envisag�ees lors de saconception. Au contraire, le crit�ere de couplage entre les mod�eles d'Arrhenius et deMagnussen, bas�e sur une temp�erature de transition, ne peut pas garantir la continuit�edu taux de r�eaction. Avec le mod�ele ARR/MAG, le taux de r�eaction juste apr�es l'auto-inammation est maximum �a des endroits o�u il �etait auparavant tr�es faible (�gure 5.9). Ceciest dû certainement �a une valeur non appropri�ee de la constanteB li�ee �a la concentration deproduits. Ce dernier terme du mod�ele de Magnussen (�equation 2.67) est le terme dominantjuste apr�es l'auto-inammation.� Les d�elais et la localisation de l'auto-inammation. L'allumage laminaire caract�eristiquede la formule d'Arrhenius ne tient pas compte de l'�etat du m�elange. D�es que dans lamême maille de calcul, les concentrations moyennes d'oxydant et de carburant sont nonnulles, alors les deux esp�eces sont cens�ees être compl�etement m�elang�ees. Le premier pointd'allumage apparâ�t �a ~Z = Zmr, tel que pr�evu par les analyses de Li~nan [20] et deMastorakos et al. [3]. Avec le mod�ele PDFA/CHI, il faut attendre que les deux esp�eces sem�elangent et atteignent les conditions pour que la combustion puisse avoir lieu. En ce quiconcerne l'endroit o�u l'allumage se produit, nous avons vu que lors de l'auto-inammation,P (Z = Zst) est maximale �a ~Z = 0:5 (�gure 5.8).� La forme de la zone de r�eaction apr�es l'auto-inammation pendant la phase de combustionpr�em�elang�ee. Avec le mod�ele PDFA/CHI, la amme est n�ee �a ~Z = 0:5 et se propage ensuitevers des valeurs de ~Z inf�erieures et sup�erieures �a 0.5. Elle s'�eteint au fur et �a mesure queles r�eactifs sont consomm�es. Avec le mod�ele ARR/MAG, le taux de r�eaction est tr�es �elev�epartout o�u il y a des produits de la combustion. Une fois de plus, une valeur non adapt�eede la constante B de l'�equation 2.67 peut être �a l'origine de ce ph�enom�ene.En�n, nous constatons l'accord entre les taux de r�eaction caract�eristiques de la amme dedi�usion �etablie. Il s'agit d'un r�esultat pr�evisible car la chimie devient proche de la situationin�niment rapide. Une fois la amme de di�usion �etablie, le taux de r�eaction est contrôl�e parle taux de m�elange entre les r�eactifs, ce dont les deux mod�eles tiennent compte.5.2.4 Comparaison avec les r�esultats de simulation num�erique directe decouche de m�elange temporelleLes caract�eristiques des r�esultats obtenus en simulation num�erique directe posent en g�en�eral desdi�cult�es vis �a vis de leur comparaison avec les r�esultats donn�es par des codes RANS. En raisonde la taille des domaines de calcul utilis�es en DNS, ainsi qu'�a la structure adimensionnelle des�equations r�esolues par le code NTMIX (code de DNS utilis�e dans le CRCT), la transpositionentre les deux types d'approches n'est souvent pas ais�ee. De même, les codes DNS ne sont eng�en�eral adapt�es qu'�a la r�esolution de con�gurations physiques de grande simplicit�e. L'int�erêtde faire des calculs avec des codes RANS reproduisant les con�gurations DNS est donc limit�e.Cependant, la nature simple du cas test 1D utilis�e pour l'�etude du mod�ele PDFA/CHI s'adaptebien �a ce genre d'exercice. Nous avons vu dans la section 4.2.2 que la con�guration de couche delimite temporelle calcul�ee repr�esente un syst�eme statistiquement 1D qui �evolue dans le temps(comme les tests 1D e�ectu�es dans cette section). A d�efaut de r�esultats exp�erimentaux dans descon�gurations plus r�ealistes, ce test est donc un bon moyen de contrôler la validit�e du mod�elePDFA/CHI lors de son implantation dans un code RANS.La premi�ere tâche a r�ealiser est la transformation des param�etres adimensionnels DNS enunit�es physiques. Une variable X est calcul�ee par le produit entre sa valeur adimensionnelle X�



134 5. INT�EGRATION DU MOD�ELE PDFA/CHI DANS UN CODE RANS 1Det sa valeur de r�ef�erence Xref , X = X�XrefA partir du nombre de Reynolds de la DNS (Reac = 10000 dans le cas �etudi�e),Reac = arefLref�ref = 10000 (5.6)o�u aref , Lref et �ref sont respectivement la vitesse du son, la longueur et la viscosit�ecin�ematique de r�ef�erence, nous pouvons construire un cas r�eel pour KIVA. Les valeurs der�ef�erence des variables caract�eristiques des esp�eces utilis�ees (densit�e, capacit�e calori�que,viscosit�e...) sont celles de l'air �a la temp�erature T = 300K. Le tableau 5.4 est alors obtenu.Reac = 10000  = 1:4 Rair = 287 j=kgKTair = 300K �ref = 1:177kg=m3 �ref = 1:568� 10�5m2=saref = 347m=s Lref = 4:52� 10�4m tref = 1:303� 10�6sTableau 5.4 : Valeurs de r�ef�erence des di��erentes variables de l'�ecoulement. Toutes les autresvariables s'expriment en fonction de ces variables de r�ef�erence.Pour le calcul du taux de r�eaction, une hypoth�ese de chimie simple a �et�e utilis�ee. Le taux der�eaction instantan�e est donn�e par _!i = A�F�O exp (�Ta=T ) (5.7)Les unit�es de la constante pr�e-exponentielle correspondent au produit entre l'inverse d'un tempset l'inverse d'une densit�e. La formulation est ainsi coh�erente avec celle utilis�ee en DNS.Le carburant utilis�e est le m�ethane (CH4) dont la fraction de m�elange stoechiom�etriqueest Zst = 0:055. L'oxydant est l'oxyg�ene dont la fraction massique par rapport �a l'air est 0:233.La temp�erature initiale du carburant est TF;0 = 600K et la temp�erature initiale de l'oxydantest TO;0 = 1200K. Les pro�ls des concentrations de carburant et d'oxydant sont initialis�es dela mani�ere d�ecrite dans la section 5.2.1 en respectant la taille des pro�ls utilis�es en DNS. Parcontre, gZ"2 n'est pas initialis�ee de la mani�ere choisie dans la section 5.2.2. En e�et, en DNSnous n'avons pas le choix de la valeur de gZ"2t=t0 , car elle est forc�ement nulle. En choisissantd'initialiser YF et YO avec la solution de l'�equation de transport di�usif de ces esp�eces enr�egime laminaire, nous sommes en train d'imposer un m�elange total entre les deux esp�eces(gZ"2t=t0 = 0).Un mot doit être aussi dit concernant les param�etres turbulents. Nous avons vu que lar�esolution des �equations de transport de k et de � n'est pas �evidente dans un �ecoulement 1D.De plus, le comportement de ces grandeurs issues de la solution de leurs �equations de transportmod�elis�ees n'est pas le même que celui de la turbulence utilis�ee dans les calculs de couche dem�elange temporelle bidimensionnelle. En e�et, l'utilisation d'une turbulence 2D en DNS sertnos propos du point de vue de l'interaction amme champ turbulent, mais ne peut pas être



5.2. TESTS 1D 135compar�ee �a une turbulence r�eelle [68]. Quand les �equations de Navier Stokes sont r�esolues dansleur forme 2D sans mod�ele de turbulence, la dynamique des structures turbulentes est di��erentede leur dynamique r�eelle. Le transfert d'�energie se fait des petites vers les grandes �echelles. Cecin'est pas reproductible avec le mod�ele k� �. Nous avons donc choisi d'imposer une turbulencehomog�ene dans le domaine, même si ce n'est pas le cas, comme le montre le tableau 5.5.t� �� k�1.11 1.27�10�4 5.56�10�35.56 4.64�10�5 3.35�10�39.65 1.49�10�4 8.90�10�313.06 4.12�10�5 4.84�10�316.56 2.57�10�5 2.00�10�319.38 3.57�10�5 2.25�10�3Tableau 5.5 : Evolution dans le temps des param�etres turbulents k et � pour le calcul DNS 2Dd'une couche de m�elange temporelle.Les r�esultats obtenus, pr�esent�es sur la �gure 5.11, sont tr�es satisfaisants. Le d�elai d'auto-inammation calcul�e est proche du d�elai obtenu en DNS. L'endroit o�u, en moyenne la ammes'allume, est aussi le même dans les deux cas (autour de ~Z � 0:5). Le mod�ele reproduit aussila amme de di�usion �etablie �a la �n de l'auto-allumage.Concernant les di��erences observ�ees, il est clair que la forme de la zone de r�eaction n'est pas lamême et que la di�usion turbulente n'est pas bien reproduite (ph�enom�ene observable �a partir dela forme des iso-lignes de fraction de m�elange). Ceci peut être expliqu�e par les approximationse�ectu�ees lors de la d�etermination des param�etres turbulents. Nous avons v�eri��e que le calcul�etait sensible au niveau de turbulence choisi. Les di��erences dans la forme de la zone d'auto-allumage ne peuvent pas être analys�ees de mani�ere simple. Comme nous l'avons vu lors de lapr�esentation de cette exp�erience num�erique (section 4.2.2), les statistiques e�ectu�ees manquentde donn�ees. D'autres calculs devraient être r�ealis�es en imposant une g�en�eration al�eatoire deturbulence di��erente et en gardant la même physique.
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Figure 5.11 : Comparaison entre le taux de r�eaction moyen calcul�e en DNS dans le cas de lacouche de m�elange temporelle et celui calcul�e par KIVA II MB avec le mod�ele PDFA/CHI. Leslignes continues repr�esentent les valeurs moyennes de la fraction de m�elange au cours du tempsdans le domaine 1D.



5.3. CONCLUSION 1375.3 ConclusionUne version simpli��ee du mod�ele PDFA d'auto-allumage �a pdf pr�esum�ees, coupl�e �a un mod�elede ammelettes en chimie in�niment rapide, a �et�e implant�ee dans le code de calcul KIVA II MB.Les r�esultats obtenus lors de l'�etude du mod�ele dans une con�guration unidimensionnelle sonttr�es satisfaisants. Le mod�ele contient des e�ets chimiques coupl�es �a des e�ets turbulents qui luipermettent de reproduire l'auto-inammation dans une gamme de situations assez vari�ee.L'adaptation e�ective au code KIVA et plus sp�ecialement aux calculs moteur, demandequelques modi�cations du fait qu'il s'agit d'�ecoulements �a pression et �a volume variables et o�ules conditions initiales sont loin d'être homog�enes et bien d�e�nies (pr�esence de gaz non brûl�es,pr�esence de gaz r�esiduels ou �echanges thermiques avec les parois). Il faut donc que les conditionslimites (Yi;0, Ti;0), n�ecessaires dans des di��erentes �etapes de calcul, soient e�ectivement d�e�nies�a chaque pas de temps de calcul.
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Chapitre 6Validation exp�erimentale et tests 2D6.1 IntroductionLe mod�ele PDFA/CHI d�evelopp�e dans ce travail est fond�e sur l'analyse num�erique deph�enom�enes qui repr�esentent de mani�ere simpli��ee l'ensemble de ph�enom�enes qui ont lieu dansla chambre de combustion d'un moteur Diesel. Si l'interpr�etation physique du probl�eme provientde l'observation exp�erimentale [69, 80, 81], les bases et la validation du mod�ele PDFA/CHI ont�et�e construites �a partir de r�esultats de simulation num�erique directe.La validation du mod�ele dans des con�gurations r�eelles de combustion Diesel donne une�etape importante de cette �etude. Dans cette section, nous d�ecrivons une exp�erience dont le butest l'acquisition de donn�ees par rapport auxquelles le mod�ele peut être test�e et valid�e.D�es le d�ebut de ce travail, la d�ecision a �et�e prise de ne pas traiter l'aspect diphasiquede la combustion Diesel. Ceci en raison des di�cult�es rencontr�ees dans la mod�elisationdu comportement des jets Diesel liquides. Nous nous sommes concentr�e uniquement sur lacombustion en milieu gazeux. Le besoin de rester coh�erent avec cette description du probl�emeimplique que le dispositif exp�erimental �a mettre en oeuvre doit respecter cette condition. Or,les �etudes exp�erimentales en conditions Diesel e�ectu�ees avec des carburants gazeux restenttr�es limit�ees. Nous retrouvons dans Fraser et al. [94] et dans Naber et al. [95] des exp�eriencesd'auto-inammation de jets de gaz naturel introduits dans une enceinte pressuris�ee et chau��ee.Les conditions thermodynamiques atteintes sont proches de celles retrouv�ees dans la chambrede combustion d'un moteur Diesel. Cependant, ces �etudes concernent uniquement la variationdes d�elais d'auto-inammation en fonction de la pression et de la temp�erature �a l'int�erieur dela chambre de combustion et en fonction de la composition des carburants utilis�es.Les tests et la validation d'un mod�ele turbulent d'auto-inammation et de combustionexigent aussi la variation des param�etres qui inuencent la r�eponse du mod�ele par rapportau champ turbulent. Dans cette optique, les param�etres importants sont la vitesse du jet decarburant �a la sortie de l'injecteur et la section d�ebitante. Ces deux param�etres sont capablesde modi�er les gradients des concentrations des esp�eces et par cons�equence, le m�elange. Pourun �ecoulement liquide, la vitesse de sortie du carburant est contrôl�ee par la di��erence entre lapression d'injection et la pression dans la chambre de combustion. Si l'�ecoulement est gazeuxet donc compressible, alors c'est le rapport entre la pression d'injection et la pression dansla chambre qui contrôle la vitesse. Ceci jusqu'�a la limite impos�ee par la vitesse du son del'�ecoulement dans l'injecteur. Cette limite est calcul�ee par l'�equation 6.1,139



140 6. VALIDATION EXP�ERIMENTALE ET TESTS 2Dpinjpcrit = � 2 + 1�� +1 (6.1)o�u pcrit est la pression critique pour laquelle l'�ecoulement devient sonique et pinj est la pressiond'injection. Pour  = 1:4, ce ratio est de 1:893. En e�et, dans ces conditions l'�ecoulement estsonique �a l'int�erieur de l'injecteur et la vitesse d'injection atteint sa valeur maximale, �egale �ala vitesse du son au sein du milieu gazeux trait�e1. Pour faire varier la vitesse d'injection, il fautdonc faire varier la pression jusqu'�a la limite sonique donn�ee par l'�equation 6.1. Pour modi�erle m�elange, nous pouvons aussi faire varier la section d�ebitante de l'injecteur.La visualisation de la zone de r�eaction est aussi un param�etre int�eressant dans les �etudesd'auto-allumage turbulent et d'�etablissement de ammes. L'acc�es optique �a la chambre decombustion est donc important dans les �etudes �a r�ealiser. Pour cela, nous pouvons utiliser unmontage exp�erimental disponible �a l'IFP qui inclu une cellule haute pression avec acc�es optiquemunie d'un injecteur de gaz. Une description d�etaill�ee du fonctionnement de ce syst�eme existedans la th�ese de Lambert [96] et dans les travaux de Verhoeven [97] et de Verhoeven et al. [98].Le mod�ele PDFA/CHI peut être en�n appliqu�e au calcul d'une con�guration r�ealiste maissimpli��ee qui repr�esente bien le syst�eme exp�erimental �etudi�e. Dans ce cas, le mod�ele est appliqu�eexactement comme s'il s'agissait d'un calcul moteur. Toutes les �equations de transport (cellesdu mod�ele de turbulence inclues) sont r�esolues. Rappelons que dans les �etudes 1D du mod�elepr�esent�ees dans le chapitre pr�ec�edent, les param�etres turbulents �etaient impos�es et constantspendant la dur�ee du calcul.

1Pour un gaz parfait, la vitesse du son ne d�epend que de sa nature et de sa temp�erature, C1 = pRT



6.2. MONTAGE EXP�ERIMENTAL 1416.2 Montage exp�erimentalNous pr�esentons maintenant les principales caract�eristiques du syst�eme �etudi�e, ainsi quequelques commentaires succincts sur son utilisation. Le montage exp�erimental consiste en deuxcomposants majeurs: la cellule de volume constant (volume de 1:37 l) o�u la combustion sed�eroule, et un injecteur de carburants gazeux. L'ensemble de la cellule et de l'injecteur estrepr�esent�e sur la �gure 6.1. Ce dispositif o�re un large acc�es optique �a travers quatre hublotsen saphir. L'injecteur gaz a �et�e d�evelopp�e et fabriqu�e par la soci�et�e DTC (Diesel TechnologyCorporation) pour être adapt�e sur des moteurs Diesel fonctionnant au gaz naturel. L'injecteurposs�ede une aiguille, contrôl�ee �electriquement par un sol�eno��de, qui ferme et ouvre l'ori�ced'injection.Les parois de la cellule (en acier) peuvent être chau��ees �electriquement de mani�ere �a r�eduireles pertes thermiques lors des essais de combustion et �a s'approcher de la temp�erature des paroisde la chambre de combustion d'un moteur. Sur toutes les exp�eriences men�ees, la temp�eraturedes parois a �et�e de 473K. Sur chacun des huit coins de la cellule, il existe un acc�es qui permetle placement d'appareils divers. Quatre bougies d'allumage dont nous parlerons ensuite, uncapteur de pression et un ventilateur constituent la base des appareils utilis�es. Le ventilateursert �a homog�en�eiser les gaz dans la chambre, ainsi qu'�a la production d'un champ de vitesseturbulent dans son int�erieur. Les bougies d'allumage servent �a l'initialisation de la combustiond'un pr�em�elange qui brûle de mani�ere contrôl�ee et qui permet la mont�ee en temp�erature et enpression dans la chambre avant la combustion du jet gazeux de carburant �a injecter.L'�etanch�eit�e de l'injecteur est garantie jusqu'�a des pressions proches de 200 bar. Le gaz �ahaute pression est stock�e dans un r�eservoir et la pression d'injection est contrôl�ee par unmanom�etre �a la sortie de ce r�eservoir. L'injecteur est plac�e au centre de la face sup�erieurede la cellule. L'ouverture de l'injecteur est contrôl�ee �electriquement (lev�ee de l'aiguille) et safermeture est assur�ee par un ressort qui agit une fois que le courant �electrique alimentant lesol�eno��de est arrêt�e. Ce courant est contrôl�e par un bô�tier de commande du type utilis�e pour lesinjecteurs de liquide, syst�eme "Common Rail", qui envoie un courant initial de forte intensit�eet de petite dur�ee (0:6ms pour toutes les exp�eriences) et ensuite, un courant de maintiend'intensit�e plus faible pendant un intervalle de temps qui d�epend de la dur�ee d'injectionsouhait�ee.Nous disposons de trois nez d'injecteur di��erents avec des sections d�ebitantes correspon-dant respectivement �a des diam�etres de 0:25mm, 0:3mm et 0:5mm. La pression maximaled'injection est d'environ 200 bar, �egale �a la pression du carburant dans le r�eservoir quandcelui-ci est plein. Le carburant choisi est le m�ethane, malgr�e ses propri�et�es reconnues de r�e-sistance �a l'auto-inammation (indice d'octane de 120). Ce choix est dû au fait qu'il s'agitd'un carburant gazeux jusqu'�a des pressions au-dessus desquelles nous voulons travailler. Il estdisponible en bouteilles remplies jusqu'�a 200 bar. Il existe dans la litt�erature, des travaux surl'auto-inammation de jets de m�ethane �a haute pression [94, 95] sur lesquels nous nous sommesbas�es pour l'�etablissement des param�etres de r�ef�erence de cette exp�erience.
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Figure 6.1 : Cellule de combustion haute pression avec acc�es optique et injecteur de gaz.



