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DNS : Direct Numerical Simulation

EBU : Eddy Break Up

FDF : Filtered Density Function

FGM : Flame Generated Manifold

FPDF : Filtered PDF

FPI : Flame Prolongation of ILDM

FSD : Flame Surface Density

IEM : Interaction by Exchange with the Mean
ILDM : Intrinsic Low Dimensional Manifold
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PEUL : Probabiliste EUlerien-Lagrangien
PRG : Pouvoir de Réchauffement Global
PVC : Precessing Vortex Core

RANS : Reynolds Averaged Navier-Stokes
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CFL : Nombre de Courant-Friedrich-Levy CFL = (Ju + a|At) /Az
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Le : Nombre de Lewis Le = A/ (pcpD)

M : Nombre de Mach M = u/a
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Sc : Nombre de Schmidt Sc = u/ (pD)
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Cgs : Constante du Smagorinsky C's = 0.1
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k : Energie cinétique de la turbulence

kfi/kvjy keq : Vitesse de réaction directe/inverse de la réaction j et constante d’équilibre
K : Taux d’étirement

lty lg : Echelle intégrale de la turbulence et échelle de Gibbs

L : Amplitudes des ondes entrant et sortant du domaine
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Py, Po : Pression et pression atmosphérique

P, D : Taux de production/disparition

P (x) : Fonction densité de probabilité de la variable x

q : Vecteur des quantités conservatives

Q : Flux de chaleur

Q; : Diffusion de I’espece i a travers les iso-surfaces de ¢

R : Constante des gaz parfaits

r; : Constante spécifique des gaz parfaits

s : Rapport stoechiométrique entre le fuel et 'oxydant

Sfl, S§ : Vitesse de déplacement des isosurfaces de I'espece 7 et de ¢

S% : Vitesse de lamme laminaire non étirée

Sy : Vitesse de flamme turbulente

T : Température

u : Vecteur vitesse

u; : Fluctuation de vitesse & ’échelle [

U : Vecteur des quantités primitives

Um : Volume massique
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V4, V4 : Vecteurs propres a droite/gauche

W; : Terme de correction des sources chimiques interpolées de ’espece i
X, : Fraction molaire de ’espece i
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Nomenclature

0, : Epaisseur de vorticité

A : Taille du filtre LES (assimilée ici a la taille de maille Ax)

Az : Taille de maille

At : Pas de temps

ASJQ, AHJQ : Variation d’entropie et d’enthalpie due a la réaction j
Xs 8y : Taux de dissipation scalaire et sa partie sous-maille

€ : Taux de dissipation de la turbulence

: Echelle intégrale de la turbulence ou variable d’avancement NO
: Coefficient isentropique

: Fonction ITNFS ou fonction gamma

: Coefficient multiplicatif pour la variable d’avancement 7

> 3 H 2 3

is A Conductivité thermique de l'espece ¢ et de mélange
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v : Viscosité cinématique
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vl /vl : Coefficients stoechiométriques direct/inverse de l'espece i

@ : Richesse

p : Masse volumique

o : Facteur de ségrégation (variance réduite)
> : Densité de surface de lamme

7 : Tenseur des contraintes visqueuses

T. : Temps caractéristique chimique

Tty Tis Ty - Temps caractéristique de la turbulence

w; : Taux de réaction chimique de ’espece @

wr : Taux de dégagement de chaleur

wiy wp : Coeflicients de dilatation et de compressibilité
= : Facteur de plissement

&, ¢ : Coordonnées du repere lié a la flamme

Indices

[an}

: Grandeurs liées & une référence

.

: Indice des especes
: Autres indices

: Indice des directions de I’espace

~ = .

: Indice des éléments
¢ : Grandeurs relatives a la variable d’avancement

eq : Grandeurs prises a 1’équilibre



Nomenclature

F, O : Fuel/Oxydant

imp : Grandeurs imposées (condition limite)

max : Valeur maximale de la grandeur considérée

NO, n : Grandeurs relatives a 'espece NO ou a la variable d’avancement 7
st : Grandeurs prises & la stoechiométrie

t : (en indice bas) Grandeurs turbulentes

t : (en indice haut) Flux turbulents

tab : Grandeurs tabulées

u, b : Grandeurs prises dans les gaz frais/brilés

z : Grandeurs relatives a la fraction de mélange

Autres notations

®, ¥ : Grandeurs scalaires quelconques

®, ¥ : Tenseurs quelconques

= : Opérateur de moyenne ou de filtrage

" : Opérateur de moyenne ou de filtrage de Favre

!+ Fluctuations

/" : Fluctuations au sens de Favre
(.) : Moyenne d’ensemble
(.)s : Moyenne le long du front de flamme

Ul¢ : Moyenne de ¥ conditionnée & ¢






Introduction

Contexte de I’étude

A T’heure actuelle, la pollution générée par les activités humaines devient particulierement préoc-
cupante. Il est donc primordial d’ceuvrer a la réduction de 1’émission de substances potentiellement
toxiques pour I'homme et I’environnement, rejetées par les principales sources émettrices reconnues.
Le secteur aéronautique, important consommateur d’énergies fossiles, est, a ce titre, concerné.

Parmi les polluants usuellement considérés, on peut citer :

e les gaz a effet de serre (GES) : le principal gaz a effet de serre produit par 'activité humaine
est le dioxyde de carbone, COs (environ 75% des émissions totales [3]). Il possede toutefois un
pouvoir de réchauffement global (PRG) relativement faible comparé a d’autres substances telles
que les hydrofluorocarbures (les HFC, qui ont un PRG jusqu’a 12 000 fois plus important que
CO3), ou encore le méthane. D’'importants progres technologiques doivent encore étre apportés
afin de limiter ’émission de cette espece, ce qui passe par une réduction de la consommation
spécifique des moteurs. A noter que le principal GES naturel reste la vapeur d’eau qui contribue
a hauteur d’environ 70% a l'effet de serre global sur la plancte.

e [eCO : on connait déja les intoxications graves, voire mortelles, dont est responsable le mo-
noxyde de carbone a fortes doses. A de plus petites doses, C'O peut provoquer différentes génes
neurosensorielles en diminuant la capacité d’oxygénation du sang (CO se fixe sur ’hémoglobine
a la place de 'oxygene suivant un processus irréversible) ;

e [eNOcx : sous le terme de NOx on regroupe souvent le monoxyde et le dioxyde d’azote, ainsi que
le protoxyde d’azote. Alors que NoO est un puissant gaz a effet de serre, NOs a un impact direct
sur l'organisme en altérant les capacités respiratoires. NO n’affecte pas directement la santé
humaine, mais sa recombinaison avec ’azote et 'oxygéne atmosphériques favorise la production
des deux éléments précédemment cités;

e les suies : ces particules, provenant de 'agrégation de grosses molécules issues de la combinaison
d’hydrocarbures imbriilés, sont responsables de troubles respiratoires. Ces atteintes sont tres
dépendantes de la taille des particules. On estime en effet que seules les particules dont la taille
est inférieure a 10 pm peuvent pénétrer le systeme respiratoire.

Bien que la contribution absolue du secteur aéronautique au rejet de toutes ces substances demeure
faible (de 'ordre de 2 & 4%, voir figure (1)), il ne faut toutefois pas la négliger. En effet, si la prise de
conscience de la situation actuelle a permis une réduction importante de la production de ces polluants
dans bon nombre de secteurs, ’aéronautique reste un domaine dans lequel la restriction des émissions
se révele moins immédiate. Cette restriction passe aujourd’hui par une amélioration des foyers de
combustion nécessitant certaines ruptures technologiques.

Deux facteurs laissent a penser que le controle des émissions polluantes induites par le transport
aérien constitue une préoccupation majeure :

e d’une part, le trafic aérien s’intensifie d’année en année (voir figure ,

e d’autre part, il est plus difficile de développer des carburants de substitution pour ’aviation tant

carburant et systéme propulsif sont interdépendants (couple carburant - moteur)E]

Il s’ensuit que 'on assiste, ces dernieres années, a une augmentation de la contribution relative de
I'aviation au rejet dans Iatmosphere de polluants tels que CO ou NO (voir figure [1]).

De nombreuses normes ont vu le jour ces dernieres années pour limiter I'impact environnemental
du secteur aéronautique, contraignant les motoristes a développer des chambres de combustion plus

'En particulier, le développement de nouveaux carburants alternatifs est rendu difficile par le fait que certaines
proprietés physiques (viscosité, température de gel, cokéfaction...) doivent étre strictement respectées, ce qui rend délicate
la qualification de ces nouveaux carburants.
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Fic. 1 — Evolution de la contribution de différentes sources a l’éjection de COz, CO et NOx
dans l'atmosphére [3], [2]. Le secteur aéronautique est inclu dans la section "autres transports”.

propres. En particulier, en Europe, le conseil ACARE (”Advisory Council for Aeronautics Research in
Europe”) propose de réduire les émissions de NOz de 80% et celles de CO de 50% a I’horizon 2020.
Afin de respecter ces nouvelles contraintes, d’importants efforts ont été entrepris pour concevoir de
nouveaux systemes propulsifs.

Le développement de nouvelles technologies, matures du point de vue de 'opérabilité, est un travail
de longue haleine qui demande aux motoristes de déployer beaucoup d’efforts. Parmi les outils mis
a disposition pour la conception de nouveaux foyers performants, la simulation numérique apparait
comme un complément incontournable aux essais moteurs, pour un cout d’exploitation limité. Ainsi,
I’objectif principal du travail de these présenté dans ce mémoire est de proposer et de développer une
approche numérique permettant la simulation d’écoulements réactifs au sein de foyers aéronautiques,
en vue de prédire la formation des principales especes polluantes.

Les méthodes et les modeles employés ont été développés en vue d’une utilisation dans le cadre
d’applications réalistes. Tous les choix réalisés ont été retenus en se fondant principalement sur des
criteres d’applicabilité : les modeles peuvent étre adaptés a des codes de CFD de type industriels, leur
mise en ceuvre est largement facilitée, les temps de restitution des calculs restent compatibles avec
des contraintes industrielles... Ce point constitue une dimension particulierement importante de ce
mémoire qu’il est important de garder en vue lors de sa lecture.

Simulation numérique et prédiction d’émissions polluantes
La problématique traitée dans ce mémoire nous impose trois contraintes pour mener a bien ’étude :

-8
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economiques.com,).

e la simulation numérique d’écoulements réactifs au sein de chambres de combustion réelles néces-
site ’emploi d’un code de calcul approprié;

e la prise en compte de mécanismes réactionnels complexes se révele indispensable pour une des-
cription détaillée des processus chimiques mis en jeux lors de la formation des polluants;

e la modélisation des interactions entre les processus chimiques et la turbulence doit se fonder sur
I’'utilisation de modeles adaptés a la prise en compte de schémas cinétiques détaillés et demeurer
compatible avec les contraintes industrielles.

Les travaux présentés dans ce mémoire ont été réalisés a ’aide du code de calcul CEDRE, développé

a 'ONERA. Ce code a été concu dans le but de simuler les écoulements multiphysiques complexes
(en particulier les écoulements réactifs, diphasiques, rayonnants...) rencontrés dans l'industrie aéro-
nautique. Les méthodes numériques utilisées par CEDRE facilitent la prise en compte de géométries
complexes grace a ’emploi de maillages completement non structurés. Du fait de ces caractéristiques,
CEDRE est un code parfaitement approprié aux types d’applications considérées dans le cadre de ce
travail.

La prédiction des émissions polluantes au sein des flammes turbulentes nécessite en outre une
caractérisation détaillée des processus chimiques mis en jeu. Il est donc nécessaire d’employer des mé-
canismes réactionnels étendus, pouvant regrouper parfois plusieurs centaines d’especes et de réactions.
Toutefois, compte tenu des moyens de calcul actuels, il n’est pour le moment pas possible d’envisa-
ger la simulation de flammes turbulentes complexes prenant en compte directement de tels schémas
détaillés. De ce fait, la réduction des schémas réactionnels donnés s’avere indispensable pour mener a
bien les calculs visés.

Afin de concilier la description d’une chimie complexe et les contraintes liées & la simulation nu-
mérique de configurations industrielles (occupation mémoire, temps de calcul), différentes méthodes
peuvent étre employées. Dans ce contexte, 'utilisation de techniques automatiques de réduction de
schémas, telles que CSP ou ILDM, peut étre envisagée. Ces approches sont basées sur I’existence de
sous-espaces attracteurs vers lesquels chaque systeme chimique considéré relaxe. La détermination de
ces sous-espaces peut étre réalisée en tenant compte de schémas réactionnels détaillés et résulte en
la construction de tables indexées par un faible nombre de degrés de liberté. Ces modeles atteignent
toutefois leurs limites lorsque la chimie évolue avec des temps caractéristiques relativement grands
(par exemple & basse température), ce qui rend leur utilisation impossible dans un cadre industriel.
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Pour pallier les limitations de ces approches, de nouveaux modeles sont apparus récemment, tel que
le modele FPI ("Flame Prolongation of ILDM”). Ce dernier a particulierement attiré notre attention.
Il permet la réduction de schémas réactionnels détaillés sous la forme de tables a partir de calculs de
flammes élémentaires de prémélange laminaires. L’utilisation du modele FPI s’avere particulierement
pertinente dans le cadre de la simulation numérique de foyers aéronautiques car il est parfaitement
adapté au régime de combustion rencontré dans ce type d’application.

Malgré les avantages apportés par le modele FPI, La prédiction de la formation de NO nécessite
un traitement particulier. Cette espece est en effet formée hors équilibre et évolue avec des temps chi-
miques caractéristiques beaucoup plus grands que les autres especes. Jusqu’a présent, sa modélisation
dans un contexte industriel n’a été réalisée qu’a 'aide de modeles cinétiques simplifiés ou nécessitant
I’ajustement empirique de parametres. Ces modeles ne peuvent généralement étre employés que sur
une plage de fonctionnement restreinte. Dans le cadre de notre travail, deux approches spécifiques ont
été proposées, exploitant les avantages apportés par 'utilisation de tables FPI.

Lorsque 'on considere la simulation de flammes turbulentes, 'influence de la turbulence sur les
taux de production chimiques des especes doit étre modélisée. Dans un contexte industriel, les modeles
les plus couramment utilisés se fondent sur 'hypothese de flammelettes qui consiste a supposer que la
flamme turbulente possede une structure localement similaire & une flamme laminairﬂ Lorsque l'on
s’'intéresse aux flammes prémélangées, les travaux existants se basent souvent sur le modele de flamme
épaissie ou sur des approches géométriques (level-set ou densité de surface de flamme). Toutefois, dans
le cas présent, il est nécessaire que le modele retenu puisse étre utilisé conjointement a une chimie
tabulée, ce qui n’est pas le cas des modeles cités ci-dessus.

Les modeles a PDF présumées consistent a attribuer une forme prédéfinie aux fonctions de densité
de probabilité des parametres décrivant 1’évolution du systéeme chimique considéré. Ces approches
peuvent étre couplées a une chimie complexe tabulée, pour un cout d’exploitation réduit et une grande
simplicité de mise en ceuvre. En modélisant ces PDF a I’aide de fonctions 3, on retrouve en outre
I’hypothese de flammelettes. Ces modeles sont donc parfaitement adaptés aux applications envisagées
dans ce mémoire.

Plan détaillé du mémoire

Ce mémoire est composé de six chapitres. Dans le premier sont exposés les éléments théoriques
concernant la structure des flammes laminaires et turbulentes, nécessaires pour appréhender les mo-
deles développés par la suite.

Le modele de combustion a chimie tabulée est ensuite introduit dans le second chapitre. Ce modele,
largement documenté dans la littérature, est modifié et adapté pour pouvoir étre couplé au code
CEDRE. En particulier, il est montré que les termes sources chimiques des especes transportées,
interpolés dans les tables FPI, doivent étre corrigés pour assurer la consistance entre les données
issues du calcul de CFD et celles de la table. Ce modele est validé de fagcon approfondie sur le cas
simple de flammes laminaires de prémélange libres.

Dans le troisieme chapitre, le modele de combustion turbulente, s’appuyant sur des fonctions de
densités de probabilités de formes présumées, est introduit. Suivant cette méthode, toutes les grandeurs
chimiques turbulentes issues des tables peuvent étre reliées aux deux premiers moments statistiques
(moyenne et variance) des parametres du modele. Dans ce chapitre, on se focalise donc sur les modeles
nécessaires pour caractériser ces deux grandeurs statistiques.

Le point le plus original du travail de these présenté, concernant le développement d’approches
spécifiques a la prédiction de la formation de NO, est ensuite décrit. Deux modeles sont alors proposés,
exploitant les propriétés thermochimiques issues des tables FPI. La premiere approche est basée sur la

2Cette hypothése est implicitement posée lorsque I’on utilise le modele FPI.
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construction de tables spécifiques a I'espece NO, alors que la seconde permet 1’évaluation des termes
sources chimiques de NO via I'utilisation d’un sous-mécanisme réactionnel complexe dédié.

La validation des modeles présentés est réalisée dans le chapitre cing sur un cas académique simple,
consistant en une flamme de prémélange pauvre stabilisée par un accroche flamme conique. Cette étude
possede deux finalités. Dans un premier temps, elle a pour but de comparer les modeles de combustion
turbulente décrits, & ’aide de calculs RANS paramétriques. Dans un deuxieme temps, différents calculs
LES sont réalisés afin d’évaluer les capacités du modele FPI/PDF présumées a simuler une flamme
turbulente prémélangée instationnaire.

Dans le dernier chapitre, les résultats de simulations LES menées sur un cas plus représentatif des
problématiques industrielles, le brilleur PRECCINSTA, sont présentés. Cette configuration a largement
été étudiée par le passé, expérimentalement et numériquement, et elle autorise la réalisation de calculs
dans un contexte prémélangé (géométrie simplifiée) ou partiellement prémélangé (géométrie réelle).
Dans un premier temps, le modele FPI développé dans le cadre de cette these est appliqué avec
succes sur le cas parfaitement prémélangé. A la suite de ces calculs, les modeles de formation de NO
proposés sont appliqués afin d’évaluer leurs capacités respectives. Cette comparaison est cependant
rendue délicate par le fait que 'on ne dispose pas de données expérimentales pour NO sur cette
chambre. Les premiers résultats obtenus sur la configuration PRECCINSTA compléte (prémélange
partiel) sont finalement introduits. Un seul calcul a été réalisé dans ce cadre en utilisant une table
étendue pour laquelle la fraction de mélange a été ajoutée comme degré de liberté. Ces calculs n’ont
malheureusement pas pu étre traités intégralement, mais les premiers résultats étant particulierement
encourageant, ceux-ci devront étre poursuivis a ’avenir.

Pour clore ce mémoire, un résumé des résultats marquants obtenus est réalisé et les ouvertures
possibles a de futurs travaux sont discutées.
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes

1.1 Structure des flammes laminaires

Le développement de modeles adaptés aux types de combustion usuellement rencontrés en pratique
nécessite de faire la distinction entre flammes prémélangées et flammes non prémélangées. Bien qu’étant
pilotées a petite échelle par des phénomenes identiques (chimie, diffusion moléculaire et thermique),
ces deux types de flammes possedent des structures et des propriétés bien distinctes, ce qui rend délicat
I’élaboration d’un modeéle de combustion "universel”.

Les descriptions faites par la suite correspondent a des flammes mettant en jeu la combustion
d’hydrocarbures légers dans l'air (méthane, propane essentiellement). Certains résultats ne peuvent
donc pas nécessairement étre extrapolés a d’autres combustibles.

1.1.1 Les flammes laminaires de prémélange
Observations :

Dans une flamme de prémélange, les réactifs (oxydant et carburant) sont intimement mélangés au
niveau moléculaire avant de réagir. Comme on peut le voir sur la figure les flammes de prémélange
se caractérisent par l’existence d’un front de flamme mince séparant les gaz frais des gaz brilés. C’est
au sein de ce front qu’ont lieu les réations chimiques permettant la transformation des réactifs en
produits. Cette flamme peut étre caractérisée par son épaisseur notée 5% (lindice L se rapporte au cas
laminaire, et I’exposant 0 au cas d’une flamme non étirée).

Une flamme prémélangée laminaire peut se diviser en trois zones distinctes suivant I’analyse asymp-
totique de Zel’dovitch/Frank-Kamenetskii (Williams [228], Peters et Williams [166]). La figure
présente les distributions spatiales calculées de C'Hy et de température obtenues pour une flamme
méthane/air steechiométrique 1D.

e La premiere zone peut étre caractérisée par une élévation progressive de la température, alors
que les termes de production/disparition chimiques restent nuls. C’est la zone de préchauffage
dans laquelle, en raison de l'existence de forts gradients favorisant la diffusion thermique et
moléculaire, les gaz frais voient leur température s’élever jusqu’a atteindre la température d’in-
flammation du mélange. L’épaisseur caractéristique §; de cette zone est généralement de ’ordre
de 0,389.

e L’oxydant et le carburant réagissent ensuite au sein de la seconde zone : c’est la zone de réaction.
Celle-ci est peu épaisse (son épaisseur 0, est de 'ordre d’un dixieéme de I’épaisseur totale du front
de flamme) et se caractérise par une élévation brutale de la température et de fortes variations
des termes sources chimiques des especes. C’est dans cette région que le carburant est consommé
et que les produits majoritaires de combustion sont formés.

e Dans la troisieme zone, les réactions principales sont a ’état d’équilibre partiel, et la température
n’augmente que tres progressivement. Les produits de combustion sont lentement oxydés, et les
réactions élémentaires mises en jeu évoluent avec des temps caractéristiques relativement grands.
Cette zone est appelée zone d’oxydation, et son épaisseur est notée J,.

Dans le cas d'une combustion pauvre a steechiométrique, on peut s’attendre a ce que le carburant
soit entierement consommé et qu’une certaine proportion d’oxydant résiduel soit retrouvée dans les gaz
brilés. En revanche, en combustion riche, tout le carburant n’a pas réagi ce qui entraine la présence
d’hydrocarbures imbriilés dans les gaz chauds.

Au fur et a mesure que les réactifs sont consommés, le front de lamme progresse, des gaz frais vers
les gaz brulés. On peut donc définir une vitesse de propagation du front, appelée vitesse de flamme,
et notée 52. Cette vitesse est directement reliée a la vitesse de consommation du carburant dans la
zone de réaction. Cette grandeur, de méme que I’épaisseur de la flamme, dépendent de nombreux
parametres de ’écoulement tels que la richesse, la pression, la nature du carburant, les propriétés
physico-chimiques...
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FiG. 1.1 — Représention schématique d’une flamme laminaire de prémélange.

Pour une étude plus approfondie de la structure des flammes de prémélange d’hydrocarbures légers,
le lecteur peut se référer notamment a [166] ou [199] pour les flammes pauvres a stoechiométriques, et
a [197] ou [I98] pour les flammes riches.

CH4

NN

F1a. 1.2 — Structure interne d’une flamme laminaire prémélangée stechiométrique méthane/air.

Equations d’évolution simplifiées et variable d’avancement :

Le probleme représentatif de la combustion prémélangée le plus simple consiste en une flamme
laminaire 1D librement propagative. Les équations régissant I’évolution d’une telle flamme peuvent
étre facilement écrites sous ’hypothese d’écoulement adiabatique et bas Mach (flamme quasi-isobare).
En supposant de plus que les propriétés thermophysiques sont indépendantes de I’especes considérée
(Di = D, ¢pi = cp...), et que tous les nombres de Lewis sont égaux a 1, I’équation de conservation de
la masse se réduit a :

m = pu = p,SY = cte, (1.1)

ou p, est la masse volumique des gaz frais (unburnt).
L’hypothese d’équidiffusivité permet de réécrire les équations de conservation des espéces et de la
température sous une forme unique. On choisit ici de se placer dans un réferentiel lié & la flamme, ou
& représente la coordonnée dans la direction normale au front de flamme, orientée vers les gaz frais :
ov ov 90 <p ov

Por + pua—f T D8§> + pww, (1.2)
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes

ou V¥ représente indifféremment les fractions massiques des especes ou la température et wyg un terme
de production/disparition chimique.

Cette équation met en évidence le fait que la structure interne de la flamme de prémélange peut
étre décrite par un unique parametre, appelé variable d’avancement, que ’on notera par la suite c.
Plusieurs définitions de cette variable peuvent étre proposées [219], [I74], avec toutefois la contrainte
que ¢ doit varier de facon monotone lorsque 'on progresse des gaz frais vers les gaz brilés. On peut
par exemple écrire [174] :

Y-

T-T"
C= —/——mmm =
vE -V

ou €= g (1.3)
ou T est la température et Y la fraction massique du carburant. Les indices u et b représentent
respectivement les grandeurs prises dans les gaz frais (unburnt) et dans les gaz brulés (burnt). La
variable d’avancement peut étre normalisée de telle sorte qu’elle varie entre 0 du coté des gaz frais et
1 du coté des gaz brilés. De nombreux modeles de combustion dédiés aux flammes prémélangées sont
basés sur le transport de cette grandeur.

Vitesses et épaisseurs de flamme :

Lorsque l'on se place dans le contexte de flammes planes librement propagatives, on trouve cou-
ramment deux définitions particulieres de la vitesse de flamme :
e la vitesse de déplacement de la flamme représente la vitesse a laquelle se propage chaque iso-
surface de la variable d’avancement relativement a I’écoulement. C’est donc une grandeur locale
définie par :

_ 1 Dec _ 1
~ |Vee| Dt Ve

pSa [pwe + Ve (pDVec)] (1.4)
ou V¢ représente un gradient suivant la direction normale au front de flamme. Dans le cadre d’'une
description de la flamme avec chimie détaillée et transport complexe, chaque espéce possede sa
propre vitesse de déplacement ;

e la vitesse de consommation est une grandeur globale obtenue par intégration des taux de pro-
duction de c¢ a travers le front de flamme. Elle est donc unique pour chaque flamme considérée
et dépend essentiellement des conditions dans lesquelles se déroule la combustion :

0 1 e
puSL, = _(cb—cu)/ puwedE. (1.5)

—00

Si ¢ est normalisée, on a ¢* =0 et ¢® = 1.

La vitesse S%, couramment utilisée pour caractériser chaque flamme, est une valeur propre du
systeme d’équations décrivant 1’évolution de ces flammes. De nombreux auteurs ont établi des relations
analytiques permettant de la calculer en fonction des données thermophysiques liées a la lamme. On
peut citer notamment les travaux de Zel’dovitch/Frank - Kamenetski (ZFK) ou Echekki et Ferziger
(74, [228]).

De facon analogue, différentes définitions peuvent étre données pour caractériser I'épaisseur du
front de flamme [I74]. Les relations établies ici restent toutefois trés approchées.

En se plagant dans le cadre d’une chimie simplifiée, la relation la plus couramment employée est
la suivante : \

0
o7 pucy ST (1.6)
Ici, (52 peut étre apparentée a une épaisseur de diffusion. Cette relation sous-estime généralement
I’épaisseur réelle de la zone de réaction.
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1.1. Structure des flammes laminaires

Des relations plus précises peuvent étre établies, mais contrairement a (|1.6)), celles-ci nécessitent la
connaissance de I’état apres combustion (notamment de la température des gaz briilés). On trouve par
exemple dans [I74] une expression de I’épaisseur thermique de la flamme calculée a partir du gradient

de température :
Tb _Tu
D e — 1.7
L= max (IVeT]) (L)

Cette relation approche I’épaisseur de la flamme d’un facteur proche de 10.

Etirement et courbure :

L’étirement et la courbure du front de flamme sont des notions particulierement importantes dans
le cadre de la modélisation des flammes prémélangées. Suivant Matalon et Matkowsky [137], ces phé-
nomenes peuvent étre décrits via le taux de variation d’un élément de surface de flamme noté Ag :

1 dAg

CAg dt

Par la suite, une définition plus complete a été donnée par Candel et Poinsot [40] et Matalon [136],

faisant apparaitre explicitement I’étirement a; et la courbure de la flamme a. :
ou on;

KZCLt+aC:(5Z‘j—ninj)aix;+sd8xi,

(1.8)

(1.9)

ol n représente le vecteur unitaire normal au front de flamme.

Plus récemment, Echekki [65] et De Goey et ten Thije Boonkkamp [101], [102], ont développé
une formulation compressible de 1’étirement et de la courbure de la flamme. Ces relations ont permis
d’établir les équations de conservation 1D décrivant I’évolution de flammes laminaire de prémélange
étirées [102].

Généralement, ’étude théorique ou numérique des flammes de prémélange étirées repose sur deux
configurations canoniques que sont la flamme & contre courant prémélange/gaz briilés et la flamme a
contre courant prémélange/prémélange. Dans le premier cas, un jet de prémélange froid est opposé
a un jet de gaz brilés chaud, alors que dans le second cas, deux jets d’'un méme prémélange froid
sont opposés. Ces deux configurations ont été utilisées pour caractériser numériquement l'influence de
I'étirement sur la structure des flammes (Rogg et al. [184], [185], Sung et al. [205]).

La ﬁgure tirée de [184], présente une comparaison des profils du radical H a travers des flammes
prémélangées étirées stoechiométriques, pour les deux expériences identifiées précédemment. Sur la
configuration prémélange/gaz brilés, un seul front de flamme se développe et se stabilise au niveau du
jet de prémélange. Lorsque le taux d’étirement augmente, le pic de fraction massique de H diminue
alors que la valeur de Yy & I’équilibre reste inchangée. Dans la configuration prémélange/prémélange,
deux flammes a contre courant se forment. Lorsque 'on augmente les débits des deux jets, les deux
fronts de flamme se rapprochent I'un de I'autre jusqu’a ce qu’ils interagissent. La concentration de H
dans les gaz brilés devient alors hors équilibre.

De nombreux auteurs se sont attachés a décrire I'influence de I’étirement sur la vitesse de propaga-
tion de la flamme. Une premiere approximation, dans la limite des faibles taux d’étirement, conduit a
une relation linéaire entre les vitesses de flammes étirées et non étirées (Matalon et Matkowsky [137],
Clavin et Williams [46] en utilisant des développements asymptotiques, ou Chung et Law [44] suivant

une analyse intégrale) :
St

S—g =1—- MaKa, (1.10)
ou bien : s
L

S—g =1—-1.MaK. (1.11)
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes
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F1G. 1.3 — Flammes méthane/air steechiométriques étirées correspondant o différents taux d’étirement.
A gauche, configuration prémélange/gaz brilés, a droite, configuration prémélange/prémélange (Rogg

[184))-

Les nombres sans dimension Ma et Ka représentent respectivement le nombre de Markstein et un
0

i ’ fos Ko
nombre de Karlovitz basé sur I'étirement, Ka = SOL
L

flamme. Le nombre Ma dépend de nombreux parametres, notamment du carburant, de la richesse et

. T, est un temps caractéristique chimique de la

des conditions thermophysiques (pression, température...).

Différentes théories mathématiques (Clavin et Joulin [45], Bradley et al. [25]) ont été élaborées
dans le but d’établir les lois de comportement de Ma. D’autres travaux ont également été menés sur
le plan expérimental, notamment par Law et al. [127].

1.1.2 Structure des flammes non prémélangées
Observations :

Pour une flamme de diffusion, 'oxydant et le carburant sont séparés en des zones parfaitement
distinctes avant de réagir. La figure représente une vue simplifiée d’une flamme non prémélangée
type. Dans ce régime, la combustion est essentiellement pilotée par la diffusion des réactifs 'un dans
I’autre. La flamme va se développer a 'interface entre les deux réactifs, a la stoechiométrie. les produits
de combustion sont ensuite évacués par diffusion moléculaire de part et d’autre de la zone de réaction.
Pour ces raisons, les flammes non prémélangées sont souvent appelées flammes de diffusion.

La flamme de diffusion type, schématisée figures et met en évidence 'existence de trois
zones :

e la premiere zone, localisée au centre de la flamme, est la zone de réaction. Elle se caractérise par
un pic des termes sources chimiques et du dégagement de chaleur : c’est la que se déroulent les
réactions chimiques mettant en jeu les réactifs et les produits de combustion principaux. Dans
cette zone, le carburant et 'oxydant alimentant la flamme sont mélangés a I’échelle moléculaire
avant de réagir;

e la seconde région, entourant la zone de réaction, est la zone de diffusion des especes : la, les
réactifs présents de chaque coté de la flamme sont mélangés aux produits de combustion évacués
par diffusion moléculaire. Dans cette zone, on note une élévation progressive de la température
des gaz, provoquée par la diffusion thermique et la dilution des réactants par les gaz brilés.
Sous ’hypothese d’equidiffusion, la zone de diffusion des especes et celle de la température sont
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1.1. Structure des flammes laminaires
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Fic. 1.4 — Représentation schématique d’une flamme de diffusion laminaire.

Zone de préchauffage Zone de réaction Zone de prechauffage

Fia. 1.5 — Représentation de profils a travers une flamme de diffusion classique.

superposées et symétriques ;

e pour finir, on trouve de part et d’autre des zones de diffusion les deux écoulements de gaz frais

alimentant la flamme en carburant et en oxydant.

Ces observations montrent que les flammes de diffusion résultent de la compétition entre les proces-
sus chimiques et la diffusion moléculaire des especes. La structure de cette flamme est donc controlée
uniquement par le rapport entre les temps caractéristiques de la chimie et de la diffusion.

Contrairement aux flammes de prémélange, le front de la lamme de diffusion ne se propage pas au
sein de I’écoulement mais reste fixé autour de l'iso-surface de mélange stoechiométrique. De plus, ces
flammes ne sont généralement pas auto-entretenues comme peuvent I’étre les flammes de prémélange :
pour entretenir la combustion, il faut que soit assuré 'apport continu en oxydant et en carburant.

Parameétres décrivant la structure de la flamme :

Les flammes de diffusion sont généralement décrites par l'intermédiaire d’un traceur de mélange
noté z. Dans le cas d’une chimie simple, typiquement décrite par une réaction chimique unique et
irréversible, la fraction de mélange peut étre construite simplement comme [228] :

Yo Yp
S(p:Y —?:YF+1+S

(1.12)

L’indice O correspond a l'oxydant, F' au carburant et P aux produits de combustion. s est le rapport

steechiométrique défini par s = 2 0%0. La variable de Schwab-Zel’dovitch, s, est généralement réduite
FiVIE
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes

de maniere & ce que z varie entre 0 et 1 [219] :

Yr _ Yo
o PYro Yo,0 +1

z = , 1.13
1+ ( )
ol ¢ est une richesse globale définie a partir des fractions massiques de 'oxydant et du carburant pris
dans les zones d’alimentation : p = SY?(?

Plus généralement, z peut étre défini comme une combinaison linéaire des fractions massiques des
réactifs et des produits. Dans le cas d’une chimie complexe, on utilise les fractions atomiques des
éléments impliqués, soit, en général, H, O, C' et N (voir par exemple Bilger et al. [14]).

Le scalaire z se révele étre un bon traceur pour localiser la flamme de diffusion sachant que la zone
de réaction se développe a la stoechiométrie, c’est-a-dire autour de I’iso-surface z = z4.

La flamme a contre courant, représentée figure [1.6] permet de mettre en valeur le role joué par
I’étirement dans la détermination de la structure de la flamme de diffusion. Le fait de modifier le
débit des réactifs, et donc la vitesse des jets, permet de controler I’étirement que subit la flamme. La
position de Iiso-surface de fraction de mélange stcechiométrique varie en fonction du taux d’étirement.
La structure globale de la flamme de diffusion est donc étroitement liée & 1’étirement induit par
laérodynamique des écoulements de gaz frais initiaux.

A Flamme

Z=24
\
A\

Carburant
Z=1

Oxydant
Z=0

NI

I\

/
/]

Fi1G. 1.6 — Représentation schématique d’une flamme de diffusion a contre courant.

En général, a la place de I’étirement, on utilise le taux de dissipation scalaire de z, noté y, pour
caractériser la structure de la flamme (on peut montrer que 1’étirement moyen et le taux de dissipation
de z sont reliés via une relation linéaire faisant intervenir une fonction de la fraction de mélange [188]).
x est défini par :

0z |2

—D|Z=
X Ox
Cette grandeur permet de quantifier les flux de diffusion de masse a travers les iso-surfaces de z.

Il résulte de ces observations que la structure d’une flamme de diffusion peut étre caractérisée par

(1.14)

seulement deux grandeurs indépendantes : la fraction de mélange et son taux de dissipation.

Equations des flammes de diffusion laminaires élémentaires :

L’équation de transport monodimensionnelle du traceur de mélange z peut s’écrire :

Opz  Opuz O Oz
ot T or _8w<D8x>'

(1.15)
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1.1. Structure des flammes laminaires

Aucun terme source n’apparait dans cette équation, c’est la raison pour laquelle z est parfois appelé
scalaire passif. Pour obtenir cette relation, on fait I’hypothese que les coefficients de diffusion sont
indépendants de l'espece considérée (D; = D).

Le taux de dissipation de z est par ailleurs couramment évalué suivant une relation algébrique
[164].

Ces deux grandeurs peuvent étre reliées a la structure interne de la flamme de diffusion en réécrivant
les équations de conservation des especes dans un nouveau repere orthonormé (Williams [22§]) définit
par z et z, ; z; est la coordonnée perpendiculaire aux iso-surfaces de z. On obtient alors (voir Peters
[164] ou Williams [228]) :

8Yi+u aYi— 82}Q+8 D% —Di lo %
Par TP, TP T o, \PPoz ) PPz %% as

ay; .
> 5 T (1.16)

On se place maintenant dans le cadre de flammes peu plissées, ce qui revient a supposer que les
iso-surfaces de z restent paralleles. Les gradients dans la direction perpendiculaire aux iso-z deviennent
donc négligeables devant les gradients suivant z, soit :

oy, 0%,
Py — PX 9.2

+ w;. (1.17)
Pour un écoulement stationnaire, la relation précédente se réduit a :

: 0%,
Wi = —PXga- (1.18)

Cette relation est un résultat bien connu des flammes laminaires de diffusion. Elle traduit de fagon
formelle le fait que la structure de la flamme peut étre décrite a partir de seulement deux parametres :
z et x. Le modele de combustion turbulente SLFM (”Steady Laminar Flamelet Model”, [160]) est basé
sur la construction de tables chimiques a partir de la résolution de cette équation, pour différentes
valeurs de z et de x.