6.3. PROC�EDURE EXP�ERIMENTALE ET R�ESULTATS 1436.3 Proc�edure exp�erimentale et r�esultatsL'�etude exp�erimentale de l'auto-inammation d'un jet de combustible gazeux en milieu turbu-lent contient les aspects suivants:� Caract�erisation de l'injecteur. Ceci nous permet de connâ�tre son comportement en fonctiondu courant �electrique d'activation de l'aiguille. Nous voulons mesurer le d�elai d'ouverture del'aiguille apr�es l'imposition du courant et le d�elai de fermeture lorsque le courant �electriqueest enlev�e. La dur�ee de l'injection peut ainsi être connue.� Mesure de la masse inject�ee en fonction de la pression d'injection et de la pression dansla chambre. En connaissant la masse introduite par injection et la dur�ee de l'injection, led�ebit massique peut être calcul�e.� Visualisation des contours du jet gazeux avec des �lms Schlieren. Les r�esultats de lamod�elisation de l'a�erodynamique des �ecoulements de jets gazeux avec le code KIVA peuventainsi être contrôl�es. Un rep�ere, fonction de la position du jet, pour les images d'auto-inammation est aussi construit. Nous pouvons donc regarder �a quel endroit du jet lespremiers points d'auto-inammation apparaissent.� Visualisation des points d'auto-inammation et des d�elais. Les param�etres que nouspouvons faire varier, visant les comparaisons avec le calcul num�erique, sont: la sectiond�ebitante, la temp�erature, la pression et la proportion d'oxyg�ene dans la chambre.6.3.1 Caract�erisation de l'injecteurLa r�eponse de l'injecteur au courant �electrique impos�e sur le sol�eno��de d'activation de l'aiguillea �et�e �etudi�ee par quatre m�ethodes di��erentes:� Mesure de la force induite par le jet gazeux �a la sortie de l'injecteur sur un capteur deforce pi�ezo�electrique.� Mesure de la temp�erature du m�ethane �a la sortie de l'injecteur avec un thermocouple der�eponse rapide (0:25�m de diam�etre).� Mesure de l'acc�el�eration des parties mobiles de l'injecteur avec un acc�el�erom�etre attach�eau corps de l'injecteur.� Observation des images (�lms Schlieren) capt�ees pendant l'injection.Le capteur de force, le thermocouple et l'acc�el�erom�etre �etaient connect�es �a un oscilloscopenum�erique.Des mesures ont �et�e e�ectu�ees pour des temps d'activation du sol�eno��de di��erents en faisantchanger aussi la pression d'injection. La chambre de combustion �etait dans ce cas �a pressionatmosph�erique. Nous avons utilis�e cette valeur car les caract�eristiques de l'injecteur ne doiventpas changer en fonction de la pression dans la chambre. Les r�esultats pour une injection �apinj = 50 bar et un temps d'activation du sol�eno��de de 15ms sont pr�esent�es sur la �gure 6.2.La forme caract�eristique des courbes pr�esent�ees ne change pas avec la modi�cation du tempsd'activation.
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Figure 6.2 : Caract�erisation de l'injecteur: Temps d'injection.



6.3. PROC�EDURE EXP�ERIMENTALE ET R�ESULTATS 145Les r�esultats montrent que certaines caract�eristiques du fonctionnement de cet injecteur sontdi��erentes de celles observ�ees avec des injecteurs de liquide [97, 98]. Dans les deux cas (liquideet gaz), nous pouvons observer un d�ecalage du d�ebut d'injection par rapport au d�ebut del'activation du sol�eno��de par le courant de maintien (mont�ee brusque du signal mesur�e par lecapteur de force). Pour l'injecteur �etudi�e, ce d�ecalage est d'environ 1:5ms, ind�ependammentdes param�etres d'injection. Cependant, dans le cas de l'injection de gaz, nous n'observons pasde d�ecroissance rapide lorsque le courant est enlev�e comme il est obtenu pour les injecteurs deliquide. L'injection semble se prolonger bien au-del�a de la coupure du courant, même si sonintensit�e diminue au fur et �a mesure. Ce comportement se traduit par la descente graduelle dela force induite par le jet, ainsi que par la diminution constante de la temp�erature. La courbed'acc�el�eration des parties mobiles de l'injecteur peut expliquer ce comportement. En e�et, ilsemble qu'�a partir du moment o�u le courant est enlev�e, l'aiguille ne se pose pas directement surson si�ege. L'oscillation du signal d'acc�el�erationmontre que l'aiguille rebondit pendant un certaintemps s'ouvrant et se fermant avec une amplitude d�ecroissante des oscillations. A partir dumoment o�u le courant est arrêt�e, l'�ecoulement devient puls�e et tr�es irr�egulier. Sur les injecteursde liquide ce comportement est aussi connu, mais les forces visqueuses plus importantes quedans un �ecoulement gazeux, att�enuent vite les oscillations. Nous avons donc int�erêt �a que lesexp�eriences d'auto-inammation se d�eroulent pendant la phase initiale de l'injection. Pendantcette p�eriode, nous pouvons estimer la vitesse du jet qui est un param�etre important dans lescalculs de mod�elisation.Le signal capt�e par le thermocouple met en �evidence les caract�eristiques soniques del'�ecoulement dans le nez de l'injecteur quand le rapport entre la pression d'injection et lapression dans la chambre est �elev�e. En e�et, si l'�ecoulement est sonique, la pression dans le nezne descend pas en dessous de la pression critique de l'�ecoulement, environ deux fois inf�erieure �ala pression d'injection (�equation 6.1). A la sortie du nez, la pression de l'�ecoulement est sup�erieur�a la pression atmosph�erique. Une expansion du gaz pour �etablir l'�equilibre des pressions a alorslieu, avec une chute de la temp�erature. La mont�ee initiale est probablement due au frottementvisqueux du gaz �a tr�es haute vitesse sur le thermocouple en d�ebut d'injection.6.3.2 Masse inject�eeLa masse inject�ee par coup d'injection a �et�e d�etermin�ee en mesurant l'augmentation de lapression due �a l'accroissement de la masse totale de gaz dans une chambre �a volume constantde 1:37 l (la même utilis�ee dans les essais de combustion) et de temp�erature connue (mesur�ee�a l'int�erieur de la chambre de combustion apr�es un certain d�elai de temps pour que le syst�emesoit en �equilibre). Nous avons e�ectu�e des moyennes sur 50, 100 et 200 injections. Les mesures�etaient tr�es r�ep�etitives. Les param�etres de cette �etude �etaient la pression d'injection, la pressiondans la chambre et le temps d'activation du sol�eno��de.Les r�esultats sont pr�esent�es sur les �gures 6.3 et 6.4. La premi�ere montre la d�ependancelin�eaire entre la quantit�e de m�ethane inject�ee et le temps d'activation de l'aiguille. Ladeuxi�eme montre que la masse inject�ee d�epend surtout de la pression d'injection. En e�et, les�evolutions des quantit�es inject�ees en fonction de la pression d'injection pour des di��erents tempsd'activation de l'aiguille sont presque lin�eaires. Pour les exp�eriences avec auto-inammation,nous pouvons nous rep�erer par rapport �a la pression d'injection pour connâ�tre la masse inject�eependant chaque exp�erience.
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Figure 6.3 : Masse inject�ee par coup d'injection en fonction du temps d'activation du sol�eno��de,de la pression dans la chambre de combustion et de la pression d'injection. Dinj = 0:3mm.
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Figure 6.4 : Masse inject�ee par coup d'injection en fonction du temps d'activation du sol�eno��de,de la pression d'injection. Dinj = 0:3mm.



6.3. PROC�EDURE EXP�ERIMENTALE ET R�ESULTATS 147Le d�ebit massique de m�ethane devrait être d�etermin�e �a partir des quantit�es inject�eeset du temps d'injection mesur�e pr�ec�edemment. Cependant, l'incertitude concernant le tauxd'introduction du combustible �a partir du moment o�u le courant agissant sur l'aiguille est enlev�e,implique des di�cult�es dans la d�etermination de la vitesse d'injection. Pendant la p�eriode o�ule sol�eno��de est activ�e, la vitesse de l'�ecoulement semble être constante. D'o�u l'int�erêt pour lamod�elisation de travailler avec des rapports de pression (�equation 6.1) sup�erieurs �a la valeurcritique. Dans ce cas, la vitesse est connue. Elle sera proche de la vitesse du son caract�eristiquede l'�ecoulement �a l'int�erieur du nez de l'injecteur.6.3.3 Caract�eristiques du jet gazeuxDes �lms Schlieren ont �et�e utilis�es pour visualiser les contours du jet gazeux de m�ethane quip�en�etre dans la chambre de combustion (montage optique de la �gure 6.5). Le volume de mesurequi contient le jet est illumin�e par un faisceau laser parall�ele. La direction suivie par chaquerayon d�epend de l'indice de r�efraction du milieu. L'indice de r�efraction d�epend de la nature desmol�ecules des milieux travers�es et aussi de leur densit�e (temp�erature). Apr�es avoir travers�e levolume de mesure, le faisceau collimat�e est focalis�e par une lentille (7) sur le centre du trou d'undiaphragme (9). Les rayons qui ont �et�e d�evi�es en traversant le volume de mesure ne convergentpas sur le centre du trou et sont donc arrêt�es par la partie ferm�ee du diaphragme. Ces rayonssont ceux provenant des contours du jet de m�ethane froid, o�u le gradient de temp�erature esttr�es fort. Ils ne sont donc pas projet�es sur la cam�era. Les images de l'�evolution du jet au coursdu temps ont �et�e acquises par une cam�era rapide l�eg�erement intensi��ee, capable d'enregistrer18 images �a une cadence variable choisie par l'utilisateur de 10000, de 25000 ou de 50000 imagespar seconde. Les images, qui apparaissent sur un �ecran �a phosphore au dos de la cam�era sontnum�eris�ees en temps r�eel par une autre cam�era �a d�etecteur CCD coupl�ee �a la premi�ere. L'imagenum�erique est transmise �a un ordinateur qui contrôle tout le syst�eme, o�u elle est par la suitetrait�ee. Le temps d'exposition de chaque image est de 19�s.
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148 6. VALIDATION EXP�ERIMENTALE ET TESTS 2DLa �gure 6.6 montre une s�equence typique de seize images obtenues lors des premiers instantsde l'injection de m�ethane. Chaque image repr�esente le volume de mesure int�egr�e dans ladirection du faisceau laser. Le r�esultat est un plan qui fait 2:7 cm de largeur et 5:9 cm de hauteur(entre le bout du nez de l'injecteur et le bas de l'image). Le nez de l'injecteur correspond aupetit rectangle noir en haut et au centre de chaque image. La s�equence d'images s�epar�ees de0:1ms est ordonn�ee selon le tableau suivant:01 03 05 07 09 11 13 1502 04 06 08 10 12 14 16

Figure 6.6 : S�equence typique d'images acquises par �lms Schlieren de contours des jets dem�ethane. Dinj = 0:25mm, pinj = 110 bar, pch = 33:6 bar, Tch = 453K. Premi�ere image: 1:5msapr�es l'activation du sol�eno��de. Derni�ere image: 1:5ms apr�es la premi�ere image.La cam�era a �et�e d�eclench�ee 1:5ms apr�es le d�ebut de l'activation du sol�eno��de. Cet instantcorrespond environ au moment o�u les di��erents appareils utilis�es dans les mesures de tempsd'injection (�gure 6.2) commencent �a capter un signal. En e�et, les premiers contours du jetsont visibles sur l'image num�ero 2. L'intervalle de temps entre chaque image est de 0:1ms. Las�equence d'images pr�esent�ee est tr�es r�ep�etitive, quelles que soient les conditions de l'injection.En augmentant la pression d'injection, le jet devient plus �n pr�es de l'injecteur et l�eg�erementplus large au bout. Cependant, sa p�en�etration ne change pas, car l'�ecoulement est toujourssonique dans le nez de l'injecteur et la vitesse d'injection est constante. Les deux diam�etresd'injection di��erents ne semblent pas modi�er les contours du jet. Des images ont aussi �et�e prisesplus loin du d�ebut de l'injection, mais �a cause de l'homog�en�eisation du champ de temp�erature,les contours du jet s'estompent tr�es vite. Il est cependant visible que la p�en�etration augmente,tant que l'injection dure. Les images prises apr�es que le courant �electrique d'activation du



6.3. PROC�EDURE EXP�ERIMENTALE ET R�ESULTATS 149sol�eno��de soit arrêt�e con�rment le fait que l'injection se poursuit encore pendant longtempsapr�es cet instant.6.3.4 Auto-inammation des jets de m�ethaneL'objectif des exp�eriences d�ecrites est l'�etude de l'auto-inammation et de la combustion Diesel.Pour cela, il faut que les conditions thermodynamiques dans la cellule au moment de l'injectiondu m�ethane s'approchent de celles de la chambre de combustion d'un moteur Diesel. Les gazdans la cellule, initialement �a pression atmosph�erique et �a une temp�erature d'environ 473K(temp�erature des parois) doivent être comprim�es et chau��es. La mani�ere de le faire est der�ealiser une pr�e-combustion qui les am�enent jusqu'aux conditions souhait�ees. Il faut cependantgarantir que les produits de cette combustion aient des concentrations proches de celles de l'airutilis�e dans le moteur Diesel.Un pr�em�elange qui contient de l'�ethyl�ene (C2H4), de l'oxyg�ene (en exc�es), de l'hydrog�eneet de l'azote est introduit dans la cellule dans des proportions telles que la concentrationdes produits de combustion s'approche de celle de l'air. Le m�elange est homog�en�eis�e au furet �a mesure, �a l'aide du ventilateur et est ensuite allum�e par les quatre bougies d'allumage.La temp�erature et la pression montent alors soudainement �a cause de la combustion presqueinstantan�ee (�gure 6.7).

Figure 6.7 : Evolution de la pression et de la temp�erature dans la cellule en fonction du tempsapr�es l'allumage du pr�em�elange d�ecrit dans le tableau 6.1 (m�elange de densit�e � = 25 kgm�3).D'apr�es Verhoeven.Les produits de la combustion subissent ensuite une �evolution suppos�ee isochore (volumeconstant) avec baisse de la temp�erature et de la pression. Quand ces deux grandeurs atteignent



150 6. VALIDATION EXP�ERIMENTALE ET TESTS 2Ddes valeurs pr�ed�e�nies, cens�ees repr�esenter les conditions thermodynamiques pr�esentes dans lachambre de combustion d'un moteur Diesel, le m�ethane est inject�e. Le temps caract�eristiquede la chute de la pression et de la temp�erature apr�es la pr�e-combustion, long par rapport autemps caract�eristique du processus d'auto-inammation du m�ethane, garantit des conditionsthermodynamiques quasi constantes pendant ce dernier m�ecanisme. Le tableau 6.1 pr�esente lesvaleurs des pressions partielles de chacun des r�eactifs de la combustion pr�em�elang�ee ainsi queles proportions des produits de la r�eaction pour une densit�e constante de 25 kgm�3 apr�es lapr�e-combustion. La r�eaction compl�ete est du type,a1 C2H4 + a2H2 + bO2 + g N2 ! dCO2 + eH2O + f O2 + g N2Esp�ece R�eactif (bar) Produit (%vol)C2H4 0.296 -H2 3.45 -O2 10.0 21.00N2 23.16 65.84H2O - 11.48CO2 - 1.68Tableau 6.1 : Pressions partielles des r�eactifs avant la pr�e-combustion et proportions volum�e-triques des produits de la combustion. Pour une r�eaction adiabatique, la pression maximaleatteinte est de 118 bar et la temp�erature maximale est de 1591K (densit�e de 25 kgm�3). Dansl'air, l'oxyg�ene et l'azote sont dans une proportion volum�etrique d'environ 21%O2 pour 79%N2.Le d�elai d'auto-inammation est mesur�e �a partir des signaux ind�ependants de la lumi�erecapt�ee par une photo-diode et de la pression dans la chambre de combustion. La photo-diodeest tr�es sensible et a un temps de r�eponse tr�es court. Nous pouvons ainsi caler la cam�era rapidepar rapport au d�ebut de l'auto-inammation de mani�ere �a observer la localisation des premierspoints lumineux. Le fait que la cam�era soit peu intensi��ee implique que les premi�eres imagesacquises correspondent �a la combustion riche et/ou �a celle des suies, qui sont assez lumineusespour pouvoir être enregistr�ees.Nous pr�esentons les r�esultats obtenus lors de trois exp�eriences di��erentes, o�u nous avonsfait varier la temp�erature et la pression dans la chambre de combustion lors de l'injection dum�ethane et aussi la pression d'injection.L'�evolution de la pression dans la chambre de combustion et l'�evolution de l'intensit�elumineuse �emise par la combustion sont repr�esent�ees sur la �gure 6.8. Les courbes de pressionsont �etallonn�ees par la valeur du signal de pression au temps t0 (p = tension � gain + petavec tension en V , gain = 20 et la pression d'�etalonnage pet = 37:0 bar). Ce temps t0 = 0:0correspond au d�ebut de l'alimentation �electrique du sol�eno��de. Nous rappelons que l'injectiond�emarre environ 1:5ms apr�es cet instant.La comparaison entre les courbes 1 et 2 montre que la temp�erature a, comme pr�evu, untr�es fort e�et sur le d�elai d'auto-inammation. Pour une temp�erature initiale des gaz dansla chambre de combustion de 950K, le d�elai d'auto-inammation mesur�e par le capteur de
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Visualisation de la combustion: photo−diode

Figure 6.8 : Auto-inammation et �etablissement de la amme de di�usion. Intensit�e lumineuse�emise par la combustion (mesures avec la photo-diode) et pression dans la chambre decombustion pour di��erentes temp�eratures initiales et pressions d'injection di��erentes.



152 6. VALIDATION EXP�ERIMENTALE ET TESTS 2Dpression et par la photo-diode est environ quatre fois plus grand que pour une temp�eratureinitiale de 1200K.Il est aussi int�eressant de noter que pour des temp�eratures �elev�ees, les signaux de pressionet de lumi�ere capt�ee par la photo-diode indiquent environ le même d�elai d'auto-allumage. Aucontraire, �a basse temp�erature ces signaux ne donnent pas la même information. Cette di��erenceentre le d�elai mesur�e par la photo-diode et par le capteur de pression a toujours �et�e observ�eepour les exp�eriences r�ealis�ees �a des temp�eratures inf�erieures �a 1000K. Ceci semble montrerqu'�a basse temp�erature, le carburant a beaucoup de temps pour se m�elanger avec l'oxydantet que lorsque l'auto-inammation a lieu, une grande partie du carburant est consomm�e parune amme de pr�em�elange. Cette amme est tr�es �energ�etique et fait monter la pression. Maiscomme il s'agit d'une amme de pr�em�elange, elle n'est pas assez lumineuse pour pouvoir êtred�etect�ee par la photo-diode (son intensit�e lumineuse est beaucoup plus faible que celle dela amme de di�usion qui se forme par la suite). Quand la temp�erature de la chambre decombustion au moment de l'injection descend �a 900K, l'auto-allumage devient tr�es irr�egulier.Il y a souvent des rat�es et le temps laiss�e aux r�eactifs pour se m�elanger est tellement long quetout le carburant se m�elange avec l'air. La seule amme observ�ee (�a l'oeil) est une amme bleue.Il n'y a apparemment pas de amme de di�usion. En tout cas, ces conditions sont tr�es loinde ce que l'on peut chercher dans un moteur et n'ont donc pas d'int�erêt pratique. Cependant,elles aident �a la compr�ehension des m�ecanismes de la combustion Diesel.En ce qui concerne l'inuence de la pression d'injection pour les mêmes conditions de pressionet de temp�erature dans la chambre (courbes 1 et 3), une petite di��erence entre les d�elais d'auto-inammation mesur�es est observ�ee. Comme la masse inject�ee est inf�erieure quand la pressiond�ecrô�t (par e�et de la diminution de la densit�e), il est possible que la quantit�e de m�elange quis'allume dans le cas de la pression d'injection la plus faible ne soit pas su�sante pour que lamont�ee en pression et la lumi�ere �emise puissent être comparables �a celles mesur�ees avec unepression plus importante. Il est aussi probable que la vitesse et la forme de l'�ecoulement dansle nez de l'injecteur changent su�samment pour que le m�elange se fasse de mani�ere di��erentedans les deux cas.Les �gures 6.9 et 6.10 montrent les images d'auto-inammation et d'�etablissement desammes de di�usion correspondant aux con�gurations o�u la pression d'injection change. Ladisposition et la s�equence des images sont les mêmes que celles d�ecrites pour la �gure 6.6.L'injecteur est visible en haut et au centre de chaque image. Les couleurs des images de laamme ont �et�e invers�ees (ammes repr�esent�ees par des tâches noires). La cam�era est d�eclench�eed�es que la photo-diode capte les premi�eres �emissions de lumi�ere.A une temp�erature initiale de 1200K dans la chambre de combustion, l'auto-inammation alieu sur la p�eriph�erie du jet, entre l'injecteur et le bout. La amme se propage alors rapidementvers l'amont et l'aval de l'�ecoulement. Des comparaisons directes entre les contours du jet et lessites d'auto-inammation ne peuvent pas être e�ectu�ees, car les d�elais d'auto-inammation sontassez tardifs dans le processus d'injection. Comme il a �et�e vu auparavant, les contours des jetssont moins identi�ables �a ces instants. La �gure 6.10 donne la fausse impression que la ammede di�usion est d�ecal�ee lat�eralement par rapport �a l'injecteur (images 11 �a 16 de cette �gure).Comme les images de la amme et les images de r�ef�erence utilis�ees pour localiser l'injecteurne sont pas prises aux mêmes instants, il se peut qu'elles ne correspondent pas exactement lesunes par rapport aux autres.
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Figure 6.9 : Auto-inammation du jet de m�ethane. Dinj = 0:25mm, pinj = 160 bar,Tch = 1200K. La premi�ere image est prise 10:4ms apr�es le d�ebut de l'activation du sol�eno��de.

Figure 6.10 : Auto-inammation du jet de m�ethane. Dinj = 0:25mm, pinj = 110 bar,Tch = 1200K.



154 6. VALIDATION EXP�ERIMENTALE ET TESTS 2D6.4 Tests 2D6.4.1 Description du probl�emeDans le chapitre pr�ec�edent, nous avons d�ecrit l'implantation du mod�ele PDFA/CHI dans uncode RANS (le code KIVA II). Dans le chapitre 4, des grandeurs issues de la DNS �etaientintroduites directement dans le mod�ele pour le calcul du taux de r�eaction. Dans le chapitre 5,tous les param�etres du mod�ele �etaient calcul�es dans le code RANS mais les di��erentes grandeursturbulentes �etaient impos�ees pendant la dur�ee du calcul. Dans ce chapitre, nous atteignons leniveau 3 de la mod�elisation (�gure 1.4, chapitre 1), o�u toutes les grandeurs sont calcul�ees parle code RANS.Nous �etudions un syst�eme qui simule un �ecoulement 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 l'injection d'un carburant gazeux froid dans une atmosph�ere oxydante chaude et �ahaute pression.La chambre de combustion est cylindrique, ce qui constitue une simpli�cation par rapport�a la forme de la chambre de combustion �etudi�ee exp�erimentalement (�gure 6.1). Le carburantgazeux est inject�e sur l'axe de la chambre. La sym�etrie axiale du syst�eme permet un traitementnum�erique simpli��e �a travers l'utilisation d'un maillage 2D cylindrique (�gure 6.11). La simpli-�cation axisym�etrique du probl�eme est justi��ee par le fait que les dimensions caract�eristiques del'ori�ce d'injection sont beaucoup plus petites que les dimensions caract�eristiques de la chambrede combustion. L'inuence de la taille de la chambre de combustion sur l'�ecoulement induit parle jet est ainsi minimis�ee. Nous cherchons �a reproduire avec le mod�ele turbulent de combustionDiesel les tendances rencontr�ees dans l'exp�erience lors du changement des param�etres d�ecritsdans la section pr�ec�edente.
Injecteur

O2 + N2

CH4

Discretisation de
l’orifice d’injecti on

z

xFigure 6.11 : Maillage bidimensionnel utilis�e et discr�etisation de la zone d'injection.



6.4. TESTS 2D 1556.4.2 Discr�etisation du domaine de calculLe fait que le carburant utilis�e soit introduit dans la chambre de combustion sous formegazeuse nous permet de ne pas traiter la mod�elisation d'un jet liquide. L'autre avantagede la mod�elisation d'�ecoulements gazeux est la possibilit�e de mod�elisation de l'injecteur. Letraitement num�erique actuel des jets liquides (lagrangien) est fait avec l'injection de particulesdans une maille de taille beaucoup plus grande que le diam�etre d'injection. La dimension desparticules est distribu�ee statistiquement. Si par contre, le composant inject�e est sous formegazeuse, il est possible selon Abraham [99] de discr�etiser num�eriquement la section d�ebitante.Dans tous les calculs e�ectu�es, trois mailles ont �et�e utilis�ees pour d�ecrire le rayon de la sectiond�ebitante.Dans la direction radiale, un rapport g�eom�etrique est appliqu�e au calcul de mailles succes-sives. Dans cette direction, la taille de chaque maille correspond �a 1:1 fois la dimension de lamaille pr�ec�edente (sachant que l'origine du maillage est plac�e au centre de la section d'injectioncomme repr�esent�e dans la �gure 6.11). Une bonne discr�etisation de la section d�ebitante et desr�egions voisines est ainsi obtenue. Dans la direction axiale, le maillage est uniforme.Les dimensions du maillage sont les mêmes dans tous les calculs r�ealis�es:� Diam�etre (direction x): 6:2 cm,� Longueur (direction z): 8:6 cm,� Entr�ee de carburant par un tuyau cylindrique, de hauteur 0:4 cm,� Aucune sortie du domaine n'existe.6.4.3 Calculs e�ectu�esNous avons d'abord e�ectu�e un calcul sans combustion. Son objectif �etait la comparaison desr�esultats num�eriques de calcul d'un jet de gaz instationnaire, qui p�en�etre dans un volume ferm�e�a volume constant, avec les r�esultats exp�erimentaux d�ecrits auparavant. Ensuite, des calculsd'auto-inammation et d'�etablissement de ammes de di�usion ont �et�e r�ealis�es. Nous avonstest�e le comportement du mod�ele par rapport �a di��erentes conditions de temp�erature et depression dans la chambre d'admission et �a des sections d�ebitantes di��erentes.Les comparaisons e�ectu�ees dans cette section doivent être interpr�et�ees en tendance et pasen niveau absolu. En e�et, les r�esultats exp�erimentaux sont de simples visualisations et lapr�esentation des r�esultats num�eriques est d�ependante de la valeur des grandeurs choisies (limitesinf�erieure et sup�erieure, �ecartement des iso-lignes, etc.). En�n, la cin�etique de r�eaction dum�ethane est calcul�ee avec une simple loi d'Arrhenius.Dans tous les cas, les calculs ont �et�e initialis�es en imposant des concentrations massiquesd'oxyg�ene et d'azote dans la chambre de combustion en proportions massiques �egales �a leursproportions dans l'air (23:3% d'oxyg�ene et 76:7% d'azote). La proportion d'oxyg�ene est aussicelle rencontr�ee dans les exp�eriences men�ees. La temp�erature initiale dans la chambre Tch etla pression initiale dans la chambre pch sont des param�etres qui varient dans le calcul. Lecombustible (m�ethane) a toujours �et�e inject�e �a une temp�erature Tinj = 300K. Les parois sontisothermes et leur temp�erature est la temp�erature impos�ee aux parois de la cellule pendant



156 6. VALIDATION EXP�ERIMENTALE ET TESTS 2Dles exp�eriences (473K). Le fait que la chimie du mod�ele soit simple implique que �a part lesesp�eces chimiques d�ej�a mentionn�ees (CH4, O2 et N2), seuls les produits d'une combustionsto�echiom�etrique d'un hydrocarbure sans dissociation sont produits (de l'eau et du dioxyde decarbone): CH4 + 2 (O2 + 3:76N2)! CO2 + 2H2O + 7:52N2Dans le tableau 6.2, les di��erents param�etres utilis�es dans chaque calcul sont pr�esent�es.Calcul ] Dinj (cm) Tch (K) pch (bar) pinj (bar) Commentaire1 0.025 453 33.3 60.0 Sans combustion2 0.025 1200 90.0 160.0 Combustion3 0.025 1200 90.0 110.0 CombustionTableau 6.2 : Param�etres des simulation e�ectu�ees.Calcul du jet gazeux et du m�elange carburant-oxydant �a froidLe premier calcul correspond �a la situation o�u le carburant est introduit dans la chambre remplied'oxydant su�samment froid pour que l'auto-inammation n'ait pas lieu. Il est important desavoir, avant d'e�ectuer les simulations avec combustion, si le code de calcul utilis�e est capablede simuler un �ecoulement similaire �a l'�ecoulement �etudi�e exp�erimentalement.La pression d'injection que nous voulons reproduire est de 60 bar. Le rapport entre la pressiond'injection et la pression dans la chambre est ainsi sup�erieur au rapport critique pour lequell'�ecoulement devient sonique (�equation 6.1). Nous avons donc impos�e une vitesse d'entr�ee dujet de 400ms�1 qui est proche de la vitesse du son du m�ethane �a une temp�erature de 300K(C1;CH4 = 450ms�1). Sur la �gure 6.12, l'�evolution de la vitesse en fonction de la coordonn�eeaxiale peut être observ�ee �a deux instants di��erents. Cette �evolution suit la tendance rencontr�eeaussi par les calculs de Abraham [99].La comparaison entre le calcul ] 1 et l'exp�erience qui lui correspond est pr�esent�es sur la�gure 6.13. La question se pose de savoir parmi les grandeurs calcul�ees par le code de calcul,laquelle sera la plus adapt�ee pour illustrer les contours du jet mesur�es exp�erimentalement. Latechnique Schlieren met en �evidence les zones �a fort gradient d'indice de r�efraction et donc dela temp�erature et de la densit�e. Il semble raisonnable de comparer aux r�esultats exp�erimentauxla temp�erature. En fait, nous pouvons indi��eremment regarder les iso-contours de temp�eratureou de concentration de carburant car le nombre de Lewis dans le code de calcul est �egal �a 1.Les r�esultats du calcul num�erique montrent que le code reproduit bien la forme des contoursdes jets mesur�es exp�erimentalement. La p�en�etration au cours du temps est la même. Dans lesens radial et sur toute sa longueur, le jet calcul�e est plus large que le jet mesur�e. Cela peuts'expliquer en partie du fait que l'on visualise des gradients plutôt que des iso-contours. Lesimages du d�eveloppement du jet gazeux obtenues pour des temps sup�erieurs �a 2:0ms, sauf raresexceptions, ne sont pas exploitables. Le jet devient tr�es di�us et les gradients de temp�eraturene sont pas assez intenses pour que les rayons de lumi�ere divergent di��eremment. Cependant,les bons r�esultats correspondant au d�ebut du calcul doivent se conserver pendant sa dur�ee.
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Figure 6.12 : Vitesse sur l'axe de la chambre de combustion en fonction de la coordonn�ee axiale(z = 0:0 cm repr�esente la sortie de l'injecteur).Calculs avec combustion: Changement de la vitesse d'injectionNous avons �etudi�e l'e�et du changement de la vitesse d'injection sur le d�elai d'auto-inammation. Comme il a �et�e mentionn�e auparavant, il s'agit d'un param�etre que nous nepouvons pas calculer exactement �a partir des r�esultats exp�erimentaux obtenus. Cependant,dans le cas d'un �ecoulement subsonique �a l'int�erieur d'une tuy�ere, cette vitesse (ou du moinsla valeur maximale dans la con�guration �etudi�ee) peut être estim�ee �a partir de la loi de Barr�ede Saint Venant. Pour un �ecoulement isentropique d'un gaz parfait, la vitesse moyenne du gaz�a la sortie de l'injecteur est obtenue en fonction des conditions thermodynamiques en amontet en aval de l'injecteur [100],U =vuuut 2  � 1RTinj 241�  pchpinj ! �1 35 (6.2)Si le r�egime de l'�ecoulement est sonique, il faut seulement tenir compte de l'augmentation dud�ebit massique dû �a l'augmentation de la masse volumique des gaz inject�es. La seule mani�erede simuler cela dans le code de calcul est �a travers la diminution de leur temp�erature d'entr�ee.Les calculs r�ealis�es (calculs 2 et 4 du tableau 6.2) cherchent �a simuler des situations o�ula temp�erature et la pression dans la chambre de combustion au moment de l'injection sont�elev�ees. Le r�egime �etudi�e est toujours subsonique. Dans le cas 2, pour une pression d'injectionde 160 bar, la vitesse impos�ee a �et�e de 400ms�1. Dans le cas 3, la pression d'injection de 110 barcorrespond environ �a une vitesse moyenne d'injection de 200ms�1.
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 KFigure 6.13 : Contours du jet de carburant obtenus par la technique Schlieren. Comparaisonpar rapport aux calculs r�ealis�es avec KIVA II �a travers des iso-contours de temp�eratureTmin = 300K et Tmax = 473K. Les instants compar�es sont (par rapport au temps apr�esle d�ebut de l'injection: ADI): 1) Image 5, t = 0:4ms ADI, 2) Image 7, t = 0:6ms ADI,3) Image 10, t = 0:9ms ADI, 4) Image 13, t = 1:2ms ADI, 5) Image 16, t = 1:5ms ADI.