Sous les hypotheses introduites classiquement pour une chimie simplifiée, il est possible de carac-
teriser la structure d’une flamme de diffusion a I’aide uniquement de z et de x, en résolvant analy-
tiquement les équations des flammelettes de diffusion. Burke et Schuman proposent par exemple une
solution simple donnant acces a la structure complete de la flamme a partir d’'une distribution de
fraction de mélange imposée [22§]. Ces résultats restent cependant trés approchés, et I'utilisation de
codes dédiés est nécessaire pour une modélisation précise de ces flammes.

1.1.3 Structure des flammes partiellement prémélangées

La structure des flammes laminaires parfaitement prémélangées et non prémélangées est bien
connue. Cependant, il est trés rare que ces régimes interviennent directement et de fagon indépen-
dante dans les configurations industrielles. En général, les réactifs ne sont jamais injectés sous la
forme d’un prémélange parfait. Le mélange s’établit ainsi de fagon progressive et conduit a la présence
d’inhomogénéités au sein de I’écoulement.

11 est donc inapproprié de vouloir reproduire ce type de combustion (qui plus est dans des confi-
gurations industrielles) a l'aide de modeles dédiés au prémélange ou a la diffusion. Des méthodes
spécifiques doivent étre employées, combinant les propriétés requises par ces deux principaux régimes.

La modélisation des flammes partiellement prémélangées reste un enjeu essentiel pour la simulation
de configurations industrielles. Pour cette raison, de nombreux auteurs se sont intéressés ces dernieres
années a la caractérisation de la structure des flammes partiellement prémélangées et au développement
de modeles de combustion dédiés.
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Chapitre 1. Rappels théoriques sur la structure des flammes

Description et définition d’une flamme partiellement prémélangée :

Deux types de flammes partiellement prémélangées peuvent étre rencontrés (Rullaud [188]) :

e les flammes ot les réactifs sont progressivement mélangés aux gaz briilés avant de réagir (flammes

stabilisées par recirculation, flammes riches),

e les flammes ou les réactifs sont mélangés avant de réagir, mais avec des variations locales de

richesse (flammes stratifiées).

Les figures a présentent différentes configurations pour lesquelles des flammes partiellement
prémélangées sont observées. Dans le cas de la flamme de prémélange riche stabilisée sur un brileur, les
d’hydrocarbures imbrilés présents dans les gaz chauds peuvent réagir avec I'air ambiant. Une flamme
de diffusion peut alors étre observée derriére la flamme principale, comme le montre la figure [1.7]

La figure correspond au cas d'une flamme se développant au sein d’une couche de mélange. On
peut identifier ainsi trois zones distinctes : un écoulement homogene riche (au dessus), un écoulement
homogene pauvre (au dessous) et la zone centrale au sein de laquelle le mélange s’effectue. Dans cette
région, une flamme triple est observée, possédant une branche prémélangée pauvre et une branche
prémélangée riche entourant une flamme de diffusion.

Le dernier cas, figure présente I'allumage d’un mélange hydrogene/air hétérogene. Les noyaux
de combustion se développent préférentiellement autour des régions a la stoechiométrie. La qualité du
mélange et la distribution de richesse dans le domaine a donc un impact important sur ’allumage et
sur la propagation des portions de flammes allumées.

0.03 Z 0.08

Fia. 1.8 — Simulation numérique d’une flamme triple for-
mée par une écoulement initial présentant un gradient de
fraction de mélange [155)].

Fi1ac. 1.7 - Flamme laminaire prémélan-
gée riche stabilisée sur un brileur [70].

Les flammes partiellement prémélangées sont généralement décrites a ’aide des mémes outils que
les deux régimes de combustion principaux. Dans ce type de flamme, on note 'existence de variations
locales de richesse, ce qui nous pousse a utiliser une fraction de mélange z comme pour les lammes
de diffusion (dans les flammes parfaitement prémélangées, on peut supposer que z reste constant a
la traversée du front de flamme). On peut définir également, et de fagon analogue aux flammes de
prémélange, une variable notée ¢ permettant de repérer I’état d’avancement des réactions chimiques
dans la flamme. Rullaud [I88] montre que le role de cette variable d’avancement sur la structure du
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Fi1ac. 1.9 — Allumage d’un mélange hydrogene/air hétérogéne (a gauche, distribution de fraction
de mélange au sein du domaine, a droite, iso-contours de fractions massiques de H).

front de flamme est aussi important pour les flammes partiellement prémélangées que pour les lammes
parfaitement prémélangées.

On peut donc conclure que 1'utilisation de deux parametres est nécessaire pour une représentation
appropriée de la structure de ces flammes : une fraction de mélange et une variable d’avancement.

Les flammes triples :

Pour appréhender les phénomeénes impliqués lors de la combustion partiellement prémélangée, il est
courant d’étudier le cas canonique de la flamme triple. Ce type de lamme a déja fait I'objet de nom-
breuses recherches expérimentales (Kioni et al. [I18], Muniz et Mungal [147]) et numériques (Ghosal
et Vervisch [88], Dold [55]). Mis a part leur role dans la compréhension des flammes partiellement pré-
mélangées, les flammes triples tiennent également une place prépondérante dans certains mécanismes
tels que lallumage de mélanges non uniformes (Réveillon et al. [189]) ou la stabilisation de flammes
jets.

Les flammes triples se forment en présence d’un gradient de concentration de carburant. Expéri-
mentalement, ces flammes sont créées a 'intérieur de couches de mélange. La figure [1.10] permet de
visualiser ’allure de flammes triples obtenues expérimentalement pour différents gradients de concen-
tration de carburant par Kim et al. [117].

Le schéma [I.11] représente schématiquement la structure caractéristique & trois branches d’une
flamme triple. Dans la zone pauvre en carburant, z < zg, une flamme de prémélange pauvre se
développe, caractérisée par un exces en comburant. Lorsque z devient inférieur & la limite pauvre
d’inflammabilité, la flamme s’éteint. A I'inverse, dans la zone riche z > zg4, une flamme de prémélange
riche se développe, caractérisée par un exces en carburant et donc par la présence, dans les gaz chauds,
d’imbrilés en quantités importantes. Au deld de la limite riche d’inflammabilité, la flamme s’éteint
également. Pour finir, une flamme de diffusion se développe le long de l'iso-surface stoechiométrique
z = zg. Cette lamme permet la consommation des imbriilés issus de la branche riche et de 'oxydant
issu de la branche pauvre. Le point de concours des trois branches est appelé point triple.

Etant donné que les réactants sont dans un premier temps consommés dans des conditions pré-
mélangées, la flamme triple se propage en direction des gaz frais, comme le ferait une flamme de
prémélange plane. Sachant que la vitesse caractéristique d’une flamme laminaire est maximale au
voisinage de la stcechiométrie, la flamme triple se propage donc préférentiellement le long de 1’iso-
surface z = z4, alors que les deux branches prémélangées se propagent a des vitesses inférieures. Cette
propriété confere a la flamme sa forme caractéristique.

L’élaboration de théories mathématiques permettant notamment de déterminer la vitesse de pro-
pagation de la flamme, est particulierement difficile [88]. En général, ces flammes sont caractérisées par
la vitesse de propagation au niveau du point triple. Différentes études expérimentales ont contribué
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Fi1Gc. 1.10 — Visualisation de flammes triples obtenues expérimentalement pour différents gra-
dients de concentration de carburant [117].

Branche prémélangée
riche

Point triple

Flamme de diffusion
Z > Zs(;

Z'::2gt

Ha By Branche prémélangée

pauvre

Fi1G. 1.11 — Représentation schématique de la structure d’une flamme triple 2D.

a relier celle-ci a différents parametres, notamment au gradient de concentration (Muniz et Mungal

[147]).

1.2 Phénoménologie des interactions flamme/turbulence

1.2.1 Flammes turbulentes prémélangées

Le but de la section qui suit est de discuter de l'influence de la turbulence sur la structure des
flammes de prémélange. De nombreux auteurs se sont intéressés au sujet, notamment Borghi [19],
Borghi et Destriau [20] ou Peters [162]. Les travaux les plus récents utilisent la DNS pour étudier en
détail ces interactions (Poinsot et al. [I75], Poinsot et Veynante [174]).

L’influence de la turbulence sur la chimie (et réciproquement) est contrdlée par les temps carac-
téristiques de ces deux phénomenes. Un temps caractéristique chimique est défini généralement en
fonction de la vitesse et de 1’épaisseur de flamme laminaire :

_ 9

= —. 1.19

Te

Un temps turbulent caractéristique peut étre défini comme le rapport entre une échelle de longueur
de la turbulence et la fluctuation de vitesse associée. Cette derniere est souvent reliée a la dissipation
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1.2. Phénoménologie des interactions flamme/turbulence

turbulente € dans la zone inertielle de la cascade de Kolmogorov suivant. Ainsi, pour une échelle r
donnée, on a :

(1.20)

Différents temps caractéristiques de la turbulence peuvent ainsi étre obtenus en fonction de 1’échelle
des tourbillons considérée. Par exemple, suivant 1’échelle de Kolmogorov n représentant la taille des
plus petits tourbillons, il vient :

n
Tty = —- (1.21)
Un
Si ’on considere maintenant les plus grandes structures de 1’écoulements décrites par 1’échelle intégrale

l¢, on trouve :

l
= — 1.22
= (1.22)

-
!

Les rapports entre ces différents temps définissent des nombres sans dimension permettant de
caractériser les différents régimes de combustion turbulente. Le nombre de Damkohler est défini comme
le rapport entre le temps lié a 1’échelle intégrale de la turbulence et le temps chimique, alors que
le nombre de Karlovitz est égal au rapport entre le temps chimique et le temps lié a 1’échelle de
Kolmogorov.

Da = 2 (1.23)
Te

Ka = —<. (1.24)
Tt

Le nombre de Reynolds turbulent Re; = wlt peut alors étre rééerit en fonction de ces deux nombres

- v
adimensionnels :

Re; = Da’Ka®. (1.25)

Suivant les valeurs prises par Da et Ka, il est possible d’identifier différents régimes de combustion.
Ces régimes peuvent ensuite étre classés au sein d’un diagramme en fonction des rapports des échelles
de longueur et de vitesse, ou en fonction des nombres de Damkholer et de Karlovitz (Borghi [19],
Peters [162]). La figure présente par exemple un diagramme de combustion turbulente proposé
par Peters [163]. On retrouve en abscisse le rapport des longueurs l;/ 5%, et en ordonnée le rapport des
vitesses u}/S?.

La figure permet de distinguer quatre principaux régimes pour la combustion prémélangée :

e le premier régime correspond a un nombre de Karlovitz inférieur a 1 et & un nombre de Damkohler

supérieur a 1. C’est le régime des flammelettes ou régime des flammes minces. Les plus petites

structures de la turbulence sont ici trop grandes pour pouvoir pénétrer le front de flamme et

sont donc incapables de modifier sa structure interne. Suivant la valeur du rapport des vitesses

u' /S, deux régions peuvent étre distinguées :

— pour u'/S? < 1, la turbulence n’a d’effet que sur la structure externe de la flamme en la
plissant (c’est le régime des flammelettes plissées),

— pour '/ S% > 1, l'intensité de la turbulence plisse tres fortement le front de flamme, ce qui
peut conduire a la formation de poches (c’est le régime des flammelettes avec poches) ;

e le second régime est défini par un Karlovitz supérieur a 1, et un Damkdhler lui aussi supérieur

a 1 (ou faiblement inférieur & 1). On se situe alors dans le domaine des flammes épaissies. Dans
cette région, les plus petits tourbillons possedent une taille caractéristique inférieure a ’épaisseur
de flamme, ce qui leur permet de pénétrer la zone de préchauffage (mais pas la zone de réaction).
La structure interne de la flamme est modifiée car les petits tourbillons épaississent la flamme
en accroissant la diffusion thermique et moléculaire. A noter que pour des nombres de Karlovitz
supérieurs a 1, des zones d’extinction locales peuvent également étre observées.
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Fi1a. 1.12 — Diagramme de combustion turbulente prémélangée (Peters [163)]).

Peters [163] introduit une limite en Ka = 100, délimitant la région ou les plus petits tourbillons
de ’écoulement deviennent plus petits que I’épaisseur de la zone de réaction (supposée étre 10
fois plus petite que I’épaisseur de flamme). Cette ligne représente la limite supérieure du régime
des flammes épaissies ;

e le dernier régime est caractérisé par un Karlovitz supérieur a 100, et un nombre de Damkohler
tres inférieur a 1. C’est le régime de combustion distribuée. Dans ce cas, les plus petites structures
turbulentes ont une taille inférieure a I’épaisseur de la zone de réaction et sont donc capables
d’altérer profondément celle-ci. La chimie est fortement perturbée par la turbulence, et on ne
peut plus réellement distinguer de front de flamme. Le mélange turbulent est trés rapide comparé
aux mécanismes chimiques, c¢’est pourquoi on parle souvent de réacteur parfaitement mélangé.

La limite correspondant a Ka = 1, appelée critere de Klimov - Williams, définit la transition entre

le régime des flammelettes et le régime des flammes épaissies. Différents travaux ont été proposés dans
le but de caractériser plus précisément la position de cette transition (Poinsot et al. [I75), 140], Abdel-
Gayed et Bradley [5]). Il est apparu en particulier que le régime des flammelettes peut se prolonger
au dela de cette limite. Ceci est principalement dua au fait que le critere de Klimov - Williams suppose
que les tourbillons a 1’échelle de Kolmogorov sont capables d’altérer la flamme turbulente. Or, ceux-ci
ont une durée de vie généralement trop courte pour affecter efficacement la flamme. En fait, I’échelle
caractéristique des plus petits tourbillons pouvant altérer la flamme, 1’échelle de Gibbs, peut étre
évaluée suivant [162] :
0)\3
~ (52) (1.26)

lGN ;
€

ou € représente le taux de dissipation de la turbulence dans la zone inertielle.

Récemment, la DNS s’est révélée étre un outil particulierement efficace pour 1’étude des interactions
flamme/turbulence (pour une revue complete, voir Hilbert et al. [109] ou Poinsot et al. [I72]). Ces
travaux ont notamment permis le développement de diagrammes de combustion avancés. Sur la figure
la ligne en pointillés correspond a la limite d’influence des tourbillons sur la flamme. La limite
de quenching, séparant le régime des flammelettes du régime des flammes épaissies, est beaucoup plus
haute que ce que prédit le critere de Klimov - Williams.

La turbulence, a travers ces différentes interactions avec le front de flamme, modifie I’épaisseur et la
vitesse de propagation de la flamme. L’influence de la turbulence sur ces parameétres est tres complexe
et difficilement représentable analytiquement. Des corrélations existent cependant reliant par exemple
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Fi1c. 1.13 — Diagramme de combustion turbulente prémélangée étendu, construit a partir de
résultats de calculs DNS d’interactions flamme/tourbillon (Poinsot et Veynante [17})]).

la vitesse de flamme turbulente & la vitesse de flamme laminaire (Abdel-Gayed et al. [4]) :

St u’

24—
Sp

1.27

Une grande part d’empirisme subsiste toutefois dans ce type de modele.

1.2.2 Flammes turbulentes non prémélangées

De maniere similaire, pour les flammes de diffusion, il est possible d’identifier différents régimes
de combustion distincts en comparant les échelles caractéristiques des flammes (longueur et temps)
a celles de la turbulence. Lorsque 'on s’intéresse a de telles flammes, la définition formelle de ces
échelles présente certaines difficultés. En effet, contrairement au cas prémélangé, le front de flamme ne
se propage pas ce qui rend impossible la définition d’une vitesse de propagation. De plus, I’épaisseur de
la zone de réaction dépend fortement des conditions de 1’écoulement. Ainsi, les échelles de la flamme
non prémélangée sont souvent liées aux phénomenes diffusifs, notamment via le taux de dissipation
scalaire de z a la steechiométrie. Un temps caractéristique peut, par exemple, étre obtenu suivant :

1
TP= —. 1.28
1= (1.28)

L’indice f fait référence a un temps caractéristique de la lamme. Si cela s’avere nécessaire, un temps
chimique 7, peut étre obtenu dans le cadre d’une chimie globale, & partir de développements asymp-
totiques des taux de réactions [174].

Cuenot et Poinsot [53] se basent sur des résultats de calculs DNS pour tracer un diagramme
représentant les différents régimes de combustion non prémélangée pouvant étre rencontrés en pratique.
Une représentation simplifiée de ce diagramme, tracé en fonction du nombre de Damkohler de la
flamme et du Reynolds turbulent, est schématisée sur la figure On y distingue quatre domaines
séparés par trois courbes correspondant a des Damkohler diffusifs constants : la limite d’extinction est
représentée par la droite Da = Da® et la limite du régime de flammelettes par la droite Da = Da™f4
(LFA pour "Laminar Flamelet Assumption”).
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e Le premier domaine correspond a des valeurs du nombre de Reynolds turbulent inférieures a
1. Dans cette zone, I’écoulement reste laminaire (les flammes possedent donc une structure
laminaire).

e Le second domaine est défini par Re; > 1 et Da > Da’¥4. Dans cette zone, ’hypothese de
flammelettes laminaires est vérifiée. Ainsi, la zone de réaction de la flamme est considérée comme
mince et le temps caractéristique de la chimie est négligeable devant les échelles de temps de
la turbulence. On peut alors considérer la flamme turbulente comme étant constituée d’une
collection de flammelettes, ce qui confere localement & la flamme turbulente les mémes proprietés
qu’une flamme laminaire.

e La troisieme zone est définie pour des nombres de Damkohler compris entre Da™"™ et Da®®t.
Les temps caractéristiques de la chimie ne sont plus négligeables devant les temps de la turbu-
lence. Des effets liés a l'instationnarité de 1’écoulement peuvent alors apparaitre, modifiant le
comportement de la flamme. L’hypothese de flammelettes n’est donc plus valide.

e Dans la derniere région, délimitée par Da < Da®®, des extinctions locales (ou quenching)
peuvent étre observées le long de la flamme. Lorsque le nombre de Damkohler est encore aug-
menté, c’est toute la flamme qui s’éteint. De fortes instabilités de combustion peuvent étre
observées dans ce régime.

Régime des
flamelettes
Da=Da"™
Da=Da"
Effets
Instationnaires

1

Combustion
laminaire

1 Re;

Fi1G. 1.14 — Représentation schématique des différents régimes de combustion turbulente non
prémélangée (Poinsot et Veynantes [17])]).

Ce diagramme permet de se représenter de fagon schématique les différents régimes rencontrés
en combustion turbulente non prémélangée. Cependant, de telles lammes sont tres dépendantes des
conditions de I’écoulement externe (richesse, débit, pression...) et le diagramme présenté ne permet
pas de définir de maniere quantitative les différents régimes rencontrés. En particulier les bornes de
ceux-ci sont susceptibles de varier fortement suivant le point de fonctionnement de la flamme.

1.3 Diagrammes pour la combustion turbulente numérique

Lors du développement d’un nouveau modele de combustion turbulente, il peut étre intéressant
de situer celui-ci par rapport aux modeles existants ainsi que par rapport aux différents régimes de
combustion. Cette classification permet de mettre en évidence les avantages et les inconvénients du
modele, ainsi que sa plage de validité. Différents diagrammes ont ainsi été établis dans ce but, dont
celui de Pitsch et Duchamp de Lageneste [170] (voir figure [1.15).

Ce diagramme est construit dans un repere | Ka = (52 / 77)2 s A/ 5%) ou l'abscisse représente une
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évolution dans le domaine physique et 'ordonnée une évolution dans le domaine numérique. 11 a
été développé spécifiquement pour une identification rapide du domaine de validité d’un modele de
combustion turbulente pour la LES ou la DNS. Les différentes régions sont séparées par des lignes
représentant certaines valeurs particulieres des nombres sans dimension définis ci-dessous :

2 /
, A
Kas = (i) et Repa = N (1.29)

ou 7 est 1’échelle de Kolmogorov, vy représente les fluctuations de vitesse a 1’échelle de la maille A et
o, est I’épaisseur de la zone de réaction.

flammes flammes flammes
plissees- epalssles distribuees
epalssies
flammes
plissees A=1,
10 = Ka =1 Ka, = 1
- -
NS, L
A=m
A=3.
0.1
1 |
0.01 1 100 1000
Ka

Fi1a. 1.15 — Diagramme de combustion de Pitsch et Duchamp de Lageneste [170].

Plus récemment, Dusing et al. [63] ont proposé une généralisation de ce diagramme. Pour cela,
ils ont d’abord défini un diagramme tridimensionnel, puis ils en ont extrait le plan (A/6?) — (Ka)
(voir figure . Le domaine qu’il couvre est plus étendu que celui de Pitsch et Duchamp de La-
geneste puisqu’il englobe également les flammes laminaires ainsi qu'une région RANS. L’abscisse Ka
correspond a la dimension physique, les lignes verticales délimitent donc les régimes de combustion
tels qu’ils ont été définis par Borghi [19]. En ordonnées, on retrouve U'influence de la taille de maille
sur les simulations.

Quatre domaines peuvent étre identifiés :

e le domaine des flammes laminaires : lorsque la flamme est résolue, le taux de réaction turbulent
issu du modele doit tendre vers le taux de réaction laminaire. Lorsque la flamme est sous résolue,
le modele de combustion doit permettre de retrouver la vitesse de propagation correcte du front ;

e le domaine RANS : ici la flamme est completement sous résolue et le modele de combustion
turbulente doit tenir compte du fait que le taux de réaction est moyenné;

e le domaine LES : la flamme peut étre completement sous résolue (dans le régime des flam-
melettes) ou partiellement résolue, suivant la taille du filtre LES. Le modele de combustion
turbulente tient directement compte de 1’échelle de la maille pour déterminer les taux de réac-
tion filtrés. Deux effets doivent alors étre pris en compte : la sous résolution de la flamme et le
plissement de sous maille;

e le domaine DNS : la flamme turbulente est quasiment toujours résolue, il n’y a donc, la plupart
du temps, pas besoin d’'un modele de combustion turbulente pour fermer les termes sources
chimiques.

En fonction des caractéristiques décrites ci-dessus, les modeles de combustion turbulente adap-

tés a la LES ou au RANS doivent répondre & des contraintes différentes. Par exemple, les modeles
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Fia. 1.16 — Diagramme de combustion de Dusing et al. [63]. Les zones sont grisées en fonction du
type de simulation considéré. Du plus foncé au plus clair : laminaire, RANS, LES, DNS.

LES doivent explicitement tenir compte de la taille de coupure du filtre pour déterminer le niveau de
résolution de la flamme. Les modeles de combustion RANS et LES doivent donc posséder des caracté-
ristiques qui leurs sont propres, bien que des modeles similaires puissent étre employés pour les deux
approches.
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Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

2.1 Contexte et orientation de 1’étude

Les applications traitées dans ce mémoire concernent uniquement les flammes parfaitement et
partiellement prémélangées se développant au sein de chambre de combustion de type aéronautiques.
Les modeles introduits ici sont donc dédiés uniquement a ce type d’écoulements.

Une modélisation fine de la formation des polluants (COz, CO ou NO) au sein de flammes com-
plexes nécessite en premier lieu I'utilisation d’un mécanisme réactionnel chimique détaillé. En général,
les schémas cinétiques préconisés pour la caractérisation de la formation de tels éléments comportent
plusieurs dizaines voire plusieurs centaines d’especes chimiques. En toute rigueur, 1'utilisation directe
de tels mécanismes au sein de calculs de CFD nécessiterait la résolution d’une équation de transport
par espece, ce qui demeure inaccessible avec les moyens de calcul actuels. Ceci montre la nécessité de
développer des méthodes de réduction de schémas cinétiques.

Les mécanismes globaux, utilisés couramment lors de la simulation d’écoulements turbulents réac-
tifs dans un cadre industriel, ne sont pas adaptés a la modélisation d’especes polluantes minoritaires.
En revanche, les méthodes automatiques de réduction de schémas (comme ILDM), permettent de tenir
compte des processus chimiques entrant en jeu lors de la formation des polluants. Toutefois, certaines
difficultés, notamment a basse température, limitent leur utilisation dans le cadre d’écoulements de
type industriels. Pour surmonter ces obstacles, des modeles de réduction basés sur des calculs de
flammes laminaires élémentaires avec chimie complexe ont été proposés récemment par Gicquel et al.
[90] (FPI, "Flame Prolongation of ILDM”) et Van Oijen et al. [I57] (FGM, "Flame Generated Ma-
nifold”). Ceux-ci conduisent & la construction de tables dans lesquelles les grandeurs chimiques sont
regroupées en fonction d’un nombre réduit de parameétres.

Les potentialités de ce type de modele, notamment en terme de prise en compte de la chimie
complexe, nous ont conduit & nous intéresser plus particulierement a ’approche FPI (le modele FGM
étant tres similaire a FPI). Cette derniere nous est apparue parfaitement adaptée & notre problématique
et a donc été implantée dans le code CEDRE de TONERA.

Dans la suite de ce chapitre, un rappel sur les différentes méthodes de réduction des mécanismes
réactionnels existantes est d’abord proposé. Le modele FPI est ensuite présenté tel qu’il a été utilisé au
cours de cette étude. Les stratégies retenues et la méthode de génération des tables sont en particulier
détaillées. Les difficultés liées a 'implémentation de ce modele au sein du code de CFD utilisé, ainsi que
les solutions proposées pour surmonter ces limitations sont ensuite introduites. Pour finir, le modele
est validé sur le cas simple de lammes de prémélange laminaires se propageant librement.

2.2 Etat de ’art sur les méthodes de réduction des schémas ciné-
tiques

Les schémas cinétiques détaillés pour la combustion de carburants usuels peuvent parfois comporter
plusieurs centaines d’especes et de réactions élémentaires : par exemple, le mécanisme de Konnov dédié
aux hydrocarbures C1 a C3 (c’est a dire ne faisant intervenir que des molécules composées de un a trois
atomes de carbone), comporte actuellement 115 espéces pour 894 réactions [120]. Ces schémas doivent
étre réduits pour pouvoir étre utilisés dans le cadre de la simulation d’écoulements réactifs industriels.
Au cours des deux dernieres décennies, différentes techniques ont été proposées en réponse a cette
problématique. Une présentation non exhaustive des principales méthodes existantes est réalisée dans
ce qui suit.

2.2.1 Réduction systématique des schémas réactionnels

Deux méthodes de réduction systématiques peuvent étre distinguées : une méthode "intuitive” et
une méthode chimique, basée sur des hypotheses physiques.
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2.2. Etat de l’art sur les méthodes de réduction des schémas cinétiques

Approche "intuitive” :

L’approche "intuitive” autorise la création de schémas globaux ou quasi-globaux (comportant un
nombre tres limité de réactions, trés souvent une ou deux), a partir de schémas beaucoup plus détaillés.
On considere par exemple la réaction unique et irréversible cible suivante :

zF 4+ y0O — zP, (2.1)

ou x, y, et z sont les coefficients stoechiométriques associés respectivement au carburant, a ’oxydant
et aux produits. Les taux de réaction des especes présentes dans cette réaction peuvent étre décrits
suivant une relation dérivée de la loi d’Arrhenius :

B N
Wi = V.M;AT® exp (a> HC’«C”, (2.2)
RT ) E
=1
ou A est la constante du facteur préexponentiel, b 'exposant de la température et £, ’énergie d’ac-
tivation. Il est & noter que les coefficients a; du modele global ne sont pas nécessairement identiques
aux coefficients steechiométriques.

Tous ces parametres sont calibrés de maniere a retrouver des caractéristiques comparables a celles
obtenues avec une chimie complexe sur un cas test donné (par exemple le délai d’auto-inflammation
dans un réacteur homogene, ou la vitesse de propagation d’une flamme laminaire de prémélange 1D),
sur une gamme de richesse aussi large que possible. Parmi les mécanimes ainsi obtenus, on peut citer
par exemple les schémas & une ou deux étapes de Westbrook et Dryer [225].

Cette méthode de réduction comporte de nombreuses limitations. Par exemple, les schémas ainsi
obtenus ne décrivent qu’un nombre réduit d’especes et ne donnent donc pas acces aux especes pol-
luantes. En conséquence, ce type de mécanisme tend également a surestimer la température de fin de
combustion.

Un autre désavantage est lié au fait que ces schémas sont calibrés de maniere a représenter au
mieux une caractéristique particuliere de la combustion (généralement la vitesse de flamme), sur une
plage de richesse n’incluant pas I’ensemble du domaine d’inflammabilité. Ces schémas doivent donc
étre utilisés en connaissant parfaitement leurs limites.

Approche chimique :

La seconde méthode est basée sur une approche chimique et nécessite une bonne connaissance des
processus réactionnels mis en jeu. Dans cette approche, deux hypotheses principales sont introduites
dans le but d’obtenir, a partir d’'un schéma réactionnel détaillé, différents schémas réduits plus ou
moins simplifiés. Ces deux hypotheses sont les suivantes (Warnatz et al. [223]) :

e L’hypothése d’état quasi-stationnaire (QSSA) : elle revient a supposer que certaines des
especes intermédiaires possédant des vitesses de réaction et de disparition tres rapides peuvent
étre considérées a 1’équilibre. Si ces radicaux sont produits tres tot dans la flamme et immédia-
tement consommés, on peut supposer que leur concentration n’évolue que tres peu a travers la
flamme. Ces espéces peuvent donc étre retirées du schéma réactionnel.

e L’hypothése d’équilibre partiel (PEA) : elle permet de considérer a I’équilibre certaines
réactions en comparant leurs taux de réaction direct et inverse. Si les taux de production et de
disparition d’une réaction r restent du méme ordre de grandeur, on peut supposer que celle-ci
ne joue qu’un role mineur dans I’évolution du systéme. Ceci conduit a retirer cette réaction du
mécanisme.

Ces deux hypotheses sont généralement utilisées conjointement pour conduire a la construction de

schémas réduits en se basant uniquement sur des considérations chimiques.

Les mécanismes ainsi obtenus se présentent sous la forme de schémas réactionnels ne comportant
qu’'un nombre limité de réactions élémentaires controlant 1’évolution d’un faible nombre d’especes.
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Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

Les concentrations des espéces minoritaires peuvent étre retrouvées par des relations algébriques qui
découlent directement de la réduction du mécanisme d’origine.

L’obtention de ces schémas reste complexe et laborieuse. Peters [161] propose une méthodologie
en cing points pour parvenir a la réduction de schémas cinétiques par cette approche :

e simplification préalable du mécanisme en se basant sur la structure hiérarchique de la combustion
des hydrocarbures, en retirant, par exemple, les chaines carbonées trop longues;

e identification des especes a 1’état quasi-stationnaire par comparaison de leurs temps caractéris-
tiques d’évolution ou par une étude de sensibilité;

e obtention d’un premier schéma réduit a partir des considérations précédentes;

e calcul des vitesses de réaction et identification des réactions en équilibre partiel ;

e nouvelle simplification du schéma précédemment réduit.

Ces cinq étapes peuvent étre répétées autant de fois que nécessaire.

Certaines des hypotheses utilisées ne sont valables que dans des domaines de pression, température
et richesse bien précis. Les schémas obtenus dépendent ainsi des conditions pour lesquelles ils ont été
établis. A noter que suivant Peters et Rogg [165], un mécanisme réduit composé de quatre étapes,
et incluant les especes CO, H et Hs, est suffisant pour reproduire correctement le comportement de
flammes pauvres prémélangées de méthane (vitesse de flamme, température a I’équilibre, etc...).

Parmi les schémas réduits pour la combustion du méthane dans ’air établis suivant cette méthode,
on peut citer notamment les mécanismes de Sanchez et al. [191], Mallampalli et al. [133], Hewson et
Bollig [107], ou Li et al. [128] (ces mécanismes pouvant par ailleurs contenir une étape tenant compte
de la formation de NO).

2.2.2 Algorithmes génétiques

Une méthode plus récente, permettant d’automatiser la réduction des schémas réactionnels,
consiste a utiliser des algorithmes d’optimisation génétiques (Polifke et al. [176], Martin [I35]). En
se fixant un mécanisme global ou quasi-global cible, il est possible, via 'utilisation de tels algorithmes,
de déterminer les constantes de la loi d’Arrhénius permettant de représenter au mieux I’évolution d’un
parametre particulier (en général la vitesse de flamme) en fonction de la richesse. Pour atteindre 1’ob-
jectif recherché, les algorithmes génétiques procedent par optimisation des parametres du mécanisme
cible en proposant & l'origine une population importante de solutions possibles, puis en modifiant
celles-ci & chaque itération (mutations, croisements) et en éliminant a chaque fois les moins bonnes.
On tend ainsi vers un mécanisme optimal répondant aux criteres fixés. Un mécanisme réduit & deux
étapes pour le méthane, obtenu suivant une telle procédure, a, par exemple, été utilisé par Roux et
al.a[187].

2.2.3 Meéthode de réduction CSP

La méthode CSP ("Computational Singular Perturbation”) a été a 'origine proposée par Lam et
Goussis [122], [123]. Cette méthode est basée sur I’étude des valeurs propres de la matrice jacobienne
des termes sources chimiques. La méthode CSP permet dans un premier temps d’isoler les taux de
réaction associés a chacune des réactions élémentaires du schéma complexe, puis de les décomposer
dans une nouvelle base permettant de mettre en évidence les temps caractéristiques liés a 1’évolution
de chaque réaction. Les réactions rapides peuvent alors étre considérées a 1’état d’équilibre partiel
et négligées au profit des réactions plus lentes. Les algorithmes de calcul se basant sur la méthode
CSP permettent donc une automatisation de ’approche systématique chimique pour la réduction des
mécanismes réactionnels détaillés.
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2.2.4 Méthode de réduction de type ILDM
Principes :

Les méthodes automatiques de réduction des schémas cinétiques détaillés sont souvent basées sur
la comparaison des temps caractéristiques de la chimie. Les différences entre les techniques proposées
résident dans la fagon d’identifier ces temps caractéristiques. La méthode ILDM ("Intrinsic Low Di-
mensional Manifold”) & laquelle nous nous intéressons ici (Maas et Pope [131], [132]), propose une
procédure automatique pour tester et trier les temps caractéristiques des especes. Ceci conduit a sup-
poser que le systeme chimique relaxe rapidement vers un sous-espace attracteur de dimensions réduites.
La détermination de ce sous-espace peut se faire suivant un mécanisme réactionnel détaillé et conduit
a I’élaboration de tables regroupant I’évolution de I’ensemble des grandeurs thermochimiques décrites
en fonction d’un nombre réduit de parameétres.

Comme le montre Gicquel [89], le principe de la méthode est aisément compréhensible. En réalisant
plusieurs calculs de réacteurs homogenes avec une chimie détaillée, partant de différents états initiaux
conduisant au méme état d’équilibre, on peut voir que le systeme relaxe vers un sous-espace attracteur.
La figure présente les trajectoires dans ’espace des phases (Yco,, Yi,0) tracées pour différents
réacteurs chimiques (mélange CO/Hs/air).

Representation complete Representation apres 50 micro-secondes
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~— 0.065 : —~ 0.065 -
@] @)
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> >
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F1G. 2.1 — Représentation intuitive du principe général de la méthode ILDM (Gicquel [89)).

La premiere figure représente les trajectoires dans ’espace des phases de systémes chimiques évo-
luant entre différents mélanges de gaz frais initiaux et 1’état d’équilibre. Dans un second temps, on
ne trace ces mémes trajectoires qu’a partir d’'un temps d’évolution t; = 50 ps. On remarque alors
clairement l'existence d’une variété (manifold) attractrice de dimension 1 se réduisant a un simple
segment de droite aboutissant a 1’état d’équilibre. Ensuite, on laisse le systeme évoluer pendant un
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temps beaucoup plus long, soit 50 ms, avant de tracer les trajectoires considérées. Dans ce cas, la
variété se réduit a un point unique dans ’espace des phases correspondant a 1’état d’équilibre. Au
bout du temps to, tous les systemes considérés ont donc atteint 1’équilibre chimique.

Construction de variétés ILDM :

Ce résultat peut s’expliquer par 1’étude du systéme chimique le plus simple (un réacteur homogene)
défini par un jeu d’équations écrit sous la forme vectorielle condensée suivante :

4T
—- = F(¥), (2.3)

ou W représente le vecteur des N, + 2 quantités conservées contenant I’enthalpie, la pression, et les N,
fractions massiques des especes. Le vecteur F' représente les termes sources chimiques de ¥ (F' est nul
pour Uenthalpie et la pression). La méthode ILDM requiere 'identification des temps caractéristiques
du systeme réactif. Pour cela, on linéarise F' (¥) autour d’un état de référence noté 0. On trouve :

F(¥)=F(¥°) +J (¥ - %%, (2.4)

ou J est la matrice jacobienne du systeme, définie par :

_ R,

Jij = 8\113"

(2.5)

On peut alors faire apparaitre N, 4+ 2 temps caractéristiques, correspondant aux valeurs propres de
la matrice jacobienne, ainsi que N, + 2 directions privilégiées, représentées par les vecteurs propres a
droite. Toute perturbation d’un des éléments du vecteur ¥ entraine une variation du systéeme dans ’es-
pace des phases dans la direction donnée par le vecteur propre a droite et avec un temps caractéristique
donné par la valeur propre associée.