6.4. TESTS 2D 159Les �evolutions des taux de r�eaction moyens int�egr�es dans le volume de la chambre decombustion sont pr�esent�ees sur la �gure 6.14. Elles y sont compar�ees aux signaux capt�espar la photo-diode. Comme dans les exp�eriences e�ectu�ees, l'allumage est plus tardif quandla vitesse d'injection diminue. La di��erence entre les d�elais d'auto-inammation calcul�es etmesur�es exp�erimentalement est due au fait que la chimie utilis�ee par le mod�ele n'est pasrepr�esentative de la chimie r�eelle de l'auto-inammation du m�ethane.
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Figure 6.14 : Comparaison entre les d�elais d'auto-allumage mesur�es exp�erimentalement par laphoto-diode et calcul�es par le code KIVA II (Dinj = 0:25mm, Tch = 1200K, pch = 90 bar).Sensibilit�e par rapport au changement de la vitesse d'injection du m�ethane. Param�etreschimiques utilis�es: A = 3:0� 106 s�1 et Ta = 15000K.En�n, l'endroit o�u l'auto-inammation a lieu ainsi que l'�evolution de la amme sontrepr�esent�es sur les �gures 6.15 et 6.16. La �gure 6.15 pr�esente l'�evolution des iso-contours dela temp�erature au cours du temps. Comme dans les cas exp�erimentaux �a temp�erature initiale�elev�ee (�gures 6.9 et 6.10), l'auto-inammation a lieu quelque part environ �a mi-chemin entrel'injecteur et le bout du jet (t = 9:6ms). La amme se propage ensuite vers les directionsamont et aval de l'�ecoulement par rapport �a l'injecteur. Nous ne pouvons pas e�ectuer descomparaisons directes entre les grandeurs observ�ees exp�erimentalement (�gure 6.10) et lesgrandeurs calcul�ees. En e�et, la lumi�ere �emise par la amme correspond �a la combustion dessuies ou �a la combustion en milieu riche. Or, aucune des grandeurs chimiques calcul�ees ne peutreproduire correctement ces �emissions de lumi�ere.



160 6. VALIDATION EXP�ERIMENTALE ET TESTS 2DL'observation du taux de r�eaction (�gure 6.16) montre une amme de pr�em�elange qui sepropage �a partir de l'endroit o�u l'auto-inammation a lieu (t = 9:6ms) ainsi qu'une amme dedi�usion qui s'�etablit sur le contour sto�echiom�etrique de la fraction de m�elange (t = 15:6ms).Il est int�eressant de noter que dans cette con�guration, la amme de pr�em�elange riche (qui sed�eplace vers l'injecteur) a un temps de vie long. Le taux de r�eaction qui lui correspond est aussiplus intense que le taux de r�eaction qui correspond �a la amme de di�usion �a Z = Zst.
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300 kFigure 6.15 : Iso-contours de temp�erature lors de l'auto-inammation. L'injecteur est plac�een haut et �a gauche de chaque image. t = 0 correspond au d�ebut de l'injection. Calcul 2:Dinj = 0:25mm, Uinj = 200ms�1, Tch = 1200K, pch = 90 bar.



6.4. TESTS 2D 161
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Figure 6.16 : Evolution du taux de r�eaction. Sur l'image du haut, l'auto-inammation peut êtrelocalis�ee par rapport aux iso-contours de fraction de m�elange. t = 0 correspond au d�ebut del'injection. Calcul 2: Dinj = 0:25mm, Uinj = 200ms�1, Tch = 1200K, pch = 90 bar.



162 6. VALIDATION EXP�ERIMENTALE ET TESTS 2D6.5 ConclusionDans ce chapitre, nous avons d�ecrit la mise en place d'une proc�edure exp�erimentale dontl'objectif �etait la validation du mod�ele PDFA/CHI d'auto-inammation turbulente et decombustion Diesel. Dans cette exp�erience, nous avons inject�e du m�ethane �a une vitesse �elev�eedans une chambre de combustion avec acc�es optique. Les conditions thermodynamiques dans lachambre avant la combustion du jet de m�ethane ressemblaient aux conditions rencontr�ees dansun moteur Diesel au moment de l'injection du carburant (temp�erature entre 900K et 1200Ket pression entre 60 bar et 90 bar).Plusieurs techniques ont �et�e utilis�ees pour visualiser le jet de combustible gazeux, ainsi quel'auto-inammation et la combustion du syst�eme. Des mesures et des visualisations ont �et�ee�ectu�ees pour des temp�eratures et des pressions di��erentes dans la chambre de combustionau moment de l'injection.Les donn�ees acquises nous ont servis �a faire des comparaisons entre les r�esultats exp�eri-mentaux et les calculs num�eriques e�ectu�es pour une g�eom�etrie simple mais repr�esentative del'ensemble de la chambre de combustion et de l'injecteur. Nous avons pu �etudier la forme et lap�en�etration du jet �a la sortie de l'injecteur et pendant les premiers instants de l'injection. Nousavons aussi �etudi�e la r�eponse du mod�ele par rapport au changement de la vitesse d'injection.Les r�esultats obtenus dans ce cas sont satisfaisants et correspondent aux tendances rencontr�eesexp�erimentalement.Une base de donn�ees exp�erimentale a �et�e cr�e�ee. Elle peut permettre dans le futur l'�etudedu comportement du mod�ele par rapport �a d'autres grandeurs comme la section d�ebitante,la temp�erature et la pression dans la chambre de combustion ou la concentration en oxydantavant la combustion. Cette base de donn�ees doit être compl�et�ee par des mesures de la vitessedu gaz �a la sortie de l'injecteur pour être utilisable.



Chapitre 7Conclusions et perspectivesNous avons commenc�e ce travail par la pr�esentation du m�ecanisme complet de combustiondans les moteurs Diesel. Nous avons vu qu'il s'agit d'un processus �a plusieurs �etapes, faisantintervenir des ph�enom�enes dont les temps caract�eristiques peuvent être extrêmement di��erents.La combustion Diesel d�emarre classiquement �a partir d'un �ecoulement diphasique de carbu-rant liquide qui est inject�e �a tr�es haute vitesse dans une atmosph�ere oxydante �a une pression et�a une temp�erature �elev�ees. La di�cult�e de la mod�elisation de cet �ecoulement, non totalementmâ�tris�ee dans nos jours, nous a amen�e �a l'�etude de la combustion Diesel avec des carburantsgazeux. Nous avons ainsi la possibilit�e de nous concentrer uniquement sur la combustion pro-prement dite.Trois phases distinctes de la combustion Diesel ont alors pu être identi��ees. D'abord, lem�elange se forme entre le carburant et l'oxydant et est un ph�enom�ene de nature essentiellementturbulente. Le m�elange ainsi produit peut subir des r�eactions d'auto-inammation, o�u lacin�etique chimique joue un rôle important. Un nombre �elev�e d'�etapes chimiques a lieu (plusieurscentaines pour les combustibles couramment utilis�es), avec l'apparition de radicaux chimiquesindispensables �a la propagation de la amme. L'apparition de points d'auto-inammation,avec une mont�ee brusque locale du taux de r�eaction d�epend fortement de la temp�erature dum�elange. Si les pertes locales de chaleur sont sup�erieures �a sa production en raison des r�eactionschimiques, l'auto-inammation peut ne jamais s'amorcer. Le d�elai d'auto-inammation d�ependdu temps de formation du m�elange r�eactif et du temps caract�eristique des r�eactions chimiquesd'auto-inammation. Lorsque la amme s'allume, elle se propage rapidement aux r�eactifsm�elang�es entre-temps et une amme de di�usion turbulente apparâ�t aux endroits o�u le m�elangeest en proportion stoechiom�etrique.Les mod�eles classiques d'auto-allumage ne concernent en g�en�eral que la composante chimiquede ce processus. En e�et, dans les codes de calcul d'�ecoulements turbulents couramment utilis�es,seules les valeurs moyennes des variables de l'�ecoulement sont calcul�ees. Or, il est connu quel'�evaluation de la valeur moyenne du taux de r�eaction comme fonction des valeurs moyennes desvariables de l'�ecoulement implique des erreurs non n�egligeables. Pendant l'auto-inammation,pour que le taux de r�eaction soit correctement calcul�e, il faut d�eterminer le m�elange turbulententre les esp�eces r�eactives.Des r�esultats de simulation num�erique directe ont �et�e utilis�es pour �etudier et mieux compren-dre les processus de m�elange, d'auto-inammation et d'�etablissement des ammes de di�usion163



164 7. CONCLUSIONS ET PERSPECTIVESau sein d'un �ecoulement turbulent. Ces r�esultats ont aussi permis la conception et l'�etude d'unmod�ele d'auto-inammation et de combustion turbulente. Le mod�ele d'auto-inammation pro-pos�e utilise la m�ethode des pdf pr�esum�ees pour le calcul de la valeur moyenne du taux der�eaction. Il a �et�e montr�e que le taux de r�eaction instantan�e est une fonction de deux variables.La premi�ere est la fraction de m�elange, qui est un scalaire conserv�e capable de d�ecrire l'�etat dum�elange entre le carburant et l'oxydant; la seconde est une variable d'avancement qui traduitla transition pendant la p�eriode d'auto-allumage entre l'�etat de m�elange non r�eactif et l'�etato�u une amme de di�usion en �equilibre chimique est parfaitement �etablie. Des fonctions dedensit�e de probabilit�e pour les deux variables sont alors pr�esum�ees. Une distribution � d�ecritle comportement de la fraction de m�elange, tandis que la variable de progr�es est repr�esent�ee �achaque point par sa valeur moyenne.La amme de di�usion est �a son tour calcul�ee par un mod�ele bas�e sur le concept deammelettes, en supposant que d�es qu'elle est parfaitement �etablie, alors la chimie est in�nimentrapide par rapport au m�elange turbulent des esp�eces r�eactives. La transition entre le mod�ele �apdf pour l'auto-allumage et le mod�ele de ammelettes pour la amme de di�usion est assur�eepar une fonction continue de la variable d'avancement.Les r�esultats de la simulation num�erique directe ont �et�e utilis�es d'un côt�e pour valider leshypoth�eses simpli�catrices du mod�ele et de l'autre, pour tester ses r�esultats. Un bon agr�ementa �et�e obtenue pour un ensemble de con�gurations.Le mod�ele complet de combustion Diesel que nous avons appel�e PDFA/CHI a �et�e implant�edans le code de calcul d'�ecoulements r�eactifs moyens KIVA II. D'abord, il a �et�e test�e sur uneversion unidimensionnelle du code, avec laquelle des tests de sensibilit�e par rapport �a plusieursparam�etres ont �et�e r�ealis�es. Il a �et�e test�e ensuite sur des con�gurations plus r�ealistes, prochesdes �ecoulements r�eactifs dans la chambre de combustion d'un moteur Diesel �a injection directe.Les cas simul�es cherchaient �a d�ecrire l'�ecoulement r�eactif d'un jet de carburant gazeux inject�e�a grande vitesse dans une cellule de combustion o�u l'oxydant est pr�esent �a une pression et unetemp�erature �elev�ees.Des exp�eriences ont �et�e r�ealis�ees dans cette con�guration. Le mod�ele a ainsi pu être test�e parrapport �a des r�esultats exp�erimentaux de combustion turbulente. Même s'il n'est pas encorepossible de tester quantitativement les mod�eles propos�es, qualitativement nous avons retrouv�enum�eriquement les tendances obtenues par les r�esultats exp�erimentaux.Il serait int�eressant dans le futur de rendre le mod�ele capable de reproduire exactementles d�elais d'auto-inammation pour des hydrocarbures di��erents. Ceci n'est possible qu'enintroduisant une chimie plus r�ealiste. Il est important aussi de tester le mod�ele dans desg�eom�etries complexes tridimensionnelles, repr�esentant la chambre de combustion de moteursDiesel. Les r�esultats exp�erimentaux de combustion du type Diesel obtenus m�eritent uneexploitation plus profonde. Des param�etres comme la section d�ebitante de l'injecteur, latemp�erature ou la concentration d'oxydant dans la chambre de combustion peuvent être chang�eset les r�esultats compar�es aux calculs num�eriques de mod�elisation.



Annexe ACalcul de la amme laminaire �etir�eeet stationnaireOn cherche �a calculer et �a analyser les caract�eristiques des ammes de di�usion laminaires,stationnaires et �etir�ees. La g�eom�etrie typique de ce type de ammes a pour origine l'�ecoulementplan de deux esp�eces en contre-courant (�gure 2.13). Cet �ecoulement a une solution analytiquesimple pour le champ de vitesses, du type,�u = ���x (A.1)�u = ��y (A.2)o�u � est le taux d�etirement, suppos�e constant dans le domaine. Le champ de vitesses d�ecritpar les �equations A.1 et A.2, d�es que compatible avec les conditions aux limites de pression,est solution de l'�equation de continuit�e. Comme la solution ne d�epend que de x et que lescomposantes transversales de la vitesse, ainsi que leurs gradients ne sont pas utiles, il n'est pasn�ecessaire de r�esoudre les �equations de transport de la quantit�e de mouvement.La simplicit�e caract�eristique de cet �ecoulement permet aussi son traitement analytiquelorsque l'hypoth�ese de chimie simple est introduite. Alors, une seule r�eaction a lieu dans lazone de m�elange des courants de carburant et d'oxydant.Pour une r�eaction chimique simple du type,F + rO *) (r+ 1)P (A.3)trois �equations de transport sont n�ecessaires, une pour le carburant F , une pour l'oxydant Oet une pour la temp�erature T ,�uk @YF@xk = @@xk  �CpLeF @YF@xk !+ _!F (A.4)�uk @YO@xk = @@xk  �CpLeO @YO@xk !+ _!O (A.5)165



166 A. CALCUL DE LA FLAMME LAMINAIRE �ETIR�EE ET STATIONNAIRE�uk @T@xk = @@xk  �Cp @T@xk!+ _!T (A.6)Les inconnues �a calculer sont, les champs de concentrations de carburant et d'oxydant, le champde temp�eratures, la position de la amme et sa temp�erature. Ces deux derniers param�etres nepeuvent être �evalu�es que si certaines hypoth�eses sur la position de la amme par rapportaux r�eactifs sont e�ectu�ees. L'hypoth�ese classique de l'�etude des ammes de di�usion, estque la amme se place �a l'endroit o�u le carburant et l'oxydant sont fournis en proportionstoechiom�etrique, r _!F = _!O (A.7)Il faut remarquer qu'il y a une di��erence de concept entre être en proportion stoechiom�etriqueet être fourni en proportion stoechiom�etrique. En e�et, cette deuxi�eme condition implique qu'ils'agit de ux de carburant et d'oxydant qui, �a l'endroit o�u se place la amme, sont en proportionstoechiom�etrique. Si la amme est consid�er�ee in�niment mince, la premi�ere condition n'a pasde sens. Dans ce cas, �a l'endroit o�u se place la amme, les concentrations de carburant etd'oxydant sont nulles.La temp�erature de la amme peut être trouv�ee �a partir de la solution de l'�equation A.6 enrempla�cant la variable x par sa valeur xf .A.1 Approche sans scalaire passifOn cherche �a r�esoudre les �equations A.4 �a A.6 dans tout le domaine x du syst�eme. Leshypoth�eses simpli�catrices du probl�eme sont:� Les nombres de Lewis associ�es �a chaque esp�ece sont unitaires, LeF = LeO = 1.� La densit�e est constante.� La chimie est in�niment rapide. Cette hypoth�ese est fondamentale, car elle implique quela amme a une �epaisseur in�nit�esimale et donc, que le taux de r�eaction n'est nul quesur le point de l'axe x = xf . Un autre r�esultat important est la non interaction entre lacombustion et la g�eom�etrie de l'�ecoulement, ce qui permet l'utilisation des expressions A.1et A.2 pour le champ de vitesses. En�n, cette hypoth�ese implique aussi que le carburantet l'oxydant ne sont jamais m�elang�es.A.1.1 R�esolution des champs de concentrations, YF et YOLes �equations de transport des esp�eces sont donc homog�enes (sans termes source) dans tout ledomaine de calcul sauf sur le point o�u la amme croise l'axe x (x = xf). Elles ont la même formeque l'�equation de transport du scalaire passif (�equation 2.13, section 2.3.2). En substituant lavitesse u par son expression, donn�ee par l'�equation A.1, on obtient,x@Yj@x = � �� �Cp @2Yj@x2 (A.8)



A.1. APPROCHE SANS SCALAIRE PASSIF 167Cette �equation peut être int�egr�ee une premi�ere fois en e�ectuant un changement de variablesdu type � = @Yj=@x. Le r�esultat de cette op�eration est,� = C exp � x22A! (A.9)o�u C est une constante d'int�egration qui provient des conditions aux limites, et A = �=� �Cp.Le r�esultat de la deuxi�eme int�egration de l'�equation A.8 est,Yj = C1sA�2 erf � xp2A�+ C2 (A.10)o�u C1 et C2 sont des constantes d'int�egration qui r�esultent des conditions aux limites et o�u,erf (x) = 2p� Z x0 e�x2dx (A.11)A.1.2 D�etermination de YFSi le carburant (j = F ) est fourni du côt�e positif de x, alors les conditions aux limites pour lafonction YF sont, x = xf : YF = 0x! +1 : YF = YF;0 (A.12)Physiquement, la position x1 est choisie comme �etant un point positionn�e d'un côt�e ou del'autre de la amme, su�samment loin de celle-ci pour que l'interaction entre les deux courantsde r�eactifs soit nulle.Sachant que quand x! +1, erf (x) = 1, le r�esultat de YF est,YF = YF;0 erf � xp2A�� erf � xfp2A�1� erf � xfp2A� (A.13)A.1.3 D�etermination de YOLes conditions aux limites pour la fonction YO sont,x = xf : YO = 0x! �1 : YO = YO;0 (A.14)Quand x! �1, erf (x) = �1,YO = YO;0�erf � xp2A�+ erf � xfp2A�1 + erf � xfp2A� (A.15)



168 A. CALCUL DE LA FLAMME LAMINAIRE �ETIR�EE ET STATIONNAIREA.1.4 D�etermination de la temp�eratureCôt�e oxydant: x < xfLes conditions aux limites pour la fonction T du côt�e de l'oxydant sont,x = xf : T = Tfx! �1 : T = TO;0 (A.16)L'expression de T obtenue �a partir de A.6 avec _!T = 0 et les conditions aux limites A.16 est,T = 11 + erf � xfp2A� �(Tf � TO;0) erf � xp2A�+ Tf + TO;0erf � xfp2A�� (A.17)Côt�e carburant: x > xfLes conditions aux limites pour la fonction T du côt�e du carburant sont,x = xf : T = Tfx! +1 : T = TF;0 (A.18)L'expression de T dans ce cas est,T = 1erf � xfp2A�� 1 �(Tf � TF;0) erf � xp2A�+ TF;0erf � xfp2A�� Tf� (A.19)A.1.5 D�etermination de la position de la amme xfQuand x = xf , les �equations de transport des esp�eces chimiques et de la temp�erature ne sontplus homog�enes. Les termes _!j deviennent dont nuls. Il faut dans ce cas tenir compte des termessources li�es �a la r�eaction chimique (�equations A.4 �a A.6). L'int�egration de ces �equations doitêtre e�ectu�ee dans un domaine in�nit�esimal, entre x�f et x+f (�gure A.1), les positions du côt�ede l'oxydant et du côt�e du carburant les plus proches possibles de la amme.
xf+xf- xFigure A.1 : Limites d'int�egration des �equations di��erentielles de transport des esp�eces et dela temp�erature. Z +� � u@Yj@x dx� Z +� �D@2Yj@x2 dx = Z +� _!j dx (A.20)



A.1. APPROCHE SANS SCALAIRE PASSIF 169Comme les fonctions YF et YO sont continues (ce qui n'est pas vrai pour leur gradients) lapremi�ere int�egrale du terme �a gauche de l'�equation ant�erieure peut être simpli��ee,Z +� � u@Yj@x dx = Z +� � u dYj (A.21)Comme la vitesse u dans le plan de la amme est petite, ce terme peut être n�eglig�e. Il restealors, � Z +� �D@2Yj@x2 dx = Z +� _!j dx (A.22)Si on nomme le terme de droite taux de consommation massique d'une esp�ece par unit�e desurface, _
j , _
j = Z +� _!j dx (A.23)l'�equation A.22, quand j est remplac�e par F et O devient,soit, �D@YF@x ����+� = � _
F (A.24)soit, �D@YO@x ����+� = � _
O (A.25)En introduisant la condition A.7 qui d�etermine la position de la amme, on obtient que,r �D@YF@x ����+� = �D@YO@x ����+� (A.26)Les d�eriv�ees de YF et de YO peuvent être calcul�ees de chaque cot�e de la amme,@YF@x = 8><>: 0 si x � xfYF;01�erf� xfp2A�q 2�A e� x22A si x > xf (A.27)@YO@x = 8><>:� YO;01+erf� xfp2A�q 2�A e� x22A si x < xf0 si x � xf (A.28)En rempla�cant les expressions des d�eriv�ees dans l'�equation A.26, le r�esultat est,erf � xfp2A� = 1� �1 + � (A.29)avec � = r YF;0YO;0 (A.30)



170 A. CALCUL DE LA FLAMME LAMINAIRE �ETIR�EE ET STATIONNAIRELa position de la amme est donc compl�etement d�e�nie �a partir des concentrations de chaqueesp�ece dans des r�egions su�samment loin de la amme.A.1.6 Temp�erature de la ammeLe champ de temp�erature est d�etermin�e en fonction du champ de concentration d'une desesp�eces. L'�equation A.6 est int�egr�ee en prenant,_!T = QCp _!F (A.31)o�u Q est la quantit�e de chaleur par unit�e de masse de carburant consomm�e (pouvoir calori�que).Il r�esulte alors que, Z +� � u@T@x dx� Z +� �D@2T@x2 dx = Z +� QCp _!F dx (A.32)La premi�ere int�egrale du terme de gauche de l'�equation est �elimin�ee grâce aux mêmesarguments que ceux utilis�es pour l'�equation de transport des esp�eces. Alors,�@T@x ����+� = �Q _
F (A.33)Les d�eriv�ees @T=@x+ et @T=@x� sont obtenues respectivement �a partir des �equations A.17et A.19, @T@x ����+ = �(1 + �) (Tf � TF;0)�p2A� e�� xfp2A�2 (A.34)@T@x ����� = (1 + �) (Tf � TO;0)�p2A� e�� xfp2A�2 (A.35)Le calcul est alors e�ectu�e par rapport �a Tf apr�es substitution de A par sa valeur,Tf = 1(1 + �)  TF;0 + �TO;0 + QCpYF;0! (A.36)A.1.7 Biblioth�eques de ammelettesL'int�erêt de l'�etude de ammes de di�usion laminaires en contre-courant est, comme nousl'avons vu auparavant, la cr�eation de biblioth�eques de ammelettes �a partir de con�gurationssimples et repr�esentatives des syst�emes r�eels. Le mod�ele de amme coh�erente par exemple(chapitre 2.4), fait appel au calcul d'une vitesse de consommation des r�eactifs. Quand lemod�ele est appliqu�e au calcul des ammes de pr�em�elange, cette vitesse est en g�en�eral identi��eeavec la vitesse de propagation laminaire de la amme. Plusieurs �etudes ont �et�e men�ees sur lamod�elisation de cette grandeur [79, 101] dont le calcul est bien mâ�tris�e. A l'inverse, avecles ammes de di�usion, la premi�ere di�cult�e rencontr�ee est pr�ecis�ement la d�e�nition dela vitesse de consommation des r�eactifs �a travers le front de amme. En e�et, une ammede di�usion n'a pas de vitesse propre. Elle est contrôl�ee par le m�elange entre le carburantet l'oxydant et sa localisation est connue �a priori grâce �a des raisonnements de nature



A.1. APPROCHE SANS SCALAIRE PASSIF 171thermodynamique Dans le cadre de la combustion non pr�em�elang�ee, il faut plutôt d�e�nir untaux de consommation massique par unit�e de surface de amme qui peut être identi��e auparam�etre _
j de l'�equation A.23. Son calcul est e�ectu�e �a l'aide des �equations A.24 et A.25pour le carburant et pour l'oxydant respectivement. Les d�eriv�ees de YF et de YO ont �et�e calcul�eesen A.27 et A.28. En rempla�cant en A.24 et en utilisant la condition A.7, il vient que,_
F = � VF = � YF;0sD�2� 1 + �� e�w2 (A.37)_
O = � VO = r � VF (A.38)o�u w est d�e�nie par, w = erf�1 �1� �1 + �� (A.39)A.1.8 R�esum�e des r�esultats importantsHypoth�eses du calcul:� Ecoulement incompressible,� Ecoulement stationnaire,� Ecoulement laminaire sans pr�em�elange dans les courants de carburant et d'oxydant,� Nombres de Lewis caract�eristiques du carburant et de l'oxydant �egaux �a 1,� Chimie in�niment rapide.R�esultats du calcul� Champ de concentrations du carburant,YF = 8>><>>: 0 si x � xfYF;0 erf� xp2A��erf� xfp2A�1�erf� xfp2A� si x > xf (A.40)� Champ de concentrations de l'oxydant,YO = 8>><>>: YO;0�erf� xp2A�+erf� xfp2A�1+erf� xfp2A� si x < xf0 si x � xf (A.41)� Champ de temp�eratures,T = 8>>><>>>: 11+erf� xfp2A� h(Tf � TO;0) erf � xp2A�+ Tf + TO;0erf � xfp2A�i si x < xf1erf� xfp2A��1 h(Tf � TF;0) erf � xp2A�+ TF;0erf � xfp2A�� Tfi si x � xf (A.42)



172 A. CALCUL DE LA FLAMME LAMINAIRE �ETIR�EE ET STATIONNAIRE� Position de la amme, xf = p2Aerf�1 �1� �1 + �� (A.43)avec � = r YF;0YO;0 (A.44)A = ���Cp (A.45)� Temp�erature de la amme,Tf = 1(1 + �)  TF;0 + �TO;0 + QCpYF;0! (A.46)� Vitesse de consommation du carburant et de l'oxydant,VF = YF;0sD�2� 1 + �� e�w2 (A.47)VO = r VF (A.48)avec, w = erf�1 �1� �1 + �� (A.49)� Courbes qui repr�esentent les �evolutions A.40, A.41 et A.42,A.2 Calculs �a partir d'un scalaire passifA.2.1 D�etermination de YF et de YOLes expressions A.13 et A.15 peuvent être aussi d�etermin�ees en fonction d'un scalaire passifcomme la fraction de m�elange. L'�equation A.8 est alors int�egr�ee en rempla�cant Yj par Z.La d�e�nition de la fraction de m�elange (�equation 2.17) impose au r�esultat de l'int�egration(�equation A.10) les conditions aux limites suivantes:x! �1 : Z = 0x! +1 : Z = 1 (A.50)Le r�esultat est, Z = 12 �erf � xp2A�+ 1� (A.51)
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174 A. CALCUL DE LA FLAMME LAMINAIRE �ETIR�EE ET STATIONNAIRELa valeur de Z sur la amme (Zst) est donn�ee par A.51. Le calcul aboutit au même r�esultatque celui retrouv�e dans l'expression A.29.Les mêmes r�esultats ont �et�e obtenus pas deux m�ethodes di��erentes. La simplicit�e du probl�emer�esolu a permis de d�emontrer l'�equivalence entre les deux m�ecanismes de calcul de la ammede di�usion. Le choix de l'un ou de l'autre dans la r�esolution de probl�emes plus compliqu�es vad�ependre de leur nature. Souvent, il n'est pas facile de retrouver les expressions analytiquesdes grandeurs thermochimiques en fonction des scalaires conserv�es. D'autre part, la conditionde saut impos�ee au calcul en fonction de YF et de YO n'est toujours pas �evidente.A remarquer en�n que la temp�erature de la amme, elle aussi, pourrait être d�etermin�eepar l'approche des scalaires conserv�es. Pour cela, il est n�ecessaire de calculer le champ detemp�eratures en fonction de Z.A.3 Calculs �a densit�e variableDe mani�ere �a ne pas être oblig�e de r�esoudre les �equations de transport du carburant A.4 et del'oxydant A.5 �a densit�e variable, nous utilisons ici des r�esultats de Cuenot [60]. L'objectifest toujours la d�etermination des vitesses de consommation du carburant et de l'oxydantcaract�eristiques de la amme de di�usion laminaire �etir�ee avec �ecoulement des r�eactifs encontre-courant.L'�equation A.24 implique la d�etermination de la d�eriv�ee @YF =@x. En ce qui concerne le terme�D, il doit être �evalu�e du côt�e du carburant, car la densit�e n'est plus constante.Dans (Cuenot, tableau 1) il est d�emontr�e que pour LeF = LeO = 1 les scalaires passifs sontobtenues en fonction des concentrations de carburant et d'oxydant par,1Z = �2��YF =YF;0 � YO=YO;0�+ 1 + �� 1�+ 1� (A.55)Comme l'hypoth�ese de chimie in�niment rapide est toujours impos�ee, le carburant etl'oxydant ne se m�elangent jamais, il en r�esulte que,Z = � 2� + 1  � YFYF;0 + �� 1! (A.56)La d�eriv�ee @YF =@x peut être �evalu�ee �a partir de l'�equation A.56 et de l'expression explicitede Z (x), Z = erf [� (x) + !] (A.57)avec, � (x) = s�� �Cp2� �f Z xxf � (x�)�f dx� (A.58)1Attention: Cuenot utilise les conditions aux limites suivantes pour la fraction de m�elange: x ! �1,YF = YF;0, Z = �1; x! +1, YO = YO;0, Z = +1.



A.4. VITESSES CARACT�ERISTIQUES �A TRAVERS LA SURFACE DE CONTACT 175En calculant les di��erents termes,�FDF @YF@x ����f = �FDF @YF@Z @Z@x ����f = ��FDF YF;02 �+ 1� @Z@x ����f (A.59)@Z@x ����f = @Z@� @�@x����f = 2p�e�(�+!)2 @�@x ����f (A.60)@�@x����f = s� �Cp2� �F�f (A.61)Le r�esultat �nal est donc,_
F = ��FDF @YF@x ����f = �2F DF�f YF;0�+ 1� s �2D� e�!2 (A.62)Dans une chambre de combustion, si le nombre de Mach est inf�erieur et �eloign�e de l'unit�e(Ma � 1), la pression peut être consid�er�ee comme constante dans toute la chambre. Cecipermet de consid�erer �2F DF � Cte et donc, de remplacer le terme �2F DF par sa valeur �a laamme, ��2D�f . Ce r�esultat provient de la d�eduction du coe�cient de di�usivit�e mol�eculaireentre deux esp�eces �a travers la th�eorie cin�etique des gaz [18].La vitesse de consommation du carburant est donc,_
F = �f YF;0sD�2� 1 + �� e�w2 (A.63)La forme de cette �equation est �equivalente �a celle qui a �et�e obtenue avec la densit�e constante(�equation A.37). La seule di��erence vient pr�ecis�ement du terme de densit�e qui doit être ici�evalu�e sur la amme.A.4 Vitesses caract�eristiques �a travers la surface de contactLe sch�ema de calcul utilis�e pour la d�etermination de la biblioth�eque de ammelettes carac-t�eristique de la amme de di�usion est aussi appliqu�e aux calculs de la vitesse de di�usion desr�eactifs �a travers la surface de contact. Le ph�enom�ene se r�esume maintenant �a la r�esolution des�equations de transport du carburant et de l'oxydant pour la g�eom�etrie de la �gure 2.13 sansr�eaction chimique.Les �equations �a r�esoudre ont toujours la forme de l'�equation A.8 mais elles sont maintenantvalables dans tout le domaine de calcul. La solution est du type A.10. Les conditions aux limitessont par contre di��erentes de celles du probl�eme avec combustion. Il n'y a pas de discontinuit�ede la solution de YF et de YO.



176 A. CALCUL DE LA FLAMME LAMINAIRE �ETIR�EE ET STATIONNAIREPour d�eterminer YF les conditions aux limites sont:x! �1 : YF = 0x! +1 : YF = YF;0 (A.64)et pour d�eterminer YO: x! �1 : YO = YO;0x! +1 : YO = 0 (A.65)ce qui permet de d�eterminer les constantes de chaque �equation.Les r�esultats sont: YF = YF;02 �erf � xp2A�+ 1� (A.66)YO = YO;02 ��erf � xp2A�+ 1� (A.67)et peuvent être observ�es sur la �gure A.3.
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A.4. VITESSES CARACT�ERISTIQUES �A TRAVERS LA SURFACE DE CONTACT 177Pour calculer la vitesse de di�usion d'une esp�ece �a travers la surface de contact, il fautd'abord d�e�nir o�u cette surface doit être plac�ee. Supposons qu'elle se place dans les endroits o�ula richesse du m�elange est �0 (�0 6= �, �etant � la richesse d�e�nie par rapport aux concentrationsde carburant et d'oxydant su�samment loin de la zone de m�elange, �equation A.30). La conditionqui permet alors la d�etermination de x (�0) est,YO [x (�0)]YF [x (�0)] = r�0 (A.68)La vitesse de di�usion d'une esp�ece �a travers la surface plac�ee �a x (�0) est d�e�nie par,V jx(�0) = D @Y@x ����x(�0) (A.69)En rempla�cant Y par YF , VF jx(�0) = YF;0sD�2� e�w2 (A.70)et Y par YO, VOjx(�0) = �YO;0sD�2� e�w2 (A.71)o�u, w = erf�10@1� ��01 + ��0 1A (A.72)
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Annexe BImplantation et calculs avec lemod�ele 3CFMB.1 introductionL'implantation du mod�ele 3CFM dans le code KIVA II MB est �etudi�ee en compl�ement de sadescription dans la section 2.5. Les �equations du mod�ele sont d'abord pr�esent�ees. Ensuite, destests de sensibilit�e du mod�ele sont r�ealis�es. Les param�etres test�es sont le maillage, la valeurdes di��erentes constantes li�ees aux termes mod�elis�es, l'initialisation de la surface de contact etl'initialisation de la turbulence.Les objectifs �a atteindre sont:� La simpli�cation maximale de la g�eom�etrie et des conditions initiales, sans pour autantn�egliger les principales caract�eristiques de fonctionnement des moteurs Diesel.� La minimisation des temps de calcul, ce qui implique l'utilisation d'un faible nombrede mailles. Ceci est e�ectu�e �a l'aide d'une description du domaine par un maillagebidimensionnel cylindrique.� Le d�ecouplage du traitement du jet liquide de carburant et de la combustion. Pour cela, unecon�guration �a injection de carburant gazeux dans la chambre de combustion est utilis�ee.B.2 Equations du mod�ele 3CFMB.2.1 Transport des esp�eces r�eactivesLes �equations de Navier-Stokes et les �equations de k et de � sont r�esolues. Les valeurs moyennesdes champs de pression, vitesse, �energie cin�etique turbulente et son taux de dissipation sontcalcul�ees. Simultan�ement, il faut d�eterminer les distributions moyennes des di��erentes esp�ecesintervenantes, ainsi que de la temp�erature.Equations moyennes de transport des esp�eces chimiques@ ��~Yj@t + @ ��~uk ~Yj@xk = @@xk  �t�j @ ~Yj@xk!+ �_!j (B.1)179