Quatre groupes de valeurs propres peuvent étre distingués en comparant les parties réelles de
celles-ci :

e les valeurs propres largement positives faisant diverger le systeme,

e les valeurs propres nulles correspondant aux invariants du systemes,

e les valeurs propres largement négatives correspondant aux grandeurs variant rapidement,

e les valeurs propres faiblement négatives ou faiblement positives correspondant aux temps carac-

téristiques les plus grands.

Les Ny especes associées aux valeurs propres les plus rapides peuvent étre supposées a I'état quasi
stationnaire, et seules les IN. especes variant le plus lentement sont conservées. On aboutit ainsi a la
création d’une variété, possédant un nombre de degrés de liberté N., représentant la dynamique lente
du systeme chimique.

En pratique, la matrice jacobienne du systeme en un point donné est décomposée de la fagon
suivante :

J =V,AVy, (2.6)

ol A est la matrice diagonale regroupant les valeurs propres de J, et Vg = qu_l est la matrice des
vecteurs propres a droite (matrice de changement de base). Cette décomposition permet de mettre en
évidence les temps caractéristiques chimiques associés a chaque espece.

La variété ILDM est ensuite déterminée par la résolution du systeme d’équations suivant :

p=p’
h=h°

V=Y avec j = 1,..., N, (atomes) (2.7)
ci = c avec i = 1, ..., N (degrés de liberté de la variété ILDM)

W.F (¥)=0 Ny équations associées aux A; les plus faibles en partie réelle.
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La derniere condition traduit le fait que la variété ILDM doit rester tangente aux Ny vecteurs propres
associés aux valeurs propres de J dont la partie réelle est la plus grande en valeur absolue (correspon-
dant aux especes variant les plus rapidement). W est un tenseur de dimension Nz Ny formé par ces
vecteurs propres; p, h et V) (les fractions atomiques) sont les grandeurs conservées. Du fait qu’elles
soient invariantes, celles-ci permettent de fixer 2 + N, degrés de libertés. Les c¢; sont les fractions
massiques des especes définissant les variables d’avancement du probleme.

Blasenbrey et al. [16] ont proposé un algorithme robuste permettant de surmonter les difficultés
numériques rencontrées lors de la résolution de ce systeme.

Sur la figure une variété ILDM est représentée pour la combustion d’un mélange CO/Hj/air
(Maas et Pope [I31]). Les lignes noires non fléchées correspondent & la variété ILDM (courbe su-
périeure) et & ce que donnerait un mécanisme réduit usuel (courbe inférieure). Les lignes fléchées
représentent différentes trajectoires dans 'espace (COsq; H20).
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FiG. 2.2 — Représentation d’une variété ILDM et de différentes trajectoires chimiques dans l’espace
(H20,CO3) pour une combustion CO/Hsy/air [131)].

Limitations de la méthode ILDM :

Les tables ILDM sont généralement mal adaptées au domaine des basses températures (typique-
ment pour 7' < 1200 K). Dans cette zone, il est en effet difficile de faire la distinction entre les temps
caractéristiques chimiques lents et rapides, tous les processus chimiques intervenant a des temps ca-
ractéristiques comparables. Maas et Pope [I3I] ont montré que 1'étendue de cette zone de basses
températures dépendait du nombre de dimensions de la variété ILDM (plus le nombre de dimensions
est élevé, plus cette zone est réduite).

Cette difficulté est généralement résolue en prolongeant linéairement les tables ILDM dans le
domaine des basses températures (voir Maas et Pope [I31] ou Bykov et Maas [37]). Par la suite, Bykov
et Maas [36] ont proposé une méthode d’extrapolation non linéaire en considérant la décomposition
de la matrice des flux de diffusion dans sa base propre.

Le fait qu'ILDM ne considére qu’un systeme réactif simplifié, uniquement piloté par la chimie
(réacteur homogene), limite son utilisation dans un cadre industriel. En pratique, les flammes résultent
de la compétition entre la chimie et d’autres phénomenes physiques. Ainsi, lorsque les phénomenes de
diffusion par exemple et les réactions chimiques interviennent a des temps caractéristiques comparables,
la méthode ILDM est difficilement applicable.
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De nombreux travaux ont donc eu pour but d’étendre ILDM aux problemes de réaction/diffusion.
Pour plus de précision, le lecteur peut se reporter aux travaux de Maas et Pope [132] ou Eggels et De
Goey [67]. De la méme maniere, certaines incertitudes subsistent quant au bon comportement de la
méthode ILDM en régime turbulent. Dans ce but, différentes études ont été réalisées sur le calcul de
flammes élémentaires turbulentes avec ILDM, en général couplées a des approches a PDF (Nau et al.
[152] ou Xiao et al. [229]).

Toutes ces limitations rendent finalement 'utilisation de ILDM dans un contexte industriel tres
difficile, voire impossible.

2.2.5 Meéthode ISAT

D’autres techniques similaires a ILDM ont été développées, comme par exemple la méthode ISAT
(pour "In Situ Adaptive Tabulation”) proposée par Pope [I8I]. Dans cette approche, directement
dérivée d’'ILDM, la variété attractrice construite par comparaison des différents temps caractéristiques
du systeme est déterminée parallelement au calcul de CFD. La table étant générée en temps réel,
seuls les points qui ne sont pas déja présents dans celle-ci sont recalculés. Elle ne contient donc que
les points nécessaires au calcul, ce qui réduit 'occupation mémoire ainsi que les délais d’interpolation.
Cette technique de construction de tables peut étre appliquée a d’autres méthodes de calcul de la
chimie.

2.2.6 Modeles FPI et FGM

Les méthodes de tabulation basées sur des calculs de flammes laminaires de prémélange (type FPI
[90], [89] ou FGM [157], [I55]) ont été développées pour répondre aux difficultés rencontrées par ILDM
dans la région des basses températures. Dans cette optique, Gicquel et al. [90] ont proposé d’étendre
les bases de données ILDM au domaine de la chimie lente en les complétant par des calculs de lammes
laminaires de prémélange librement propagatives. A l'origine, les tables FPI ne devaient donc étre
utilisées qu’en dehors du domaine de définition d’ILDM.

Par la suite, les auteurs ont montré que, dans le domaine de la chimie rapide, les tables ILDM
initiales recouvraient parfaitement les trajectoires de flammes laminaires de prémélange (figure .
Des lors, il est apparu qu’une tabulation de la chimie, uniquement basée sur des calculs de flammes la-
minaires, était pertinente et permettait de représenter 1’évolution de flammes prémélangées complexes.
La figure montre par exemple que les données tabulées suivant la méthode FPI correspondent aux
états atteints au sein d'une flamme de prémélange turbulente a richesse équivalente (DNS).

Ces caractéristiques remarquables nous ont conduit a retenir I’approche FPI pour caractériser la
chimie complexe dans le cadre de ce travail de these. L’utilisation de cette méthode s’avere d’autant
plus pertinente que les régimes de combustion rencontrés au sein des applications visées recoupent son
domaine de validité. A noter que la méthode FGM développée par Van Oijen et al. [I57], [I58] est tres
similaire a FPI.

Le modele FPI d’origine :

Tout comme ILDM, FPI est fondé sur la construction de tables contenant ’ensemble des états
thermochimiques accessibles lors de I’évolution d’un systeme réactif élémentaire. Dans le cadre du
modele FPI d’origine, on calcul une série de flammes de prémélange 1D a différentes richesses a 1’aide
de mécanismes réactionnels détaillés, puis on tabule leur réponse chimique en fonction d’une variable
d’avancement ¢ et d’une fraction de mélange z. Le modele FPI de Gicquel [89] est donc dédié a la
modélisation de la combustion partiellement prémélangée. Les grandeurs tabulées prennent alors la
forme suivante :

Vi (c,2) @l (c,z) T (c,z). (2.8)

(2
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F1a. 2.3 — Trajectoire dans l'espace des phases d’une flamme laminaire CO/Hsy/Air (cercles noirs).
La varieté ILDM correspondante est représentée par les carrés blancs et est prolongée linéairement
dans la zone froide (tirets). Les points noirs correspondent aux états atteints au sein d’une flamme de
prémélange turbulente (calculs DNS). (Gicquel et al. [89)]).

L’indice supérieur tab indique qu’il s’agit de grandeurs tabulées.

La variable ¢ permet de caractériser I’état d’avancement de la combustion a travers la flamme. Il
faut que chaque valeur de ¢ corresponde & un unique état thermochimique de la table : ¢ doit donc
varier de fagon continue et strictement monotone a travers la flamme, et peut étre normalisée. Suivant
ces criteres, différentes expressions peuvent étre proposées, comme par exemple [75] :

Yco, Yu,0
= ou c¢= . (2.9)
Y5o, Yiro

L’indice supérieur eq caractérise ici des grandeurs prises a 1’équilibre.

Par définition, z caractérise la richesse du mélange réactif et peut étre normalisée. Cette grandeur
doit donc rester constante a travers chaque flamme simulée. Toutefois, la diffusion différentielle peut
entrainer des fluctuations plus ou moins importantes de z a la traversée du front de flamme. Une
définition possible de z a été donnée dans le chapitre 1 de ce mémoire (relation (1.12)).

Extensions possibles du modele :

Le modele FPI, tel que proposé par Gicquel [89], ne peut étre utilisé que dans le cadre de flammes
adiabatiques, sous des conditions de pression et de température des gaz brilés fixées. Son extension a
la modélisation des flammes non-adiabatiques et non-isobares est cependant possible, mais nécessite
I'introduction de nouvelles dimensions.

Fiorina et al. [74, [75] ont étendu le modele FPT aux flammes non adiabatiques via ’addition d’un
parametre correspondant a l’enthalpie totale du mélange. Dans leurs travaux, les auteurs utilisent des
calculs de flammes laminaires stabilisées sur un bruleur comme élément de référence pour la construc-
tion des tables. En modifiant le débit des gaz frais en entrée, il est en effet possible de controler les
pertes thermiques au nez du brileur et donc ’enthalpie initiale du prémélange. Des tables multidimen-
sionnelles peuvent ainsi étre construites en collectant 1’évolution des grandeurs recherchées a travers
les flammes calculées en fonction de ¢ et de I’enthalpie.

Embouazza et al. [69] ont proposé une extension de la méthode permettant de tenir compte des
variations de pression au sein des flammes. Pour cela, la pression p du mélange doit étre rajoutée en tant

-39-



Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

que parametre dimensionnant des tables. Celles-ci sont construites a partir de calculs de nombreuses
flammes de prémélange librement propagatives possédant chacune une pression différente.

Dans le cas du modele ILDM, 'augmentation du nombre de variables d’avancement améliore la
description des phénomeénes chimiques mis en jeu [I31], ce qui peut, par extension, s’appliquer aux
modeles FPI et FGM (Van Oijen et al. [I57, 156]). On peut ainsi construire des tables FPI pour
lesquelles le nombre de variables d’avancement évoluant a travers le front de flamme est augmenté,
indépendamment des autres degrés de liberté (par exemple z ou 'enthalpie).

Ces tables peuvent étre construites en réalisant des calculs successifs de flammes pour lesquelles la
composition initiale des gaz frais est modifiée en transformant une partie des réactifs en produits de
réaction. En procédant ainsi, il faut s’assurer que la composition atomique du mélange est conservée de
sorte que I’état d’équilibre atteint reste toujours le méme. La figure [2.4] présente un exemple de table
2D obtenue de cette maniere avec FGM. Ces tables peuvent par exemple étre utilisées pour modéliser
des flammes de prémélange étirées [I57], dans la limite des faibles taux d’étirement.

Yco x 10

0 1 | | 1 1
0 02 04 06 08 1 1.2 14
Yoo, x 10

F1a. 2.4 — Exemple de table multidimensionnelle indexée par Yoo, et Yoo donné par Van Oijen [155].
En gras, la trajectoire correspondant a une flamme stechiométrique.

2.3 Génération de tables FPI

Dans cette section sont exposés les choix et les adaptations qui ont été nécessaires pour implémenter
et utiliser le modele FPI au sein de la plate-forme logicielle CEDRE de 'ONERA.

2.3.1 Choix des variables du probléeme
La variable d’avancement :

Différentes définitions de ¢ peuvent étre données, fondées sur des combinaisons linéaires des frac-
tions massiques des especes présentes dans I’écoulement (par exemple Oq [I57], CO4 [89] ou bien H2O
[75]). En s’appuyant sur les travaux de Fiorina et al. [74] et Rullaud [I8§], il ressort qu’une définition
adaptée a la combustion du méthane dans 'air est la suivante :

_ Yoo, +Yco

=T CO (2.10)
Yoo, +Yeo

En faisant intervenir Yco, et Yoo, on tient compte de la dissociation CO/COq a richesse élevée, de
sorte que la variable d’avancement reste strictement monotone sur une vaste gamme de points de
fonctionnement.
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Suivant les applications, d’autres définitions de ¢ peuvent s’avérer également pertinentes. Ainsi,
les travaux récents de Domingo et al. [57] montrent que I'introduction de la fraction massique de HyO
a la définition de ¢ donnée précédemment peut se révéler utile lorsque les gaz brulés sont mélangés
progressivement aux gaz frais. De la méme maniere, Godel et al. [I00] font intervenir les fractions
massiques des especes NO et Ny pour tenir compte de la dissociation de cette derniere lors de la
formation de NOz.

On peut montrer que ¢ est également solution d’une équation de transport, déduite des équations
de conservation sur les especes :

dpc .

Bt + V. (puc) = V.(pD.Vc¢) — pw. =0, (2.11)
ou D, représente le coefficient de diffusion de la variable d’avancement et w. le taux de production
chimique de c. Le coefficient D, est tres délicat a calculer. On choisit ainsi souvent de 1’évaluer en
attribuant & ¢ un nombre de Schmidt constant, préalablement déterminé (généralement de I'ordre de
0,7).

En combustion parfaitement prémélangée, étant donné qu’il n’y a pas d’inhomogénéités de ri-
chesse dans I’écoulement, I’évaluation de la seule variable d’avancement est nécessaire (possibilité de
s’affranchir de la variable z).

La fraction de mélange :

La maniere la plus précise de définir z pour limiter les effets de la diffusion différentielle s’appuie
sur les fractions atomiques des éléments présents dans le mélange (Bilger et al. [14], Pitsch et Peters
[171]). Pour cela, on écrit la relation suivante représentant I’équilibre des différents éléments a travers
la lamme :

woC + ppH + poO — P. (2.12)

En considérant que les carburants étudiés ne comportent que les éléments C et H, on ne base la
définition de z que sur ces deux atomes. En suivant Pitsch et Peters [I71], la grandeur suivante est
conservée a travers chaque flamme prémélangée :

Ve n Vu
pcMc  ppMpy

= cte = (3. (213)

Ainsi, en utilisant la grandeur § comme traceur du mélange et en la renormalisant de telle sorte que
la variable z ainsi construite varie entre 0 dans un écoulement constitué d’oxydant pur et 1 dans le

carburant pur, on peut définir :
s25) , (e-32)
y = My ucMc ) (214)
My weMe

Les exposants O et F indiquent des grandeurs calculées respectivement dans l'oxydant pur et dans le
carburant pur. y; représente le nombre d’atomes [ contenu dans les réactifs. ); est la fraction massique
de I’élément [ et peut étre calculée a partir des fractions massiques des especes de la fagon suivante :

e @M,
V=) AR (2.15)
i=1 v

ou M; est la masse molaire de ’espece i et M; la masse atomique molaire de 'atome I.

La figure montre ’évolution de la fraction de mélange définie par la relation a travers
des flammes méthane/air pour trois richesses différentes (conditions atmosphériques). Une variation
de z due a la diffusion différentielle est toujours observée (de 'ordre de 4% au maximum), mais celle-ci
reste suffisamment faible pour pouvoir considérer z constant a la traversée de la flamme.
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F1Gc. 2.5 — Evolution de z (en pourcentage) a travers une flamme méthane/air pour trois richesses
différentes.

De méme que pour ¢, une équation de transport pour z peut étre établie :

Opz

% + V. (puz) — V. (pD,Vz) = 0, (2.16)
ou D, est le coefficient de diffusion du scalaire z. Ce coefficient de diffusion reste toujours compliqué
a évaluer de facon précise étant donné que z résulte de la combinaison linéaire de plusieurs espéces
(suivant la relation (2.14])). Dans ce contexte, on choisit souvent de calculer ce coefficient a partir d’un

nombre de Schmidt constant préalablement fixé.

2.3.2 Code de calcul pour flammes laminaires prémélangées libres

Les bases de données FPI sont construites par tabulation de la réponse chimique de flammes
laminaires de prémélange librement propagatives. Un logiciel dédié a la résolution de ce type de
probleme, capable de prendre en compte une chimie détaillée, doit étre utilisé. Dans le cadre de ce
travail, c’est le solveur PREMIX (Kee et al. [116]) de la bibliotheque CHEMKIN qui a été choisi.

Equations résolues :

Les équations résolues par le code sont celles des flammes laminaires de prémélange stationnaires
planes 1D. Ces flammes sont considérées comme adiabatiques et quasi-isobares. On peut ainsi établir
les équations suivantes :

pu = cte, (2.17)

N, N,

dl'  dQ . dT X
Cppudl‘+dx+;_1pnvicp’id:c+pi_§1wihi = 0, (2.18)
dy;, d )
— (pYiVi) —pwi = 0, 2.19
pu——+ o (pYiVi) — p (2.19)
pM

= —. 2.2
p T (2:20)

ol R représente la constante des gaz parfaits, égale & 8,314 J.mol ' K~!, M la masse molaire du
mélange, ¢, la capacité calorifique & pression constante du mélange (ces grandeurs indicées ¢ sont
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2.3. Génération de tables FPI

évaluées par espece), h; l'enthalpie massique de l'espece i, @ le flux de diffusion thermique, V; la
vitesse de diffusion moléculaire de 7, et w; le taux de production massique de 4.
Propriétés physiques :

Le flux de diffusion moléculaire peut s’exprimer suivant : J; = —Y;V;. Ces flux, ainsi que le flux de
diffusion thermique, peuvent s’écrire (en 1D) (Giovangigli [93]) :

e OlogT
. = =S Dyd; — pY;0, 2= 2.21
J Z jdj = pYiOi—° (2:21)
= —_————
Soret
N,
aT <
- A 0:d;, 9.2
Q 9 Zl (2:22)
Nl
Dufour

ou D;; représente les coefficients de diffusion complexes multiespeces, ©; les coefficients de diffusion
thermiques et A la conductivité thermique partielle du mélange. Le vecteur d; inclut les effets liés aux
gradients des variables d’état ainsi qu’aux forces extérieures.

En pratique, dans CHEMKIN, la vitesse de diffusion moléculaire est décomposée en trois termes :

Vi=VeA+ Wi+ Ve (2.23)

Le premier terme est lié aux gradients de fractions molaires, le second est 1ié aux gradients de tempé-
rature (effet Soret), le dernier est une vitesse correctrice qui assure la conservation de la masse.
Dans CHEMKIN, V¢ est approchée par la relation de Hirschfelder et Curtiss [I11] :

1-Y;, 0X;
VA = — e 5 . (2.24)
. =7
XiDjri 7 OF
Dans cette relation, les Z;; représentent les coefficients de diffusion binaires. Pour construire cette
expression, on suppose que seule 'espece 7 diffuse. Le terme 1_7)/3(] correspond donc & un coefficient
it Dy

de diffusion global, quantifiant la diffusion de I’espéce ¢ dans le mélljange.

Les coefficients de diffusion binaires peuvent étre évalués selon le formalisme de Lennard-Jones
(pour les molécules non polaires) en fonction de polynémes dépendant notamment des intégrales de
collisions et de la température [47]. Les données nécessaires au calcul des coefficients de diffusion sont
regroupées au sein de tables.

La vitesse de diffusion due aux gradients thermiques, W;, peut étre ajoutée si besoin. Ce phénomene
est non négligeable lorsque 1'on s’intéresse a des especes légeres comme H et Ho, ou dans le cadre de
flammes d’hydrogene. Il possede cependant un effet limité sur les especes majoritaires présentes lors
de la combustion d’hydrocarbures. Il s’exprime dans PREMIX suivant 1’expression :

1dT

i = pYiOim——, 2.2
Wi=p @de (2.25)

ol O; est également évalué a partir de tables de propriétés de transport.
Pour finir, la vitesse de correction V. est déterminée pour assurer la conservation totale de la masse.
Elle doit permettre de vérifier la relation suivante :

i Y; (Vf‘ +W; + VC) =0. (2.26)
=1
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Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

Cette vitesse de correction, introduite par Hirschfelder et Curtiss [47] correspond exactement au pre-
mier terme d’une série convergente de Stefan-Maxwell [93]. Ce terme peut donc étre déterminé a 'issue
d’un développement mathématique rigoureux et possede un véritable sens physique. Cette relation tra-
duit le fait qu’il est important que la vitesse de correction des flux de diffusion soit indépendante de
I’espece considérée.

Le flux de diffusion thermique se réduit a la loi de Fourier ou seul le terme lié aux gradients de
température est conservé :

Q=2 (2.27)

La conductivité thermique moyenne approchée est obtenue a partir des conductivités thermiques d’es-
peces en appliquant une moyenne mixte (définie & partir d’'une moyenne arithmétique et harmonique)
pondérée par les fractions molaires des especes. Les conductivités thermiques par espece sont détermi-
nées a partir de données de transport tabulées.

Les propriétés thermodynamiques sont calculées a partir de deux polyndémes de degré 5 définis
sur deux plages de température distinctes (tables NASA-Lewis [I38]). Le domaine total de définition
s’étend généralement entre 100 K et 3000 K et la température intermédiaire délimitant les deux plages
est d’environ 1000 K.

Chimie :

Le taux de réaction chimique est évalué a partir de la loi d’action de masse. Si on considere que le
processus chimique fait intervenir N, espéces différentes pouvant étre reliées entre elles via N, réactions
élémentaires, chacune de ces réactions peut s’écrire sous la forme suivante :

N Ne
' R; < "R, (2.28)
v R v R, .
i=1 i=1

ou ng et I/l/; représentent respectivement les coefficients stoechiométriques directs et inverses liés a
I’espece R; dans ’équation j.
La théorie cinétique des gaz permet de déterminer la forme prise par le terme source chimique

massique lié a R; :
Ny Ne / Ne 1"
. Vij Vij
poi = M; Y (v —viy) (’%‘Hq Tk [] G J) : (2:29)
j=1 i=1 =1

ou C} est la concentration molaire de ’espece i.
Les vitesses de réaction directes ky; sont évaluées suivant la loi d’Arrhenius en fonction de la
température :
kyj = AT et (2.30)

Les parametres de cette loi sont généralement donnés. Les vitesses inverses, ky;, doivent ensuite étre
recalculées a partir des constantes d’équilibre :

“ S Ne (v v AS?  AHY
kg = ki /ly = (L) e J)exp< A i (2.31)

RT R RT

ou p, = 101 325 Pa. AS]Q et AH ]Q sont les variations d’entropie et d’enthalpie dues & la réaction j.
Pour tenir compte de 'influence d’un éventuel troisiéme corps, il convient en général de multiplier
le taux d’avancement de la réaction impliquée par une concentration de mélange définie par :

Ne
CM = ZO&Z‘CZ', (2.32)
i=1
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ou «; représente 'efficacité de 1'espece i.

A basse pression, la concentration de troisieme corps est généralement prise en compte suivant la
loi de "fall-off” de Lindemann. Cette corrélation permet de tenir compte de la dépendance en pression
des taux de réaction. Dans ce cas, les vitesses de réaction directes ky s’ecrivent :

koC
L ( T >F (2.33)
f = Roo koCur ) .
koo

ou ko représente la vitesse de la réaction calculée a partir des parametres d’Arrhenius. La grandeur
kg est calculée a partir des parametres de "fall-off” et prend également la forme d’une loi d’Arrhenius :

ko = AgThe™ 7F. (2.34)

Dans la relation (2.33)), F' est généralement fixé a 1. Cependant, des lois plus complexes peuvent étre
employées comme par exemple celle de Troe.

2.3.3 Interfacage de PREMIX et génération d’une table

Pour la construction de tables dédiées a la combustion partiellement prémélangée, nous avons choisi
d’effectuer en série les Ny calculs de flammes élémentaires nécessaires. Sachant que la convergence de
la méthode de Newton utilisée pour la résolution du systeme dépend fortement de la solution initiale
imposée, celle-ci doit étre adaptée avant chaque simulation : on réintroduit donc comme condition
initiale le résultat obtenu au calcul précédent.

Cette méthode, tres simple a mettre en ceuvre, peut cependant conduire a des temps de restitution
tres longs. Dans ce cas, il est également possible d’utiliser une méthode basée sur des calculs de
continuation (Giovangigli et Smooke [94], [95]), qui permettent, & I’aide d’un changement de variable
adequat, d’obtenir rapidement la réponse d’une flamme & la variation d’un parameétre particulier (ici
la richesse). Cette méthode, plus rapide mais plus complexe, n’a pas été utilisée au cours de ce travail
de these.

Les données brutes issues des calculs PREMIX préliminaires sont pré-traitées avant de constituer
les tables FPI définitives. Ces données sont notamment projetées sur un nouveau maillage en ¢ et en
z afin de redistribuer de fagon pertinente les points dans I’espace des phases.
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Fi1G. 2.6 — Profils de fractions massiques de COo et C'Hs en fonction de x au sein d’une flamme
méthane/air stechiométrique. A gauche résultats bruts donnés par CHEMKIN, a droite, projection
sur un maillage de 150 points.
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Le nouveau maillage est composé d’'un nombre de points donnés, et est raffiné dans la zone de
production des radicaux intermédiaires, localisée par le pic de Ypog. C’est en effet au voisinage de
cette région que ’on rencontre les gradients les plus forts, susceptibles de rendre les interpolations peu
précises. La figure [2.6] présente un exemple de redistribution des points issus d’un calcul de flamme
steechiométrique. Durant le calcul PREMIX, 300 points ont été nécessaires. Les résultats ont ensuite
été projetés sur un maillage comportant 150 points.

Une procédure de projection similaire peut étre employée suivant z. Le nouveau maillage défini
dans ce cas peut par exemple étre raffiné autour de la fraction de mélange moyenne rencontrée au
cours du calcul.

Les figures montrent un exemple de table créée pour la combustion du méthane dans I’air dans
les conditions atmosphériques. Le schéma cinétique utilisé est le mécanisme GRI-Mech 2.11 [23]. Les
bornes du calcul sont ¢ = 0,45 en régime pauvre et ¢ = 2,4 en régime riche.

Comme cela a été mentionné dans la premiere section de ce chapitre, FPI peut facilement étre
étendu aux flammes non adiabatiques. L’approche proposée par Van Oijen [I55] dans ce contexte a
ainsi été testée dans le cadre de notre travail. De plus amples détails sont donnés en annexes sur la
procédure suivie pour la construction des tables et sur la validation de ’approche sur un cas simple.
La méthode employée a également été résumée dans [194].

2.4 Couplage des tables avec le code CEDRE

2.4.1 Présentation du code CEDRE

On introduit ici les équations de conservation de Navier-Stokes sous leur forme de base, ni filtrées,
ni moyennées. Ces équations sont ici fermées en utilisant les modeles pour les propriétés physiques du
fluide employées dans CEDRE.

Equations de conservation :

Equation de conservation des espeéces :

DY;  9pY;
PDr T ot

+ V. (puY;) = =V.J; + pw;. (2.35)

Equation de conservation de la quantité de mouvement (ou 7 est le tenseur des contraintes vis-

queuses) :
Du  OJpu
—=—+4+V. =V.(r—pld). 2.36
P = EE V. (puew) = V. (r — pld) (2:30)
Equation de conservation de ’énergie totale (e; = e+ %u.u, avec e, I’énergie interne du mélange) :

De;  Opey

Dt T ot

Dans le cadre du modele FPI, il est intéressant également de transporter une équation de transport
pour un scalaire passif z :

+ V.(pesu) = V. [(T — pId) u] — V.J¢. (2.37)

Dz  0pz

Dans CEDRE, ce jeu d’équation est completé par la loi d’état des gaz parfaits :

(2.39)

-1
ou M est évaluée suivant : M = (ZlNzel Yl/Mz) :
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Le tenseur des contraintes visqueuses 7T est fermé en considérant que le mélange se comporte comme
un fluide newtonien :

Propriétés physiques :

T=p|Vu+ (Vu)T] +nV. (u)Id.
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F1G. 2.7 — Ezemple de table FPI pour la combustion du méthane dans l’air. En haut a gauche, Yco,,
en haut a droite, You,, au centre a gauche, Yom, au centre a droite, Y, en bas a gauche, wco,, en
bas a droite, woo.
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Le second coefficient de viscosité, 7, est évalué suivant I’hypothese de Stokes : n = —%u. Cette ap-
proximation n’est a priori valable que pour les gaz polyatomiques, et pour certains écoulements a
faible nombre de Mach. Dans les situations contraires, 'hypothese de Stokes peut se révéler tres fausse
(Billet et al. [15]).

Le coefficient de viscosité dynamique, pu, est calculé suivant la loi de Sutherland :

7O+ 1! / T\'P
() = L <TO> , (2.41)
1 1

avec Tio, TZ-1 et N? les coefficients de la loi, sachant que pg représente la viscosité de l'espece ¢ a la
température Tio. La viscosité de mélange est ensuite obtenue suivant :

Ne
1=1

Le flux de diffusion moléculaire est donné par la loi de Fick :
Ji = —pDiVY;‘. (2.43)

Le flux de diffusion thermique total, noté Jg, est égal a :
Ne
Je=Q+ > hidi. (2.44)
=1

Le flux de chaleur Q est donné par la loi de Fourier :
Q= -\VT. (2.45)

La conductivité thermique de mélange A est évaluée en fonction de la conductivité thermique de
chaque espece via une moyenne arithmétique, pondérée par la viscosité :

Ne \,
A=p) #—Y (2.46)
i=1""

Les conductivités thermiques des espece, );, sont évaluées a partir de nombres de Prandtl constants,
et les coefficients de diffusion moléculaires a I'aide de nombres de Schmidt constants, soit :

HiCp i v
AN=—/= et D;=—. 2.47
‘ Pr; " Se ( )
La procédure permettant d’évaluer ces nombres adimensionnels par espece est décrite section 2.4.3.
Lorsque 'on considere ’équation de conservation du scalaire passif z (équation (2.38))), le flux de
diffusion est approché par la relation suivante :

J,=—-pD.,Vz. (2.48)

Le coefficient de diffusion D, est particulierement délicat a évaluer du fait que z dépend généralement
des fractions massiques des especes présentes dans le mélange de facon non-linéaire (par exemple
suivant la relation ) Dans ce contexte, on approche généralement ce coefficient en utilisant la
relation , et en imposant un nombre de Schmidt de I'ordre de 0,9.

Le principe de conservation de la masse impose une contrainte supplémentaire sur les flux de
diffusion moléculaire :

> Ji=o0. (2.49)
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Sachant que cette condition n’est généralement pas respectée en raison des lois de diffusion tres appro-
chées, uniquement N, — 1 équations sur les especes sont résolues. La masse totale est ensuite conservée
en fixant la masse de la derniére espece (souvent Ny) suivant :

Ne—1
Yy, =1- ) Y. (2.50)
=1

A noter que cette relation permet effectivement d’assurer la conservation de la masse, mais ne permet
pas de vérifier le principe de conservation des atomes.

La capacité calorifique a pression constante de chaque espece est évaluée a partir de polynémes de
degré 7, ce qui est différent de la méthode employée par CHEMKIN (polynémes de degré 5) :

7 T k
Cpi = Zaiyk (1000> . (251)

Le terme source chimique apparaissant dans ’équation de conservation des espéces est exprimé
suivant la loi d’action de masse présentée précédemment (équation (2.29). Les vitesses de réaction
directes et inverses sont données par les lois d’Arrhenius.

Méthodes numériques :

Les calculs présentés dans ce mémoire ont été réalisés a 1’aide d’une méthode d’intégration tempo-
relle explicite. Dans le cas présent, c’est un schéma de Runge-Kutta a deux étapes qui a été retenu.
Ce schéma est précis a 'ordre 2 en temps.

La limite de stabilité des schémas explicites est fixée par le critere CFL :

_|u+al|At
- Az

ou a est la vitesse du son locale, u la vitesse de I’écoulement, Ax la taille de la maille traversée et At

CFL (2.52)

le pas de temps. Dans le cas du schéma Runge-Kutta 2, le nombre de CFL doit rester inférieur a 0,5
pour assurer la stabilité numérique des calculs.

Dans le cadre des simulations présentées par la suite, les pas de temps que nous avons di utiliser
étaient toujours contraints par le critere CFL et non par la chimie. En effet, comme nous le verrons
par la suite, la méthode FPI adaptée au code CEDRE permet de ne transporter que les especes majo-
ritaires en masse dans I’écoulement. Or, ces especes possedent généralement des temps caractéristiques
chimiques relativement grands comparés aux especes radicalaires produites et détruites dans le front
de flamme. Ainsi, pour les conditions de calcul étudiées au cours de cette theése, les temps chimiques
des especes transportées par CEDRE se sont toujours révélés étre supérieurs aux temps limités par le
critere CFL.

En pratique, il est possible, sous certaines conditions et pour quelques especes, que les temps
chimiques des especes considérées soient inférieurs au temps défini par le nombre de CFL. Dans ces
conditions, le pas de temps choisi pour la résolution temporelle du systéme doit étre inférieur au temps
chimique le plus faible. On estime ainsi en général que toutes les échelles de temps chimiques doivent
étre résolues pour assurer la stabilité de la méthode numérique, soit :

1
At << ——, (2.53)
R (A1)]
o |R (Aq)] représente la partie réelle de la valeur propre la plus grande en valeur absolue de la matrice
jacobienne :
0w;
Jij = . 2.54
v aY'] ( )
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L’inverse de ce terme représente donc le temps caractéristique chimique le plus faible rencontré au sein
du mélange, indépendamment de I’espece concernée.

Dans le code CEDRE, l'intégration temporelle des équations peut également étre réalisée a 1’aide
de schémas implicites [I1]. L’intérét de ces méthodes est qu’elles restent stables jusqu’a des nombres
de CFL tres élevés. Elles nécessitent la linéarisation des équations conservées, et donc ’évaluation de
matrices jacobiennes. Dans CEDRE, le systéeme implicite est résolu a I'aide de la méthode GMRES
(gradients conjugués).

Lors des simulations FPI présentées, on a été obligé, dans certains cas, d’employer des pas de
temps extrémement faibles (de 'ordre de 10~® s). L’utilisation de méthodes implicites permettrait
d’augmenter significativement ces pas de temps. Cette procédure nécessiterait cependant ’évaluation
des matrices jacobiennes des termes sources relatifs a chaque espece, ce qui peut se révéler relativement
fastidieux.

Toutefois, il faut garder a ’esprit ici qu’une implicitation par linéarisation comme proposé pré-
cédemment permettrait effectivement de s’affranchir du critere e CFL mais pas du critéere chimique.
Ainsi, dans certains cas, I'utilisation d’une méthode d’intégration implicite peut ne pas étre pertinente
si la limitation liée au temps chimique reste trop contraignante. Ceci est par exemple le cas lors des si-
mulations de la configuration PRECCINSTA introduite dans le chapitre (ﬂ L’implicitation des termes
sources chimiques FPI n’est pas abordée au cours de ce mémoire mais pourrait s’avérer nécessaire a
I’avenir.

CEDRE utilise une méthode de discrétisation spatiale volumes finis, oll les quantités conservées
sont évaluées au centre des cellules. Les méthodes employées permettent la résolution des équations
transportées sur des maillages non structurés généraux formés de polyedres quelconques. Des inter-
polations de type MUSCL d’ordre 2 sont réalisées en espace, associées a un schéma décentré de type
Roe.

Plus spécifiquement, les flux numériques sont calculés par la méthode ODFI et les interpolations
ont été réalisées par la méthode de Green 4 [I]. De plus, la majorité des calculs présentés, mis a
part le calcul PRECCINSTA partiellement prémélangé, ont été menés sans limitation des gradients
de mailles.

2.4.2 Stratégie de couplage

Le couplage entre le code de CFD et les tables FPI peut se faire de deux fagons distinctes (ces
deux approches ont été identifiées par Poinsot et Veynante [I74] pour les modeles a flammelettes de
diffusion stationnaires et discutées par Galpin et al. [I00] dans le cadre du modele FPI) :

e la premiere méthode consiste en un couplage “direct”, ou couplage fort, via les grandeurs primi-
tives. Dans le code de CFD, la quantité de mouvement, ’énergie, la masse volumique, la variable
d’avancement et un éventuel scalaire passif sont transportés. Les fractions massiques Y; ainsi
que, dans certains cas, la température, sont directement interpolées dans la table;

e la seconde méthode consiste en un couplage “indirect”, ou couplage faible, via les termes sources.
Dans le code, la quantité de mouvement, 1’énergie, les fractions massiques et un éventuel scalaire
passif sont transportés. Les taux de réaction chimiques des especes sont interpolés dans la table
et introduits dans les équations de transport correspondantes.

La figure montre une représentation schématique des deux modes de couplages possibles entre

les tables FPI et un code de CFD.

Jusqu’a présent, FPI n’a principalement été utilisé que dans le cadre de codes de laboratoire
(Domingo et al. [56l 57]). La facilité d’implémentation de la méthode de couplage “directe” ainsi que
I’architecture des codes utilisés dans ces travaux ont permis '’emploi de cette derniere.

1 utilisation de méthodes implicites peut cependant se révéler intéressante lors de la simulation de PRECCINSTA
en prémélange partiel.
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Fi1G. 2.8 — Représentation des modes de couplage "direct” et “indirect” possibles entre les tables FPI et
un code CFD.