180 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFMLes esp�eces qui interviennent sont (j = 1::8):1. Carburant non m�elang�e (n-heptane - C7H16)2. Oxydant non m�elang�e (oxyg�ene - O2)3. Carburant m�elang�e (n-heptane - C7H16)4. Oxydant m�elang�e (oxyg�ene - O2)5. Azote - N26. Dioxyde de carbone - CO27. Eau - H2O8. Esp�ece radicalaireLa somme des concentrations des esp�eces 1 et 3 fournit la concentration totale de carburant.De même, la somme des concentrations des esp�eces 2 et 4 fournit la concentration totaled'oxydant, ~YF = ~Y1 + ~Y3 (B.2)~YO = ~Y2 + ~Y4 (B.3)Equation moyenne de transport de l'�energie interneL'�energie interne permet de calculer le champ de temp�erature �a partir de relations issues del'�etude des gaz parfaits. L'�equation moyenne de transport de l'�energie interne est l'�equation 5de la r�ef�erence [91]. On ne s'int�eresse qu'�a la mod�elisation du terme de production dû auxr�eactions chimiques �_Qc.B.2.2 Mod�elisation des taux de r�eaction moyensIl faut distinguer trois phases di��erentes du processus de calcul: Le m�elange turbulent,l'allumage et la combustion compl�etement d�evelopp�ee.Le m�elange turbulentLe carburant et l'oxydant pr�em�elang�es sont produits respectivement �a partir du carburant purinject�e dans la chambre et de l'oxydant pur y existant. Les termes sources associ�es aux quatre�equations en �etude (�equation B.1 avec j = 1::4) sont mod�elis�es �a partir de la formulationdu mod�ele de amme coh�erente, en multipliant la vitesse de consommation associ�ee �a chaquer�eactif par la densit�e de surface de contact. Pour les esp�eces 1 et 2 (esp�eces non pr�em�elang�ees),�_!d = ���Vc �c (B.4)et pour les esp�eces 3 et 4 (pr�em�elang�ees), �_!p = ��_!d (B.5)



B.2. EQUATIONS DU MOD�ELE 3CFM 181L'�equation moyenne de transport de la surface de contact s'�ecrit,@�c@t + @~uk�c@xk = @@xk  �t�c @ �c��@xk !+ �c��c + (B.6)� 2�c (�� �ec) h (�� �ec) �c � �c  VcF~XdF + VcO~XdO !�2c +RcLa vitesse de consommation des esp�eces �a travers la surface de contact s'�ecrit,VF jx(�0) = YF;0sD�2� e�w2 (B.7)w = erf�10@1� ��01 + ��0 1A (B.8)o�u �0 est la richesse �a laquelle se trouve la surface de contact (dans le cas implant�e, �0 = 1)et � est la richesse du m�elange calcul�ee �a partir des concentrations de carburant et d'oxydantsu�samment loin de la zone de m�elange,�0 = r ~YF [x (�0)]~YO [x (�0)] (B.9)� = r YF;0YO;0 (B.10)Le carburant et l'oxydant di�usent �a travers la surface de contact en proportion stoe-chiom�etrique, VOjx(�0) = r VF jx(�0) (B.11)Le terme Rc fait le couplage entre l'apparition de la surface de amme de pr�em�elange et ladisparition de la surface de contact, Rc = � Sl~Xu �2p (B.12)L'auto-allumageLe mod�ele cin�etique de l'IFP con�cu par Zellat et Zeller [2] a �et�e utilis�e. Il s'agit d'un mod�ele�a quatre �etapes dont chacune repr�esente une des �etapes du cycle de formation des radicauxchimiques,I C7H16! 2R InitiationII C7H16 + R! 3R Rami�cationIII C7H16 + 11O2+ R! 7CO2 + 8H2O + R PropagationIV 2R+M + 11O2!M + 7CO2 + 8H2O RuptureR d�esigne une esp�ece radicalaire et M d�esigne une esp�ece quelconque.



182 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFMLe taux de r�eaction associ�e au carburant est calcul�e pour chaque �etape �a partir de l'expression,_!i = Ki Y1�j�N " �jWj #ai (B.13)Ki = Ai T bi e�TaiT (B.14)L'indice i repr�esente chacune des r�eactions �etudi�ees et l'indice j correspond aux r�eactifscombustibles dans chaque �etape (carburant pur aux radicaux).Le taux de r�eaction de l'�etape de rami�cation est corrig�e par,g = e�2� (B.15)La valeur des di��erents coe�cients est r�esum�ee dans le tableau B.1,Etape Ai aiF aiR bi Tai (K)I 1 1 � 1 50000II 7:94� 1011 1:3 0:8 0:5 17000III 3:51� 109 0:5 1 1 5000IV 2:37� 1015 � 2 �0:5 0Tableau B.1 : Constantes du sch�ema cin�etique �a 4 �etapes IFP.Dans l'�etape de rupture, le terme �M=WM est consid�er�e constant et est inclus dans leterme AIV .Le taux de r�eaction total pour une esp�ece j quelconque est la somme des quatre taux der�eactions �el�ementaires de chaque r�eaction i,_!j = X1�i�4 �j _!i (B.16)La combustion compl�etement d�evelopp�eeLe mod�ele de amme coh�erente est utilis�e pour le calcul des ammes de di�usion et des ammesde pr�em�elange, ainsi, �_!dj = ���Vdj�d (B.17)pour les esp�eces non pr�em�elang�ees et, �_!pj = ��j u Vpj�p (B.18)pour les esp�eces pr�em�elang�ees.



B.2. EQUATIONS DU MOD�ELE 3CFM 183Les di��erents termes qui apparaissent dans les �equations B.17 et B.18 sont ensuite pr�esent�es.�d et �p sont calcul�es �a l'aide de leurs �equations de transport,@�d@t + @~uk�d@xk = @@xk 0@�t�d @ �d��@xk 1A+ �d��d + (B.19)� 2�d (�� �ed) h (�� �ed)�d � �d VdF~XdF + VdO~XdO !�2d +Rd@�p@t + @~uk�p@xk = @@xk 0@�t�p @ �p��@xk 1A + �p�f  ltlf ; fu00Sl !�p � �p Sl~Xu�2p +Ral (B.20)La vitesse de consommation du carburant par la amme de di�usion VF est,VF = YF;0sD�2� 1 + �� e�w2 (B.21)et la vitesse de consommation de l'oxydant est VO = r VF .En ce qui concerne la vitesse de consommation des esp�eces en pr�em�elange, elle est identi��eeavec la vitesse de propagation de la amme laminaire dans les conditions de pression et detemp�erature proches de celles des gaz pr�em�elang�es VpF = Sl et VpO = r Sl. La vitesse Sl estd�etermin�ee �a l'aide des formules empiriques de Metghalchi et Keck pour l'iso-Octane [79],Sl = Sl0�T (K)298 ��0 p�0 (B.22)Sl0 = 26:32� 84:72 (�� 1:13)2 (B.23)�0 = 2:18� 0:8 (�� 1) (B.24)�0 = �0:16 + 0:22 (�� 1) (B.25)La pression P est la pression moyenne dans la maille de calcul. Par contre, la temp�eraturemoyenne de la maille pendant la combustion est tr�es loin de la temp�erature des gaz frais.Comme en ce moment, il n'est pas possible, dans KIVA, d'�evaluer la temp�erature des gaz frais,un arti�ce de calcul doit être utilis�e pour l'e�et. Ainsi, lors du premier allumage, la temp�eratureet la pression dans chaque maille sont �x�ees (T0 et P0). La temp�erature des gaz frais est estim�eecomme si les gaz subissaient une �evolution isentropique depuis les valeurs de r�ef�erence jusqu'�ala pression moyenne de la maille. Tu = T0�P0�P � 1� (B.26)Le coe�cient  = Cp � Cv est calcul�e �a chaque pas de temps par KIVA en fonction de latemp�erature de la maille.



184 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFMLa richesse � qui intervient dans les �equations B.23 �a B.25 ne doit pas être confondueavec la richesse calcul�ee auparavant (�equation B.10). Cette derni�ere est d�e�nie �a partir desconcentrations des gaz pr�em�elang�es dans la maille, tandis que la premi�ere fait intervenir les gaznon pr�em�elang�es.La fonction f � ltlf ; eu00Sl � utilis�ee pour le calcul de l'�etirement turbulent est issue du mod�eleITNFS [52]. Les di��erents termes qui y interviennent sont calcul�es �a partir des expressionssuivantes:Vitesse turbulente caract�eristique, fu00 = r23k (B.27)Epaisseur de amme laminaire, lf = 2(�=Cp)b��uSl (B.28)o�u b indique les gaz brûl�es et u indique les gaz frais.Longueur turbulente caract�eristique, lt = 0:42k 32� (B.29)En�n, on calcule la densit�e des gaz pr�em�elang�es ��i pm (ou densit�e de gaz frais ��i u),��i pm = Mi pmVpm (B.30)o�u Mi pm est la masse pr�em�elang�ee de l'esp�ece i et Vpm est le volume occup�e par les gazpr�em�elang�es.Le terme Rd fait le couplage entre la amme de pr�em�elange et la amme de di�usion qu'ilsert aussi �a initialiser, Rd =  Sl~Xu �2p (B.31)La constante  n'a aucune relation avec le coe�cient thermodynamique de l'�equation B.26.Le terme Ral sert �a initialiser la densit�e de surface de amme de pr�em�elange. Lorsque dansune maille les conditions d'auto-allumage se v�eri�ent, Ral prend la valeur,Ral = QMFh0F 1�uSl 1�t2 (B.32)



B.2. EQUATIONS DU MOD�ELE 3CFM 185Nomenclature Symboles romainsMF Masse molaire du carburantQ Energie d�egag�ee pendant la r�eaction chimique par unit�e de volumeh0F Chaleur de r�eaction du carburant par unit�e de molRal Terme de couplage dans l'�equation de transport de la densit�e de surface de ammede pr�em�elange�t Pas de temps de calculSl Vitesse de amme laminaireSymboles grecs_!F taux de r�eaction pour le carburant�F masse volumique de carburant par rapport �a la quantit�e totale de gaz pr�em�elang�e�p densit�e de surface de amme de pr�em�elangeS�equence de calculLa quantit�e d'�energie par unit�e de volume, lib�er�ee pendant un intervalle de temps �t, lorsd'une r�eaction chimique est, Q = h0FMF _!F�t (B.33)Si le mod�ele de amme coh�erente est utilis�e pour le calcul du taux de r�eaction moyen �_!F ,alors, �_!F = �F Sl�p (B.34)En rempla�cant dans B.33 �_!F par B.34, la valeur de la densit�e de surface de amme depr�em�elange �p peut être calcul�ee en fonction du d�egagement d'�energie par unit�e de volumependant l'auto-allumage Q, �p = QMFh0F 1�u Sl 1�t (B.35)Cette valeur va servir �a initialiser le champ de densit�e de surface de pr�em�elange. Le termede couplage Ral qui apparâ�t dans l'�equation de �p est donc,Ral = �p�t (B.36)La densit�e de surface de amme de pr�em�elange ainsi initialis�ee garantit la continuit�e du tauxde d�egagement d'�energie dans le passage entre les deux mod�eles ainsi que la continuit�e du tauxde r�eaction.Les constantes associ�es �a chaque terme sourceLe mod�ele �a trois �equations, fait appel �a la d�etermination de sept constantes di��erentes(tableau B.2).



186 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFM� � Surface de di�usion (d) 10:0 1:0 1:0Surface de contact (c) 10:0 1:0 1:0Surface de pr�em�elange (p) 10:0 1:0 0:0Tableau B.2 : Constantes du mod�ele �a trois �equations: valeurs de r�ef�erence.Dillies [78] a impos�e des valeurs des constantes � et � �egales pour toutes les surfaces. Il n'ya cependant pas de raison apparente pour proc�eder ainsi. La valeur de �p est environ cinq foisplus grande que celle utilis�ee par Boudier et al. [46] (10 par rapport �a 2:1). Pour une ammede pr�em�elange qui se propage en milieu homog�ene, �p = 2:1 a �et�e le choix mieux adapt�e auxr�esultats exp�erimentaux [46].Les autres constantes qui apparaissent dans les �equations 2.79 �a 2.81 sont les nombres deSchmidt �i (i = d; c; p). Ils n'interviennent pas dans des termes source mais dans les termes detransport di�usif. Leur valeur est �egale dans toutes les �equations (� = 0:9).B.2.3 Augmentation de l'�energie interneLe terme source de l'�equation de transport de l'�energie interne qui correspond �a l'e�et de lar�eaction chimique, est mod�elis�e en fonction du taux de consommation massique de carburant,�_Q = h0FMF �_!F (B.37)B.3 Calculs e�ectu�esLa sensibilit�e du mod�ele par rapport aux param�etres mentionn�es en d�ebut de cette sectionest ici calcul�ee �a partir des r�esultats suivants:� Evolution de la quantit�e globale de surface de contact.� Evolution des quantit�es globales de surface de amme de di�usion et de surface de ammede pr�em�elange.� Evolution des taux de r�eaction correspondants aux esp�eces de carburant m�elang�e et nonm�elang�e.� Evolution de la quantit�e et distribution des di��erentes esp�eces de carburant et d'oxydantdans la chambre.� Evolution de quelques grandeurs thermodynamiques comme la temp�erature dans la cham-bre.� Evolution des grandeurs turbulentes: l'�energie cin�etique turbulente, son taux de dissipationet le taux d'�etirement.



B.3. CALCULS EFFECTU�ES 187B.3.1 Etude de l'�evolution au cours du temps des param�etres physiquesL'�etude de r�ef�erence consiste �a injecter dans la chambre de combustion, du carburant purpendant 15� 10�4 s. Dans les conditions du probl�eme, le rapport entre le volume de carburantinject�e et le volume de la chambre est d'environ 0:3%.Le m�elange et la surface de contactLe m�elange entre le carburant inject�e et l'oxydant est le premier objet de traitement num�eriquedu code de calcul. L'�evolution de ces grandeurs, ainsi que celle de la surface de contact, sontles param�etres �etudi�es ici.Sur la �gure B.1, il est possible de visualiser la distribution de la densit�e de la surface decontact �a trois instants de calcul. A t = 5 � 10�4 s, avant l'auto-allumage, la forme de lasurface de contact est bien r�eguli�ere, d�e�nissant l'interface entre le carburant et l'oxydant nonpr�em�elang�es. Juste apr�es l'auto-allumage, �a t = 10� 10�4 s, il y a une d�eformation de la zonede m�elange due �a l'expansion des gaz chauds, r�esultant de la combustion. A la �n du calcul,la valeur maximale atteinte par la densit�e de surface de contact s'att�enue au fur et �a mesure,mais la quantit�e totale ne cesse pas de crô�tre �a cause de l'injection continue de carburant.Pr�es de l'injecteur, la densit�e de surface de contact est toujours tr�es forte �a cause d'un niveaud'�etirement intense. Grâce �a une vitesse d'injection �elev�ee par rapport �a la vitesse des gaz dansla chambre de combustion, la s�eparation entre carburant et oxydant se fait dans une zone tr�esmince, avec de tr�es forts gradients de concentration.
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    Figure B.1 : Distribution de la surface de contact pour: a) t = 5 � 10�4 s; b) t = 10� 10�4 s;c) t = 15� 10�4 s.L'�evolution quantitative de la densit�e de surface de contact peut être observ�ee sur la �g-ure B.2. Il faut remarquer l'accroissement initial, assez r�egulier, qui se termine lors de l'auto-allumage. A cet instant, le terme de couplage entre la densit�e de surface de contact et ladensit�e de surface de amme de pr�em�elange (dernier terme du cot�e droite de l'�equation 2.80)devient important. En cons�equence, la quantit�e totale de surface de contact diminue. Ensuite,la d�ecroissance de la quantit�e de surface de amme de pr�em�elange (�gure B.7) et le fait quela surface de amme de di�usion ne soit pas encore su�samment importante pour consommer



188 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFMbeaucoup de r�eactifs, font que la surface de contact augmente de mani�ere signi�cative (in-stant t = 1ms, environ). Une fois que la amme de di�usion commence �a devenir importante,cette pente s'a�aiblit.
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Figure B.2 : Evolution au cours du temps de la quantit�e globale de surface de contact dans lachambre de combustion.Le m�elange entre le carburant qui entre dans la chambre et l'oxydant qui y est pr�esent estentrâ�n�e par la pr�esence de la surface de contact. L'�evolution de la concentration de carburantm�elang�e, �a partir de l'instant d'allumage, est pr�esent�ee sur la �gure B.3.La s�equence pr�esent�ee d�emarre �a t = 9 � 10�4 s lors de l'auto-allumage. Le point o�ul'auto-allumage se produit est facilement identi�able par l'absence locale de carburant. Lesr�eactifs pr�em�elang�es sont rapidement consomm�es, ce qui peut être observ�e sur les images de la�gure B.3, ainsi que sur les courbes de la �gure B.4.Jusqu'�a l'instant d'auto-allumage, les quantit�es de carburant et d'oxydant pr�em�elang�es crois-sent. Le processus d'allumage ne consomme qu'une tr�es faible quantit�e de r�eactifs (�gure B.8).Ceux-ci disparaissent de mani�ere quasi compl�ete vers l'instant t = 11� 10�4 s. L'augmentationqui suit est due �a l'augmentation de la surface de contact qui continue �a entrâ�ner la formationdu m�elange.Les courbes d'�evolution du carburant et de l'oxydant pr�em�elang�es ont un rapport constant.Ceci s'explique par la m�ethode de calcul des concentrations. Nous rappelons que le rapportentre les vitesses de di�usion de l'oxydant et du carburant �a travers la surface de contactcorrespond �a la valeur stoechiom�etrique (cf. la section pr�ec�edente).
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    Figure B.3 : Concentration de carburant pr�em�elang�e dans la chambre de combustion pour:a) t = 9� 10�4 s; b) t = 10� 10�4 s; c) t = 11� 10�4 s; d) t = 15� 10�4 s.
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Figure B.4 : Evolution au cours du temps de la quantit�e globale de carburant et d'oxydantpr�em�elang�es dans la chambre de combustion.