En ce qui concerne le travail présenté ici, le code utilisé nous a conduit a privilégier I'implémentation
de la méthode de couplage "indirecte”. En effet, CEDRE est un code dédié aux écoulements de type
industriels, et, de ce fait, il utilise des méthodes et des modeles spécifiques a ce type d’applications. En
particulier, afin de traiter une vaste gamme de problémes rencontrés dans 'industrie, CEDRE possede
des solveurs dédiés a la caractérisation de certains phénomenes physiques tels que le rayonnement ou
le transport de particules liquides.

Dans ces deux cas, il est souvent nécessaire de résoudre des équations de transport pour les especes.
Par exemple, lorsque ’on considére la combustion d’un carburant liquide tel que le kérosene, les termes
sources liés a I’évaporation des gouttes doivent étre introduits dans les équations de transport du
carburant.

Tres récemment, FPI a été utilisé dans un cadre tres similaire avec le code AVBP (Galpin [83],
[100]), ce qui a également nécessité ’emploi d’'une méthode de couplage “indirecte”.

Une des principales caractéristiques du couplage faible est qu’il ne requiére pas nécessairement la
résolution d’une équation de transport pour la variable d’avancement. En effet, lorsque les especes
intervenant dans la définition de ¢ sont transportées, cette-derniere peut étre directement recalculée
algébriquement. En revanche, I’équation de transport sur le scalaire z doit impérativement étre résolue
lorsque celui-ci est nécessaire. Les raisons nous imposant ce choix sont explicitées dans la section 2.4.4.

Malgré son intérét notable, le mode de couplage faible n’est pas sans difficultés :

e en premier lieu ’évaluation dans les deux codes des propriétés thermodynamiques et de transport
doivent étre vérifiées de maniere a assurer la cohérence entre ceux-ci;

e pour des raisons de cout de calcul, le nombre d’espeéces transportées par CEDRE doit étre limité,
ce qui nous contraint a déterminer un jeu d’especes réduit a transporter ;

e la stratégie de couplage retenue peut étre responsable de dérives a travers le front de flamme
pouvant conduire a une composition des gaz brulés erronée a I’équilibre. Ceci nous a poussé a
développer un modele de correction des termes sources interpolés améliorant la consistance du
couplage.
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2.4.3 Thermodynamique et coefficients de transport

Les propriétés thermodynamiques des especes sont calculées & partir de polynémes de degrés 7
dans CEDRE et 5 dans PREMIX [116]. Il est donc nécessaire de vérifier que les flux calculés par les
lois de CHEMKIN (tables NASA-Lewis [I3§]) et ceux obtenus par CEDRE restent consistants (voir

figure [2.9).

o0 ©
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©  H20CEDRE I
100 = CHa CHEMKIN
©  CH4 CEDRE o
r €O CHEMKIN
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,ﬂ
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F1G. 2.9 — Comparaison de l’évolution du c, en fonction de la température, calculé a partir des
données CHEMKIN et des polynomes approchés de CEDRE.

Les coefficients de viscosité dynamique des especes sont généralement délicats a modéliser (plus
que les coefficients de diffusion de masse et d’énergie). Dans le cadre de ce travail, ceux-ci sont évalués
par la loi de Sutherland dont les parametres ont été déterminés par régression sur les tables utilisées
par CHEMKIN. Ceci nous assure que les viscosités employées par CEDRE et CHEMKIN restent
strictement identiques quelle que soit la température.

Pour que les calculs PREMIX et CEDRE restent compatibles, il faut également vérifier la cohérence
des propriétés de transport utilisées par CEDRE et CHEMKIN (sachant que les modeles utilisés par
les deux codes sont différents). Pour cela, une procédure est mise en place de sorte que les nombres de
Schmidt et de Prandtl utilisés par CEDRE soient déterminés & partir de données CHEMKIN.

Les coefficients de transport relevés au sein des gaz brilés issus d’un calcul PREMIX prélimi-
naire sont ainsi utilisés pour évaluer les valeurs recherchées de S¢; et Pr;. Le tableau récapitule
les nombres de Lewis (Le; = Se¢;/Pr;) obtenus pour certaines especes dans le cas d’une flamme mé-
thane/air stoechiométrique.

ESpéCGS CH4 02 N2 HQO 002 CcO

Lewis 0,934 | 1,06 | 1,034 | 0,755 | 1,3 | 1,056
Prandtl || 0,725 | 0,705 | 0,703 | 0,722 | 0,724 | 0,71
Schmidt || 0,677 | 0,739 | 0,727 | 0,545 | 0,946 | 0,75

TAB. 2.1 — Nombres de Lewis, Prandtl et Schmidt déterminés pour un prémélange méthane/air stee-
chiométrique.

La figure [2.10] compare les coefficients de diffusion par espece et le coefficient de conductivité
thermique moyens obtenus a travers une flamme méthane/air stcechiométrique a I’aide des modeles de
PREMIX et de CEDRE (ces calculs ont été effectués a I’aide de PREMIX). Les coefficients de diffusion
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F1G. 2.10 — Evolutions de coefficients de diffusion moyens (a gauche) et du coefficient de diffusion
thermique moyen (a droite) calculés avec PREMIX et les modéles de flur de CHEMKIN et de
CEDRE.

de masse obtenus par les deux méthodes sont tres proches, alors que les conductivités thermiques
présentent des écarts plus importants, mais toujours inférieurs a 5%. Ces observations nous permettent
de conclure que les modeles employés dans CEDRE bien que tres approchés, fournissent une tres bonne
approximation des données utilisées par CHEMKIN.

Des calculs de flammes laminaires méthane/air a richesse variant de 0,8 a 1,75 ont été réalisés
a laide de PREMIX (mécanisme réactionnel de Smooke et Giovangigli [203]) en utilisant les deux
méthodes d’évaluation des flux de diffusion. Les profils de Yp,, Yoo, et Yoo issus de ces calculs
sont présentés sur la figure La structure interne des flammes n’est que trés peu modifiée par
I'utilisation des lois approchées de CEDRE. Les différences majeures apparaissent au niveau du pic
de CO qui peut se trouver légerement surestimé et décalé lorsque le modele de diffusion de CEDRE
est appliqué. On remarque par ailleurs que 1’état d’équilibre n’est pas modifié par le choix du modele
de diffusion, hormis dans le cas de Oy a ¢ = 0,8. Le choix du mode de calcul des flux de diffusion
thermique et de masse n’a donc que peu d’influence sur la structure des flammes simulées.

Ces résultats recoupent les conclusions obtenues par le passé notamment par Coffee et Heimerl [47],
[48], et Ern et Giovangigli [71], sur des flammes méthane/air et hydrogene/air. Pour ces derniéres, le
probleme est toutefois 1égerement différent compte tenu du fait que les effets Dufour et Soret apportent
une contribution particulierement importante.

2.4.4 Choix des especes transportées

Comme nous l'avons vu précédemment, le code CEDRE nécessite la résolution d’équations de
transport portant sur les especes du mélange. De ce fait, le role principal des tables FPI est de fournir
au code les termes sources chimiques relatifs aux especes transportées ainsi que les fractions massiques
des especes minoritaires. Toutefois, pour des raisons de colit de calculs et d’occupation mémoire, la
résolution numérique des équations de CEDRE ne doit porter que sur un nombre limité d’especes. Ces
dernieres doivent alors étre choisies de maniere pertinente.

Dans 'adaptation du modele FPI & CEDRE, il faudra par la suite faire la distinction entre le jeu
d’especes complet vu par PREMIX et le jeu d’especes réduit transporté par CEDRE.

Le fait de ne transporter qu’un jeu réduit d’espece ne permet pas de vérifier la conservation de la
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Fi1G. 2.11 — Profils des fractions massiques de Oz, CO2 et CO obtenus avec PREMIX en utilisant les
lois de diffusion de CHEMKIN et de CEDRE. En haut a gauche, p = 0,8, en haut a droite, ¢ = 1,
en bas a gauche, ¢ = 1,25, en bas a droite, ¢ = 1,75.

masse, ce qui peut se traduire en terme de production chimique par :

Ne
> a0
=1

De maniéere a limiter au maximum les erreurs réalisées, il est nécessaire que le jeu d’especes transporté

(2.55)

représente la majorité de la masse totale du systéme chimique complet (la masse que représente les
especes non transportées doit étre faible). Dans un premier temps, le choix le plus pertinent consiste
donc a ne retenir que les espéces majoritaires en masse, soit, dans le cas d’une combustion méthane/air :
CHy, Oy, COs9, CO, H50 et Ns.

En pratique, pour déterminer de maniere automatique le jeu d’especes optimal & transporter,
on peut suivre la méthodologie initialement proposée par Galpin [83], exposée en annexe C. Cette
méthode se fonde sur deux critéres concrets pour déterminer si le systéme transporté retenu est suffisant
et cohérent avec les principes de conservation de la masse et de I’énergie. Suivant cette méthode,
I’adjonction d’une ou de plusieurs especes au jeu d’especes supplémentaires déterminé ci-dessus, peut
s’avérer nécessaire.

Sous certaines conditions, la masse résiduelle que représente les especes non transportées par le
code de CFD peut étre assez élevée et entrainer certaines difficultés lors de 'utilisation du modele FPI
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du fait de . Dans ce contexte, une procédure spécifique, décrite en annexe C, doit étre employée
afin d’assurer une répartition cohérente de la masse résiduelle sur les especes transportées (suivant
le principe de conservation des atomes). Apres différents tests, nous avons toutefois conclu que, pour
les applications visées dans ce mémoire, ['utilisation de cette procédure ne se justifiait pas et que le
transport des seules especes majoritaires énoncées précédemment était suffisant.

Suivant la définition retenue dans ce mémoire, le traceur de mélange z dépend directement des
fractions atomiques de C et de H. Dans ce contexte, si la conservation des atomes n’est pas assurée
par le modele (ce qui est le cas suivant 'approche retenue), z ne peut pas étre évalué directement de
fagon consistante. La résolution d’'une équation de transport pour z permet donc de s’affranchir de
cette difficulté et s’avere nécessaire dans le contexte du modele introduit.

2.4.5 Cohérence des taux de réaction tabulés
Problématique :

Du fait du couplage faible imposé entre les tables FPI et le solveur CFD, des inconsistances entre
les termes sources chimiques interpolés et les équations de transport résolues peuvent apparaitre. Ces
incohérences sont liées au fait que la variable d’avancement et les especes transportées se propagent en
réalité avec des vitesses différentes. Cette propriété remet ainsi en question I’hypothese suivant laquelle
toutes les grandeurs thermochimiques tabulées, et en particulier les taux de production chimiques,
peuvent étre reliées uniquement a la variable c.

A partir du moment ou les especes sont transportées, on introduit implicitement leurs vitesses de
propagation dépendant a la fois de la diffusion moléculaire et des réactions chimiques. Dans FPI, les
taux de production de ces especes sont évalués suivant une variable d’avancement unique se propageant
avec une vitesse qui lui est propre. Ceci revient a supposer que toutes les especes se propagent suivant
cette méme vitesse. Il s’ensuit une inconsistance de la méthode dans le cadre du couplage faible retenu.

On se propose dans la suite de mettre en évidence 'erreur réalisée par cette hypotheése en se basant
sur les équations résolues.

Cas parfaitement prémélangé :

La manipulation des équations de conservation des especes, pour lesquelles les termes sources
chimiques sont tirés de tables en fonction de la seule variable d’avancement, permet de mettre en
évidence l'origine des écarts observés. Pour la démonstration, on se place dans le contexte de flammes
de prémélange planes monodimensionnelles.

Les équations de conservation de ¢ et des fractions massiques de chacune des especes transportées
peuvent s’écrire :

dpc 0 0 Oc . _
m*@JW@‘%<MhJ‘W”@—“ (250)
opY; O ) dY; Lo
ot *ax@“”‘ax(ﬂ%h>‘ﬂ%“3—a (257)

ou on a supposé 1’égalité des coefficients de diffusion : D, = D; = D.
11 est possible de réécrire I’équation d’évolution des Y; dans I’espace des phases (ayant pour unique
dimension ¢) en procédant aux changements de variables suivants [57] :

aY;  dY; dc
ot~ 9c ot (2.58)
aY;  oY; dc
or  Odc Oz’ (2.59)
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B, oY; oc\? 8%y, 9Y; 0 Oc
oz <”D ax> =rD <ax> 5 "o ox (f’Dag)’ (2.60)

N 2 .. . .
ou x. =D (%) est le taux de dissipation scalaire de c.

Ces expressions sont ensuite introduites dans I’équation ([2.57)), en utilisant la relation de continuité :

dp Opu

2.61
o o O (2.61)

soit :

. 2V .
Ve ovioc [ MﬁW(pDaC)}—pwi(@ =0,

Pacat P acor  |PXac2 T ac 0x \P" o
aY; [opc O ) dc . oY,
> {875 + 5. (puc) = = (pDaxﬂ —pwi(e) = pXegy = O (2.62)
On trouve finalement :
opc 0 0 Oc 1 ) 0%Y; B
ﬁ—kaf( c)_8x<pD8x>_(’W( ()+PXc82> = 0. (2.63)

:Pd}c

Par identification avec I’équation de conservation de ¢, on peut établir que le taux de formation de
la variable d’avancement apparaissant dans ([2.56)), est équivalent a :

. 1 . 0%Y;
We (C) = m <wi (C) + X6802> ) (264)

soit :
aY; 0%Y;

9 o
Le taux de production lié a ’espece ¢ dans I’espace des phases dépend d’un terme source chimique,
We, et d'un terme de diffusion, représenté par le taux de dissipation scalaire de c¢. Ce dernier terme

w; (¢) = we () (2.65)

permet de tenir compte de la diffusion de Y; a travers les iso-surfaces de c. Cette expression correspond
en fait a la valeur exacte des w; a réintroduire dans les équations de conservation des especes.

On cherche maintenant a quantifier I'information perdue lorsque les taux de réaction des espéces
transportées sont interpolés dans la table FPI. Pour cela, on évalue la différence w; (x,t) — wgab (c, 1),
en supposant qu’a 'instant initial, en chaque point, on a :

Y (z) = Y (c,t). (2.66)

En suivant la définition de la vitesse locale de déplacement des iso-surfaces liées & chaque espece (notée
Si) et a ¢ (S5), donnée par exemple par Echekki et Chen [66], et en se servant de plus de la relation

(2.63)), on trouve :

aY; . .
[ @)~ @] = [ (@.0) + V. (2DVY)] ~ O [pig (1) + V. (pDV)]
pwi (x,t) + V (pDVY;) GY pwe (¢, t) + V (pDVe)
= VY, Ve
[ D e Ve
avec : ' DY
gi = PR POV (2.68)

p| VY|
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Sachant que l'on a :

Ve Ve VY. VY;
Ve| = t  |VY;| = —=——, 2.69
et en introduisant le changement de variable VY; = %&2 Ve dans 'expression ll on obtient :
. VY, Ve
b (2, 1) — &I (c,t) = ( S)me — S5 VY. 2.70
G o) = 607 (o) = (S~ Sirg ) -V (2.70)
En introduisant la normale aux iso-surfaces d'une grandeur ¢, ng, définie par :
Vo
Ng = ——, 2.71
@ V4| ( )
on trouve pour finir :
Wi (2,t) — Wl (e, t) = (Sini — Sine) .VY; = Q;. (2.72)

Dans le cadre d’un couplage faible entre les tables FPI et le code de CFD, les iso-surfaces de chaque
espece se déplacent a la méme vitesse que ¢, soit S = Scil. Toutefois, cette proposition n’est pas
vérifiée en pratique du fait des temps chimiques caractéristiques parfois tres différents et de la diffusion
différentielle. Dans ces conditions, le terme Q; est non nul.

A noter que Q; a également été introduit par De Goey et al. [I01] sans en donner I’expression exacte.
Le développement proposé ici introduit donc de fagon formelle ce terme et en donne une démonstra-
tion. Van Oijen [I55] retrouve différemment ce résultat en comparant les équations cinématiques de
propagation des iso-surfaces de Y; et de c.

Dans l'expression de Q; donnée par Van Oijen, un terme permettant de prendre en compte la
diffusion non orthogonale des espeéces a travers les iso-surfaces de ¢ apparait (voir figure . Ce
terme permet de prendre en compte des effets multidimensionnels sur la propagation des iso-surfaces
de Y;. Il peut étre retrouvé en omettant ’hypothese de flamme 1D réalisée au début de cette section.

Sa
Sa

p(S4 - 89) VY, V(DY)

F1G. 2.12 — Effets des différentes contributions du terme Q; sur les iso-surfaces de ¢ (en noir) et des
Y; (en gris) a travers une flamme de prémélange laminaire [155).

Cas partiellement prémélangé :

La démonstration exposée précédemment est étendue aux flammes partiellement prémélangées, ce
qui constitue une originalité par rapport aux travaux de De Goey et al. [101] et Van Oijen [155].

Dans le contexte de la combustion partiellement prémélangée, la structure des flammes est décrite
par deux parametres : z et c. L’introduction de la fraction de mélange peut accentuer les décalages
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observés au niveau de la réponse chimique des flammes simulées avec FPI. De maniere & quantifier
I’effet de ’adjonction de z, on réécrit ’équation d’évolution de Y; dans ’espace des phases en posant
[57] (sous 'hypothese d’equidiffusivité) :

oY;  09Y;0z 0Y;0c

o~ oot e ot (273)
aY;  0Y; 0z 9Y; dc
or 0z Ox + dc O’ (2.74)

d aY; 92\ ? 0%; oc\? 9%, aY; 0 Oz
— (pD =pD (= D= — (pp=
Ox (p 81‘) P (8:0) 022 te (8;8) c? + 0z Ox <p 8:0)

. 2y.
e (pDac> +2pD <8z ac> OYi  (915)

dc Ox Ox 0z 0z ) 020¢’
ou les termes D (%)2, D (%)2 et D (%%) représentent respectivement les taux de dissipation sca-
laires de ¢ (x.), de z (xz), et le taux de dissipation scalaire croisé entre c et z (xz,). Bray et al. [32] ont
montré que la dépendance des Y; en z et ¢, entraine I’apparition de nouveaux termes dans 1’équation
de conservation de ¢, généralement négligés.
En procédant au changement de variable au sein de I’équation de transport des Y; et en utilisant
I’équation de conservation du scalaire z, on trouve :

OYi |9pe | Opuc 0 ( Hoc)\|  OYi|Opz  Opuz O ([ 0z
Jc | Ot * Ox Ox <pD6:U)] 0z [at + Ox ox pD@x
0%Y; 0%Y; Y, :
- [PXcacg + PXz g2 + 2PXz,caZac] — pw; = 0. (2.76)

Finalement, par identification entre cette derniere équation et I’équation de conservation de ¢, il vient :

: : 9Y; Y, Y, O°Y;
pwi (2, ¢) = pwe (2, c) e PXCW - PXzﬁ - 2,0Xz,c%- (2.77)

De la méme facon que dans le cas parfaitement prémélangé, les erreurs intervenant lors de I'inter-
polation directe des termes sources dans la table peuvent étre quantifiées par :

19Y; 0%Y; 0%Y;

wi (z,t) — Wi (2,¢) = (Sini — Sine) .VY; — 0 V (pDVz) + Xa gy + 2XZ’CW80 =Q;, (2.78)

ou la vitesse de déplacement de ¢ est exprimée comme dans [32], et contient des termes additionnels
introduits par la dépendance de c en z :

. 1 , 1 0%Y; 0%Y;
S, pwe+V (pDVe) + <sz 52 + 2sz,cazac>:| :

= v A (2.79)

En comparant I'expression (2.78) a (2.72)), différents termes apparaissent pour tenir compte des gra-
dients de Y; a travers les iso-surfaces de z.

Influence de P’étirement :

Si la flamme simulée est courbée et étirée par les contraintes aérodynamiques qu’elle subit, la
contribution de ces phénomenes peuvent s’ajouter a O, et perturber d’avantage sa propagation.
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Apres décomposition des équations de conservation des especes, De Goey et al. [101], [102], intro-
duisent un terme d’étirement correspondant & la variation du débit de masse a travers la flamme :

pK =V (pSin) . (2.80)

Au final, on obtient I’équation suivante pour la variable d’avancement [157] (dans le cas parfaitement
prémélangé) :

0Agmec 0 dc

ST 4 2 [ AgpDSS ) = Agi, — AgpKe + O, 2.81

o€ o€ ( Sp 8§> swe — Agp Q; (2.81)

ou £ est la coordonnée normale au front de flamme, m est le débit massique et Ag représente un
petit élément de surface. Les variations d’orientation de Ag expriment la courbure de la flamme. Cette
relation représente I’équation d’évolution exacte d’une flamme laminaire 1D étirée, dans laquelle les
taux de réaction chimiques seraient fournis par une table.

2.4.6 Correction des termes sources interpolés
Nécessité d’une correction :

Trois raisons principales susceptibles de perturber le comportement du modele FPI dans le cadre
d’un couplage faible avec le code CEDRE ont été énoncées précédemment :

e la cohérence du calcul des flux de diffusion entre PREMIX et CEDRE n’est pas toujours obser-

vée;

e la conservation des atomes n’est pas forcément vérifiée (suivant ) lorsqu’un jeu d’especes

réduit est transporté;

e les termes sources chimiques interpolés dans les tables sont incohérents avec les équations de

transport des especes résolues par CEDRE.

Les premieres simulations de flammes laminaires prémélangées avec CEDRE ont mis en évidence
I'incapacité de ’approche définie a reproduire correctement la structure interne des flammes étudiées
(voir figure , pouvant conduire a une composition des gaz brulés différente de I'état d’équilibre
attendu. Les écarts observés sont clairement liés aux trois éléments cités précédemment, mais déter-
miner leur contribution respective s’avere extrémement compliqué et n’est pas nécessaire pour la suite
du travail effectué.

[eoo0o6g

——— CH4, CEDRE
—— 02, CEDRE
——— CO02, CEDRE
CO, CEDRE
(<] CH4, PREMIX
[} 02, PREMIX
(] CO2, PREMIX
o CO, PREMIX

0.2

0.15

Yi

0.1

0.05

F1G. 2.13 — Comparaison des profils d’espéces majoritaires obtenus sur une flamme méthane/air stee-
chiométrique avec CEDRE utilisant la méthode FPI d’origine, et le code PREMIX.
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De maniére a corriger les erreurs observées et a compenser les effets des trois phénomeénes identifiés
ci-dessus, le développement d’un modele de correction des termes sources a été nécessaire.

Modeéle de correction des termes sources interpolés :

Le modele proposé est basé sur I’étude de la réponse des termes sources interpolés soumis a des
perturbations chimiques suivant les concentrations des especes présentes dans le mélange [193]. On
suppose ainsi que les déviations des trajectoires des concentrations transportées par CEDRE sont
uniquement dues & des phénomeénes chimiques.

On linéarise donc les &; autour d’un état de référence (ici, I'état tabulé donné par wi®). Il vient :
Ne aw tab 2
si=atr =3 G (v - v;) o (v - v)’). 2.2
j=1 "7/
ou, sous une forme vectorielle :
2
@ = &' - Vire (Y - Y ) + 0 [(Ytab -Y) } , (2.83)

ou Vgﬁ”b représente un gradient pris suivant le vecteur Yt

Dans un premier temps, on suppose que les termes d’ordres supérieurs peuvent étre négligés. En
faisant ensuite 'hypothese que toutes les espéces ne dépendent que de ¢ (et sont donc indépendantes
les unes des autres), il résulte que les termes hors diagonaux de la matrice jacobienne, notée J, sont
nuls. On trouve alors :

8(,0 tab
d)i — w;ﬁab _ 87}/:0 (}/itab _ K)
7
= - g (Yit“" — Y;) . (2.84)

Les inverses des termes diagonaux de cette matrice jacobienne définissent des temps caractéristiques
chimiques relatifs a chaque espece (Lovas et al. [130]) :

. 1
K12

Ainsi, la relation (2.84)) peut étre réécrite sous la forme suivante [193] :
Y'itab o Y'Z
2

N———
Wi (Ya, Y ri)

@ = Wi 4

: (2.86)

ou wj; représente le terme source chimique effectif de I'espece i qui doit étre utilisé dans CEDRE pour
corriger les éventuelles perturbations.

Le terme W; permet de relaxer les Y; transportés vers leurs trajectoires dans l’espace des phases
tabulées, avec un temps caractéristique 7¢. L’évaluation de ce temps de relaxation constitue un point
crucial dans le développement du modele et doit étre discutée. Ce temps dépend de I’espece considérée
et est fonction de la position au sein de la flamme.

Le modeéle de Colin et al. :

Colin et al. [50] puis Galpin et al. [100], ont proposé une méthode légerement différente pour
surmonter les difficultés liées & ’emploi d’'un mode de couplage faible. Partant de la relation ([2.65)),

-60-



2.4. Couplage des tables avec le code CEDRE

et en négligeant le terme de diffusion faisant intervenir la dérivée seconde, les auteurs montrent que
le taux de formation de ’espece 7 peut étre reconstruit a partir de la fraction massique de ¢ interpolée
dans la table via :

) L 0Y; ¢ dY;  cdY;
W R W N — ~—",
! “Odc¢ T, Oc Te ¢

(2.87)

En premiere approximation, le temps chimique 7. est supposé proportionnel au pas de temps, soit
Te &= al\s, avec « de 'ordre de 0,1. Des lors, la progression en ¢ d’une itération a I’autre est approchée
par v = dc/ (ac), et le terme source de 'espece i peut étre reconstruit suivant :

_ Y le(z, t +AL)] - Y ()

wA
! YAt

(2.88)
Ici, la grandeur Y% (c(z,t +yAt)) est interpolée dans la table en ¢* = c(z,t + yAt). Cette gran-
deur est évaluée dans le calcul via une interpolation linéaire, en supposant 1’évolution de ¢ purement
chimique, soit :

c(x,t +~vAt) = c(x,t) + yAtw. (). (2.89)

Dans [100], le facteur v a été considéré constant, de 'ordre de 5.

Comparé a la relation (2.86]) utilisée dans ce mémoire, la méthode résultant de la relation
semble plus empirique puisque le temps de relaxation est fixé par l'utilisateur au lieu d’étre défini
de maniere physique. De plus, elle nécessite deux phases d’interpolation dans les tables multipliant
ainsi le cotit d’exploitation du modele. Une premiere interpolation réalisée pour ¢* = ¢ (z,t) permet de
déterminer la valeur locale de w. (¢) nécessaire pour approcher ¢ (z,t + yAt). Ensuite, une deuxiéme
interpolation est requise en ¢* = ¢ (x,t + yAt) de maniére & déterminer la valeur de Y;'* intervenant
dans . De ce point de vue, la solution proposée dans ce mémoire apparait plus facile a mettre en
ceuvre.

Définition du temps de relaxation 7! :

Trois manieres de modéliser le temps chimique de relaxation sont proposées ici :

e en premier lieu, on peut se baser sur l'approche de Rao et Rutland [I82] employée dans le
cadre de flammelettes de diffusion instationnaires. Les auteurs définissent un temps chimique
de la flamme en fonction de la richesse uniquement, indépendamment de l’espece considérée.
En régime riche, ils utilisent un temps basé sur Os et en régime pauvre un temps fondé sur
le carburant, soit : |dwo,/ 8Y02|_1 et [Qwp /GYF|_1. En suivant ce raisonnement, une premiere
fagon de modéliser 77 pour la combustion prémélangée consiste a définir un temps unique pour
toutes les especes, dépendant de c. On peut par exemple se baser sur COs3 :

8@002 n

; 2.90
8Y002 ( )

acH

e une seconde facon de modéliser le temps de relaxation consiste a le rendre indépendant de ¢, mais
dépendant de I'espéce considérée. Dans ce contexte, on choisit de définir 7 comme le minimum
atteint par |Ow;/ 8Yi|_1 a travers chaque flamme de référence. Ce minimum est généralement
atteint dans la zone de réaction, la ou les variations des concentrations de chaque espece sont les
plus raides. En choisissant le temps chimique de cette maniere, on permet une relaxation précise
des especes vers leur trajectoire tabulée, en particulier dans les zones de forts gradients :

ﬂ%mM(PM ); (2.91)

IY;
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Chapitre 2. Méthode de tabulation de flammes laminaires prémélangées

e une derniere facon de modéliser le temps de relaxation consiste a se baser sur une approximation
de la matrice jacobienne J. Dans ce cas, il est classique de définir le temps chimique a partir de
la relation approchée suivante (voir par exemple Bongers et al. [18]) :

: Y,
(o)~

R il

(2.92)

L’efficacité de ces trois modeles est testée sur le cas d’'une flamme laminaire de prémélange libre
méthane/air stoechiométrique. La figure permet de comparer l'influence du choix du temps de
relaxation sur les profils de fractions massiques de CO4 et CO.

T

Mass fractions

X (mm)

F1G. 2.14 — Influence du temps de relazxation sur les profils de Yoo et Yoo, calculés a l’aide de CEDRE
pour une flamme prémélangée méthane/air a richesse 1. Les symboles correspondent auz résultats avec
chimie détaillée, les traits pleins a la correction 2 basée sur le minimum, les traits miztes a la correction
1, les gros tirets a la correction 3. Les traits en pointillés correspondent au cas non corrigé.

Le modele basé sur I’évaluation des temps caractéristiques a partir du minimum & travers la flamme
permet de retrouver, avec la meilleure précision, I’évolution attendue pour les deux especes présentées.
Par ailleurs, le modele utilisant une approximation de la matrice jacobienne donne également de bons
résultats conduisant a des écarts tres faibles sur ’ensemble des profils. Enfin, on peut noter 1’écart
important relevé lorsque les sources ne sont pas corrigées.

Pour mieux comprendre ces résultats, il est intéressant de comparer I’évolution des différents temps
caractéristiques a travers la flamme stoechiométrique [194] (figures et [2.16)).

Le temps caractéristique lié & C'Os reste, la plupart du temps, supérieur aux autres temps carac-
téristiques (en particulier de CO, CHy et H20). Ainsi, on trouve, a certains endroits, plusieurs ordres
de grandeur d’écart entre le temps lié a C'O4 et les temps liés aux especes les plus rapides. L'utilisation
d’un temps chimique uniquement lié & C'Os, ne permet donc pas une relaxation précise des especes
rapides. En revanche, les temps issus de la jacobienne approchée sont toujours proches des temps
chimiques exacts (avec un facteur d’environ 10), ce qui garanti une relaxation correcte pour toute les
especes.

En conclusion, le modeéle retenu dans la suite de ces travaux est celui défini par la relation
[194]. Les temps de relaxation nécessaires peuvent alors étre évalués préalablement au calcul CFD
et tabulés dans les bases de données FPI. En combustion partiellement prémélangée, 7! étant une
grandeur caractéristique de chaque flamme tabulée, les temps de relaxation par especes doivent étre
interpolés en fonction de z.

Stabilité numérique et raideur :

Le fait de corriger les termes sources en faisant intervenir un terme chimique de relaxation peut
conduire a une augmentation artificielle de la raideur du systeme. Ce phénomene peut provoquer de
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Fia. 2.15 — Evolution des temps caractéristiques Fia. 2.16 — Comparaison pour quelques espéces
des différentes espéces a travers la flamme lami- des temps chimiques exacts et définis a partir
naire de prémélange 1D steechiométrique. d’une jacobienne approchée.

fortes instabilités numériques et doit donc étre analysé.

Pour assurer la stabilité du systeme chimique, il est admis que toutes les échelles de temps chimiques
doivent étre résolues. Le pas de temps de la simulation doit alors étre fixé par le critere défini par la
relation ([2.53).

En général, la stabilité numérique de systemes chimiques est étudiée a travers I’équation simplifiée
suivante :

dd’; — . (2.93)
Cette relation représente un mélange dont 1’évolution serait uniquement contrélée par les processus
chimiques (réacteur homogene parfaitement mélangé). En remplagant w; par la relation , puis
en linéarisant ’expression obtenue, on trouve :

dY; _ - tab
T D JiYy = | Jal i+ [ Jal Y. (2.94)
j=1

Cette expression peut étre réécrite sous la forme matricielle suivante :

dY
o= (J — diag (|13)) Y + diag (|J|) Y*2P, (2.95)
~—_— ——
T

ou diag (|J]) représente la matrice diagonale dont les termes correspondent aux termes diagonaux de
|J].

L’étude de la stabilité de passe par ’étude des valeurs propres de J. En particulier, en se
basant sur la relation , la stabilité du systeme est limitée par la valeur propre la plus élevée en
valeur absolue, Aj. La figure [2.17] présente Iévolution de 1/|R (A1) | & travers la lamme méthane/air
steechiométrique.

Le minimum en valeur absolue atteint par la partie réelle de 'inverse de la premiere valeur propre,
lorsque les termes sources sont corrigés par le modele retenu, est divisé par deux par rapport au cas
non corrigé. Ainsi, le pas de temps utilisé par CEDRE dans ce cas doit étre divisé par un facteur deux
pour assurer la stabilité numérique du systeme.
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F1a. 2.17 — Evolution de 1/|R (A1) |, avec Ay issue de J. Cas 1, termes sources non corrigés, cas 2,
temps chimiques exacts, cas 3, temps chimiques définis d partir des minima, cas 4, temps chimiques
définis a partir de COo. A droite, zoom autour du minimum des temps chimiques.

2.4.7 Résumé de la méthode de couplage CEDRE /FPI

Une méthode complete de couplage entre les tables FPI construites de maniere classique et le code
de CFD CEDRE, a été décrite. Le schéma résume cette méthode. Sur ce schéma, on a considéré
que la procédure de conservation de la masse discutée en annexes n’était pas pertinente dans le cadre
de notre étude.

Le schéma met en évidence les deux points principaux faisant I'originalité de la méthode de couplage
adoptée entre CEDRE et les tables FPI : le transport d’'un nombre réduit d’especes (les especes
majoritaires, ce qui permet de recalculer directement la variable d’avancement) et la méthode de
correction des termes sources chimiques interpolés, impliquant les Y; tabulés des especes considérées.

2.5 Validation : lammes laminaires prémélangées libres

La flamme laminaire prémélangée librement propagative a été retenue comme cas test pour la
validation de I'implantation du modele FPI dans le code CEDRE. Ce cas canonique représente le cas
le plus simple pour tester I’approche développée. En effet, il n’est pas nécessaire ici de considérer les
variations de z a travers les flammes, ce qui simplifie considérablement le probleme en réduisant le
nombre de degrés de liberté du systeme chimique a la seule variable d’avancement.

Dans ce qui suit, nous comparons les résultats obtenus avec la méthode de couplage entre CEDRE et

FPI proposée et les résultats obtenus avec PREMIX et une chimie détaillée. Ces calculs ont également
été présentés dans [193] et [194].

2.5.1 Conditions de calcul

Les calculs de flammes de prémélange 1D méthane/air sont effectués pour quatre richesses dif-
férentes, soit 0,8; 1; 1,25 et 1,75; et dans les conditions atmosphériques. Le mécanisme réactionnel
réduit employé lors de la construction des tables est le mécanisme de Smooke et Giovangigli [203]
présenté en annexe A.

Les calculs sont menés sur un maillage quasi monodimensionnel (en fait 2D plan mais avec une
seule maille en hauteur). Les plus petites cellules sont localisées au voisinage du front de flamme et
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chimie transport thermo
détaillée détaillé détaillée
A v A CEDRE
PREMIX

Especes majoritaires transportées Espéces FPI

F. 04, CO, CO2, 120 ytab
feo o] F .
C (— Equations

Tables FPI transport
Yi(e) wilc) A

otab (.
en fonction de c (et ::> @ (¢) .
Wi

éventuellement z)
corrigés

Vi (o)

esp. maj.

Fia. 2.18 — Schéma résumant la procédure compléte de couplage entre les tables FPI et le code CEDRE.

mesurent =~ 13 pm. Ainsi la zone de réaction de la flamme est discrétisée par un minimum d’environ
60 mailles (a la steechiométrie) de maniere & la résoudre parfaitement (la convergence en maillage
a été vérifiée). Les calculs CEDRE ont été initialisés en imposant directement les profils issus des
calculs PREMIX. La figure présente un appercu du maillage ainsi que des conditions permettant
I'initialisation de la flamme (champ de Yo, ).

Le schéma d’intégration temporel retenu est un schéma de Runge-Kutta explicite & deux étapes
avec un pas de temps de 1078 s. Les calculs présentés ont été réalisés sur un temps physique voisin
de 7 = 25% / Sg, pour chaque richesse. 7 correspond au temps mis par une flamme pour parcourir une
distance équivalente a deux fois I’épaisseur de sa zone de réaction. Pour des temps de calcul inférieurs,
on se situe en fait dans un régime transitoire provoqué par la formation d’une onde de pression &
I'initialisation. En outre, on ne considere que les flux de diffusion, visqueux et thermiques, les flux
convectifs Euler étant omis.

Des tables monodimensionnelles ont été construites, indexées par la seule variable d’avancement,
et en appliquant dans PREMIX des flux et des coefficients de diffusion évalués suivant les modeles
CEDRE (Prandtl et Schmidt constants). Ainsi, du point de vue de la diffusion, les tables restent
cohérentes avec leur utilisation dans le code CEDRE.

Trois niveaux de raffinement ont été testés pour verifier la sensibilité des résultats a la discrétisation
selon c. Bien que ces trois tables conduisent a des résultats identiques, la majorité des profils présentés
ont été obtenus a partir de bases de données contenant 150 points, ceci afin de conserver une certaine
marge de sécurité par rapport a la précision des interpolations.