190 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFMLes cons�equences de cette approximation sont importantes. D'abord, un m�elange stoe-chiom�etrique correspond, par rapport aux m�elanges �a la même temp�erature et �a des di��erentesrichesses, �a la vitesse de amme laminaire la plus �elev�ee. En�n, tout le gaz qui est pr�em�elang�eva être brûl�e. Ceci �evite le traitement des gaz pr�em�elang�es dont la richesse ne se trouve pas dansles bornes de richesse n�ecessaires �a la propagation d'une amme de pr�em�elange. Le choix d'unm�ecanisme de ce type peut être justi��e par la faible �epaisseur de la zone de gaz pr�em�elang�es,ainsi que par la haute vitesse de consommation des r�eactifs dans cet �etat.En ce qui concerne les r�eactifs non m�elang�es, leur �evolution n'est pas remarquable, car lestaux de consommation sont toujours n�egligeables par rapport aux quantit�es d�ej�a existantes(�gures B.5 et B.12).
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   Figure B.5 : Evolution au cours du temps de la quantit�e globale de carburant et d'oxydant nonpr�em�elang�es. Distribution de la concentration de carburant non pr�em�elang�e dans la chambrede combustion �a t = 15� 10�4 s.La quantit�e d'oxydant non m�elang�e diminue en d�ebut de calcul �a cause de la formationd'oxydant m�elang�e. A partir de l'allumage, la amme de di�usion contribue aussi �a laconsommation, en augmentant la pente de la courbe. La concentration de carburant de soncôt�e, augmente de mani�ere continue. Sa distribution dans la chambre (aussi repr�esent�ee surla �gure B.5) est identique durant toute la simulation. L'image pr�esent�ee est prise �a la �n ducalcul. La concentration de carburant est maximale au milieu du jet sur l'axe de la chambre decombustion.La surface de amme de pr�em�elange et le taux de consommation en pr�em�elangeEn comparant la �gure B.6 qui montre l'�evolution de la densit�e de surface de amme depr�em�elange et la �gure B.3, il est clair que la amme de pr�em�elange existe dans les zones dujet o�u les r�eactifs m�elang�es sont en train de disparâ�tre.
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    Figure B.6 : Distribution de la surface de amme de pr�em�elange pour: a) t = 9 � 10�4 s;b) t = 10� 10�4 s; c) t = 14� 10�4 s; d) t = 15� 10�4 s.La �gure B.7 d�ecrit l'�evolution de la quantit�e totale de surface de amme de pr�em�elange aucours du calcul. Comme pr�evu lors de l'analyse de l'�evolution des gaz m�elang�es, la densit�e desurface de amme de pr�em�elange est tr�es forte juste apr�es l'allumage. Les r�eactifs pr�em�elang�essont rapidement consomm�es et d�es que leurs concentrations deviennent faibles, la quantit�e desurface de amme d�ecrô�t.Il faut remarquer qu'une fois la majorit�e des r�eactifs consomm�ee, le calcul devient instable,avec des oscillations de la quantit�e de surface de amme. Ce même ph�enom�ene avait d�ej�a �et�eobserv�e sur la �gure B.4, o�u �a la �n du calcul, l'�evolution des esp�eces pr�em�elang�ees sou�raitaussi de ce genre d'instabilit�e. Ce ph�enom�ene pourrait être dû au fait que la quantit�e de surfacede amme de di�usion est faible �a cet endroit (�gure B.10). Dans ce cas, la non consommationdes r�eactifs non pr�em�elang�es fournit des conditions favorables �a la croissance de la surfacede contact. Une forte densit�e de surface de contact implique plus de m�elange et donc plusde amme de pr�em�elange. Comme une amme de pr�em�elange consomme tr�es rapidement lesr�eactifs, elle d�ecrô�t rapidement. Un nouveau m�elange peut alors être form�e. Physiquement, ilserait normal qu'une amme de di�usion s'�etablisse �a cet endroit. Cependant, l'observation dela �gure B.10 montre que ce n'est pas le cas. La amme de di�usion en haut du jet pr�esente �al'instant t = 12� 10�4 s s'a�aiblit vers t = 15� 10�4 s. Il y a donc �a cet endroit, des conditionspour que le carburant et l'oxydant se m�elangent.La masse de carburant consomm�ee par la amme de pr�em�elange au cours du temps estrepr�esent�ee sur la �gure B.8. La ressemblance entre cette courbe et la courbe de la �gure B.7est remarquable. En e�et, il apparâ�t que les deux grandeurs sont proportionnelles.Le rapport �_!pF =�p est donn�e par le produit entre la densit�e du carburant pr�em�elang�e et lavitesse de amme laminaire �pFSl. Comme cette densit�e est �a peu pr�es constante (la pressionet la temp�erature des gaz pr�em�elang�es ne varient pas beaucoup), il su�t que Sl soit, elleaussi, presque constante, pour que la proportionnalit�e mentionn�ee existe. En e�et, la �gure B.9montre que la vitesse de amme laminaire dans une maille de calcul ne change pas beaucoup.La maille choisie est celle o�u l'allumage a lieu en premier (i; j; k) = (11; 1; 22).
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Figure B.7 : Evolution au cours du temps de la quantit�e globale de surface de amme depr�em�elange.
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Figure B.8 : Consommation de carburant pr�em�elang�e.
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Figure B.9 : Vitesse de amme laminaire dans une maille de calcul.Les valeurs calcul�ees de vitesse de amme laminaire sont l�eg�erement au dessus des valeurstypiques rencontr�ees pour des ammes hydrocarbure-air (de l'ordre de 100 �a 200 cm=s). Il fautcependant remarquer que malgr�e le fait que la pression soit assez �elev�ee, la temp�erature estaussi tr�es �elev�ee. Les vitesses trouv�ees, ne sont donc pas surprenantes dans les conditions ducalcul e�ectu�e.La surface de amme de di�usion et le taux de consommation en di�usionLa amme de di�usion est allum�ee au même endroit que la amme de pr�em�elange. Elle sepropage rapidement vers des zones plus hautes du jet o�u elle se stabilise (�gure B.10). Il semblequ'�a cet instant, la vitesse �a laquelle le carburant et l'oxydant sont fournis �a la amme est�equilibr�ee par leur vitesse de consommation chimique.La amme de di�usion grandit beaucoup plus lentement que la amme de pr�em�elange carcelle-ci part d�ej�a d'une situation o�u le carburant et l'oxydant se trouvent dans les conditionsid�eales pour le d�eveloppement de la combustion. Sur la �gure B.11, cette lente croissance initialepeut être constat�ee. Le d�eveloppement tr�es rapide de la amme de pr�em�elange implique qu'aubout d'un certain temps, la amme de di�usion a aussi une augmentation plus importante. Ala �n du calcul, elle semble tendre vers une situation stationnaire. Cependant cette situationne peut pas être con�rm�ee sans le prolongement du calcul.La comparaison des �gures B.7 et B.11 montre que la valeur de la surface totale de ammede di�usion est sup�erieure de trois ordres de grandeur �a la valeur de la surface de amme depr�em�elange. L'explication peut être d�eduite des observations suivantes: D'une part, il y a lafa�con dont la amme de pr�em�elange se propage compar�ee �a celle dont la amme de di�usions'�etablit. La amme de pr�em�elange, repr�esent�ee sur la �gure B.6, est n�ee �a partir du pointd'allumage et s'est rapidement propag�ee aux zones de gaz pr�em�elang�e. La consommation rapide
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    Figure B.10 : Distribution de la surface de amme de di�usion pour: a) t = 12 � 10�4 s;b) t = 13� 10�4 s; c) t = 15� 10�4 s.
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Figure B.11 : Evolution au cours du temps de la quantit�e globale de surface de amme dedi�usion.



B.3. CALCULS EFFECTU�ES 195des r�eactifs ne permet pas que la amme augmente beaucoup. Par contre, la amme de di�usionest �etablie sur l'interface entre le carburant et l'oxydant. Grâce �a une vitesse plus r�eduite deconsommation des r�eactifs, elle a le temps de crô�tre.La masse de carburant non m�elang�e consomm�ee au cours du temps est repr�esent�ee sur la�gure B.12. Cette consommation est d'un ordre de grandeur inf�erieur �a celle qui est obtenueen pr�em�elange, malgr�e le fait que la quantit�e de surface de amme de pr�em�elange soit bieninf�erieure �a celle de di�usion. Ainsi, la vitesse de consommation des r�eactifs joue un rôleimportant dans chacun des cas. En e�et, la vitesse de amme laminaire en pr�em�elange est�a peu pr�es de trois ordres de grandeur sup�erieur �a la vitesse de consommation des r�eactifs endi�usion.
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Figure B.12 : Consommation de carburant non pr�em�elang�e.Taux de d�egagement d'�energie et �evolution de la temp�eratureLe d�egagement d'�energie et la temp�erature sont deux importants param�etres de contrôle d'unmod�ele de combustion. Des expressions pour la temp�erature adiabatique de amme existentdans la litt�erature [18] et les valeurs ainsi obtenues peuvent être compar�ees avec les valeurscalcul�ees par le mod�ele. Le d�egagement d'�energie peut �a son tour être calcul�e �a partir demesures exp�erimentales.La temp�erature monte lentement dans la chambre de combustion jusqu'�a l'auto-allumage.Dans certains points de l'�ecoulement, o�u les concentrations de r�eactifs sont plus favorables aud�eroulement du sch�ema d'auto-allumage, la temp�erature monte plus vite. Ces points s'allumentalors, donnant naissance aux ammes de pr�em�elange. Ce ph�enom�ene peut être observ�e sur la�gure B.13.



196 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFM
500
737
975

1212
1450
1687
1925
2162
2400

Temp.

    Figure B.13 : Champ de temp�erature dans la chambre de combustion pour: a) t = 9 � 10�4 s;b) t = 10� 10�4 s; c) t = 15� 10�4 s.Apr�es l'allumage, la temp�erature monte tr�es rapidement lors du passage de la amme depr�em�elange. A la �n du calcul, elle se stabilise dans la zone o�u se trouve la amme de di�usion.Elle atteint des valeurs maximales autour de 2650K. La temp�erature adiabatique de amme dedi�usion, calcul�ee �a l'aide de la formule A.36 (amme de Burke-Schumman) dans les conditionsdu probl�eme, est de 2832K, valeur qui ne s'�eloigne pas beaucoup de celle trouv�ee par le mod�ele.La forme de la courbe de d�egagement d'�energie bas�ee sur la consommation de carburant(�gure B.14) est la même que celle de la courbe de consommation de carburant pr�em�elang�e(�gure B.8). Finalement, il s'agit d'un r�esultat attendu, car la masse consomm�ee de carburantpr�em�elang�e est, comme il a �et�e vu auparavant, sup�erieure d'un ordre de grandeur �a lamasse consomm�ee de carburant non pr�em�elang�e. Son inuence est donc plus accentu�ee surle d�egagement d'�energie.B.3.2 Sensibilit�e du mod�ele aux variations de maillageLe maillage a une importance fondamentale dans le calcul num�erique. Tout mod�ele cens�e simulernum�eriquement un processus physique doit converger vers un r�esultat qui ne change plus quandla taille moyenne des mailles est en dessous d'une certaine limite. Des tests de sensibilit�e dumod�ele par rapport �a la taille des mailles ont donc �et�e e�ectu�es. Dans un premier temps, lenombre de mailles a �et�e divis�e par deux par rapport au calcul de r�ef�erence (maillage� 0:5).Ensuite, le nombre de mailles a �et�e multipli�e par deux (maillage�2). L'�evolution de la quantit�etotale de chacune des surfaces dans les trois calculs est pr�esent�ee dans la �gure B.15.Les r�esultats obtenus montrent que pour la taille de mailles utilis�ee, le mod�ele ne semble pastr�es sensible aux variations du nombre et de la taille de ces mailles. Les di��erences obtenues entreles di��erents calculs sont assez faibles. La �gure B.15 ne montre que l'�evolution de la quantit�edes di��erentes surfaces. Cependant, d'autres param�etres, comme le d�egagement d'�energie etla quantit�e de r�eactifs m�elang�es, ont aussi �et�e observ�es. La tendance a �et�e toujours pour unefaible d�ependance par rapport aux variations du maillage. Par exemple, les variations du d�elaid'auto-inammation tournent autour de 4% par rapport au cas de r�ef�erence.
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Figure B.14 : D�egagement d'�energie dans la chambre de combustion, bas�e sur la consommationtotale de carburant.La comparaison entre les trois courbes de la �gure B.15 montre que la grandeur qui subitla plus forte variation est la quantit�e de surface de amme de pr�em�elange. En e�et, laquantit�e de gaz pr�em�elang�es d�epend de la concentration de gaz non pr�em�elang�es. Quand lemaillage est moins dense, la di�usion num�erique est facilit�ee et donc, les gaz non pr�em�elang�esarrivent plus facilement �a chaque maille. La quantit�e de surface de contact augmente, ainsique la concentration de gaz pr�em�elang�es. Une autre cons�equence de la plus grande di�usivit�enum�erique est l'augmentation du d�elai d'allumage. Dans ce cas, c'est la chaleur qui di�use plusfacilement et donc, la temp�erature d'auto-inammation qui est atteinte plus tard.B.3.3 Sensibilit�e du mod�ele aux changements de la production des dif-f�erentes surfacesLes �equations de transport des di��erentes densit�es de surface (�equations 2.79 �a 2.81) fontintervenir un grand nombre de constantes qui agissent sur leurs termes sources. Une �etude dela sensibilit�e du mod�ele �a la variation de ses constantes s'av�ere donc n�ecessaire. Des calculspeuvent être e�ectu�es concernant les termes de production, de destruction ou de couplage dechaque �equation.Termes de productionLes constantes agissant sur ces termes sont les �i (i = d; c; p). Nous avons pour chaque surfacer�eduit leurs valeurs �a la moiti�e. Les r�esultats obtenus sont repr�esent�es sur la �gure B.16.Dans tous les cas, les �evolutions des di��erentes surfaces semblent tr�es sensibles aux change-ments de la constante �:
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Figure B.15 : Evolution des quantit�es totales de surface de amme de di�usion, de contact etde amme de pr�em�elange en fonction du maillage.



B.3. CALCULS EFFECTU�ES 199

0.0000 0.0005 0.0010 0.0015
t (s)

0.0

10.0

20.0

30.0

40.0

Σ d
 (

cm
2 )

Surface de flamme de diffusion

αd=10, αc=10, αp=10
αd=5, αc=10, αp=10
αd=10, αc=5, αp=10
αd=10, αc=10, αp=5

0.0000 0.0005 0.0010 0.0015
t (s)

0.0

2.0

4.0

6.0

8.0

Σ c 
(c

m
2 )

Surface de contact

αd=10, αc=10, αp=10
αd=5, αc=10, αp=10
αd=10, αc=5, αp=10
αd=10, αc=10, αp=5

0.0000 0.0005 0.0010 0.0015
t (s)

0.000

0.010

0.020

0.030

0.040

0.050

Σ p
 (

cm
2 )

Surface de flamme de premelange

αd=10, αc=10, αp=10
αd=5, αc=10, αp=10
αd=10, αc=5, αp=10
αd=10, αc=10, αp=5

Figure B.16 : Evolution des quantit�es totales de surface de amme de di�usion, de contactet de amme de pr�em�elange en fonction de la constante �i li�ee au terme de production desdi��erentes surfaces.



200 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFM� Pour la surface de amme de di�usion, le changement le plus fort a lieu lors de lamodi�cation de la production de surface de contact. En e�et, en la diminuant, lesquantit�es de carburant et d'oxydant non m�elang�es disponibles �a être brûl�es augmentent.En cons�equence, la amme de di�usion devient plus importante.� La r�eduction de la production de surface de contact implique l'augmentation du d�elaid'auto-allumage grâce �a la diminution de la quantit�e de gaz pr�em�elang�es.� Quand les productions de surface de amme de di�usion et de surface de contact ontdiminu�e, cela a eu tr�es peu d'inuence sur la amme de pr�em�elange. Comme il a d�ej�a �et�esignal�e, la contribution principale pour le d�egagement d'�energie provient de la amme depr�em�elange. La diminution de la production de surface de amme de pr�em�elange doit doncentrâ�ner une r�eduction de la quantit�e de chaleur lib�er�ee pendant la r�eaction.Des calculs avec � = 2:1 1 ont �et�e �egalement e�ectu�es. Les tendances observ�ees ont �et�e lesmêmes qu'avant. Nous avons pu remarquer que la principale modi�cation s'est produite lorsdu changement du terme de production de la surface de contact. Dans les 1:5ms qu'a dur�e lecalcul, nous n'avons pas pu allumer le m�elange, car la quantit�e de r�eactifs pr�em�elang�es n'�etaitpas su�sante.Il est donc possible de conclure que le choix des constantes li�ees aux termes de productionde surface a une grande importance sur les r�esultats obtenus. L'applicabilit�e du mod�ele 3CFMimplique que des recherches doivent encore être men�ees de fa�con �a d�eterminer les valeurs lesplus repr�esentatives de la r�ealit�e physique.Termes de destructionLes constantes agissant sur ces termes sont les �i (i = d; c; p). Nous avons pour chaque surfacemultipli�e par 2 leurs valeurs. Les r�esultats obtenus sont repr�esent�es sur la �gure B.17.Nous pouvons remarquer que les tendances obtenues en doublant la destruction de chaquesurface sont pratiquement les mêmes que celles obtenues en r�eduisant leur production de moiti�e.Il ne s'agit pas seulement de la forme des courbes mais aussi de leurs valeurs. La seule exceptionest la surface de amme de pr�em�elange. Ce r�esultat est important dans la mesure o�u, pour lessurfaces de contact et de amme de di�usion, il existe une relation entre leur production etleur destruction.B.3.4 Sensibilit�e du mod�ele �a l'initialisation des grandeurs turbulentesLes hypoth�eses pos�ees lors de l'application du mod�ele de amme coh�erente impliquent que laturbulence est le principal param�etre de contrôle de la combustion. La cin�etique chimique esttrait�ee comme un ph�enom�ene tr�es rapide par rapport au m�elange turbulent. En ce qui concernel'e�et de la temp�erature, il ne se fait sentir directement que lors de l'application du mod�ele auxammes de pr�em�elange. En e�et, la temp�erature des gaz frais est utilis�ee pour le calcul de lavitesse de amme laminaire. Pour une amme de di�usion, seuls les changements de la densit�edus �a la temp�erature traduisent cette inuence.1valeur utilis�ee par Boudier et al. [46] dans le cadre de l'application du mod�ele de amme coh�erente �a lacombustion dans les moteurs essence
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Figure B.17 : Evolution des quantit�es totales de surface de amme de di�usion, de contactet de amme de pr�em�elange en fonction de la constante �i li�ee au terme de destruction desdi��erentes surfaces.



202 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFMIl semble donc important d'�etudier la sensibilit�e du mod�ele par rapport aux grandeursturbulentes, l'�energie cin�etique turbulente k, son taux de dissipation � et le rapport entreeux (�=k repr�esente l'�etirement turbulent associ�e aux grandes �echelles). Ainsi, les valeursinitiales de l'�energie cin�etique turbulente et de la longueur int�egrale ont �et�e chang�ees. Lesvaleurs modi��ees sont typiques d'un moteur 4 soupapes �a allumage command�e. Le tableau B.3repr�esente les valeurs de r�ef�erence ainsi que les nouvelles valeurs des variables utilis�ees. Lescalculs e�ectu�es se rapportent pour l'instant �a la p�eriode d'auto-allumage, o�u la turbulencejoue un rôle fondamental dans la cr�eation du m�elange.calcul de r�ef�erence calcul modi��ek �cm2s�2� 3:00� 105 2:40� 105lt (cm) 0:06 0:40� �cm2s�3� 1:15� 109 1:24� 108� �s�1� 3:83� 103 5:15� 102Tableau B.3 : Param�etres turbulents de r�ef�erence.L'intensit�e turbulente dans le cas de r�ef�erence est la plus forte. La valeur des uctuationsturbulentes, ainsi que celle de l'�etirement, est plus �elev�ee. Le terme source de l'�equation detransport de surface de contact �etant proportionnel �a l'�etirement, il semble logique que laquantit�e de surface de contact et donc de r�eactifs pr�em�elang�es soit sup�erieure dans le calcul der�ef�erence. Or la �gure B.18 montre exactement le contraire.
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Figure B.18 : Comparaison de l'�evolution de la quantit�e de surface de contact en faisant varierla turbulence initiale.



B.3. CALCULS EFFECTU�ES 203En e�et, un �etirement initial plus fort semble ne pas correspondre �a une plus grande quantit�ede surface de contact et donc, de m�elange. Ceci est con�rm�e par un allumage plus tardif. Surla �gure B.19 l'�evolution des di��erentes grandeurs turbulentes moyenn�ees sur l'ensemble duvolume de calcul est repr�esent�ee. Elles sont �evalu�ees pendant le m�elange, avant l'auto-allumage.� � d�ecrô�t et est plus grande dans le calcul de r�ef�erence. Sa valeur initiale est aussi plus�elev�ee dans ce cas.� k d�ecrô�t et si au d�ebut du calcul, les valeurs de l'�energie cin�etique turbulente sontsup�erieures dans le cas de r�ef�erence, elles deviennent inf�erieures au bout d'un certaintemps. Ceci est dû au plus grand taux de dissipation dans le cas de r�ef�erence. Cependant,la di��erence entre l'�energie cin�etique turbulente entre le d�ebut et la �n du calcul est assezfaible, ce qui conditionne le calcul de l'�etirement.� L'�etirement d�ecrô�t aussi, car il est contrôl�e par la variation du taux de dissipation. Il estdonc toujours sup�erieur dans le cas de r�ef�erence.
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Figure B.19 : Evolution du taux moyen volumique de dissipation de l'�energie cin�etiqueturbulente, de l'�energie cin�etique turbulente moyenne, et du taux volumique moyen d'�etirement.



204 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFML'�evolution des termes sources de l'�equation de transport de la densit�e de surface de contact(�equation 2.81) a aussi �et�e contrôl�ee. La di��erence entre les termes de production et dedestruction de densit�e de surface est �a peu pr�es constante au cours du calcul. Alors, pourquoiil y a t-il plus de surface de contact quand l'�etirement est inf�erieur?� L'augmentation des uctuations turbulentes u0, cons�equence de l'augmentation de k,implique une vitesse de m�elange sup�erieure. Le temps caract�eristique de m�elange est r�eduitmais rien n'est dit sur les quantit�es m�elang�ees.� La diminution de la longueur int�egrale de turbulence implique une zone de m�elange delargeur plus faible. En e�et, il ne faut pas consid�erer que l'�etirement est la seule grandeurresponsable par l'�evolution de la surface de contact. Il faut aussi tenir compte des quantit�esde carburant et d'oxydant non m�elang�ees. Or, la di�usion turbulente varie avec k2=�, valeurplus petite dans le cas de r�ef�erence. Il y aura donc dans ce cas moins de carburant m�elang�e.Dans les conditions du probl�eme, le deuxi�eme facteur doit s'imposer au premier pour qu'il yait �a la �n du calcul plus de m�elange dans le cas modi��e.B.3.5 Sensibilit�e du mod�ele �a l'initialisation de la surface de contactLe probl�eme de l'initialisation des grandeurs intervenant dans un calcul num�erique n'est passimple. Une partie importante des mod�eles num�eriques de simulation est tr�es sensible auxvaleurs initiales. En g�en�eral, pour �eviter les probl�emes de di�usion num�erique dus par exemple�a l'application de pas de temps trop �elev�es, il faut que les valeurs initiales soient distribu�eespar un certain nombre de mailles de calcul. Or, une telle condition n'est v�eri��ee par aucunedes densit�es de surface d�e�nies dans le mod�ele �etudi�e.Une nouvelle fois, la surface de contact va être la premi�ere �a être abord�ee dans cette �etude.Il s'agit de la grandeur qui guide tout le d�eroulement du probl�eme. Sa valeur initiale estdistribu�ee de mani�ere uniforme par une seule rang�ee de mailles, sur l'interface carburant-air.Num�eriquement, il s'agit d'une initialisation qui peut mener �a une di�usion num�erique troprapide de la surface de contact.Les calculs sont e�ectu�es pendant le processus initial de m�elange et d'allumage car ici, seulela surface de contact intervient.Sensibilit�e par rapport �a la distribution initiale: Gauss et DiracUne distribution gaussienne uniforme a �et�e choisie. La densit�e initiale de surface de contactest distribu�ee sur six mailles dans le sens de l'�ecoulement (�gure B.20). Cette distribution estuniforme dans le sens perpendiculaire �a l'�ecoulement. Pour être rigoureuse, la valeur pr�es de laparoi devrait être nulle ou tr�es proche de z�ero, de mani�ere �a suivre l'intensit�e de la turbulenceresponsable du m�elange. En e�et, cette grandeur est nulle sur la paroi et donc, aucun m�elangene se produirait �a cet endroit. Cependant, une telle approximation permet d�ej�a de v�eri�erl'inuence du changement impos�e.Les r�esultats obtenus, pr�esent�es sur la �gure B.21 permettent de regarder le probl�eme demani�ere ais�ee, car aucun changement n'a �et�e observ�e. Le mod�ele ne semble donc pas sensible �ala forme lorsque la densit�e de surface de contact est initialis�ee.
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206 B. IMPLANTATION ET CALCULS AVEC LE MOD�ELE 3CFMB.4 ConclusionL'analyse des r�esultats des di��erents calculs e�ectu�es a permis l'�etude du comportement dumod�ele 3CFM. Globalement, les calculs montrent que le mod�ele peut reproduire les tendancesv�eri��ees dans la combustion Diesel. Cependant, des di�cult�es apparaissent dues �a la mani�erecomplexe dont la combustion est trait�ee.



Annexe CInuence du nombre de Damk�ohlerLe nombre de Damk�ohler calcul�e �a partir de l'expression 3.32 est un param�etre tr�es int�eressantpour la compr�ehension du syst�eme �etudi�e. Le nombre de Damk�ohler est repr�esentatif durapport entre les �echelles de temps caract�eristiques turbulente et chimique pr�esentes dans ledomaine. Sa d�ependance du terme (@Z=@x)2f permet de le calculer en fonction de di��erentstypes d'�ecoulements carburant-oxydant, sans perte de g�en�eralit�e.L'�evolution du nombre de Damk�ohler a donc un rapport direct avec les di��erents �ev�enementsqui se d�eroulent pendant le processus d'allumage et d'�etablissement d'une amme de di�usion.Il pourrait �eventuellement servir comme param�etre important dans les mod�eles, surtout commecrit�ere de liaison entre les formulations obtenues pour les di��erentes phases de l'�ecoulement.Sur la �gure C.1 sont repr�esent�ees deux courbes di��erentes. Les deux se reportent �a l'�evolutionde la combustion au sein d'un �ecoulement de carburant plus oxydant initialement non m�elang�es.La premi�ere courbe montre l'�evolution du terme (�f t), �etant �f la densit�e �evalu�ee �a Z = Zstet t, le temps. Ce terme est proportionnel au nombre de Damk�ohler pour un �ecoulement noncisaill�e de deux r�eactifs non m�elang�es quand t = t0. La deuxi�eme courbe est celle en S d�ecritepar Li~nan, o�u la temp�erature maximale de l'�ecoulement est trac�ee en fonction du nombre deDamk�ohler.Les probl�emes de mod�elisation de la transition entre l'allumage d'une amme de di�usion etson �etat parfaitement �etabli, viennent du fait que la courbe de Tmax ' 1=�f n'est pas univoqueen fonction de Da. Il existe une r�egion, entre Dac et Dai o�u le probl�eme a plusieurs solutions.Partons par exemple d'un point sur la partie basse de la courbe en S. En augmentant Da,la temp�erature monte jusqu'au point Da = Dai. Ceci correspond �a l'augmentation initiale surla premi�ere �gure. Dans ce cas, comme �f = Cte = �u (u de unburned), Da monte de fa�conmonotone en fonction du temps. En arrivant �a Da = Dai (allumage), Da diminue parce que�f diminue (�echau�ement des gaz). Selon Li~nan, cette partie de la courbe entre Dai et Dacest instable et tr�es rapidement, le point Da = Dac est atteint. En arrivant �a Dac, �f devient�a nouveau constant puisque la amme de di�usion s'�etablit et que la temp�erature se stabilise.Alors �f = Cte = �b (b de burned) et Da monte �a nouveau de fa�con monotone en fonction dutemps.Reprenons le même raisonnement, mais en sens inverse. Nous partons maintenant d'un pointsur la partie haute de la courbe en S en faisant diminuer Da. Arriv�ee au point Da = Dac, la207
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Annexe DM�ethode d'int�egration num�eriqueDeux tests di��erents ont �et�e e�ectu�es pour contrôler la �abilit�e de la m�ethode d'int�egrationnum�erique utilis�ee dans le calcul des taux de r�eaction moyens. D'abord un test de pr�ecision etensuite un test de convergence.D.1 Test de pr�ecisionL'int�egrale R 10 P (Z) dZ a �et�e calcul�ee sur tous les points du domaine o�u la variance de Z permetla d�etermination des fonctions � (test sur la variance gZ002 > 5:0� 10�4). Il a �et�e v�eri��e que lesr�esultats sont compris entre 0.99 et 1 sur tout le domaine de calcul.D.2 Test de convergenceLe domaine de la fonction � (Z) est compris entre Z = 0 et Z = 1. Quand les param�etres aou b de la fonction sont inf�erieurs �a 1, � (Z) n'est pas d�e�nie sur ces deux points. Ils doiventdonc être �elimin�es du domaine d'int�egration. Le choix des points limites o�u la m�ethode n'estplus en mesure d'être employ�ee ne peut pas être hasardeux. La valeur de l'int�egrale calcul�eene doit pas d�ependre de ce choix, sachant aussi que plus les limites d'int�egration s'approchentde 0 ou de 1, plus de temps est consomm�e par le calcul. Nous avons donc fait varier ceslimites (Zmin et Zmax = 1 � Zmin) jusqu'�a ne plus obtenir de variation dans le calcul de~Yf = R ZmaxZmin Yf (Z)P (Z) dZ sur un pro�l du domaine x+ = Cte. Les r�esultats sont pr�esent�essur la �gure D.1. A l'issue de ces calculs, nous avons choisi la valeur Zmin = 1:0� 10�5 �a partirde laquelle, la forme de la courbe ~Yf ne change pratiquement plus.
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Annexe EAnalyse de sensibilit�esDes calculs de sensibilit�e sont e�ectu�es par rapport aux di��erents param�etres du mod�ele PDFA.Des tests sur la fonction de pond�eration qui lie les mod�eles PDFA et CHI sont aussi r�ealis�es.E.1 Mod�ele PDFANous avons vu que les bases pour la conception du mod�ele d'auto-inammation PDFA sontsolides. La formulation du mod�ele est soutenue par des arguments physiques clairs observ�esdans les simulations num�eriques directes. Les tests e�ectu�es sur les hypoth�eses du mod�elemontrent qu'elles sont justi��ees. Cependant, l'accumulation d'erreurs dans le calcul des Yi (Z; �c)semble a�ecter les r�esultats obtenus lors de l'�etablissement de la amme de di�usion. Le mod�eledoit donc être tr�es sensible �a certains param�etres dont de l�eg�eres modi�cations introduisentd'importantes sources d'erreur sur les r�esultats �naux.Nous avons proc�ed�e �a une s�erie de tests o�u nous avons chang�e les param�etres suivants:� La valeur de la variable d'avancement �c, ce qui implique le changement des courbes localesd'�evolution des Yi (Z; �c) et de T (Z; �c).� La valeur de Yf;eq (Z) lors du calcul des Yi (Z; �c), ce qui permet de garder les mêmes valeursde �c tout en changeant les courbes Yi (Z; �c) et T (Z; �c). La valeur de Yf;eq (Z) a �et�e chang�eeentre le calcul avec un nombre de Damk�ohler �ni (courbes Yf;eq (Z)) et un Damk�ohlerin�ni (Y1 rapf ).� La valeur du nombre de Damk�ohler local de la amme, ce qui introduit des modi�cationsdirectes dans le calcul de Yf;eq (Z), a�ectant ainsi le calcul de �c.La valeur des di��erents param�etres est repr�esent�ee sur le tableau E.1. Le cas de r�ef�erence(cas 0) correspond au taux de r�eaction moyen int�egr�e selon y+ mesur�e en DNS. La �gure E.1contient les r�esultats des calculs e�ectu�es.E.1.1 Augmentation de �cDans les cas 8, 9 et 10, nous avons construit une fonction f (�c) dont l'objectif est l'augmentationarti�cielle des valeurs de �c sans toutefois d�epasser la valeur limite �c = 1. Nous constatons quele mod�ele est tr�es sensible aux changements de �c. Cependant, les fonctions f (�c) introduisentdes changements de courbure de �_! (x+) non v�eri��es dans la DNS. Autrement, les cas 2, 3 et 6213



214 E. ANALYSE DE SENSIBILIT�EScas �c YF (Z; �c) Da1 �c (Yf;eq) f (Yf;eq) Da2 1 f (Yf;eq) Da3 1 f �Y 1 rapf � Da4 �c (Yf;eq) f �Y 1 rapf � Da5 �c (Yf;eq) f (Yf;eq) 10Da6 1 f (Yf;eq) 3Da7 �c (Yf;eq) f (Yf;eq) 3Da8 �c+ 7 (1� �c) exp (�2=�c) f (Yf;eq) 3Da9 �c+ 7 (1� �c) exp (�2=�c) f (Yf;eq) 10Da10 �c+ 7 (1� �c) exp (�2=�c) f �Y 1 rapf � DaTableau E.1 : Etude param�etrique du mod�ele PDFA. Valeurs des variables �etudi�ees.
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E.2. COUPLAGE PDFA/CHI 215indiquent que dans le cas o�u �c atteint la valeur 1 (ce qui signi�e que Yf = Yf;eq), le taux der�eaction est sous-estim�e, comme pr�evu par la th�eorie asymptotique (�gure 4.14).E.1.2 Changement de Yf (Z; �c)Le changement de Yf;eq en Y1 rapf �equivaut �a la condition Da! +1 dans le calcul de Yf (Z; �c)tout en gardant le vrai Da pour le calcul de �c. Comme nous le verrons ensuite, ceci nous permetde pro�ter des avantages de l'augmentation de Da sans en garder les inconv�enients (cas 3, 4 et10).E.1.3 Augmentation du nombre de Damk�ohlerL'augmentation de Da implique que Yf;eq s'approche de Y1 rapf lorsque t+ augmente et que �cdescend et s'approche plus lentement de 1 (amme de di�usion �etablie). Même si le fait d'avoirYf;eq plus proche de Y1 rapf am�eliore la pr�ecision du calcul de Yf (Z; �c), la diminution de �cn'aide pas la baisse du taux de r�eaction mod�elis�e.E.2 Couplage PDFA/CHIDes tests de sensibilit�e ont �et�e e�ectu�es aussi sur la fonction f (�c) qui sert de couplage entreles mod�eles PDFA et CHI. Les fonctions f (�c) cherchent �a reproduire le comportement de �_!Fmesur�e dans la DNS. Le tableau E.2 contient les di��erentes fonctions utilis�ees. Les r�esultatscorrespondent aux cas 1 �a 5 de la �gure E.2.cas 1 2 3 4 5f (�c) �c �c+ 7 (1� �c) exp� 2�c 12 �1 + sin ���2 + ��c�� 12 [1 + erf (�2 + 4�c)] �c3Tableau E.2 : Di��erentes fonctions f (�c) utilis�ees pour la transition entre les mod�eles PDFA etCHI.Nous constatons la grande inuence de la variable d'avancement sur le comportement dumod�ele. Aucune des fonctions ne donne de r�esultats qui soient exactement pareils aux r�esultatsde la DNS. Le meilleur compromis est atteint avec la fonction f (�c) = �c3 qui a �et�e utilis�eedans les comparaisons des r�esultats du mod�ele PDFA/CHI avec les r�esultats des simulationsnum�eriques de couche de m�elange spatiale.
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