2.5.2 Résultats

Sensibilité a la discrétisation des tables :

On se limite ici a des flammes a richesse 0,75 et 1,25. Trois tables contenant respectivement 50,
150 et 250 points sont testées. La figure [2.20] présente les profils d’espéces majoritaires obtenus pour
les différents cas de calcul considérés. Notons que pour les résultats présentés ici, les termes sources
chimiques interpolés dans les tables n’ont pas été corrigés.
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Ax =13,25um  soit, Npt=>50 (dans le front de flamme)

L=45cm

o1

YT
¥ CH4

1 L L L L
0.0005 0.001 0.0015 0.002 0.0025 0.003
X

Fi1G. 2.19 — Maillage et champ initial pour une flamme laminaire de prémélange libre steechiométrique.
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CO, Npt = 50 0.2
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CO, Npt = 250
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Fi1G. 2.20 — Fractions massiques obtenues avec CEDRE utilisant les termes sources FPI interpolés
dans des tables contenant 50, 150 et 250 points en c. A gauche, ¢ = 0,75, a droite, ¢ = 1,25.

Les trois tables testées conduisent & des résultats identiques, quelle que soit la richesse et 'espece
considérée. De légers écarts sont observés au niveau du pic de Yoo, liés aux erreurs d’interpolations
introduites par le logiciel de post-traitement. On peut conclure que la convergence en maillage des
tables F'PI est rapidement atteinte, a partir de Ny, = 50.
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Termes sources :

La figure permet de comparer les termes sources de méthane, de CO4 et d’énergie normalisés,
interpolés par CEDRE (avant correction) a ceux directement issus des calculs PREMIX. Nous ne
comparons ici que les résultats a richesse 0,75 et 1,25.

WCH4, CEDRE
WCO2, CEDRE

WCH4, CEDRE
WCO2, CEDRE

o WCH4, FPI L] WCH4, FPI
o WCO2, FPI o WCO2, FPI
. o WT, FPI . o WT, FPI
N T S S T T T ST Y S S ST SN Y S SR T I I I I 1 I I I I 1 I I I I |
0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.15 0.2 0.25 0.3
X (cm) X (cm)

F1a. 2.21 — Termes sources de méthane, de COy et d’énergie interpolés par CEDRE (traits pleins) et
provenant des calculs PREMIX (symboles). Flammes a richesse 0,75 (a gauche) et 1,25 (a droite).

Les termes sources de C'H4 et de C' Oy non corrigés concordent parfaitement avec les données
issues du calcul PREMIX, ce qui valide la procédure d’interpolation employée. On note un décalage
des termes sources d’énergie de CEDRE en direction des gaz brilés par rapport aux résultats de
référence. Ce comportement est lié au fait que le jeu réduit d’especes transportées ne permet pas de
conserver I’énergie du mélange en comparaison au calcul PREMIX avec chimie détaillé. Ce décalage
n’induit toutefois pas de modification significative de la température de fin de combustion, puisque
celle-ci est prédite par CEDRE avec une erreur de seulement 1% dans les cas présentés ici.

Vitesses de propagation :

Le tableau présente une comparaison des vitesses de flamme laminaires déterminées par le
calcul PREMIX et par CEDRE. Cette vitesse est définie par l'intégrale du taux de réaction de la
variable d’avancement a travers la flamme [174] :

+o00
p°SY = / pwe (z) dx. (2.96)

Richesse | 0,75 | 1 [ 1,25 | 1,75 |
CEDRE || 0,244 [ 0,396 [ 0,070 [ 0,036
PREMIX || 0,244 | 0,394 | 0,073 | 0,04

TAB. 2.2 — Comparaison des vitesses de flammes (en m.s~1) calculées par CEDRE utilisant FPI et
issues des calculs de référence PREMIX avec chimie détaillée.

En régime pauvre et jusqu’a la stoechiométrie, les vitesses de propagation données par CEDRE
sont treés comparables aux la vitesses obtenues avec chimie détaillée. En revanche, en régime riche, les
écarts sont plus marqués, mais restent ici inférieurs & 10%.
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Comparaison des profils des espéces majoritaires :

On s’intéresse ici aux profils des fractions massiques des especes COs, Oo, CHy et CO a travers
les quatre flammes (figures a [2.25). Les comparaisons sont fondées sur trois jeux de données

distinctes :
e les résultats issus des calculs PREMIX de référence (symboles noirs),
e les résultats issus de la résolution des équations de transport de CEDRE, avec termes sources
corrigés (traits continus) et non corrigés (tirets),
e les fractions massiques interpolées par CEDRE dans les tables FPI (symboles colorés).

— — — CH4, CEDRE non corr. L

CH4, CEDRE corr.
o CH4, CEDRE interp.
o CH4, PREMIX 01k

— — — 02, CEDRE non corr.

02, CEDRE corr.

o 02, CEDRE interp. -

o 02, PREMIX

CO2, CEDRE non corr.
—— CO02, CEDRE corr.

o CO2, CEDRE interp.

o CO2, PREMIX
— — — CO, CEDRE non corr.
CO, CEDRE corr.
o CO, CEDRE interp.
o CO, PREMIX

0.05

1 1 1 |
0 0.2 0.4 0.6 0.8
X (cm)

1 1 1 |
0 0.2 0.4 0.6 0.8
X (cm)

F1G. 2.22 — Fractions massiques des espéces majoritaires obtenues par CEDRE (données transportées
et interpolées) et par le code PREMIX a richesse 0,75.

CH4, CEDRE non corr. | =
CH4, CEDRE corr. a-em-BaE
CH4, CEDRE interp. -

CH4, PREMIX -
02, CEDRE non corr.
02, CEDRE corr. |
02, CEDRE interp.
02, PREMIX

CO2, CEDRE non corr.
CO2, CEDRE corr.

o CO2, CEDRE interp.

a C0O2, PREMIX
— — — CO, CEDRE non corr.
——— CO, CEDRE corr.
CO, CEDRE interp.
CO, PREMIX

0.1}

0 0.2 0.4 0.6 0.8

0 0.2 0.4 0.6 0.8
X (cm)

X (cm)

F1G. 2.23 — Fractions massiques des espéces majoritaires obtenues par CEDRE (données transportées
et interpolées) et par le code PREMIX a richesse 1.

Mis a part a richesse 1,8 ; on note une trés bonne correspondance entre les résultats CEDRE obtenus
avec termes sources corrigés et PREMIX, pour toutes les especes représentées. On peut également
noter que, quelle que soit la richesse considérée (méme en ¢ = 1,8), les fractions massiques des especes
transportées par CEDRE se superposent parfaitement aux trajectoires interpolées dans la table.

La présence sur les graphiques des résultats CEDRE non corrigés permet de quantifier I’apport
du modele de correction des termes sources sur les profils. A partir de la stoechiométrie, les données
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— — — CH4, CEDRE non corr. I

CH4,CEDRECOIT™. | o9 b T T T T T = = = -

o CH4, CEDRE interp. )
o CH4, PREMIX

— — — 02,CEDRE non corr.

02, CEDRE corr.

o 02, CEDRE interp.

o 02, PREMIX

02

0.15

Yi

0.1

0.05 — — — CO02, CEDRE non corr.
—— CO02, CEDRE corr.

a CO2, CEDRE interp.

o CO2, PREMIX
— — — CO, CEDRE non corr.
———— CO, CEDRE corr.

o CO, CEDRE interp.
o CO, PREMIX

1 1 I | 1 1 I I |
0.2 0.4 0.6 0.2 0.4 0.6
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F1G. 2.24 — Fractions massiques des espéces majoritaires obtenues par CEDRE (données transportées
et interpolées) et par le code PREMIX a richesse 1,25.

— — — CH4, CEDRE non corr. B -

q S0 CH4, CEDRE corr.
° < o CH4, CEDRE interp. 0.08 =

02 ' o CH4, PREMIX

— — — 02,CEDRE non corr.

02, CEDRE corr.

o 02, CEDRE interp.

o 02, PREMIX

0.06 -

0.04 -

0.02 - C02, CEDRE non corr.
——— CO2, CEDRE corr.

o CO2, CEDRE interp.

o CO2, PREMIX
— — — CO, CEDRE non corr.
CO, CEDRE corr.
o CO, CEDRE interp.
o CO, PREMIX

0.05

L L L L PR T T A S S R R MR |
0.2 0.4 0.6 0 0.1 0.2 0.3 0.4 05 0.6 0.7
X (cm) X (cm)

F1G. 2.25 — Fractions massiques des espéces majoritaires obtenues par CEDRE (données transportées
et interpolées) et par le code PREMIX a richesse 1,8.

transportées par CEDRE sans correction s’éloignent de la trajectoire PREMIX. La méthode de correc-
tion permet de relaxer ces données vers les trajectoires de référence et ainsi de retrouver les résultats

PREMIX.

Pour ¢ = 1,8, des écarts assez marqués sont mis en évidence entre les résultats CEDRE (transportés
et interpolés) et PREMIX, en particulier dans la zone de préchauffage. A cette richesse, les processus
chimiques sont lents, et les phénomenes de diffusion peuvent intervenir a des temps caractéristiques
du méme ordre de grandeur que les temps chimiques (ce qui explique notamment pourquoi le front
de flamme laminaire & cette richesse est plus épais). Sachant que le modele de correction utilisé est
basé sur un temps caractéristique purement chimique, celui-ci ne permet pas de tenir compte du fait
que les temps diffusifs ne sont plus négligeables, et il n’est par conséquent pas adapté aux conditions
rencontrées ici.
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Comparaison des profils d’espéces minoritaires :

La possibilité de prédire la formation d’especes minoritaires est un des enjeux majeurs du modele
FPI en vue de la prédiction des émissions polluantes. Ces especes sont obtenues dans CEDRE par
interpolation directe des fractions massiques dans la table. La figure [2.:26] permet une comparaison des
profils de quelques especes minoritaires pour les quatre flammes étudiées.

0.005 £
2 ¢ , ———— O,CEDRE
é ——— O, CEDRE B Q ——— H2, CEDRE
0.008 P S ———— H2, CEDRE L ;i o ——— CH3, CEDRE
o . ;
? \ ———— CH3, CEDRE | \Q OH, CEDRE
] e s oo,
0, PREMIX L $ 2 o :
‘ S H2 PREMIX 0004 . o CH3, PREMIX
0.0025 9 o CH3, PREMIX r e o OH,PREMIX
¢ o OH,PREMIX X { g
c b o
F b L
q4 L { 2
0.002 % 0.003 |- ¢ \F“\
o) L

0.0015

0.001

0.001
0.0005

L 02 03 04 08 o8 07 _ 08

r 0.007

0, CEDRE
H2, CEDRE Qo

o
———— O, CEDRE °
———— H2, CEDRE o
———— CH3, CEDRE o
OH, CEDRE o
0, PREMIX o
H2, PREMIX 0 _~g00
/{ [N
o

0.006
0.003
CH3, PREMIX
OH, PREMIX

0000

0.005

0.002

0.003

0.002

0.001

0.001

Loip 009 el Opo- =
8.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35

F1G. 2.26 — Fractions massiques d’espéces minoritaires interpolées par CEDRE comparées aux résultats
PREMIX avec chimie détaillée. En haut a gauche, ¢ = 0,75, en haut a droite, ¢ = 1, en bas & gauche,
p = 1,25, en bas a droite, p = 1,8.

Les écarts entre CEDRE et la chimie détaillée sont beaucoup plus importants pour les especes
minoritaires que pour les especes majoritaires. Les différences sont particulierement marquées dans la
zone d’oxydation, alors que dans la zone de réaction, I’évolution des especes minoritaires est plutot
bien reproduite par le modele (en régime pauvre a légerement sur-stoechiométrique). En régime plus
riche, les processus chimiques sont beaucoup plus lents, ce qui empéche une représentation correcte
de la structure interne du front de flamme. Notons que la sous-estimation des pics de CHs a ¢ = 1 et
i = 1,25 est due a des erreurs d’interpolation lors du post-traitement des résultats.

Dans la zone d’oxydation, les écarts sont particulierement marqués a richesse faible et élevée. Dans
ces deux cas, la dynamique chimique des especes minoritaires présentées est tres lente. Elles évoluent
donc avec des temps caractéristiques chimiques comparables aux temps liés a la diffusion moléculaire.
Les écarts observés sur les fractions massiques sont d’autant plus marqués que les niveaux atteints
sont tres faibles.
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Ces profils (et les erreurs observées) sont a mettre en parallele avec ceux tracés pour les especes

majoritaires (figures a2.25)).

2.5.3 Conclusion

Les calculs de flammes laminaires de prémélange 1D ont permis de valider les principes essentiels
du modele, a savoir :

e la définition de la variable d’avancement,

e la méthode d’interpolation utilisée par CEDRE,

e la méthode de couplage (par correction des termes sources).

De maniere générale, des résultats satisfaisants ont été obtenus avec le code CEDRE et le modele
FPI dans ce contexte laminaire. En particulier, on a pu vérifier que la vitesse de propagation des
flammes était dans tous les cas retrouvée correctement. De plus, il a été montré que les profils des
especes majoritaires, transportées par CEDRE avec correction, se superposaient aux profils des especes
interpolées, mis a part a richesse 1,8. Les écarts plus importants observés a cette richesse peuvent
s’expliquer par le fait que, dans ces conditions, les temps caractéristiques des phénomenes diffusifs ne
sont plus négligeables devant les temps chimiques. Cette hypothese doit toutefois étre approfondie. De
maniere générale, I'efficacité du modele de correction des sources chimiques a pu étre validé.

Pour finir, on a montré que le modele était tout a fait capable de reproduire ’évolution des especes
minoritaires. Des écarts plus significatifs ont été observés sur ces espéces, en particulier dans les zones
d’oxydation des flammes, en régime pauvre et riche. Dans ces zones, la chimie devient plus lente et
entre pleinement en concurrence avec les phénomenes diffusifs. Plus pres de la stoechiométrie et au
sein méme de la zone de réaction, ceci n’est pas forcément vérifié ce qui explique les bons résultats
observés dans ces conditions. Ces observations soulignent les limites de I’approche développée.

Tous les résultats présentés ici on permis de valider avec succes la méthode de couplage ”indirecte”
proposée entre les tables FPI et le code de CFD CEDRE.

Jusqu’a présent, en régime laminaire, nous avons fait ’hypothése que la flamme était parfaitement
résolue, ce qui nous a permis de nous intéresser en détail & la structure interne des flammes. Lorsque 'on
considere la simulation de flammes turbulentes se développant au sein de géométries complexes, la taille
des plus petites cellules rencontrées est typiquement plus grande de plusieurs ordres de grandeur par
rapport a ’épaisseur de flamme laminaire. Dans ces conditions, il n’est pas nécessaire de connaitre la
structure interne exacte des flammes pour atteindre un niveau de précision satisfaisant. Par conséquent,
les éventuelles erreurs d’interpolation et les difficultés rencontrées dans le cas laminaire s’averent étre
de moindre importance en régime turbulent.
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Chapitre 3. Modélisation de la combustion turbulente

3.1 Introduction

Avec 'amélioration constante des capacités de calcul offertes par les calculateurs, 1'utilisation de
la LES pour la simulation d’écoulements turbulents réactifs devient de plus en plus aisée et tend a
se généraliser. Nous avons donc choisi de centrer nos travaux sur le développement d’un modele de
combustion turbulente adapté a la LESﬂ Ainsi, les relations et modeles présentés dans ce chapitre ont
été écrits au sens LES. Par ailleurs, compte tenu du type d’applications visées par ce travail (foyers
aéronautiques), on se focalisera par la suite essentiellement sur la modélisation de la combustion
turbulente prémélangée uniquement.

Dans le chapitre précédent, dédié a la description du modele FPI en régime laminaire, il a été
montré que I'utilisation conjointe de tables chimiques et du code CEDRE devait se faire via un couplage
faible. Ainsi, les équations de conservation des especes majoritaires doivent étre résolues et les termes
souces chimiques correspondant doivent étre extraits des tables FPI. Dans ce contexte, le modele de
combustion turbulente a pour role de modéliser les taux de réaction filtrés de chaque espeéce transportée.

Lorsque l'on considére la simulation de flammes turbulentes de prémélange, on distingue deux
problématiques majeures nécessitant I’emploi d’un modele de sous-maille :

e la premiere difficulté est induite par la sous-résolution du front de flamme (Pitsch [169])ﬂ La

flamme apparait alors comme une discontinuité séparant les gaz frais des gaz brilés;

e le deuxieme point est lié a la nécessité de tenir compte de I'influence des fluctuations turbulentes
sur le front de flamme. Suivant les échelles caractéristiques auxquelles interviennent les interac-
tions chimie/turbulence, différents régimes de combustion peuvent étre identifiés. La fermeture
des termes sources chimiques repose l'introduction d’une hypothése portant sur ce régime.

Ces deux aspects de la modélisation de la combustion turbulente sont appréhendés dans le cadre

de ces travaux, via une approche a PDF présumées. Ce modele semble en effet étre le mieux adapté a
I'utilisation de tables FPI pour la simulation de configurations industrielles.

Pour débuter, un état de l'art concernant les modeles de combustion turbulente LES pour les
flammes prémélangées est réalisé. L’approche a PDF présumées retenue est alors introduite et les
facteurs clés qui ont contribué a orienter notre choix sont développés. Cette approche est ensuite
détaillée dans les sections qui suivent et les modeles specifiques nécessaires a la fermeture des équations
sont explicités. En conclusion, une discussion est proposée sur les limitations du modele.

3.2 Rappels sur la modélisation de la combustion turbulente pré-
mélangée

On s’intéresse ici aux modeles de combustion turbulente pour la combustion prémélangée, adaptés
a la LES. Dans ce cadre, la plupart des modeles développés jusqu’a présent, se fondent sur I’hypothese
de flammelettes, qui suppose que la flamme turbulente est constituée d’une collection de fronts de
flammes, localement laminaires. Peters [L160] fut le premier & proposer un modele spécifique pour ce
régime. Par la suite, Bradley et al. [27] appliquérent cette hypothese aux flammes prémélangées et
développerent un modele assez similaire (le modele utilisé dans le cadre des travaux présentés ici est
essentiellement fondé sur les idées de Bradley et al.).

Dans le cadre du modele FPI, 'utilisation d’un modele de combustion turbulente basé sur ’hy-
pothese de flammelettes s’impose, les tables FPI étant construites a partir de calculs de flammes
laminaires élémentaires. Ces tables ne peuvent donc étre utilisées que lorsque I'on peut supposer que

LCeci ne nous empéchera pas, dans le chapitre 4, d’utiliser les modeles proposés dans un contexte RANS. Ceci est
généralement possible en remplagant les échelles caractéristiques LES (par exemple A) par les échelles RANS (par exemple
L) et en adaptant les constantes.

2épaisseur de la flamme turbulente est typiquement plus petite d’un ordre de grandeur comparée & la taille des
cellules d’un maillage utilisé en LES.
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la structure interne de la flamme turbulente reste similaire & celle d’'une flamme laminaire.

Pour une revue plus complete des modeles de combustion turbulente adaptés la LES, le lecteur
peut se réferer & Veynante et Vervisch [219], Pitsch [169], Peters [164] ou Fureby [81} 80]. En ce qui
concerne plus particulierement les modeles de combustion turbulente avec prise en compte d’une chimie
complexe, Hilbert et al. [109] ont réalisé un état de 'art relativement complet.

3.2.1 Filtrages RANS et LES

Préalablement a une description des principaux modeles de flammelettes existants, il est important
d’introduire les notations relatives aux opérations de filtrage (en LES) et de moyennes (en RANS) qui
seront utilisées dans la suite de ce mémoire.

Opérateur de filtrage RANS :

L’approche RANS consiste a résoudre les équations de Navier-Stokes auxquelles on applique une
moyenne statistique d’ensemble, assimilée a une moyenne temporelle grace a I’hypothese d’ergodicité
[209]. Cette opération peut étre interprétée comme une opération de filtrage, ce qui facilite 'introduc-
tion de notations pouvant étre employées en RANS et en LES.

Au sens RANS, toute valeur instantanée d’une grandeur quelconque ¥ fluctuant au sein d’un
écoulement turbulent, peut étre décomposée en la somme de sa moyenne temporelle et des fluctuations
autour de cette moyenne :

=0+, (3.1)

Les codes de CFD pour les écoulements compressibles et/ou réactifs utilisent plus couramment une
moyenne pondérée par la masse volumique, appelée moyenne de Favre :

~ U
\P:pj.

= (3.2)

Les fluctuations associées & une moyenne de Favre sont notées ¥”.

L’opérateur RANS vérifie les propriétés de linéarité, de projectivité, de conservativité des
constantes, et de commutativité par rapport aux dérivées spatiales et temporelles. De ces proprié-
tés découlent les relations suivantes utilisées lors du développement des équations de Navier-Stokes
moyennées :

Sl

=T et U =0 (3.3)

Opérateur de filtrage LES :

Au sens LES, les grandeurs sont filtrées dans ’espace physique par application d’un filtre passe
haut. Une partie du spectre de la turbulence, associée aux grandes structures tourbillonnaires, est alors
résolue et une partie, correspondant aux petites structures reste non résolue. Le modele de sous-maille
a pour fonction de modéliser les interactions entre les petites échelles de la turbulence et les grandes
échelles. D’un point de vue mathématique, si I'on note Ga le noyau du filtre, 'opération de filtrage
d’une grandeur ¥ dans 'espace spectral est obtenue par convolution entre Ga et ¥ [190] :

[e.9]

U= / U (z) Ga (z —2') do’. (3.4)
—0o0

En pratique, dans un code de CFD tel que CEDRE, le filtre est imposé dans ’espace physique a la

fois par le maillage et par le schéma numérique. Le but de 'opération de filtrage résultant reste de

permettre la résolution de la majorité du spectre d’énergie cinétique turbulente (portée par les plus

grosses structures).
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De facon analogue au RANS, on utilise fréquemment un filtrage de Favre pondéré par la masse
volumique (les notations restent les mémes qu’en RANS).

Le filtrage LES perd la proprieté de projectivité. De ce fait, les conditions (3.3)) ne sont plus
vérifiées :

VAT et U £0. (3.5)

Il s’ensuit que le filtrage des équations de Navier-Stokes au sens LES introduit des termes supplémen-
taires par comparaison aux équations RANS. Ces termes doivent étre pris en compte dans les modeles
de sous-maille (modele SGS pour "Sub Grid Scale model”).

Comparaisons entre expérience et calculs LES :

Veynante et Knikker [218] définissent les moyennes temporelles, non pondérées par la masse, d’une
grandeur quelconque par la notation (.). Par exemple, la moyenne temporelle d'une grandeur ¥ s’écrit :

T
(T (2) = % /0 T (s 1) dt, (3.6)

ou T représente la période sur laquelle est réalisée l'intégration temporelle. En supposant que la taille
de maille A reste petite devant la longueur caractéristique d’évolution des quantités moyennes dans
le temps, L, on peut écrire 'approximation suivante :

(U) =~ (T). (3.7)

La moyenne des grandeurs filtrées issues de la LES est donc assimilée a la moyenne temporelle de ces
grandeurs. En LES, cette approximation est toujours appliquée lors de la comparaison de grandeurs
moyennes a des données expérimentales. L’échelle L est typiquement approchée par :

L~ 1/maz (|V () ]). (3.8)

En considérant maintenant les grandeurs fluctuantes, et en posant les mémes hypotheses que
précédemment, on peut écrire :

(%) = () ~ [(T°) = (@)°] + [(¥2-77)]. (3.9)

résolu SES

Les fluctuations d’une grandeur quelconque ¥ peuvent donc étre décomposées en une partie résolue,
et une partie SGS modélisée. La premiere partie est directement disponible dans les simulations numé-
riques. C’est donc en général cette grandeur qui est utilisée pour les comparaisons avec ’expérience,
la partie SGS étant souvent négligée. Précisons néanmoins que Veynante et Knikker [218] proposent
différents modeles permettant de prendre en compte la partie SGS.

De la méme maniere que précédemment, on peut également définir une moyenne temporelle pon-
dérée par la masse, notée {.} :

_ow _(77)
W=~ & (810)

Il faut noter ici qu’en pratique, <\I/> ne peut s’apparenter ni a {U}, ni a (V) [2I8]. Toutefois, dans

la limite de mailles relativement grandes, lorsque le plissement de la flamme est entierement contenu
sous la maille, on peut faire ’approximation suivante (par analogie a (3.8)) :

<E/> ~ {0} (3.11)
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Dans les chapitres 4 et 5 de ce mémoire, présentant les résultats de calculs LES effectués sur
deux configurations différentes, on compare les moyennes temporelles non pondérées de grandeurs
elles mémes filtrées au sens de Favre. Dans ces chapitres, par soucis de simplification, les notations
correspondant a I'opération de moyenne temporelle seront implicites. On écrira donc :

T=(T) e W=/ (8) - (W) (3.12)

On ne considere ici que la partie résolue de la variance moyenne de ¥. En supposant que la taille
des cellules est grande devant I’épaisseur des flammes simulées, on pourra assimiler par la suite les
moyennes de Reynolds réalisées sur les grandeurs filtrées au sens de Favre a des moyennes temporelles
pondérées par la masse via la relation ([3.11).

3.2.2 Modele de flamme épaissie pour la LES (TFLES)

L’objectif du modele TFLES est d’épaissir artificiellement le front de flamme turbulent de maniere
a ce que celui-ci soit résolu sur un maillage LES donné. Pour les flammes laminaires, Butler et O’Rourke
[208] proposent ainsi d’épaissir la flamme en altérant directement le terme de diffusion. Il est important
toutefois de s’assurer que la flamme se propage a une vitesse correcte ce qui implique la modification
des taux de production chimiques.

Toutes ces grandeurs (épaisseur de flamme, vitesse de flamme, coefficients de diffusion et taux de
production chimiques) sont liées via des relations simples comme le montre I’analyse asymptotique
ZFK (Zel’dovitch/Frank-Kamenetski, [228]) :

D

0 . 0
SLO( D(,dc et 6L0(5'72’

(3.13)
ou D représente un coefficient de diffusion caractéristique de la flamme et w. le taux de production
chimique d’une variable d’avancement (si on considére une chimie globale & une étape, celle-ci peut
étre assimilée au carburant).

Suivant les relations , pour épaissir le front de flamme d’un facteur F' en conservant une
vitesse S% constante, il faut donc multiplier sa diffusion moléculaire par F' et diviser simultanément le
terme source chimique w, par ce méme facteur.

Si on se place maintenant dans un contexte turbulent, la vitesse de propagation de la flamme
est égale a Sy # S%. Il est important que le modele de combustion turbulente développé conserve
les proprietés de la flamme, et en particulier sa vitesse de propagation. Pour cette raison, lorsque la
flamme turbulente est épaissie via le modele TFLES, une correction des termes sources chimiques doit
étre apportée pour tenir compte des effets de la turbulence sur la vitesse de flamme. Colin et al. [49]
introduisent ainsi un facteur d’efficacité E pouvant étre défini comme le rapport entre le facteur de
plissement de la flamme non épaissie = et épaissie Z* :

= (92)

(3.14)

Une expression détaillée de E, tenant compte de ’étirement local de la lamme et du quenching, a été
proposée par Colin et al. [49] ou Charlette et al. [42].

Lorsque le coefficient d’épaississement est fixé de telle sorte que le front de flamme turbulent est
résolu sur un maillage donné, les termes sources chimiques peuvent étre évalués en utilisant directement
les grandeurs filtrées.

Au final, I’équation de conservation de la variable d’avancement suivant le modele TFLES peut
s’écrire : e

% + V. (puc — PEFD,VE) = %p@c (z, T) . (3.15)
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Chapitre 3. Modélisation de la combustion turbulente

En général, I' et E peuvent étre évalués de maniere dynamique, de sorte que 1’épaississement de la
flamme dépend directement de la taille de maille locale. Dans ce cadre, le facteur d’épaississement
peut étre calculé suivant :

F =1+ (Frae —1) o, (3.16)

ol aq est un senseur de flamme permettant de localiser le front de flamme dans I’écoulement et Fj,,q;

. e s P e nrA .

est la valeur maximale de 'épaississement définie ici par : Fyqp = g—o (avec ny le nombre de points
L

nécessaires pour résoudre la flamme laminaire).

Le facteur de plissement = peut étre évalué suivant :

A w0\ W
20 =1+al(=,2)-2 3.17
(L) +a (5%’Sg> Sg: ( )

Wi

ol «v est un coefficient introduit par Charlette et al. [42] et T" est la fonction ITNFS modifiée proposée
1,2

par Meneveau et Poinsot [140)] :
7)
(wa/S2)"" ] \E

La grandeur A est évaluée dans CEDRE a partir du rapport entre le volume et la somme des aires des
faces de chaque cellule. Les fluctuations de vitesse de sous-maille u/y sont évaluées de maniére simple
en suivant le modele de Smagorinsky, soit :

I'=0,75exp [—

uy = C2AVD : D, (3.19)

avec Cg la constante du modele de Smagorinsky.

Jusqu’a présent le modele TFLES n’a été utilisé qu’avec des mécanismes chimiques tres simplifiés
comprenant une & deux équations. Il semble en effet que I'extension de TFLES & une chimie détaillée
(par exemple par U'intermédiaire de tables FPI) soit rendue difficile par le fait que toutes les especes
sont liées de fagon non-linéaire (I'utilisation d’un unique facteur d’épaississement ne se justifie plus).

3.2.3 Modeles géométriques
Modeles a densité de surface de flamme :

Les modeles géométriques, comme par exemple le modele a densité de surface de flamme, nécessitent
la définition d’un repere lié au front de flamme (vu comme une discontinuité). Ce repere est présenté
sur la figure [3.0]: £ et ¢ représentent respectivement les coordonnées normale et tangentielle au front
de flamme, et n est le vecteur unitaire normal a la flamme, pointant en direction des gaz frais. Il est a
noter que la courbure du front de lamme peut étre reliée a V.n, ce qui permet de distinguer les zones
de courbure positives et négatives.

Les modeles a densité de surface de flamme sont fondés sur le transport d’une variable d’avancement
¢, qui peut étre définie de fagon identique a la variable du modeéle FPI. En combustion prémélangée,
la fonction densité de surface de flamme, évaluée en c*, peut étre exprimée en termes de moyenne du
gradient de ¢, conditionnée a une valeur particuliere ¢ = ¢* [179], [213] :

S (") = [Velb (c — ¢*) = V|| P (¢*) (3.20)

ou P (c*) est la probabilité de trouver localement la valeur ¢ = ¢*. Elle est reliée a la fonction de Dirac
0 (¢ — ¢*) suivant :

P(c")=5(c—c). (3.21)
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Gaz frais

: Gaz Brules

FiG. 3.1 — Représentation du repére lié au front de flamme sur une flamme turbulente plissée.

L’opérateur ¥|c* représente la moyenne de ¥ conditionnée & ¢ = ¢*, définie par :

400 .
\I’|c*:/ U'P(¥[c*) dV'. (3.22)

— 00

En suivant la définition de X, le taux de production local de la variable d’avancement évalué en
c = c* peut étre exprimé de la maniére suivante :

pise (¢F) P (¢¥) = <”’v“"cc| >S 5, (3.23)

ol la notation (.)g représente une moyenne réalisée le long du front de flamme. Pour une quantité W
quelconque évaluée en ¢ = ¢* [219], on écrit :

_ |Vvc||cr

U = —————.
(s |Ve|e*

(3.24)

Par définition, le taux de production moyen de la variable d’avancement est défini par I'intégrale
sur ¢ de la grandeur définie par la relation (3.23)), soit :

e = /Olpwc (") P (¢") de* = /01 < |pv°"’cc| >Sz (") de* = <‘pv“"cc|>sz. (3.25)

Dans cette expression, on définit 3 et <|p“’0‘> de la maniere suivante :
S

Ve
p— 1 —
Y= / Y (c")dc* = |V, (3.26)
0
— 1 .

: PWe Ple ;5 & 070 o0
QC:< > %/ dc* = p°I"S]. (3.27)

Vel /g 0o Vel k

En LES, ¥ représente la densité de surface de flamme généralisée & 1’échelle sous-maille, introduite
par Boger et al. [I7]. Dans le régime des flammelettes, ou le front de flamme est supposé infiniment
mince, on peut supposer que W reste toujours équivalent a . Dans , IY est un parametre
introduit par Bray [28] permettant de tenir compte des effets de I’étirement et du quenching sur la
vitesse de flamme. Ce terme est généralement choisi égal & 'unité. €, représente un taux de production
de ¢ moyen par unité de surface de flamme, intégré a travers la flamme.
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Chapitre 3. Modélisation de la combustion turbulente

Au final, on modélise le taux de production de la variable d’avancement de la maniére suivante :
Pae = QX = p08os. (3.28)

Le principal intérét de ce modele est qu’il permet de découpler la chimie des effets de la turbulence
sur la flamme. Ainsi, 2., dépendant uniquement de la vitesse de lamme laminaire, peut étre calculé
au préalable en utilisant un mécanisme réactionnel détaillé. D’autre part, les effets de la turbulence
sur la flamme sont pris en compte par la modélisation de la densité de surface de lamme.

Différentes méthodes, basées sur des relations algébriques ou sur la résolution d’équations de trans-
port, ont été développées pour exprimer 3 :

e le modele le plus courant consiste a résoudre une équation de transport, pouvant s’écrire de

facon générale sous la forme [40], [104] :
ox

o T V- (@) = V. (pDVE) + (s + 1) — . (3.29)

Différents termes de cette équation nécessitent une fermeture, notamment k,, et x; qui repré-
sentent la production de surface de flamme par étirement, due respectivement au mouvement
moyen du fluide et a la turbulence. € représente la destruction de surface de flamme et doit tenir
compte de différents phénomenes conduisant au quenching de la lamme, comme par exemple
I’étirement, les interactions flamme/paroi ou I'annihilation mutuelle de fronts de flamme.

Les modeles d’évaluation de €, k; et K, ont fait 'objet de nombreuses études. Poinsot et Veynante
[219] proposent néanmoins un résumé des méthodes que 'on peut trouver dans la littérature,
essentiellement dans un contexte RANS. Notons que Hawkes et Cant [104] ont proposé différents
modeles équivalents, adaptés aux simulations LES ;

e la densité de surface de flamme peut s’exprimer également sous la forme simplifiée suivante :

$ = =|Va. (3.30)

Dans cette expression, Z nécessite une modélisation spécifique. On peut notamment citer les
modeles algébriques de Fureby [79], se basant sur une description fractale du front de flamme,
ou celui de Peters [163], qui reste valable a la fois dans le régime des flammelettes et dans le
régime des flammes épaissies. Weller et al. [224] ont quant a eux développé une équation de
transport pour le facteur de plissement ;
e finalement, Boger et al. [I7] ont établi une relation algébrique permettant de définir 3 de maniere
simplifiée : N
Y=K c(lA_a, (3.31)

ou K peut étre exprimé suivant K = CZ, avec C' = 4\/§ . Cette relation est tres proche de celle
proposée par Bray et al. [30].

Modeles a G-équation :

Dans les modeles a G-équation (parfois appelés "level-set”), une grandeur G quelconque, permettant
de localiser le front de flamme (défini comme une discontinuité) au sein de ’écoulement, est transportée
(Peters [164]). En général, le front est repéré par une valeur particuliere G* de G, puis on pose G < G*
dans les gaz frais et G > G* dans les gaz briilés. Il est important de noter que la fonction G ne peut
étre assimilée a aucune grandeur physique particuliere, elle ne constitue qu’'un traceur du front de
flamme.

L’évolution de cette grandeur est décrite par une équation de transport écrite sous une forme
propagative [219] :

p% +pu.VG = p,S;|VG, (3.32)
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Fresh gases e

’ A Burnt gases

F1G. 3.2 — Flamme turbulente filtrée dans le régime des flammelettes (Moureau et al. [1}5]). La ligne
fine représente une iso-surface de ¢ non filtrée et la ligne épaisse, l'iso-surface G = G* (assimilable a
une iso-surface de c filtrée).

ou p, représente la masse volumique des gaz frais.

Lorsque le champ de G est connu, il est possible de relier celui-ci aux champs de fractions mas-
siques des especes, de température et de densité, via 'utilisation d’un mécanisme cinétique global ou
quasi-global. Toutefois, comme le souligne Pitsch [169], cette procédure n’est pas sans poser certaines
difficultés.

Dans I'expression (3.32)), S; représente la vitesse turbulente de déplacement du front de flamme.
De nombreux modeles fondés sur une fermeture algébrique ont été proposés dans un contexte LES
pour évaluer cette vitesse. La signification de cette vitesse turbulente est illustrée figure [3.2

L’intérét du modele level-set est de permettre le suivi de la dynamique du front de flamme sur un
maillage LES (ou RANS), via une fonction continue. En ce sens, ce modele est trés proche du modele &
densité de surface de flamme présenté précédemment. On peut d’ailleurs montrer qu’il existe de fortes
analogies entre ces deux modeles [217].

3.2.4 Approches statistiques
Définitions :

La description statistique des flammes turbulentes prémélangées repose essentiellement sur la
connaissance de fonctions de densité de probabilité (PDF). Pour définir ces PDF, on considére une
grandeur quelconque ¥ caractéristique de I’écoulement. La PDF P (U*) permet de quantifier la pro-
babilité que, en un point donné et a un instant donné, ¥ prenne une valeur comprise dans I'intervalle
- 820+ 28]

Etant donné que les écoulements traités en combustion sont généralement a masse volumique
variable, on travaille le plus souvent avec des grandeurs filtrées au sens de Favre (pondérées par la
masse). Dans ce contexte, on introduit la PDF ]5, définie par :

- P (T,
Pt g p) = P2 (3.33)
17
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Par définition, P, et donc par extension P, possedent certaines propriétés particulieres :

+oo
/ B0 e ) dv = 1, (3.34)
+oo - — -
/ U (2,8) B (U0, 8) A0 = T (2,1), (3.35)
oo B B
/ B (U2, 8) P (U 2,t) AT = (1), (3.36)

ou V¥ représente ici une variable scalaire quelconque dépendant du temps et de ’espace.

Dans le cadre d’un écoulement réactif, on considere généralement un vecteur ¥ de dimension N,
dont les composantes sont les coordonnées de ’espace, les concentrations des espéeces, la température
et éventuellement le vecteur vitesse. La PDF résultant est alors une PDF jointe multidimensionnelle
de dimension égale a celle de ¥. En supposant que le taux de production chimique de I’espece ¢ dépend
de W, on peut écrire :

. +o0 +00 -
d-)i ([IJ,t) :/ / wz (11/1,...,\I/N)P(\Ifl,...,\IJN)d\Ifl...d\I/N. (337)

Il est important de noter que les PDF utilisées dans un cadre LES peuvent étre interpretées de
fagon différente comparées aux PDF RANS [169]. Afin de différencier les deux interprétations, on
trouve souvent les notations FDF ("Filtered Density Function”) ou LEPDF ("Large Eddy Probability
Density Function”) pour exprimer les fonctions de densité de probabilité au sens LES. Gao et O’Brien
[85] ou Colucci et al. [51] ont défini de fagon formelle ces nouvelles fonctions et formulé leurs équations
de transport.

La PDF au sens RANS peut étre obtenue en répétant N fois la méme expérience numérique, dans
les mémes conditions, et en relevant a chaque fois la valeur de la grandeur d’intérét (par exemple la
fraction de mélange) en un point et & un instant donnés [169]. La PDF peut donc étre déterminée avec
une bonne précision si I’on considere un nombre suffisant d’expériences. La FDF est définie comme la
distribution de la grandeur considérée au sein d’un petit volume correspondant au filtre LES appliqué
en un point donné. Il faut faire la différence ici entre la FDF qui est évaluée de cette maniere et qui
correspond a une réalisation a un instant donné, et la FPDF qui est obtenue en moyennant les FDF
obtenues a N instants différents.

Par la suite la notation PDF sera retenue pour désigner les fonctions densité de probabilité, in-
dépendamment de la modélisation de la turbulence, de maniere a généraliser toutes les expressions
introduites.

La principale difficulté liée a ce type de modele reste I’évaluation des PDF. Deux approches sont
possibles : I'approche a PDF présumée, ou la PDF est évaluée en tout point a partir d’une fonction
mathématique connue, ou ’approche a PDF transportée, pour laquelle une équation de transport pour
cette fonction est résolue. Pour plus de détails sur ce dernier point, on peut se reporter a Pope [17§],
[180], ou Dopazo [58].

PDF présumées :

Les approches dites a PDF présumées constituent une solution alternative a la résolution d’une
équation de transport sur P. Différentes fonctions mathématiques peuvent étre employées pour mo-
déliser la forme des PDF de scalaires :

e les fonctions # monodimensionnelles sont définies sur l'intervalle [0; 1], et peuvent s’écrire sous

la forme suivante [27] :

I'(a+0)

P(U;z,t) = T ()T )

U (2, )" 1 =W ()] (3.38)
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ou la fonction I' est définie par :
+oo
I'(a) = / 2 e dx. (3.39)
0

Apres quelques développements, on peut montrer que les deux premiers moments statistiques
de U, ¥ et U s’expriment en fonction des deux parameétres a et b :

~ a

U = et \/Il\’ﬁ: ab

a+b (a+b)*(a+b+1)

(3.40)

En inversant ces expressions, on peut exprimer a et b en fonction des deux premiers moments
statistiques de ¥ :

N @(1—@) N \Tl(l—\i)

a=0 | L | e b:(l—\l!) /. (3.41)
\I’”2 \I/”2

Ainsi, les formes prises par la 8-PDF sont connues si les deux premiers moments statistiques de

¥ sont donnés.

Ces fonctions sont particulierement utilisées pour décrire les PDF de z et de ¢ du fait de leur

aptitude & reproduire des comportements observés expérimentalement ou lors de simulations

DNS (Eswaran et Pope [72] et Girimaji [96]). Ainsi, lorsque ¥"* tend vers 0, la 3-PDF tend vers

un pic de Dirac unique centré en . A I'inverse, lorsque U”* tend vers sa valeur maximale, la

B-PDF tend vers une forme bi-modale représentée par deux pics de Dirac localisés en 0 et en 1

(limite BML, caractérisée par un front de flamme infiniment mince).

La figure [3.3] présente 1’évolution de la 3-PDF d’une variable quelconque ¥ pour deux valeurs

de W (0,5 et 0,25) et pour différentes valeurs de ¥

15

m=0.5, v=0.25
m=0.5, v=0.15
m=0.5, v=0.05
p m=0.5, v=0.01
m=0.5, v=0.005
m=0.5, v=0.001
— — - m=0.25v=0.25
— — = m=0.25,v=0.15
— — - m=0.25,v=0.05
m=0.25, v=0.01

==

— — - m=0.25,v=0.005
— — - m=0.25, v=0.001

PDF

N
95 S s

L

7A

F1G. 3.3 — PDF d’une variable quelconque U évaluée sous la forme d’une fonction (3. Les courbes
sont tracées pour différentes valeurs de U et de W'"°.

Notons que Girimaji [96] a étendu les fonctions 3 monodimensionnelles telles qu’elles sont pré-
sentées ici, a un nombre quelconque de dimensions. Il est ainsi possible d’utiliser des B-PDF
multidimensionnelles pour modéliser des PDF jointes, par exemple en z et en ¢ : P (z,¢) (Lan-
denfeld et al. [125]);
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e dans le régime des flammelettes, les PDF de scalaires tendent vers des formes parfaitement
bimodales. On peut définir ces fonctions de la maniére suivante (ici pour ¢) :

P(c;z,t) = a(x,t)d[c(z,t)] + B (x,t)0[1 —c(z,t)] + F e (x,t)], (3.42)

ou o+ 0+ v =1 sont des coefficients. Les valeurs prises par ces trois parametres peuvent étre
déterminées en fonction des deux premiers moments statistiques de c. La fonction F' permet de
tenir compte des effets de chimie finie. Elle peut étre reliée a différentes grandeurs physiques,
notamment a la densité de surface de flamme [56], [31] (voir en annexe F);

e si on pose F' = 0 dans , on obtient une PDF parfaitement bimodale, formée de deux pics
de Dirac centrés en O et en 1 :

P(cz,t)=a(x,t)d(c)+[1 —a(z,t)]d(1—c). (3.43)

Ceci revient a considérer le front de flamme comme infiniment mince. Dans ce cas, les gaz ne

peuvent atteindre que deux états distincts : frais ou briilés. Le modele BML (Bray, Moss et

Libby [34], [33]) découle directement de cette hypothese.

Suivant [34], et en se servant de la définition , les hauteurs respectives des deux pics peuvent

étre déterminées par la valeur moyenne de la variable d’avancement et le rapport entre les masses

volumiques des gaz frais et des gaz brulés (w, appelé facteur de dégagement de chaleur) :
1—¢ Pu

a= ~ avec w=——1. (3.44)
1+ wc Pb

Dans ce cas également, la variance du scalaire c est simplement exprimée suivant :

d”? =¢(1-29). (3.45)

De nombreuses relations algébriques découlent directement de I’hypothése BML. Ainsi, on peut
réécrire par exemple le taux de réaction de la variable d’avancement ou le taux de dissipation
scalaire de ¢ (Y. = D.|V¢|?) de la maniére suivante :

—~ 1 1 ¢(1-29
Ple =Pp=———Xc =7 3.46
proe pZCm —1Xe '02cm -1 = (346)
avec 7y un temps turbulent et :
+oo .

f—oo cWd€
Cm = —Fee—— (3.47)

J2T wede

ou & est la coordonnée normale a la flamme. ¢, contient des informations sur la structure de
la flamme. Cette grandeur peut étre calculée a priori en utilisant un mécanisme réactionnel
détaillé. La relation algébrique permet de déterminer de maniere simple et instantanée le
terme source chimique de la variable d’avancement, ce qui peut se révéler particulierement utile.

PDF transportées :

Une équation de transport peut étre écrite et résolue pour les fonctions densité de probabilité
jointes (dépendant des concentrations de chaque espece, de la température, et parfois du vecteur
vitesse). Cette méthode est bien entendu la plus précise des méthodes exposées ici. De plus, étant
donné qu’aucune hypotheése n’est faite sur la forme de la PDF, ce type de modele reste valide quel
que soit le régime de combustion considéré. Toutefois, sa mise en ceuvre reste extrémement lourde et
nécessite par conséquent des ressources informatiques importantes.
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L’équation de transport d’'une PDF (ici définie dans Iespace des compositions ¥) peut s’écrire
sous sa forme la plus générale possible de la fagon suivante [219] :

OP (W*; x, ) _ 0 A (2,0, .\ 5@
= _W[(CﬁhIl)P(\Il,az,t)] (3.48)

_ 0
I 7

Le terme D (%235’ |\Il*) est appelé terme de micromélange. Il nécessite un modele de fermeture spéci-

ﬁ(i’*;m,t)} .

fique comme par exemple le modele IEM/LMSE de Dopazo et O’Brien [59]. w (¥*) est un terme de
production lié & la grandeur W et évalué en ¥ = ¥*,

Il est également possible d’écrire une équation de transport pour les PDF jointes composi-
tion/vitesse. Dans ce cas, des termes supplémentaires apparaissent pour tenir compte des gradients
dans ’espace des vitesses.

Lorsque la PDF possede un nombre de degrés de liberté typiquement supérieur ou égal a trois,
la résolution de telles équations par les méthodes de calcul employées couramment (volumes finis)
demeure impossible. Dans ce cas, il est plus approprié d’utiliser par exemple une approche statistique
lagrangienne dans laquelle on va suivre un grand nombre de particules numériques dans 1’écoulement.
La PDF est alors reconstruite a ’aide d’'une méthode discrete de type Monte-Carlo [I78].

Le modele PEUL (Caillau [39], Zamuner et Dupoirieux [233]), développé a PONERA, est un
modele hybride eulérien-lagrangien permettant de reconstruire les PDF jointes position/composition
par une méthode de Monte-Carlo. Dans ce cas, le transport des particules lagrangiennes est couplé a la
résolution des équations eulériennes donnant acces notamment aux vitesses moyennes de 1’écoulement.
Dans le cas ou le couplage ne se fait que du champ eulérien vers les particules ("one-way” coupling),
I’approche peut étre interprétée comme un modele de post-traitement permettant la prise en compte
d’une chimie complexe. PEUL est décrit plus en détail en annexes.

3.2.5 Comparaison des domaines de validité de différents modeles

Au chapitre 1, le diagramme de combustion de Dusing et al. [63] a été introduit pour identifier
les différents régimes de combustion prémélangée en fonction d’échelles physiques et d’une échelle
numérique (la taille de maille). Ce type de diagramme peut nous permettre d’identifier le modele de
combustion turbulente le plus apte a traiter les applications visées. Si on restreint de plus notre choix
aux modeles capables d’étre couplés a une chimie tabulée, il est possible de sélectionner le modele de
combustion turbulente le mieux adapté pour la suite du mémoire.

Les figures et permettent la comparaison des domaines de validité de différents modeles :

e le modele EBU (pour la LES et le RANS), peut étre utilisé du régime des flammelettes au
régime de combustion distribuée, mais pas en régime laminaire ou en DNS. Il tend a largement
surestimer le taux de production de la variable d’avancement et il n’est en aucun cas capable de
tenir compte d’une chimie complexe;

e les modeles a G-équation ainsi que les modeles & densité de surface de flamme et le modele
BML, sont destinés aux flammes sous-résolues dans le régime des flammelettes ou des flammes
épaissies. Leurs domaines de validité est donc limité par la droite A = 5%. Ces trois modeles sont
basés sur ’évaluation d’un champ de variable d’avancement et ne peuvent donc pas directement
tenir compte d’une chimie complexe. Ils peuvent cependant éventuellement étre couplés a une
table chimique (ce qui peut se révéler délicat) ;

e les modeles a PDF transportées, de méme que le modele CMC, sont capables de modéliser les
flammes sur I’ensemble du domaine et peuvent de plus tenir compte d’une chimie complexe ;
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flammes fl fl fl: flammes
laminaires li l epaissi distribuees

100 -

AlBe ass, \ A=1,

Ka; = 1 \
e Re, =1 = A=5,
0.1 - A
u’' = s, A=n
N
| |
0.001 0.01 1 100 10000
Ka
flammes 1l fl flammes
laminaires pli P issi distribuees
L~ Ka =1

100

AL A=5, \\ At

Ka, =1 \
- Re, =1 = A=3;
0.1 _ Y
wWe = &, A=n
~a
0.001 0.01 1 100 10000
Ka
flammes 1 fi flammes
laminaires pli plfssee: issi distribuees
- Ka =1

100

A/BL i \ A=1,

Kas =1 \
o Re, =1 = A=3.
0.1 \
ur = s, A=n
N
0.001 0.01 1 100 10000

Ka

F1G. 3.4 — Domaines de validité de différents modéles existants sur le diagramme de Dusing et al. [63].
En haut , modéle EBU, au centre, les modeles de flammelettes basés sur les approches BML, FSD
et G-équation (en vert, domaine pour les trois approches, en orange BML et G-équation, et en bleu
uniquement G-équation), en bas, modeéle de flamme épaissie et LEM.

e le modele TFLES (modele de flamme épaissie) peut étre utilisé sur I’ensemble du domaine, mais
uniquement dans un cadre LES/DNS (en dessous de la courbe A = [;). De plus, il n’est pas
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3.2. Rappels sur la modélisation de la combustion turbulente prémélangée

flammes flammes figmme: flammes
laminaires pli | p distribuees
100
A/dy,
1
0.1
0.001 0.01 1 100 10000
Ka
flammes flammes
laminaires I distribuees
efpissies
Loz Ka =1
100
A=1,
A/aL A=0 \
5 e
1
Kas =1 \
" Re, =1 P A=38,
0.1 \\
u’ = s, A=
N
0.001 0.01 1 100 10000
Ka

F1a. 3.5 — Domaines de validité de différents modéles existants sur le diagramme de Dusing et al. [63].
En haut, modéles a PDF transportées et en bas, modéle a PDF présumées (avec 3-PDF).

capable de prendre en compte une chimie complexe;

e avec le modele a G-PDF, basé sur ’hypothese de flammelettes, la zone de combustion distribuée
n’est pas accessible. L’utilisation du modele dans la zone correspondant aux flammes épaissies ou
plissées épaissies, lorsque 6° < 7 < 5%, n’est possible que si la flamme est entierement contenue
sous la mailleﬂ Ce modele permet la prise en compte directe d’une chimie complexe, dans le
régime des flammelettes.

Le modele a PDF présumées constitue un bon compromis parmi tous ces modeles. Comparé aux
modeles de flammelettes (BML, FSD et G-équation) il permet de tenir compte des effets de chimie
complexe pour un colt de calcul réduit. Au contraire, le modele TFLES ne peut pas étre couplé a
une chimie complexe, et les modeles a PDF transportées restent extrémement exigeants en ressources
informatiques. Pour des raisons pratiques, les modeles a PDF présumées semblent également bien
adaptés a une utilisation conjointe avec des tables chimiques FPI, comme cela sera montré dans la
suite de ce chapitre.

3 utilisation du modele dans ces conditions est possible, mais elle n’est toutefois pas conseillée.
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Chapitre 3. Modélisation de la combustion turbulente

3.3 DModélisation de la turbulence avec CEDRE : équations fil-
trées/moyennées

Cette section a pour but d’introduire les équations filtrées résolues par le code CEDRE lors de la
simulation d’écoulements turbulents réactifs. On se place ici dans un cadre général, applicable a la
fois aux approches RANS (filtre temporel) et LES (filtre spatial). Les fermetures spécifiques de ces
équations, utilisées au cours de ce travail, sont également présentées.

3.3.1 Equations filtrées

Les équations de Navier-Stokes filtrées résolues par CEDRE s’écrivent :

9pY;

5tV (ﬁuY}) +V.Ji—p5 = RHSs, (3.49)
Grn o
% YV.(puow) - V. (T—pld) = RHSy, (3.50)
agft Y V. (pea) — V. [F—pDa + V.J; = RHSE, (3.51)
% VV.(puz) +V.J. = RHS.. (3.52)

Par analogie au jeu d’équations laminaires présenté au chapitre précédent, une équation pour un

scalaire passif z, nécessaire dans le cadre du modele FPI, a été ajoutée. Ces équations sont fermées
par la loi des gaz parfaits filtrée : N
_ pRT

p= -
M (7)

Les membres de droite intervenant dans ces équations sont fermés par les modeles de turbulence.

(3.53)

Ils peuvent s’écrire (e; étant 1’énergie totale) :

RHSs = V. [p (1717 - m?)} = Jt, (3.54)
RHSy = V. [p (J&Tu - ﬁﬁ)] — 7t (3.55)
RHSp = V. [petu “(r —pld)u —péu + (7 — pId)a| = Ji!, (3.56)
RHS, = V.[p(uz—u2)]=J.. (3.57)

Les flux de diffusion de quantité de mouvement, d’especes et d’énergie sont classiquement modelisés
par analogie avec les phénomenes de diffusion moléculaire :

7~ (T) [va +(va)T - gv.ﬁId] , (3.58)
Ti~ —pD; (T) VY, (3.59)

T (T)VT+ 3 Tk 360

T, ~ —pD, (T)Zvlz. (3.61)

Du fait de la non linéarité de ces flux , les expressions précédentes doivent en fait comporter certains
termes supplémentaires. Il en va de méme des coefficients de ces lois (diffusion moléculaire, viscosité
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3.3. Modélisation de la turbulence avec CEDRE : équations
filtrées/moyennées

dynamique et conductivité thermique) que 1'on évalue ici directement & partir de la valeur filtrée de
la température.

De la méme maniere que dans le cas laminaire, I’évaluation du coefficient D, peut se révéler
problématique. On choisit souvent de fixer un nombre de Schmidt constant pour z fixé a 0,9.

3.3.2 Fermeture des équations

—~—

Dans le terme RHS)s, la grandeur ﬁ(u@u—ﬁﬂ), que l'on peut noter 7°

, représente les
contraintes visqueuses turbulentes. En RANS, ce tenseur se réduit au tenseur de Reynolds :

= puu. (3.62)

En revanche, au sens LES, le tenseur des contraintes visqueuses de sous-maille comporte des termes
supplémentaires induits par la non projectivité du filtre :

=5 (5{7 - aa) +p (55 + ﬁ) T (3.63)
——
L C R

En plus du tenseur de Reynolds représentant les interactions entre les échelles de sous-maille, appa-
raissent deux nouveaux tenseurs : le tenseur de Léonard L associé aux interactions entre les grandes
échelles résolues, et le tenseur croisé C' représentant les interactions entre les petites échelles de sous-
maille et les grandes échelles résolues. La modélisation du tenseur des contraintes turbulentes doit
prendre en compte 'existence de cette décomposition triple. Toutefois, les modéles généralement uti-
lisés ne s’intéressent qu’a la modélisation du seul tenseur de Reynolds.

Dans CEDRE, que 'on se trouve dans un contexte RANS ou LES, le tenseur 7
I’hypothese de viscosité turbulente de Boussinesq. On écrit alors :

¢ s’exprime suivant

_ o 2 2
x|V + (Va)! — sVald| — pkld, (3.64)

ou k représente 1’énergie cinétique de la turbulence et pu; le coefficient de viscosité turbulente. En
général, la partie isotrope du tenseur n’est pas toujours prise en compte en LES.

Le coefficient de viscosité turbulente doit étre modélisé afin de pouvoir évaluer le tenseur 7;. Tous
les calculs CEDRE présentés au sein de ce mémoire ont été réalisés a ’aide des mémes modeles de
turbulence (en RANS et en LES) :

e dans le cadre des simulations LES, c’est le modele de Smagorinsky [201] qui a été utilisé :

p =p(CsA)?VD:D. (3.65)

La constante Cg est fixée a 0,1 dans CEDRE et la taille de coupure du filtre, correspondant
dans notre cas a la taille de la maille, est évaluée a partir du rapport entre le volume de chaque
cellule et la somme des aires des faces de celles-ci;

e en RANS, on utilise un modele k — L qui nécessite la résolution de deux équations de transport
pour les scalaires k et L [64]. Ces deux grandeurs peuvent ensuite étre reliées a la viscosité
turbulente via :

= pC/ VKL, (3.66)
ou la constante C), vaut en général 0,09. L est une longueur caractéristique de la turbulence qui
peut étre assimilée a 1’échelle intégrale.

Les flux de diffusion thermique et de masse turbulents doivent également étre fermés (termes

RHSE, RHSs et RHS,). Les fermetures employées sont identiques en RANS et en LES et sont
également fondées sur ’hypothese de gradient :

Ji =7 (u¥; - a¥;) ~ —pD,VY, (3.67)
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Chapitre 3. Modélisation de la combustion turbulente

Ne

Ji' = pepu — (1 — pId)u — 5t + (7 — pld) u ~ ~\VT + Y Jth;, (3.68)
=1

J. =p(uz —uz) ~ —pD,VZ, (3.69)

Les coefficients de conductivité thermique et de diffusion turbulents sont évalués respectivement a

partir de nombres de Prandtl et de Schmidt turbulents constants. On a ainsi :
47

HCp
)\ = — t _D = —. .
t P?”t ¢ t SCt (3 70)

Les nombres Sc¢; et Pry sont généralement fixés de I'ordre de 0,9.

3.4 Modélisation des interactions combustion/turbulence dans le
cadre de I’utilisation de tables FPI

Les tables initialement créées avec PREMIX nous donnent acces a des grandeurs instantanées
dépendant uniquement de z et ¢ (ou uniquement de ¢ lorsque 'on considére un prémélange parfait) :

Vi (z,¢) et &% (z¢). (3.71)

(2

Par définition, les valeurs filtrées au sens de Favre de ces deux variables sont données par :
~ +oo  poo ~
Y, = / / VI (2%, ¢*) P (2", ¢*) dz*dc”, (3.72)
—0o — 0o

_ +oo  ptoo ~
i = / / G (27,¢%) P (2%, ¢*) d*de”, (3.73)

Ces relations font intervenir une PDF bidimensionnelle dépendant a la fois de z et de ¢. L’approxima-
tion de cette PDF jointe par une fonction présumée est possible [96], mais il est souvent plus pratique
de la décomposer de fagon exacte en un produit de deux fonctions monodimensionnelles :

P(z*,¢*) = P(¢) P (z]c = "), (3.74)

ot P(z*|c = c*) est la PDF de z* conditionnée & c*. L’évaluation de cette dernieére fonction introduit
de nouvelles difficultés sachant que les valeurs de z conditionnées a ¢ ne sont pas connues directement.
Par conséquent, une nouvelle hypothéese est nécessaire. On suppose ainsi que les variables z et ¢ sont
statistiquement indépendantes, ce qui permet d’écrire :

P(2*lc=c") ~ P(z%). (3.75)

On trouve alors :

P (z*,¢") ~ P (c") P (z"). (3.76)

Suivant cette relation, la détermination de la PDF bidimensionnelle en z et ¢ se réduit a I’évaluation
de deux PDF monodimensionnelles dont la modélisation est plus simple. Les équations (3.72) et (3.73))

peuvent alors étre réécrites suivant :

Y;

%

“+o00 “+o00 " -
/ / Y;tab (Z*,C*)P(C*)P(Z*) dZ*dC*, (377)

w;

%

+oo  pto0 - o
/ / 19 (5% %) B (¢ P (%) de*de”. (3.78)
—0o0 —o
A partir de ces expressions, on peut définir deux niveaux de simplification supplémentaires [18§] :
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e dans un premier temps, I’évaluation des grandeurs filtrées via et peut étre rendue
indépendante de la valeur de z locale (respectivement c). Les intégrales sont alors réalisées
suivant une unique direction, a savoir ¢ (respectivement z). Pour ce faire, les grandeurs chimiques
sont directement interpolées dans la table laminaire en fonction de z (respectivement ¢). Cette
hypothese revient & supposer que la PDF P (z*) (respectivement P (c*)) est approchée par un
pic de Dirac centré sur la moyenne (dans le cas de z) :

. +00 400 - _
v = / Y (5, 2%) P ()8 (2* — 3) de*d=* (3.79)
o J- )
/ Y (¢*,3) P (c*) de*, (3.80)

- +oo +00
w; = / / Wl (5 2 P (¢") 3 (2* — 2) dc*dz* (3.81)
= [T Bl (3.52)

La PDF en ¢ (respectivement z) est ensuite présumée par une fonction mathématique donnée.
Dans cette approche, les fluctuations de la fraction de mélange (respectivement de la variable
d’avancement) sont négligées ;

e en allant plus loin dans la simplification, il est également possible d’interpoler les grandeurs
chimiques dans les tables FPI laminaires directement en fonction de z et ¢. Ceci revient &
approcher les PDF de z et de ¢ par deux pics de Dirac respectivement centrés en z et ¢. Il vient :

+oo +oo
/ / Vi (¢, )5 (¢ — )T (2 — 3) dc*da? (3.83)
= Y (@E72) (3.84)

- +oo oo ~ _
w; = / / Wl (e*,2") 6 (¢F — )8 (2% — 2) de*dz* (3.85)
= (e 72). (3.86)

Cette approche peut étre comparée au modele quasi-laminaire (souvent appelé "no model”). Bien
sur, cette méthode connait de nombreuses limitations, en particulier liées au fait que le mélange
turbulent et les fluctuations turbulentes de ¢ ne sont pas pris en compte.

3.5 Evaluation des PDF : les fonctions [

Parmi les différentes fonctions possibles pour approcher la forme des PDF de z et de ¢, 'utilisation
de 3-PDF a été retenue. Ces fonctions ne peuvent étre employées que dans le régime des flammelettes.

Par ailleurs, il a également été envisagé la possibilité d’utiliser des PDF définies suivant le concept
de densité de surface de flamme pour le scalaire c. La construction de telles PDF est décrite en annexes.
Compte tenu des désavantages de ces fonctions, nous avons conservé au cours de ce travail les seules
G-PDF.

La fonction 3 (Bradley et al. [27], Girimaji [96]) est la fonction mathématique la plus utilisée pour
modéliser la forme des PDF' de scalaires. Un des principaux avantages de celle-ci est qu’elle permet de
définir la forme de la PDF a la fois de z et de c. Cette fonction a déja été introduite précédemment

(équations (B38) & (BAI)).
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Chapitre 3. Modélisation de la combustion turbulente

La PDF J est entierement définie par la connaissance des deux premiers moments statistiques du
scalaire considéré. Dans le cas ot les données issues des tables FPI dépendent de z et de ¢, deux PDF
doivent étre évaluées. Le role du modele de combustion turbulente implanté dans le code de CFD est

donc de calculer les moments statistiques de ces deux grandeurs, soit : ¢, z, ¢ et 2/°.

Différentes difficultés numériques peuvent apparaitre lors de la construction des G-PDF. Ces diffi-
cultés nécessitent 'utilisation d’algorithmes spécifiques permettant de définir ces PDF avec précision
sur I’ensemble de leur domaine de définition. La procédure retenue au cours de ce travail est exposée
en annexe E.

3.6 Moments du premier ordre : z et ¢

Les moments du premier ordre (correspondant aux grandeurs filtrées) peuvent étre déterminés de
facon directe par la résolution d’équations de transport obtenues apres le filtrage des équations de z
et c:

aa;;z +V.[puz — V. (pD,VZ)] = V.7, (3.87)
3ﬁ5 e~ _ t .
v + V.[puc—V.(pD.NV¢c)| = =V.1. + pue. (3.88)

Ces deux équations font apparaitre les flux de diffusion turbulente de sous-maille : 7% et 7¢. Ces flux
sont fermés par une hypothese de type gradient :

Tt = —pD,VZ, (3.89)
Tt = —pD,Ve. (3.90)
Le coefficient de diffusion turbulente est égal a : D; = S%’ ou v; est la viscosité turbulente donnée par

le modele de turbulence de sous-maille et S¢; un nombre de Schmidt turbulent fixé a 0,9. L’évaluation
des coefficients de diffusion D, et D., qui reste délicate, a été discutée dans le chapitre précédent dans
un contexte laminaire.

Le terme source filtré, apparaissant dans I’équation de transport de ¢, est fermé grace aux PDF
présumées.

A noter que lorsque 'on se place dans le contexte d’une combustion partiellement prémélangée, ¢
dépend de z, ce qui conduit a apparition de termes supplémentaires dans I’équation (3.88)) (voir Bray
et al. [32]). Ces termes ont également été explicités dans la section 2.4.5 (relation (2.74)). Au cours de
cette étude, ces termes ont été négligés.

Dans le cadre du couplage du modele FPI avec le code CEDRE, nous avons vu que le fait de
transporter les especes majoritaires présentes dans I’écoulement nous permettait d’éviter de résoudre
I’équation de transport relative a c. En pratique, I’équation n’est donc pas résolue et est rem-
placée par : -

-~ Yco, + Yoo

c= == , (3.91)
eq eq
Yoo, +Yco

olt Y55, et Y5, sont les valeurs a I'équilibre de Yoo, et Yoo moyennées suivant z. Ces grandeurs
peuvent étre approchées dans les tables directement en fonction de z, en utilisant des interpolations
linéaires, soit :

—_~

VD, =Y, () et Y=Y (). (392

De méme que dans le cas laminaire, en raison des difficultés de 'approche & assurer la conservation

des atomes, la résolution d’une équation de transport pour Z s’impose, contrairement & ¢. Ainsi, du
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3.7. Moments du second ordre : 2" et ¢’

fait de la méthode de couplage indirecte imposée entre les tables et CEDRE, la relation (2.12) ne peut
pas étre utilisée directement étant donné que celle-ci présuppose que chaque élément est strictement
conservé au sein de 1’écoulement.

—_— o~

3.7 Moments du second ordre : 2z et ¢”

Le calcul des moments du second ordre de z et de ¢ est plus délicat que celui des moments du
premier ordre. Il est réalisé soit par la résolution d’équations de transport (méthode la plus précise
mais numériquement plus lourde), soit grace a des relations algébriques découlant de ces équations.

Avant de présenter ces méthodes, on rappelle simplement ’expression du moment d’ordre deux
d’une grandeur quelconque W :

— ;/\_/ 2
v = (\11 - qf) (3.93)
= WU - UV (3.94)

Au sens LES, cette grandeur correspond & une variance de sous-maille, et est généralement appelée
variance SGS.

En pratique, il est préférable d’utiliser la grandeur oy (appelée facteur de ségrégation) définie
comme une variance normalisée (pour ¥ variant de 0 a 1) :

oV — — 7 =~ -
11:(1—\11)

Des équations de transport pour les moments du second ordre de z et de ¢ peuvent étre dérivées

(3.95)

directement des équations sur z et ¢. Celles-ci peuvent s’écrire [57] :

0p=" ~

5tV [Pz — V. (ppzvﬁ)} = V.t — 27t .VE - 255y, (3.96)
ag‘? +V. [5&972 _ V. (ﬁDCVc’A’Eﬂ = V.l —2rl.VE— 2555 + 25 (UZC - aTCE) . (3.97)

Dans ces équations, 7¢, et 7%, sont les flux de diffusion de sous-maille relatifs & 2* et ¢*, alors que
Sy, et Sy, représentent les parties sous-maille des taux de dissipation scalaires de z et c.

De la méme maniere que pour les moments du premier ordre, la dépendance de ¢ en z en écou-
lement partiellement prémélangé entraine l'apparition de termes supplémentaires dans I'équation de
conservation de ¢”°. Ces termes, permettant de tenir compte de la diffusion croisée entre ¢ et z, ont
été négligés dans la relation et dans la suite de ce travail.

Les flux turbulents des moments du second ordre de z et de ¢ sont modélisés a 1’aide d’une fermeture
de type gradient :

Té’l} = Tig — 2%/7-2, - _ESL;VZH2, (3'98)
to_ ¢ ~ bVt e
Ty =T — 20T, = —thVC . (3.99)

Les taux de dissipation scalaires de sous-maille sont donnés par la décomposition des taux de
dissipation totaux :

X: = D.[VZ2+2D,|V2"||V3| + D.|V2"|2, (3.100)
—— ———
Em g;z/
Yo = DVE2+2D,|Ve/||Ve| + Do V2. (3.101)
— —
Xem Sxe
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En général, la partie moyenne du taux de dissipation scalaire est négligeable devant la partie fluctuante
(voir Poinsot et Veynante [174]). Le second terme du membre de droite peut également étre négligé (ce
terme est d’ailleurs nul au sens RANS). Il en résulte que le taux de dissipation scalaire de sous-maille
Sy. est assimilable au taux de dissipation scalaire total X, (méme chose pour le scalaire c). Cette
hypothese dépend en fait de la résolution du maillage LES utilisé et peut, dans certains cas, ne pas
étre vérifiée. N

Pour finir, étant donné que c est un scalaire réactif, ’équation de conservation de ¢/ fait intervenir
un terme de correlation croisé entre ¢ et w,. :

5 (aZc ~ ECE) = 5. (3.102)
De la méme maniere que le taux de dissipation scalaire, ce terme doit également étre fermé.

3.7.1 Fermeture des taux de dissipation scalaires

Il est possible d’établir une équation de transport pour les taux de dissipation scalaire (Mantel et
Borghi [134] ou Swaminathan et Bray [207]), mais celle-ci reste encore difficile a résoudre car faisant
intervenir de nombreux termes nécessitant I'introduction de nouvelles hypotheéses. Ainsi, il est souvent
plus pratique d’utiliser des relations algébriques simples pour 1’évaluation de ces grandeurs.

Modéle de relaxation linéaire :

La formulation la plus courante consiste a relier la dissipation scalaire a la variance SGS de la
grandeur considérée via un temps caractéristique de relaxation, pris égal au temps turbulent (modele
de relaxation linéaire [164]) :

o v 2’”2
PXz = 57;@’ (3.103)
—— —~ Ut C/A//2
PXe = PC£§7 (3.104)

ou A représente la taille du filtre, et C est la constante de dissipation généralement prise de I'ordre
Sci A2

vt

En fait, la constante C' dépend directement des caractéristiques locales de ’écoulement et est donc

de 1. Le rapport représente un temps caractéristique de la turbulence noté 7.
une fonction du temps et de I'espace. Ainsi, pour améliorer la précision du modele, des approches
dynamiques ont été développées, par exemple par Pierce et Moin [167].

Ce modele fournit en général une bonne approximation du taux de dissipation scalaire de z. Il
sera donc utilisé par la suite dans ce contexte. Il se révele en revanche moins précis pour modéliser la
dissipation de c. La variable d’avancement est en effet un scalaire réactif et le modele de relaxation
linéaire néglige les temps caractéristiques de la chimie devant le temps de mélange turbulent (hypothese
de mélange infiniment rapide).

Les modeles présentés ci-apres permettent de pallier a cette limitation en tenant compte d’une
chimie finie.

Modéle ITNEFS :

De manieére a tenir compte des interactions entre la chimie et les petites échelles de la turbulence,
Meneveau et Poinsot [I40] ont construit le modele ITNFS basé sur une description intermittante de
la turbulence. Ils définissent ainsi une échelle de temps moyenne caractéristique des interactions entre
la flamme et la turbulence en corrigeant le temps intégral de la turbulence par une fonction I' faisant
intervenir les échelles caractéristiques de la chimie. Cette fonction a été déterminée a partir de calculs
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DNS d’interactions flammes/tourbillons. Elle s’exprime de la maniére suivante (Poinsot et Veynante
[174]) -

s +10.4 exp [~ (s +0.4)] + (05 — 0.11) [1 — exp [~ (s + 0-4)]], (3.105)

2 1 !/ 1/3
s = logyg (;8) et o = 3 {1 il (g0> . (3.106)
L L

On reconnait ici la vitesse de flamme laminaire non étirée S% qui peut étre tabulée, ainsi que I’épaisseur
de flamme (5% correspondante, que 'on peut définir a partir du gradient de température maximal. I;
est une échelle caractéristique de la turbulence. En LES, on peut ’assimiler a la taille de coupure du

filtre, A.
La fluctuation de vitesse u’ est beaucoup plus délicate & évaluer. Des fonctions complexes existent

logyg (I') = —

avec !

pour la calculer de fagon précise [49]. Cependant, celles-ci font intervenir des dérivées d’ordre élevé
qui sont difficiles a évaluer de fagon consistante avec les schémas numériques disponibles dans CEDRE
appliqués a des maillages non structurés généraux. Nous allons donc utiliser ici la relation (3.19), basée
sur le modele de Smagorinsky.

En utilisant la fonction ITNFS, on peut définir un temps caractéristique d’interaction chi-
mie/turbulence de la maniére suivante [174] :

1 SCﬁﬁz
I, v
L) "

Ce temps peut ensuite étre introduit dans la relation (3.104]) pour une modélisation plus précise du
taux de dissipation scalaire de c¢. Cette méthode de correction du temps intégral de la turbulence a

(3.107)

Tt —

été utilisée avec succes, conjointement au modele BML, par Bailly et al. [§].

Modele basé sur une approche BML :

Vervisch et al. [216] puis Fiorina et al. [T6] ont proposé une méthode alternative pour le calcul du
taux de dissipation lié a la variable d’avancement. Dans ce modele, Y. est exprimé en fonction des
grandeurs caractéristiques de la flamme, en suivant I’hypotheése BML.

Sous I’hypothese de front de flamme infiniment mince, on peut établir une relation liant le taux de
réaction de la variable d’avancement a son taux de dissipation scalaire (Veynante et Vervisch [219]) :

—~ 2

= e 1
W - X (3.108)

soit : .
Xe = 5 (2em = 1) e, (3.109)

ou la grandeur ¢, est définie de la fagon suivante :
1 s 3 ~
k P * d k .
_ L S () de” _ e (3.110)
Jo weP (¢*) de We

Cm,

La figure présente les variations de ¢, en fonction de ¢ pour différentes valeurs de la variance
SGS réduite de ¢. On peut vérifier que lorsque la PDF de ¢ se rapproche d’une forme bimodale, ¢,
tend vers une valeur constante de ’ordre de 0,8 ; proche de la valeur prédite dans le cadre de la théorie
BML (= 0,75). On remarque par ailleurs que ¢, a tendance a évoluer de maniere linéaire en fonction
de ¢, quelle que soit la valeur de la variance. Par la suite, ¢,,, sera maintenu constant et égal a sa valeur
prise dans la limite d’'une PDF bimodale.
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FiGc. 3.6 — Evolution de c,, en fonction de la variable d’avancement pour différentes valeurs de la
variance réduite de ¢ (flamme méthane/air atmosphériques a richesse 0,6).

Vervisch et al. [216] proposent d’utiliser une relation treés similaire a (3.109)) pour modéliser le taux
de dissipation de sous-maille de c :

_
5 (20 — 1) o= (3.111)

PXc = 70(1_,5).

DN | =

2 o . N N . p . . . 2
Le facteur o, = ,5(017_5) a été introduit de maniere a rester consistant avec ’équation d’évolution de ¢/*.
Il permet de respecter les contraintes de réalisabilité suivantes :

lim . = N BML, (3.112)
lim xo = 0, (3.113)
Oc—

ou SZZB ML st donné par ’expression . L’introduction du facteur o. permet d’étendre le domaine
de validité de (3.115)) au dela des limites fixées par I’hypothese de chimie infiniment rapide. Le choix
de 0. comme facteur multiplicatif reste toutefois assez arbitraire.

Pour approcher la dissipation scalaire de maniére a tenir compte des caractéristiques locales de
I’écoulement, le taux de réaction E; dans doit étre modélisé. Une premiere possibilité consiste
a utiliser la valeur de ;;vc directement interpolée dans la table FPI. En procédant ainsi, on introduit
une relation implicite entre la dissipation scalaire et le taux de réaction de ¢ qui nécessiterait, pour
sa résolution, 1'utilisation d’une procédure numérique itérative. Pour contourner cette difficulté, une
modélisation plus élaborée du taux de réaction filtré de c est nécessaire.

La méthode employée ici consiste a formuler ;; suivant une approche a densité de suface de flamme,
soit : . -

puwe ~ pSp|Ve| = p'SY| Ve, (3.114)

avec \%\ = Y. En combinant les relations d3.108|) et (I3.114I), on obtient I’expression suivante :

/2
t1-0o

Une relation algébrique est ensuite choisie pour modéliser la densité de surface de flamme X. Deux
méthodes peuvent étre considérées :

1
PXe = 5 (2em — 1) pOSgXJ

5 (3.115)
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e la premiere consiste a réécrire la densité de surface de flamme en fonction du facteur de plissement
= (Weller et al. [224]) :

S = [Ve| = Z|Va). (3.116)

Le facteur = peut ensuite étre maintenu constant (généralement = ~ 5), ou reévalué au cours
du calcul & partir d’une loi algébrique comme par exemple celles de Zimont [235] ou de Peters

I163] -
NV INNL
Zim = 40y <“) () , (3.117)
Sy 07

A CyA? TN
=Pet — 10y = == s [ == ). 3.118

ou les coefficients C1, Cy et C3 sont des constantes égales a 0,52, 0,195 et 0,78. La formulation
de Peters a été développée de maniére a rester valide a la fois dans le régime de combustion des

(1]
|

flammelettes et dans le régime des flammes épaissies. De plus, elle est fondée sur un raisonnement
mathématique plus rigoureux que la formulation de Zimont.

Bien que ces lois aient été obtenues dans un cadre RANS, Pitsch [168] a montré qu’une relation
tres similaire a celle de Peters [163] pouvait étre établie pour la LES : en développant la relation
donnée par Pitsch, on obtient exactement I’expression de =F¢ avec des constantes légerement
différentes : Cy = 0,25 et C3 = 1. Dans ce contexte, c’est la formulation donnée par Peters qui
sera retenue dans la suite de ces travaux.

Une représentation de ’évolution de Z calculé en fonction des rapports 5% et L A l'aide de la
L

Sy
formule de Peters est proposée figure [3.7];

30

\\~

u/SL=0
u'rsSL=1
u'tSL=3
u/SL=5
u/SL=10
u'rSL=20

T

25

20

- P

e e

0 11 i 1L ITTL

10" 10° 107 10" 10° 10' 10°
NS

F1G. 3.7 — Représentation de l’évolution de = calculé a l'aide de la relation de Peters pour différentes

/
valeurs des rapports 5% et g—o.
L L

e la seconde méthode pour évaluer ¥ repose sur la relation proposée par Boger et al. [17] :

5 xf1=9

o (3.119)

ou K est une constante que Boger et al. [17] estiment de 1'ordre de C'E, avec C' =~ 5,527 lorsque
la taille du filtre est grande devant I’épaisseur de flamme.
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Ces deux modeles conduisent a des résultats équivalents. Ainsi, par la suite, nous ne retiendront
que le premier modele faisant intervenir le facteur de plissement Z. Si on replace la relation ((3.116])
dans (3.115)), on obtient le modele de dissipation de ¢ utilisé au cours de ce travail (Fiorina et al. [70]) :

1 o
PXe = = (2¢m — 1) poSYE|VE] = ——. 3.120
PXec 2( m )pOL ’ ’\10(1—5) ( )
Notons que dans le cadre d’une combustion partiellement prémélangée, les grandeurs c,, et S%
doivent étre moyennées suivant z. Ces grandeurs sont en effet caractéristiques de chaque flamme
élémentaire tabulée et dépendent directement de la richesse locale du mélange. Dans ce travail, S% et
Cm, ont été évalués a ’aide de simples interpolations linéaires au sein des tables en fonction de z, soit :

SY=850Z) et cm=cm(?). (3.121)

Modele dérivé de ’équation de transport de Y. :

Un troisieme modele de type algébrique, proposé par Swaminathan et Bray [207], peut également
étre utilisé. Pour obtenir cette relation, les auteurs établissent préalablement ’équation exacte de
conservation du taux de dissipation scalaire. En se basant ensuite sur une étude asymptotique de cette
équation dans la limite des nombres de Damkholer élevés, il est possible d’établir la relation suivante :

0 0 —
L

Tt

ou 7y est le temps caractéristique de la turbulence défini précédemment. La constante C; est égale a
0,1. C5 représente la constante du modele de relaxation linéaire et doit étre ajustée en fonction du cas
de calcul. Cy dépend de la chimie via le parametre ¢, mais également via la courbure de la flamme.
Son expression exacte est :

Cy = W, (3.123)

avec 0 = 4,2 et :

B ﬁprJVcFVuﬁ (c)dc
S? J WP (c)de .

Les auteurs évaluent K. de I’ordre de 0,1 dans le cas d’une chimie & une seule étape. Il est toutefois clair

K, (3.124)

que sa valeur sera dépendante du mécanisme réactionnel considéré, méme si elle reste certainement
toujours proche de 0,1.

L’expression permet de retrouver le modele de relaxation linéaire initial si on suppose que
le scalaire est non réactif (soit S? = 0).

3.7.2 Modélisation de la corrélation pc’w,

Les problémes posés par la modélisation du taux de dissipation scalaire de c se retrouvent lorsque
I'on considere la corrélation pc”’w.. Dans les travaux précédent (Domingo et al. [57]), ce terme était
directement évalué a partir des données interpolées dans la table. La grandeur gdjc doit dans ce cas
étre calculée préalablement et tabulée :

o [/ —~—tab —~tab_
pc'w. =P <c¢uC — We c) . (3.125)

En procédant ainsi, on introduit une relation implicite entre p@?c et la variance de c. -
Il apparait en fait plus approprié de proposer une modélisation alternative pour le terme pc”’w,

(Domingo et al. [56]) en tenant compte a la fois de la turbulence de sous-maille et de la sous résolution
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de la flamme. Dans le cadre de ce travail, une approche basée sur des hypotheses similaires au taux
de dissipation de ¢ est proposée.
On peut dans un premier temps écrire :

—

o€ — el = e (C — ©) . (3.126)

Cette relation demeure exacte tant que ¢, est déterminé de facon précise. Cependant, de méme que
pour X, il est plus pratique de fixer ¢,, constant et égal & sa valeur prise sous I’hypothése BML.

Par analogie avec le modele de fermeture de X., I'expression doit étre multipliée par o. afin de
s’assurer que pc’w. tend vers sa limite BML lorsque o, tend vers 1 d’une part, et que pc”’w. tend vers
0 lorsque o, tend vers 0 d’autre part, soit :

L (o
pee = Cop (e —2) e | 77—

5 (3.127)

ou C,, est une constante.

, . . _ . ~ . 2

La figure compare deux représentations 2D des valeurs prises par pc’w. en fonction de ¢ et ¢”
dans le cas d’une flamme méthane/air stcechiométrique. Dans le premier cas, la corrélation est évaluée
directement a partir des données tabulées filtrées alors que dans le second cas, on utilise la relation

—~ —~tab
(3.127)) avec C, =1, et we = w, .
1
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Fia. 3.8 — Valeurs prises par ﬁch;C en fonction de € et ¢ dans le cas d’une flamme méthane/air
stoechiométrique. A gauche, valeurs obtenues a l'aide des PDF présumées et des données laminaires
tabulées, a gauche, modéle donné par la relation .

La relation (3.127)) sous estime largement les niveaux de référence que 1'on devrait obtenir. Pour
corriger cette tendance, la formulation suivante est proposée :

— n
_ _ ~ "
pc”wc = pr (CﬁML — AC() We ,5(1—_

E) )

ou n est pris égal a 0,25. Le facteur de ségrégation est élevé a la puissance 0,25 de maniere a tenir

(3.128)

compte de la décroissance progressive de pc’w. lorsque o, décroit, tout en conservant ses proprietés
eno.=0et o.=1.
Les valeurs prises par pc’w. en utilisant cette relation sont présentées sur le graphique En

utilisant ce modele, I'allure générale de la distribution de ﬁcT’\o:J/c en fonction de ¢ et ¢* est parfaitement
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varc¢
varc

F1G. 3.9 — Valeurs prises par pc'w. en fonction de ¢ et ¢”* dans le cas d'une flamme méthane/air
stoechiométrique. A gauche, valeurs obtenues d l'aide des PDF présumées et des données laminaires
tabulées, a gauche, modéle donné par la relation .

retrouvée. D’un point de vue quantitatif, le modele (3.128) permet également de reproduire les niveaux
corrects de pc’’we, & un facteur multiplicatif de l'ordre de 1,15 pres.
Pour finir, en modélisant le taux de réaction pw. par le concept de densité de surface de flamme,

on trouve : -
e = C! (e — ©) poSYZ|VeElo?, (3.129)

avec C!, de l'ordre de 0,3 et n = 0,25.
En combustion partiellement prémélangée, ¢, et 5’2 doivent étre moyennés suivant z. Ces grandeurs
sont évaluées tres simplement dans la table par interpolations linéaires suivant z.

3.7.3 Equations de transport fermées

Pour écrire les équations de transport fermées des moments d’ordre 2 de z et de ¢, on a choisi de
modéliser le taux de dissipation scalaire de z via le modele de relaxation linéaire (3.104)), le taux de
dissipation scalaire de ¢ par le modele fondé sur I’approche BML , et la corrélation pc’w. a
partir des données issues de la table :

12

952"

V. (pﬁz/N'?) v [,5 (Dsw + Dy) v,zﬂ — 25D, |V3* + 2505~ =0, (3.130)
ot Tt
o L _
f;t V. (ﬁuc”2> V. [ﬁ (Dew + Dy) Vc”Q] — 95D, |V
0 9’3 /o~ ~—\tab
+ (2¢m — 1) P05L5|Vam +2p (wcc - wcc> =0. (3.131)

3.7.4 Relations algébriques pour I’évaluation des moments d’ordre 2

Le transport des variances de z et de ¢ constitue toujours la solution la plus précise pour modéliser
ces grandeurs. Cependant, cette méthode impose la résolution de deux équations de conservation
supplémentaires par le code de CFD, ce qui peut se révéler pénalisant en terme de cout de calcul.

Des relations algébriques peuvent notamment étre obtenues sous I’hypothese d’équilibre local
(Pierce et Moin [167], Peters [164]). En se basant sur les équations de transport des moments d’ordre
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2, il est possible d’égaliser les termes de production (le tenseur des contraintes de sous-maille ainsi que
le terme de production chimique pour ¢) et de dissipation (terme de dissipation scalaire). Quelques
développements analytiques menent alors a des relations algébriques simples pour les moments du
second ordre de z et c.

En appliquant '’hypothese d’équilibre aux équations (3.130)) et (3.131)), on obtient directement

. . . 2 2
deux relations simples respectivement pour z”* et ¢* :

27 = OA2|VEP, (3.132)

—~ 207 ¢(1-90) [ i~ =
c 2em —1 poSIEIVE [Sct Vel* +p (wcc wcc) . (3.133)

Cette derniere expression peut également étre réécrite de la fagon suivante :

—~ 1"
P = 2jn0—1p0§05 [;fétwa? 7 (d}cc - wcz)] : (3.134)
ot C, C" et C” sont des constantes de 'ordre de 1 en LES.

La corrélation ﬁcjd)vc peut étre modélisée par la relation proposée dans ce mémoire, ou
directement interpolée dans la table.

L’hypothese d’équilibre peut en fait étre remise en cause du fait des phénomeénes induits par la
chimie (production de turbulence par la flamme, expansion thermique des gaz, etc...). De plus, il
faut noter que ’équilibre production/dissipation n’est plus vérifié lorsque ’écoulement est piloté par
les grosses structures turbulentes anisotropes. Néanmoins, le gain en temps de calcul engendré par
I'utilisation d’une relation algébrique reste appréciable.

3.8 Correction des termes sources interpolés par CEDRE

De la méme maniere que dans le cas laminaire, les termes sources filtrés extraits de la table FPI
doivent étre corrigés. Pour simplifier le probléme, on se place ici dans le cadre de flammes prémélangées.
L’application du modele de relaxation (validé dans le cadre laminaire) conduit & une relation du

type :
~tab ~
- i ()= Vi (ot
O (1) = & (o) 4 T Vi@ t) (3.135)

Te,i

Le temps 7., est assimilable & un temps chimique filtré, correspondant théoriquement & l'inverse des
termes diagonaux de la matrice jacobienne :

T = (aa?,-/a?;)mb. (3.136)

Différents niveaux de simplification peuvent étre appliqués a I’évaluation de 7; :

e 2 l'ordre 0, on peut attribuer au temps chimique de relaxation filtré sa valeur non filtrée obtenue
a partir du minimum atteint a travers la flamme par max (Jii)fl. On pose donc en premiere
approximation :

Teyi ™ Tejie (3.137)

C’est cette méthode qui a été retenue au cours des calculs présentés dans ce mémoire ;
e un modele de relaxation tenant compte de la turbulence est proposé ici. Ce modele se base
directement sur les données disponibles dans les tables. Les temps chimiques turbulents sont
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ainsi définis pour chaque espece comme le minimum atteint & travers la flamme par I'inverse des
termes diagonaux de la jacobienne des grandeurs filtrées, soit :

(T 1
Tox (C/IZ) — . (3.138)

min (|j; (E,C’A’/Q> |)

Cette matrice peut étre évaluée par différences finies centrées en chaque point de la table :

Y (’5+ 55,072) ot (’5—55,0//2)
JZ" (E,C” ) = = = — == -
Y, (5+ 5C, c”2> _y, (5— 5C, c”2)

(3.139)

Ces temps chimiques peuvent étre calculés préalablement et regroupés dans les tables FPI tur-
bulentes. La méthode reste cependant assez lourde et délicate a mettre en ceuvre;

e une solution différente a été proposée par Teraji et al. [210], conjointement & leur modele de
reconstruction des termes sources chimiques. Les auteurs proposent en fait de recalculer un
temps de relaxation a partir d’une relation non linéaire simple faisant intervenir a la fois un
temps chimique et le temps intégral de la turbulence. L’utilisation d’une telle relation pour 7.;
constitue également une voie a explorer, méme si le choix de la relation liant les temps chimique
et turbulent peut paraitre arbitraire.

3.9 Construction et utilisation de tables turbulentes

3.9.1 Couplage de tables turbulentes avec le code CEDRE

En pratique, le calcul des termes sources et des fractions massiques filtrés peut étre réalisé indé-
pendamment du calcul de CFD. En effet, 'existence des tables chimiques permet de construire a priori
de nouvelles tables dites "turbulentes”, dans lesquelles sont présentes uniquement les données filtrées,
calculées a partir de I'intégration des données de la table de référence.

Le nombre de degrés de liberté des tables "turbulentes” passe de 2 (z et ¢) a 4 dans le cas le plus
général (les deux premiers moments statistiques de z et de ¢). Ces grandeurs sont évaluées par le code
de CFD pour permettre 'interpolation des grandeurs thermochimiques dans la table. En combustion
parfaitement prémélangée, ou la table n’est indexée que par la seule variable d’avancement, le nombre
de degrés de liberté passe de 1 & 2 (les deux premiers moments statistiques de ¢). L’augmentation de
taille de la table dans un cadre turbulent est donc conséquente.

Le couplage entre les tables FPI turbulentes et le code CEDRE est réalisé de maniére identique au
cas laminaire. Ainsi, par analogie a la figure 2.38 schématisant le couplage entre les tables laminaires
et le code de CFD, la figure présente le méme type de couplage réalisé dans un cadre turbulent.
Le schéma correspond au cas de la simulation d’une flamme parfaitement prémélangée.

3.9.2 Exemple de construction d’une table FPI turbulente

Les éléments présentés précédemment sont ici appliqués a la construction d’une table "turbulente”.
Dans un premier temps, on ne présente que des tables correspondant a un prémélange pur, indexées
uniquement par la variable d’avancement (¢ et ¢*).

Les schémas [3.11], [3.12] et [3.13] présentent respectivement les valeurs filtrées du taux de réaction de
CO, de la fraction massique de C'O et de la fraction massique de OH. Les graphiques sont représentés
dans un repere (¢, 0.). On observe que les grandeurs laminaires en 0. = 0 sont dégradées par la PDF

jusqu’au cas extreme o, = 1. Dans ce cas, la PDF prend une forme bimodale (limite BML) et les
évolutions des grandeurs filtrées en fonction de ¢ deviennent linéaires.
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Fia. 3.10 — Schématisation de la procédure de couplage réalisée entre les tables FPI turbulentes et le
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F1G. 3.11 — Représentation du tauz de réaction filtré de C'O intégré a l'aide d’une B-PDF pour trois

richesses différentes : 0,65, 1, 1,8. Le taux de réaction est représenté en fonction des deux premiers

moments statistiques de c.

Fi1G. 3.12 — Représentation de la fraction massique de CO filtrée intégrée a l'aide d’une G-PDF pour
trois richesses différentes : 0,65, 1, 1,8. Le taux de réaction est représenté en fonction des deux

premiers moments statistiques de c.
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FiGc. 3.13 — Représentation de la fraction massique de OH filtrée intégrée a l'aide d’une B-PDF
pour trois richesses différentes : 0,65, 1, 1,8. Le taux de réaction est représenté en fonction des deux
premiers moments statistiques de c.

En prémélange partiel, la variable z intervient. On sait par définition que z est une grandeur
normalisée, donc variant entre 0 dans 'oxydant pur et 1 dans le carburant pur. Dans les flammes
partiellement prémélangées, il est possible que z soit bornée par des valeurs supérieures a 0 et inférieures
a 1 : z doit, dans ce cas, étre renormalisée. On définit ainsi une nouvelle fraction de mélange suivant :

E= ST fmin (3.140)
Zmazr — Fmin
Les figures[3.14] et [3.15] présentent les représentations 3D de tables "turbulentes” pour le prémélange
partiel. Dans chaque cas, trois grandeurs chimiques ((.@6, }7(;) et }75;1) sont tracées en fonction de
Z et du facteur de ségrégation o,. Les tables ont été calculées pour z variant de 0,0284 (¢ ~ 0,4) a
0,0742 (¢ = 2,5).

F1G. 3.14 — Tauz de production de CO (a gauche) et fractions massiques de CO et OH (au centre

et a droite) issus d’une table filtrée pour le prémélange partiel, en fonction de Z et s,. Les données
tracées correspondent a des valeurs constantes ¢ = 0,52 et . = 0.

En o, = 0, on retrouve I’évolution des grandeurs tracées en fonction de la richesse, a une position
¢ = ¢* donnée. A T'opposé, en o, = 1, on retrouve des courbes quasiment linéaires correspondant au
cas ou la PDF en z est représentée par deux pics de Dirac centrés sur les valeurs extrémes de z (limite
BML).

3.10 Conclusions et limitations du modéle

Le modele de combustion turbulente utilisé au cours de ce travail est basé sur ’évaluation de PDF
présumées pour fermer les taux de réaction chimiques filtrés des especes transportées. Les fonctions
retenues pour approcher les PDF de z et de ¢ permettent de modéliser correctement les distributions
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Fi1G. 3.15 — Tauz de production de CO (a gauche) et fractions massiques de CO et OH (au centre

et a droite) issus d’une table filtrée pour le prémélange partiel, en fonction de Z et s,. Les données
tracées correspondent a des valeurs constantes ¢ = 0,9 et 0. = 0.

de ces deux scalaires en écoulement turbulent, mais restent réservées a une utilisation dans le régime
des flammelettes. Cette approche permet de plus la construction préalable de tables FPI "turbulentes”,
qui facilitent la mise en oeuvre des calculs d’un point de vue numérique.

Ce modele présente certaines limitations qu’il est important d’identifier :

e la modélisation du second moment statistique de ¢, et en particulier la modélisation du taux
de dissipation scalaire de ¢, reste délicate. Certaines hypotheses introduites s’averent en effet
trés limitantes et parfois méme en contradiction avec 'approche & PDF présumées. Ainsi, dans
la fermeture du taux de dissipation de ¢ retenue, I’hypothése de front de flamme infiniment
mince est posée, alors que le modele & G-PDF est construit pour s’affranchir par ailleurs de cette
contrainte ;

e en outre, I'utilisation d’'une G-PDF pour ¢ ne permet pas de modéliser correctement la vitesse
turbulente de propagation du front de flamme. En particulier, lorsque le plissement de la flamme
est entierement résolu (notamment dans le cas 1D), la vitesse de flamme modélisée ne tend pas
vers la vitesse attendue (Fiorina et al. [77]). Ceci est également le cas en régime laminaire puisque
le modele a §-PDF ne permet pas de retrouver une vitesse de propagation correcte lorsque la
flamme est sous-résolue.

Ce dernier point peut s’avérer assez limitant puisqu’une mauvaise modélisation de la vitesse de
propagation du front de flamme peut perturber fortement sa dynamique instationnaire. Pour surmonter
cette difficulté, Fiorina et al. [T7] ont tres récemment développé une approche basée sur un filtrage
explicite des tables FPI. De cette maniere, on s’assure que lorsque la flamme est sous-résolue, sa
vitesse turbulente de propagation tend bien vers sa valeur attendue (ceci est également le cas en
régime laminaire ou le modele permet de retrouver la vitesse correcte de la flamme meéme lorsque
celle-ci est sous-résolue). Pour tenir compte des effets de plissement du front de flamme, les termes
sources chimiques filtrés explicitement sont corrigés en introduisant le facteur =. Ce modeéle semble
trés prometteur et a été validé avec succes par les auteurs sur la configuration PRECCINSTA.

Le modele a PDF présumées détaillé ici est validé dans les chapitres 5 et 6 sur deux flammes
turbulentes prémélangées pauvres.
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Chapitre 4. Modélisation de la formation de NO dans le cadre du modéele
FPI

4.1 Introduction : difficultés liées a la modélisation de la formation
de NO en écoulements complexes

La prédiction de la formation du monoxyde d’azote est devenue un enjeu majeur dans le domaine de
la modélisation de la combution turbulente. Outre ses effets directs sur la santé, NO joue également un
role primordial dans la formation de polluants beaucoup plus nocifs tels que NOs et NoO. Son émission
par les systemes énergétiques usuels (chambres de combustion aéronautiques, moteurs automobiles,
turbines a gaz...) est, par conséquent, particulierement réglementée et doit donc étre réduite.

Les modeles de combustion actuels ne permettent pas de prédire avec précision la formation de
NO au sein d’écoulements complexes, représentatif des problématiques industrielles. En effet, si la
connaissance des différents facteurs capables d’influencer la formation de NO est aujourd’hui acquise,
tous ne peuvent pas étre modélisés facilement (voir par exemple Driscoll et al. [62] et les références
associées). Parmi ces phénomenes, on distingue en particulier 'effet des pertes thermiques [221], de
I'étirement (contraintes aérodynamiques) [60], [38], des niveaux d’oxygene atomique hors équilibre
[61], [151], et 'importance de la voie du prompt-NO (influence de la richesse locale). Ces phénomenes
sont résumés sur le schéma [4.11

production de NO
prompt-NO |NO-thermique

A A

richesse pertes
locale thermiques

étirement, précurseurs
courbure hors équilibre (O)

Fi1G. 4.1 — Mécanismes physiques élémentaires agissant sur la production de NO.

Les différents phénomenes influencant la production de NO en écoulement turbulent identifiés sur

ce schéma sont décrits ci-dessous :

e La formation de NO est fortement dépendante de la température au travers de la loi non-linéaire
d’Arrhenius. En particulier, & haute température (typiquement > 1900 K), une faible variation
de T peut étre responsable d’une variation importante de Yyo. Ainsi, les pertes thermiques ra-
diatives et les pertes par conduction aux parois, en diminuant la température des gaz, influencent
sensiblement la production de NO au sein des flammes.

e [’étirement de la flamme, notamment en régime turbulent, peut étre a l'origine d’une élévation
locale de température ou d’une accumulation de produits de combustion (DNS de Bédat et al.
[38]) pouvant conduire a I’apparition de pics de formation de NO.

e La production de NO est également fortement dépendante de ses précurseurs. Dans le front
de flamme, des radicaux tels que CH, CHs ou NH jouent un role prépondérant. Derriere la
flamme, les précurseurs intervenant sont principalement N, OH et O. Ainsi, des variations locales
de concentration de ces espéces peuvent entrainer des variations importantes de production de
NO. Ceci est notamment le cas avec le radical O qui peut étre formé en quantités importantes
hors équilibre dans les gaz briilés et qui joue un réle primordial dans le mécanisme de Zel’dovitch.
De la méme maniere, des variations locales de richesse, peuvent conduire a ’apparition de pics
de formation de NO (notamment via le mécanisme du "prompt-NO”, tres sensible a la richesse).

e Pour finir, d’un point de vue de la modélisation, la formation de INO ainsi que de ses précur-
seurs est directement conditionnée par le mécanisme réactionnel utilisé. Ainsi, certaines voies de
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production et especes précurseurs, ne sont pas encore parfaitement connues. Dans ce contexte,
il est clair que les mécanismes réactionnels utilisés jusqu’a présent ne permettent pas de prédire
avec précision la formation de NO dans de nombreuses situations.

La turbulence, en créant des fluctuations plus ou moins importantes de température et de com-
position dans ’écoulement, influencent largement la production de NO via certains mécanismes cités
ci-dessus. Par exemple, en créant localement des maxima de température ou de richesse, les fluc-
tuations turbulentes peuvent étre & l'origine de la formation de pics de NO (via respectivement les
mécanismes du "NO-thermique” et du "prompt-NO”), comme ceci est illustré sur la figure Ces
pics interviennent tres souvent a 1’échelle sous-maille, ce qui rend leur modélisation particulierement
délicate.

turbulence instabilités | | pertes thermiques
A A
fluctuations de | _ + | fluctuations de
richesse | ~| température
\ 4 Y Y
prompt NO NO thermique
dépendance exponentielle dépendance exponentielle
en richesse en température

F1G. 4.2 — Influence de phénomeénes physiques sur la formation de NO dans le cas d’un écoulement
de type industriel.

En raison des difficultés évoquées précédemment, la prédiction de la formation de NO au sein
de configurations réalistes est actuellement réalisée a I'aide de modeles trés simplifiés, généralement
adaptés a des conditions de fonctionnement bien particulieres. On pourra citer dans ce domaine les
travaux tres récents de Schmitt et al. [195], Thme et Pitsch [I13] ou Biagioli et Giithe [I3]. Ces travaux
montrent que de gros efforts de modélisation sont encore nécessaires pour pouvoir prédire efficacement,
sur une large plage de fonctionnement, la formation des NOx sur des cas industriels.

Le travail présenté ci-apres propose d’appréhender ces problématiques en se basant sur les principes
du modele FPI introduits dans les chapitres précédents. Deux modeles sont ainsi proposés, devant
permettre de faciliter la prédiction de la formation de NO au sein de configurations réalistes en
combustion prémélangée :

e la premiere approche est fondée sur la construction de tables spécifiques pour l'espece NO,

indexées par une nouvelle variable d’avancement,

e la seconde est basée sur le couplage entre un mécanisme réactionnel détaillé dédié a la formation

de NO avec les données chimiques interpolées dans la table (pour les précurseurs).

En raison des difficultés de modélisation évoquées, les simulations numériques permettant de tenir
compte des nombreux phénomenes physiques influencant la formation de NO sont encore lourdes
et difficiles a mettre en ceuvre. Pour cette raison, nous focalisons notre travail uniquement sur la
modélisation des interactions entre la turbulence et la chimie de NO, en négligeant par exemple I’effet
des pertes thermiques. En outre, pour des raisons pratiques, les modeles proposés dans ce chapitre
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n’ont été développés que dans le cadre de flammes parfaitement prémélangées. Les expressions qui y
sont détaillées ne concernent donc que ce régime particulier de combustion (la fraction de mélange
n’intervient pas).

Pour débuter ce chapitre, les principales sources de NO au sein d’un écoulement réactif sont identi-
fiées. Un rapide état de ’art des modeles de combustion turbulente actuels permettant de tenir compte
de la production de NO, est ensuite présenté. Le premier modele proposé dans ce mémoire, basé sur
I'utilisation de tables FPI spécifiques, est introduit dans la section suivante. Le modele d’interaction
entre la production chimique de NO et la turbulence, dans le cadre de 'utilisation des tables FPI spé-
cifiques, est également présenté. Dans la section qui suit, nous introduisons le second modele proposé.
Celui-ci exploite la possibilité de déterminer, via le modele FPI, la concentration des précurseurs de
NO tabulés. En conclusion de ce chapitre, nous discutons des avantages et des limitations de ces deux
approches.

4.2 Meécanismes de formation de NO

Nous allons nous intéresser ici aux quatre mécanismes de production du monoxyde d’azote les
mieux connus actuellement. Une revue plus détaillée de ces mécanismes est donnée par Miller et
Bowman [I41] ou Hill et Smoot [110].

4.2.1 Le ”prompt-NO”

Le "prompt-NO”, ou NO rapide, est formé par la réaction de 'azote atmosphérique avec les
radicaux issus de la décomposition du carburant. Ce mécanisme intervient particulierement au sein
du front de flamme, la ou les radicaux sont les plus nombreux et dans le cadre de flammes riches. Il
est cependant rarement utilisé en raison de sa complexité, ce qui ne porte pas & conséquences dans la
plupart des cas étudiés.

Suivant Fenimore [73], la formation de prompt-NO est directement reliée a la production du radical
HCN au sein de la flamme. Les principales réactions mises en jeu sont les suivantes [110] :

No+CH, +— N+ HCN + ... (4.1)
HCN +R +«—— NO+...

Le produit majoritaire de la premiere de ces réactions est HCN. Par la suite, HCN est oxydé par les
principaux radicaux (notés R) présents dans le front de flamme (O, OH en particulier), ce qui conduit
directement & la formation de NO.

La validité de I’hypothese suivant laquelle NO est formé via HCN est discutée en annexe H. Il a
en effet été montré (Moskaleva et Lin [I44] et Sutton et al. [206]) que le produit majoritaire issu de
No + CH, n’est pas HCN mais plutot NCN.

4.2.2 Le "fuel-NO”

Comme son nom l'indique, le "fuel-NO” [141] est directement issu de ’azote contenu dans le
carburant. On retrouve principalement ces especes azotées en additifs (en général des amines, dont la
formulation générale est RN Hj). La combustion du charbon peut également faire intervenir ce type
de mécanisme.

Les deux especes principales impliquées sont HCN et N Hs. Suivant les conditions de la flamme,
la transformation de ces deux especes conduit & la formation soit de NO (en régime pauvre), soit de
Ny (en régime riche). Ces deux processus peuvent étre écrits de la fagon suivante [141] :

HCN/NH3+ NO «— Na+ .. (4.3)
HCN/NHs+ Oy «—— NO + ... (4.4)
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Ce mécanisme est responsable de la formation de 80% du NO dans les flammes issues de carburants
contenant de 'azote. Dans le cas de la combustion des hydrocarbures usuels (principalement des
alcanes), ce mécanisme n’entre pas en compte.

4.2.3 Le ”NO-reburning”

Le mécanisme dit du ”NO-reburning” [I41] n’est pas responsable de la formation d’oxydes d’azote
mais de leur disparition. En effet, a haute température, le NO présent peut réagir avec le carburant,
ou les radicaux hydrocarbonés issus de la décomposition de celui-ci, pour former différents produits :

CH,+NO +— HCN + ... (4.5)

Ce mécanisme intervient en général a haute température, dans les gaz brulés, et donc en présence
d’hydrocarbures imbriilés. Cette voie de disparition de NO n’intervient donc qu’en régime riche.

4.2.4 Le "NO-thermique”

Le mécanisme du "N O-thermique” (Zel’dovich [234]) est le principal responsable de la formation
de NO lors de la combustion des hydrocarbures usuels. Il se déroule principalement au voisinage de
la stoechiométrie, & haute température (typiquement > 1900K). La formation de NO thermique est
d’ailleurs extrémement sensible aux variations de température : il est ainsi admis généralement que
le taux de production de NO double tout les 90K, a partir de 2000K. Il est important également de
noter que la formation du NO thermique est indépendante du carburant considéré.

Contrairement au prompt-NO, qui est produit rapidement dans le front de flamme, le NO ther-
mique est issu de réactions lentes favorisées par les hautes températures. Pour cette raison, le NO
thermique continue a étre produit derriere la flamme, dans les gaz brilés, tant que la température
reste suffisamment élevée. La figure tirée de Gicquel et al. [91], permet de visualiser ce phénomene
sur un cas simple. On remarque ainsi que la fraction massique de NO continue d’augmenter en aval de
I'injection, sur 'axe de la flamme, alors que la température y diminue légérement. Cette dynamique
tres lente rend sa modélisation délicate en écoulements turbulents.

La production de NO thermique est généralement modélisée par le mécanisme bien connu de
Zel’dovich étendu (Bowman [22)) :

O+Ny, < NO-+N, (4.6)
N+0Oy «—— NO+O, (4.7)
N+OH «— NO+H. (4.8)

Les parametres relatifs a ces équations sont regroupés dans le tableau et sont issus de [141]. Par
la suite, le mécanisme de Zeld’ovich a été amélioré par différents auteurs pour tenir compte d’autres
especes azotées susceptibles de jouer un role dans la production de NO.

Le mécanisme de Zel’dovich étant relativement simple, on peut établir directement ’expression du
taux de variation de la concentration de NO qu’il engendre. Ainsi, en posant I’hypothese que ’atome
N est a I’équilibre, il est possible d’établir la relation algébrique suivante (Bowman [22]) :

d[NO] - 7kkbb@”}??g ]
— f1 2/Ff2 2
dt - 2kf1 [O] [N2] 1 fey [INOJ y (49)

ky2[O2]+ky3[OH]

ou ky; et kp; sont les vitesses de réaction directe et inverse liées a I'équation j.
En supposant que OH et NO ne sont présents qu’en faibles quantités dans le mélange au moment
de la réaction, soit [NO] ~ [OH] = 0, la formulation du taux de production global se réduit a :

d[NO]
dt

= 2% [N3] [O]. (4.10)
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Contour
i number NO (ppm)
- 11 40
4.5 10 36
9 32
8 28
7 24
6 20
5 16
4 12
3 8
2 4
1 0
rember T
. é 21 2000
Jr 19 1900
; 17 1800
| 15 1700
4 13 1600
d i1 1500
9 1400
T 1300
0 . O | 5 1200
.5|l|l|J||r|| 3 1100
'0-5 0 0.5 1 1000

X (cm)

F1a. 4.3 — Simulation d’une flamme laminaire stabilisée par un brileur (Gicquel et al. [91]). A gauche,
1so-surfaces de température, a droite, iso-surface de Yno.

Il ressort que la concentration de 'atome O joue un réle prépondérant dans la formation du NO
thermique. Pour une modélisation correcte de ce sous-mécanisme il faut donc utiliser un schéma réac-
tionnel suffisamment détaillé pour accéder a la concentration de O. C’est en raison de cette sensibilité
a la présence de O que le NO thermique est également produit au sein de flammes pauvres.

numéro de réaction A b Fa
1 1.8E+38 0 319000
2 6.4E+3 1 26300
3 3.8E+4+7 0 0

TAB. 4.1 — Parameétres des lois d’Arrhenius pour le mécanisme de Zel’dovitch représenté par les équa-

tions {4.6) a ([4-§) (unités SI : kg —mol —m —s—J - K).

4.2.5 Voies de formation de NO alternatives

D’autres voies de production de NO peuvent étre distinguées, faisant intervenir des précurseurs
différents de ceux introduits ici (NNH, NOa, N Hs...). Ces mécanismes, bien que parfois considérés
comme marginaux, peuvent, sous certaines conditions, contribuer significativement a la formation de
NO.

Dans les schémas cinétiques détaillés utilisés généralement (GRI-Mech 3.0 [202] par exemple), ces
voies ne sont pas correctement modélisées. Pour cette raison, on propose, en annexe H, une discussion a
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propos de ces sous-mécanismes secondaires (essentiellement en régime pauvre). Ce travail est fondé sur
une étude bibliographique approfondie et il conduit & la construction d’un schéma réactionnel détaillé
tenant compte, avec la meilleure précision possible, de tous les mécanismes introduits. Ce travail est
particulierement important en vue d’une meilleure compréhension et modélisation des mécanismes
chimiques liés a la production de NO.

4.2.6 Meécanismes réactionnels détaillés et réduits

Plusieurs mécanismes réactionnels détaillés regroupant les différents sous-mécanismes présentés ici,
et incluant également d’autres sources secondaires de formation de NO, ont été proposés. Ces schémas
permettent, en outre I’évaluation d’autres oxydes d’azote tels que NO2 ou NoO. On peut retrouver de
tels mécanismes complets dans Hewson et Williams [I08] ou Glarborg et al. [97]. Cependant, du fait
de leur complexité, ceux-ci ne peuvent pas étre utilisés directement lors de simulations numériques de
configurations réalistes.

Pour contourner cette difficulté, différents auteurs ont proposé des schémas réactionnels réduits
permettant de modéliser la formation de NO.

Ces mécanismes réduits peuvent étre obtenus de deux manieres distinctes. La premiere consiste a
ajouter directement le mécanisme de Zel’dovich étendu, ou d’autres mécanismes connus, a des schémas
réactionnels simplifiés existants (Sung et al. [204] ou Ishii et al [IT5]). La seconde, beaucoup mieux
adaptée a la simulation d’écoulements complexes, consiste a créer un schéma réactionnel semi-global
via une approche systématique de réduction. Dans ce cas, la production de NO est généralement
modélisée via une réaction unique (voir Sanchez et al. [I91] ou Mallampalli et al. [133]). L’exemple
présenté ci-dessous est tiré de Schmitt et al. [195] :

r Yy Yy
C.H, + (5 + 1) — 2CO+ L Hy0 (4.11)
CO + %OQ . COs (4.12)
No+0y — NO. (4.13)

Le taux de réaction de la derniere étape peut étre déduit du mécanisme de Zel’dovich ou calibré a
partir d’un schéma plus détaillé.

Ce type de mécanisme est assez limité dans la mesure ot il ne permet pas de prédire correctement la
formation des précurseurs de NO. De plus, la prise en compte d’un nombre réduit d’especes a tendance
a largement surestimer la température de fin de combustion. En conséquence, les concentrations de
NO que l'on retrouve par ce type d’approche sont, elles aussi, largement surestimées.

4.3 Modeles de combustion turbulente pour la prise en compte du
NO

4.3.1 Utilisation de mécanismes réactionnels réduits

La modélisation de la formation de NO a ’aide d’approches algébriques est possible, notamment via
une méthode pseudo laminaire ou grace au modele TFLES [195]. Toutefois, 'utilisation de tels modeles
avec une chimie détaillé(ﬂ sur des configurations complexes, n’est aujourd’hui pas accessible pour des
raisons évidentes de colt de calcul. Ainsi, ce type de modele est tres souvent utilisé conjointement &
des mécanismes réactionnels réduits tel que celui présenté ci-dessus.

Lce qui est nécessaire pour modéliser la formation des précurseurs de NO.
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4.3.2 Approches a flammelettes laminaires

Les modeles basés sur ’hypothese de flammelettes laminaires sont actuellement bien connus et trés
utilisés. Pouvoir prédire la formation de NO a l’aide de ces modeles constituerait donc un avantage
conséquent. Cependant, la principale difficulté réside ici dans le fait que ces modeles sont généralement
développés dans un cadre stationnaire, alors que la formation de NO est un phénomene tres lent et
donc instationnaire. Ainsi, les modeles & flammelettes instationnaires semblent mieux adaptés a la
prédiction de la formation de NO (Pitsch [169]), mais restent encore aujourd’hui trop lourds pour
pouvoir étre utilisés sur des configurations complexes.

On pourra noter toutefois les travaux de Chou et al. [43], Sanders et al. [192] ou plus récemment
ceux de Thme et Pitsch [113] (dans un cadre LES) qui ont appliqué avec plus ou moins de succes
I’approche a flammelettes stationnaires pour les flammes de diffusion, & la prédiction de la formation
de NO au sein de flammes jets. Dans ces modeéles, le taux de réaction de NO, ou la fraction massique
de NO, sont reliés directement aux variables de I’espace des phases du probleme (généralement la
fraction de mélange z et la dissipation scalaire x).

Les grandeurs chimiques filtrées sont ensuite obtenues a ’aide d’une approche a PDF présumées.
Les taux de production de NO sont par exemple évalués suivant :

_ +00 o0 _
oo = / / oo (25, x5) P (2%, xE) dedx”. (4.14)

Dans tous les cas, il apparait nécessaire de transporter I’espece NO en plus des variables du probleme.
L’équation a résoudre prend la forme :

dpYno
ot

+ V. (ﬁﬁf/}\ro + ﬁDN0V5~/No) = —V.T'}VO + ﬁaNo, (4.15)

ou le taux de production chimique de NO est évalué suivant la relation (4.14). Notons que les travaux
de Chou et al. et de Ihme et Pitsch tiennent compte des pertes thermiques, ce qui peut apparaitre
nécessaire dans le cadre de la modélisation de la production de NO.

4.3.3 Modeles de post-traitement stationnaires

Sachant que les réactions chimiques impliquant NO ont une évolution trés lente comparées aux
autres réactions, une approche possible consiste a découpler ces équations élémentaires du reste de la
cinétique. Du fait des temps caractéristiques tres longs, la rétroaction de ces réactions sur le reste de
I’écoulement peut également étre négligée. Suivant ces hypotheses, des méthodes de post-traitement
pour la prédiction de NO peuvent étre envisagées (Glarborg et al. [99], Eggels et De Goey [68] ou
Gicquel et al. [91]).

Les modeles de post-traitement sont utilisés généralement a partir de champs moyens convergés
issus de calculs réalisés avec une chimie simplifiée (ou avec une méthode de type FPI, comme c’est
le cas pour Gicquel et al. [91]). Ensuite, partant de ces champs figés, il est possible de modéliser
la formation de NO en résolvant dans chaque cellule les équations de transport stationnaires pour
les especes azotées intervenant dans la production de NO. Les taux de production de ces especes
peuvent alors étre évalués suivant un mécanisme relativement détaillé. La figure présente le mode
de fonctionnement d’une méthode de post-traitement classique.

Ces méthodes ont prouvé leur efficacité pour prédire la formation de NO. Toutefois, il existe de
nombreuses difficultés qui limitent leur utilisation. En particulier, le champ initial a partir duquel le
modele de post-traitement est appliqué doit étre suffisamment détaillé. Il est notamment nécessaire
que la température soit prédite de maniere précise.
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code post-traitement

'
champ aéro. résolution des champs NO résultat :
code CFD | moyen équations > + » champs NO
converge stationnaires test convergence moyen
A
Wi WNO
modele de chimie :
FPl ou chimie du NO
chimie simple détaillée

Fic. 4.4 — Schema de fonctionnement d’un logiciel de post-traitement pour le calcul de la production

de NO.

4.3.4 Modéles basés sur une chimie tabulée

Récemment, différents travaux ont visé a appliquer des modeéles basés sur une chimie tabulée a la
prédiction de la formation de NO au sein d’écoulements réactifs turbulents. On citera en particulier les
travaux de Godel et al. [100] qui se basent sur une approche FPI avec PDF présumées et les travaux
de Wang et al. [222] ou les taux de production chimiques interpolés dans une table sont fermés par le
modele CMC. Ces deux méthodes ont été développées dans le cadre de flammes de diffusion.

Pour la combustion prémélangée, Bradley et al. [26] ont utilisé un modele tres similaire & FPI, basé
sur la construction de tables a partir de calculs de flammes de prémélange laminaires et une approche
a PDF présumées. Plus récemment, Van Oijen et De Goey [159] ont étendu l’approche FGM a la
prédiction de la formation de NO au sein de flammes de prémélange laminaires.

Dans tous ces modeles, il est nécessaire de définir une variable d’avancement capable de tenir
compte de I’évolution de la concentration de NO dans les gaz brilés. Dans les exemples proposés
par Godel et al. ou Van Oijen et De Goey, une seule variable d’avancement est utilisée, incluant
Yno dans sa définition. De cette maniere, la variable d’avancement continue a évoluer dans les gaz
brulés lorsque INO est formé. Des tables chimiques sont ensuite créées, indexées par cette nouvelle
variable d’avancement. Dans ces approches, les interactions chimie turbulence sont traitées a ’aide
d’un modele & PDF présumées, par exemple le modele PCM de Vervisch et al. [220]. Les PDF de ces
nouvelles variables d’avancement sont toujours approchées par des 3-PDF.

Ces approches comportent de nombreuses limitations :

e une premiere difficulté concerne la définition de la variable d’avancement. Différents cas de fi-
gures peuvent étre envisagés (Bradley et al. [26]), avec par exemple une variable d’avancement
unique, ou plusieurs variables d’avancement représentant respectivement 1’évolution des gran-
deurs majoritaires et des especes lentes comme NO ;

e ensuite, 'application de la 8-PDF ne peut se faire que sous I’hypothese de flammelettes, lorsque
la zone des gaz frais et la zone des gaz brulés peuvent étre clairement identifiées. NO étant une
espece hors équilibre ne suivant pas parfaitement I’évolution des especes majoritaires, les 5-PDF
ne peuvent pas étre appliquées.
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4.4 Modélisation de la production de NO via 'utilisation de tables
FPI étendues

Le monoxyde d’azote nécessite un traitement particulier car cette espece continue a étre formée la
ou les especes majoritaires peuvent étre considérées a ’équilibre. Ainsi, les tables FPI initiales, dont
la construction a été décrite dans le chapitre 2, ne sont pas adaptées a la modélisation de la formation
de NO :

e en premier lieu, la variable d’avancement c, telle qu’elle a été définie précédemment, n’évolue

plus et reste égale a 1 dans les gaz brilés. De ce fait, I’évolution de NO derriere la flamme ne
peut pas étre représentée par la seule variable c¢. Dans I'espace des phases, la trajectoire Yno (c)
possede une pente infinie, soit :

0Yno

de c=1

= +o00; (4.16)

e en second lieu, les tables FPI construites initialement couvrent un domaine de ’espace des phases
ne correspondant qu’a la zone de flamme, entre ¢ = 0 et ¢ = 1. Ainsi, ’évolution de NO plus en
aval de la flamme n’est pas prise en compte et doit donc étre a priori extrapolée.

Par la suite, une nouvelle variable d’avancement permettant de suivre 1’évolution lente de NO

est introduite, puis une méthode permettant d’extrapoler les données FPI dans leses gaz brulés est
proposée.

4.4.1 Définition d’une nouvelle variable d’avancement
Choix de la nouvelle variable d’avancement :

Différentes possibilités existent pour définir une variable d’avancement capable de suivre I’évolution
lente de NO. Le tableau résume quelques unes des définitions possibles :

e la premiere possibilité consiste a définir deux zones distinctes : la zone de flamme, qui peut
étre caractérisée par la variable ¢ classique, et une zone derriere la flamme pour tenir compte
de I’évolution de la concentration de NO. Dans cette seconde zone, une variable d’avancement
supplémentaire, indépendante de ¢, est définie a partir de Yyo. Ce type de découpage a été
utilisé par Nafe et Maas [148] avec ILDM ;

e la seconde consiste & définir une variable d’avancement indépendante de ¢ et ne servant qu’a
I'interpolation des données concernant NO [26]. Cette nouvelle variable d’avancement est alors
directement proportionnelle a Yyo et est définie sur ’ensemble du domaine comprenant le front
de flamme et la zone post-flamme. Les données concernant les especes majoritaires sont évaluées
en fonction de ¢ alors que les données concernant NO sont évaluées en fonction de la nouvelle
variable ;

e finalement, on peut construire une variable d’avancement unique a travers la flamme pour toutes
les especes. Dans ce cas, la nouvelle variable peut étre définie comme une combinaison linéaire
ou non-linéaire de c et de Yyo.

Lorsque la premiere méthode est utilisée, des problemes de raccordement entre les deux zones
peuvent apparaitre. Il est en effet nécessaire que la séparation entre celles-ci soit parfaitement identifiée
et assez progressive pour limiter les difficultés d’interpolations.

Bradley et al. [26] montrent par ailleurs que la seconde méthode peut conduire & une inconsistance
entre les champrs de Yyp et de température. Etant donné que la formation de NO au sein du front
de flamme dépend fortement de 7', cette séparation conduit & des profils de NO erronés.

Pour ces raisons, les travaux les plus récents de Godel et al. [100] ou Van Oijen et De Goey [159]
ne tiennent compte que d’une variable d’avancement unique définie a partir de ¢ et Yyo (troisieme
méthode).
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référence définition principaux inconvénients
Nafe et Maas c1 = Yoo, dans la flamme difficultés d’interpolations au
[148] puis c2 = Yyo pour ¢ = ¢! raccordement entre les deux variables
Bradley et al. c1 = Yco, et c2 = Yno, séparation des iso-surfaces
[26] variable indépendente pour NO de Yno et de tempérautre
Godel et al. c=Yco, +Yco + Yu,0 + Ynox la pente de Yyo (c)
[100] unique sur tout le domaine peut étre encore importante
Van Oijen et De Goey c=Yco, +Yco + kYnNo, a priori pas de
[159] unique, k = cte sur tout le domaine désavantage majeur

TaAB. 4.2 — Tableau récapitulatif des différentes variables d’avancement précédemment définies dans la
littérature pour suivre ’évolution de NO (les définitions données ici sont volontairement simplifiées).

Définitions :

Suivant une premiere définition donnée par Bradley et al. [26], on peut définir 1, la nouvelle variable
d’avancement, de la facon suivante :

n=Yno. (4.17)

Pour les raisons évoquées précédemment, cette définition ne conduit pas a des résultats satisfaisants,
ce que confirment les résultats obtenus dans la section 1.4.3.

Godel et al. [I00] définissent la nouvelle variable d’avancement, en sommant simplement Yyo,
Yno, et Yn,o aux fractions massiques de CO et de COs (définissant la variable d’avancement c). De
maniére & diminuer encore la pente de Yyo dans l'espace des phases, Van Oijen et De Goey [159]
additionnent & la variable d’avancement de référence la fraction massique de Yyo multipliée par un
facteur k. En suivant cette approche, on peut écrire :

n=c+rYno, (4.18)

ou la constante multiplicative k doit étre fixée. Ici, ¢ est la variable d’avancement classique définie au
chapitre 2 et variant entre 0 et 1.
En suivant cette définition, dans les gaz brulés, la pente dans ’espace des phases de Yyo est donnée
par :
dYno
an

S (4.19)

c=1 K

Ainsi, plus k est grand, plus la pente de la fonction Yxo (1) est faible, ce qui améliore la précision des
interpolations.

D’un point de vue pratique, la variable définie par la relation permet une évaluation indé-
pendante de c et de 7, ce qui implique une grande facilité d’implémentation dans le code CEDRE.

Les figures présentent une comparaison de profils de Ynyo et wyo a travers une flamme mé-
thane/air stoechiométrique (calculée avec GRI-Mech 3.0), tracés en définissant 1 suivant A cette
richesse, le coefficient k doit étre pris au moins égal a 100 pour garantir une précision suffisante des
interpolations des grandeurs liées & NO dans les des gaz briilés.

Traitement particulier en régime riche :

L’évolution de Yyo a travers la flamme peut présenter un point de retournement sous certaines
conditions, en particulier en régime riche. Des lors, lorsque 'on applique les définitions précédentes,
la nouvelle variable d’avancement perd sa proprieté principale de monotonicité.
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F1G. 4.5 — Profils de Yno (a4 gauche) et de wno (@ droite, sur échelle logarithmique) en fonction de 1,
défini par avec différentes valeurs du coefficient multiplicatif k (flamme méthane/air a richesse
1). Les tirets représentent le niveau de NO atteint en ¢ = 1.

Pour répondre a ce probleme, il est possible de remplacer la coordonnée de 1’espace des phases
Yno par son abscisse curviligne (Giovangigli et Smooke [95]) notée syo. Par définition, on définit
cette grandeur de la fagon suivante :

0sNO

AYyo = Asyo, (4.20)

ou A représente une petite variation.

En partant d’une position Y](\),O (lorigine), on peut retrouver, par construction, 1’ensemble des
valeurs prises par syo sur le domaine. Ainsi, si la variable d’avancement n est définie par la relation
, il est préférable d’utiliser syo plutot que Yyo pour conserver la monotonie de 77 sur ’ensemble
de la plage de richesse située entre les limites d’inflammabilité du mélange.

Suivant la définition de sy0, il est également possible d’établir une équation de conservation pour
cette grandeur a partir de I'équation de Yyo :

0pYno

5 T V- (puYno — pDnoVY¥no) = pno, (4.21)
soit : 1
dps oY .
paiVO + V. (pusNo - pDNoVSNO) =p ( 88N0> WNO, (4.22)

ou 1/ 88);—1? vaut soit 1, soit —1 suivant que ’on se trouve dans une partie croissante ou décroissante
de I'évolution de Yyo.

Sur la figure [.6] est tracée I’évolution de Yyo et syo en fonction de z ainsi que le taux de formation
de NO, en fonction de Yy et de syo pour une flamme méthane/air a richesse 1,8. Pour une meilleure
lisibilité des graphiques, les grandeurs représentées dépendent directement de Yyo et de syo et non
de 7.

Dans le cas ou Yy est utilisée comme variable d’avancement, plusieurs valeurs de wyo peuvent
étre atteintes pour les mémes valeurs de Yyo (présence de points de retournement). En revanche,
lorsque syo définit la variable d’avancement, de tels points ne sont plus observés.

Couplage et correction des taux de réaction de NO

Sachant qu’une équation de conservation pour NO (ou 1) doit nécessairement étre résolue, les tables
FPI étendues & NO (que nous appelerons par la suite FPI-NOx) doivent contenir les taux de réaction
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Fi1G. 4.6 — Utilisation de l’abscisse curviligne syo et de Yo comme variables d’avancement au sein
d’une flamme méthane/air a richesse 1,8.

wno (ou wy). Ceux-ci sont ensuite interpolés par le code de CFD et introduits dans 1’équation de
transport correspondante. Dans ce cas, 1 n’est employée que pour I'interpolation des données relatives
a NO et c reste utilisée dans le code pour l'interpolation des données concernant les autres especes.

Suivant ce mode de couplage, un modele de relaxation des termes sources de NO interpolés peut
s’avérer nécessaire. De maniére analogue aux espéces majoritaires, cette relaxation permet a l'espece
NO transportée de suivre précisément sa trajectoire tabulée et indexée par 7. Suivant la procédure
décrite dans le chapitre 2, on peut écrire :

tab

. b YNO — YNO

WNO = Wno T ~NO ,
(&

(4.23)

ou TéNO

maniere que précédemment, en considérant I'inverse du maximum en valeur absolue atteint par le

terme diagonal de la matrice jacobienne 9ONO | soit, :
IYNo?

est un temps caractéristique chimique relatif a ’espece NO. Il est déterminé de la méme

Py
Tévo = min (1/ ‘8;}%2

> ' (4.24)

4.4.2 Construction d’une table pour NO

Nous avons vu que de nouvelles tables spécifiques a NO doivent étre construites par extrapolation
des données disponibles, dans le domaine des gaz briilés. Les calculs FPI tenant compte de la formation
de NO doivent donc faire intervenir deux tables : la table FPI d’origine, indexée par ¢, et une table
FPI-NOx, contenant les fractions massiques et taux de production de NO indexés par 7. Cette section
décrit la facon dont les tables FPI-NOx sont construites.

Différentes méthodes d’extrapolation peuvent étre employées. Par exemple, Godel et al. [100] ont
choisi de conserver constante la valeur de wyo dans les gaz brulés, soit :

wno (e >1) =wpno (c=1) = cte. (4.25)

Suivant cette définition, la concentration de NO présente une évolution linéaire dans les gaz brilés.
Sachant que les phénomenes chimiques sont fortement non linéaires, il a été choisi dans ce travail

de procéder a des extrapolations non linéaires, & partir d’une définition plus complexe des taux de

production de NO dans les gaz brilés. Pour ce faire, on décompose wyo en un terme de production
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qui dépend essentiellement des especes Os, O et No et un terme de disparition dépendant fortement
de [NO] (Chou et al. [43]) :

&no = Pvo — Do (Yno) - (4.26)

Les termes de production et de disparition de NO sont décrits ci-dessous. La concentration et la
fraction massique de NO sont reliées par la relation simple suivante :

pYNO
Mpyo

[NO] = (4.27)

Production :

On suppose que, dans le domaine ou wyo est extrapolé, la voie de production principale de NO
est la voie du NO thermique décrite par le mécanisme de Zel’dovich (voir équations a ) En
supposant que I’atome N n’est présent qu’en faibles quantités, nous avons montré précédemment que
(14.10)) :

Pno = 2k [O] [N2] . (4.28)

La vitesse de réaction directe liée a la réaction (4.6 est évaluée suivant une loi d’Arrhénius dont les
constantes ont été fixées par Hanson et Salimian [I03] (en unités SI) :

38370

kpp=1,8x 107877 (4.29)

La relation (4.28) nécessite la connaissance de la concentration de O. Cette grandeur peut étre
facilement évaluée en supposant que O et Oy sont a I’équilibre. On écrit alors :

(0] = keg [02]'2. (4.30)
L’équilibre O2/0 peut étre décrit en tenant compte des effets de troisieme corps, a savoir :
Oy3+M +— O+0+ M. (4.31)
La loi correspondante s’écrit (Warnatz and al. [223]) :
(0] = 36,64T%/2[0,]/2 =T (4.32)
En combinant les équations et , il vient :

Pno = 6,5952 x 10T0971/2¢~

65493
T

[09]Y2 [N . (4.33)
11 faut souligner ici que '’hypothese d’équilibre partiel entre O et Oy est une hypothese relativement
limitante. Il a en effet été montré, via des calculs de flammes laminaires méthane/air (Missaghi et al.
[142]), que 'hypotheése d’équilibre pour O pouvait étre responsable d’une sous-estimation de plus de
25% du niveau de NO produit.
En pratique, on suppose que les concentrations de Os et de N, ainsi que la température, n’évoluent

plus dans les gaz brulés et sont a I’équilibre. Ainsi, le terme Pyo est supposé constant dans les gaz
brulés, et les variations de wyo ne sont prises en compte que via le terme de disparition.

Disparition :

Le terme de disparition Dyo est évalué en extrapolant de facon non-linéaire les résultats présents
dans la table de référence. Cette extrapolation est réalisée en utilisant une loi de type Arrhenius :

Dyo = ATPe™ T [NOJ (4.34)
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ou l'exposant « de la concentration de NO n’est pas un coefficient steechiométrique.

Le parametre « ainsi que les constantes de la loi d’Arrhenius sont évalués a ’aide d’une régression
aux moindres carrés, appliquée aux termes sources de NO présents dans la table de référence. La
régression est réalisée a partir d’états proches de 1’équilibre, typiquement pour ¢ >0,98, 1a ou les especes
majoritaires peuvent étre considérées dans un état quasi-stationnaire. La température apparaissant
dans la relation peut étre assimilée & la température d’équilibre.

A richesse 1, les parameétres d’Arrhenius obtenus aprés extrapolation sont les suivants :

Do = 42,387 34~ "1 [NO] %2024 (4.35)

Au final, on approche donc le taux de production de NO dans les gaz brtlés (pour ¢ > 1) par la
relation suivante :

Wno = 6,5952 x 10100726~ %17 [0,]/2 [Ny] — ATbe™ T [NO]*, (4.36)

ou les parametres «, b et T, sont a déterminer suivant les conditions du calcul. De cette maniere, wyo
ne dépend plus que de Yno et des valeurs a ’équilibre de la température, de Yo, et de Y.

La figure représente ’évolution du taux de réaction de NO extrapolé pour une flamme mé-
thane/air stoechiométrique atmosphérique. L’erreur avec le taux de réaction exact donné par PREMIX
est également représentée. Celle-ci ne dépasse pas 3% dans les gaz brulés, et semble se stabiliser par
la suite.

\ ]
\ WNO de rétérence ||
\ WNO extrapolé N
\ erreur -18
0.01 \\ :
-6
o) g 5
£ 1t
0.005 \ 44
\ -
P r—f
\ P e J2
. i
\ ]
Y \ 0
0 2 4 6 8
X{cm)

F1G. 4.7 — Comparaison des taux de réaction de NO réel et extrapolé pour une flamme méthane/air
steechiométrique. L’erreur en % entre les deux courbes est également représentée.

La figure présente les évolutions de Yno et wyo extrapolés, comparées aux résultats issus de
la table d’origine, pour trois flammes a richesses différentes (0,75, 1 et 1,8). Les profils de Yy ont été
extrapolés en supposant les variations de NO en aval de la flamme uniquement pilotées par la chimie.
Ceux-ci ne sont présentés qu’a titre indicatif et ne sont pas réellement utilisés lors des calculs.

4.4.3 Validation des tables FPI-NOx sur une flamme laminaire de prémélange

On se propose ici de valider succintement la méthode de création des tables FPI-NOx, précédem-
ment décrite. Pour cela, on choisit de simuler une flamme laminaire de prémélange librement propa-
gative a richesse 1 avec le code CEDRE. Les parametres numériques choisis (pas de temps, maillage,
schémas...) sont les mémes que ceux employés pour la validation de la méthode FPI d’origine (voir
chapitre 2). On s’intéresse en particulier dans cette section & la concentration de I'espece NO évaluée
en utilisant les tables FPI-NOx. Ces tables ont été créées avec le mécanisme GRI-Mech 3.0.

Trois cas de calculs ont été effectués :
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F1a. 4.8 — Evolution de Yno (bleu) et wno (rouge) a travers trois flammes de prémélange laminaires
méthane/air a richesses différentes. En haut a gauche, ¢ =0,75, en haut a droite, p =1, en bas ¢ =1,8.
Les données extrapolées sont comparées auxr données issues des tables FPI.

e le premier a été réalisé en utilisant une variable d’avancement indépendante de ¢ pour suivre
I’évolution de NO. Cette variable d’avancement est simplement définie par la relation ;

e le second utilise une variable d’avancement 7 définie par la relation avec k = 100;

e le troisieme utilise également la relation , avec k = 1000.

La figure compare les profils de ¢ et de 1 obtenus par le calcul CEDRE. Alors que ¢ tend
rapidement vers 1, n continue a évoluer dans les gaz brulés. Cette évolution se fait avec une pente
beaucoup plus importante dans le cas ol le coeflicient multiplicatif dans est choisi égal a 1000
plutét qu’a 100. Ainsi, on peut s’attendre a une meilleure précision des interpolations lorsque 7 est
défini avec un coefficient « = 1000.

La figure m présente les profils de Yoo, et de Yyo obtenus sur la flamme stoechiométrique par
le calcul CEDRE et comparés aux données PREMIX. Les profils de COs sont issus de la résolution
de I’équation de transport sur cette espéce : ils ne sont présentés que pour vérifier la convergence
des simulations. Le second graphique montre I’évolution de Yy obtenue loin derriere la flamme par
le modele implanté dans CEDRE, comparée aux données contenues dans la table FPI de référence.
Les profils de Yno présentés ici correspondent aux données interpolées dans les tables FPI-NOx en

-122-



4.4. Modélisation de la production de NO via I’'utilisation de tables FPI
étendues

12

T
|

i
T T T T
\

0.8

< 06
S

0.4

VA2 (C=100) : ¢
— — — VA2(C=1000):¢
VA2 (C=100) : n
— — — VA2(C=1000):n

0.2

O!R‘:

1 1
1 2 3
X (cm)

Fi1G. 4.9 — Profils de ¢ et n a travers la flamme laminaire stoechiométrique. n est ici défini par la
relation avec k = 100 et k = 1000.
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F1G. 4.10 — Profils de Yco, et Yno a travers la flamme laminaire steechiométrique obtenus a l’aide de
CEDRE et du modéle de tabulation pour NO. VA1 désigne le cas ou n est définie suivant et

VA2 le cas ou n est obtenue via .

Un décalage important au niveau du profil de Yyo obtenu & partir de est observé sur le
tracé de gauche. Ce résultat concorde avec les conclusions données par Bradley et al. [26], & savoir que
I'utilisation d’une variable d’avancement completement indépendante pour suivre 1’évolution de NO
entraine un découplage important entre les champs de température et de Yyo. Cette méthode ne peut
donc pas étre utilisée dans ce cadre.

Il apparait en outre que, dans la zone de flamme (pour ¢ < 1), k n’a que peu d’influence sur la
précision des interpolations. En effet, dans cette zone, n dépend fortement de c. En revanche, loin
derriere la flamme, des écarts plus importants apparaissent entre les deux cas. Ainsi, les données
obtenues pour £ = 100 semblent osciller légerement alors que les données tirées du cas « = 1000
montrent une évolution beaucoup plus réguliere de Yyo. Sur ce cas, une valeur de s proche de 100 est
donc insuffisante pour garantir des interpolations précises de wyo dans la table.
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La figure valide également le fait que, loin de la flamme, le modele permet de prédire Yno
de facon satisfaisante. En effet, les données du calcul semblent prolonger naturellement les résultats
obtenus par PREMIX.

4.5 Couplage avec la turbulence

Nous avons retenu ici un modele a PDF présumée pour modéliser I'effet de la turbulence sur la pro-
duction de NO. De méme que dans le cas du modele FPI d’origine, ce modele autorise la construction
d’une table "turbulente” rassemblant ’ensemble des parametres chimiques filtrés en fonction des deux
premiers moments statistiques de la variable n et éventuellement de la fraction de mélange. Ainsi, le
calcul du terme source filtré de NO peut étre completement découplé du calcul CEDRE, et réalisé de
facon préalable. Le couplage avec CEDRE se fait ensuite par de simples interpolations linéaires dans
les tables FPI-NOx.

4.5.1 Difficultés

NO est une espece hors équilibre dans les gaz brilés, ce qui empéche I'utilisation effective de
modeles de turbulence basés sur une hypothése de flammelettes. Pour illustrer cette proposition, on
se place dans la limite BML, ou le front de flamme est supposé infiniment mince.

Suivant la théorie BML, on peut considérer le front de flamme comme une interface séparant
deux états distincts du mélange (voir figure . De cette maniere, si on place un capteur C dans
I’écoulement, au niveau de la flamme, on verra passer alternativement soit des gaz frais, soit des gaz
brulés (voir les travaux de Bray, Moss et Libby [34], [33]). On obtient ainsi un signal de température
en échelons [174] (figure représentatif d’'un mouvement intermittant.

On se propose ici de réaliser une analyse similaire pour la formation de NO dans le régime des
flammelettes.

¢ Y_NO

GB GB

Y NO(e=t)} __ ___________________

GF GF

n

Fi1G. 4.11 — Profils de variable d’avancement et de fraction massique de NO relevés dans la direction
normale au front de flamme, dans la limite BML.

Le profil type de Yyo que I’on peut relever a travers une flamme dans le régime des flammelettes est
tracé figure NO étant produit en aval du front de flamme, dans les gaz chauds (via le mécanisme
de Zel’dovich), la pente de la droite Yxo (n) est positive dans cette région. Par conséquent, lorsque
I’on releve le signal de Ynyo au niveau du capteur C, le signal prend une forme différente de celui de
c. De nombreux états atteints par Yyo seront en effet accessibles du coté des gaz brilés et le signal
type que ’on pourrait observer est représenté figure

Alors que la PDF de ¢ est représentée par une fonction bimodale dans la limite BML, la PDF
de Yyo doit plutét prendre une forme proche de celle proposée figure Cette PDF est formée
par un pic de Dirac centré en Yyo = 0 et d'un segment de droite de pente négative, partant de
ij,qo = Yno (¢ = 1). Ce segment représente le fait que la probabilité d’atteindre une valeur Yy, située
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Fiac. 4.12 — Signaux de variable d’avancement et de fraction massique de NO relevés a partir d’un
capteur situé au niveau du front de flamme turbulent dans la limite BML.

dans les gaz brilés, est inversement proportionnelle a 1’éloignement par rapport au front de flamme.
Ainsi, plus Pamplitude des battements de la flamme seront importants, plus la valeur maximale de
Yno visible par le capteur C sera élevée, ce qui aura pour effet de diminuer la pente du segment de
droite de la PDF.

PDF PDF

0 1 N 0 YﬁNIO (e=1) ¥_NO
Fic. 4.13 — PDF de ¢ et PDF de Yo dans la limite BML.

Bradley et al. [20] ainsi que Godel et al. [I00] utilisent une fonction 5 pour estimer la PDF de la
nouvelle variable d’avancement (quelle que soit sa définition). Cette fonction tend cependant vers une
limite bimodale lorsque les fluctuations sont importantes, ce qui implique que le taux de production
de NO derriere la flamme turbulente est maintenu constant. Compte tenu des remarques précédentes,
cette fonction ne peut pas étre retenue pour représenter la PDF de NO.

En supposant que les temps chimiques d’évolution de NO derriere la flamme sont grands devant
les temps turbulents, c’est a dire que le mélange turbulent est plus rapide que les processus chimiques,
on peut supposer que NO se comporte comme un scalaire passif. Si ’on considere le mélange turbulent
d’un scalaire en THI (turbulence homogene isotrope), la PDF de ce scalaire peut étre représentée par

-125-



Chapitre 4. Modélisation de la formation de NO dans le cadre du modéele
FPI

une loi gaussienne.
En premiere approximation, nous considérons par la suite que la PDF de Yy, et par extension la
PDF de n, peuvent étre caractérisées par une PDF gaussienne.

4.5.2 Définition de la PDF de 7

Pour simplifier les notations, nous considérons dans cette section que les grandeurs chimiques ne
dépendent que de la variable d’avancement 7.

De méme que pour les espéces majoritaires, ’évaluation des valeurs filtrées (ou moyennes) de Yyo
et wyo a l'aide de PDF présumées est réalisée suivant :

mazx

Vao = /0 " Yo () B ) i (4.37)

max

o = /0 " o () P (") dn (4.38)

Des fonctions gaussiennes tronquées ont par le passé été utilisées pour modéliser la PDF de la
température, par exemple par Gerlinger et al. [86]. Ces PDF sont définies par une fonction gaussienne
sur I’ensemble du domaine, sauf & proximité des bornes. Des fonctions de Dirac centrées sur les bornes
du domaine sont ajoutées a la fonction gaussienne de fagon a conserver une intégrale de la PDF égale
al.

Cette PDF peut étre définie de la fagon suivante [86] :

1 _n=-n

P(n) = ———¢ 2" [H(n) — H () = hmaz)] + A16 (1) + A26 (1 — T - (4.39)

271'7;;2

La détermination des parametres A; et Ay nécessite I'utilisation des contraintes suivantes :

Tmax NMmazx __

/ P (77*) d’l7* = / PG (77*) dn* —|—A1 —|— A2 = 1, (4.40)

0 0

C
NMmazx s " " NMmax s N N "

/ n*P(n*)dn* = / n*Pa (n") dn* +AsNmaz = 1. (4.41)

0 0

B

La fonction ﬁc correspond a une gaussienne. Les intégrales C' et B peuvent étre déterminées nu-
mériquement ou bien analytiquement. L’expression analytique de C' peut étre établie sachant que la
fonction de répartition d’'une gaussienne s’exprime suivant une fonction erreur, et ’expression de B
peut étre déterminée en réalisant une intégration par parties.

Au final, en combinant les contraintes et (4.41), on obtient la valeur des parametres A; et
Ay définissant la hauteur des pics de Dirac :

n—B

nma:c

A =

1-C— : (4.42)
A, = 1-8 (4.43)

Y
nmax

Ol Nmaz représente la valeur maximale que 7 peut prendre au sein de la table. Cette grandeur est géné-
ralement fixée par I'utilisateur et doit étre suffisamment grande pour que la probabilité de ’atteindre
au cours du calcul soit faible.
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F1G. 4.14 — Formes prises par la PDF gaussienne tronquée en fonction de différentes valeurs de 1 et
de la variance réduite de n.

La figure m présente différentes formes prises par la PDF définie suivant en fonction des
deux premiers moments statistiques de la variable 7.

Le fait de définir deux PDF différentes pour 1 et pour ¢ peut s’avérer source de problemes lors
de I'évaluation des moments statistiques de 7, d’autant plus que les deux grandeurs sont étroitement
liées.

4.5.3 Détermination de 7 et Yvo

Le premier moment statistique de n peut étre obtenu par la résolution d’une équation de transport
spécifique : N
@-i-v (pun + pD VA)——VTt—i-*&JV (4.44)
ot -lpun + ppVn) = Ty T PWn, :

avec T% le terme diffusion turbulente de 7, exprimé suivant une relation de type gradient :
T, = —pDy V. (4.45)

Le terme w, représente les sources chimiques filtrées relatives & 7. En intégrant directement la
valeur exacte de wy, on trouve :

— Nmax —
Dy = / [we + rino] P (n*) dn’*. (4.46)
0
Ce terme peut étre calculé au préalable et tabulé dans les bases de données FPI-NOx.
En pratique, sachant que les grandeurs ¢ et Yo sont accessibles dans le code par la résolution
d’équations de conservation spécifiques, il est possible d’utiliser directement la relation (4.18) filtrée

pour recalculer 7. Une difficulté apparait toutefois du fait que les formes fonctionnelles des PDF de ¢
et de n sont différentes :

- /om e (1) + KYwo (1)) P () dn®
= /Onmaz c(n®) P (n*)dn* + FJ?NO- (4.47)
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Ce qui conduit a I'inégalité suivante :

[ e Parar =z 22 (4.48)

La valeur de € n’est pas connue a priori dans le calcul. Il est toutefois possible de précalculer € lors de
la construction de la base de donnée FPI-NOx, puis de la tabuler.

La difficulté liée a ’évaluation de 77 montre clairement les limitations de I’approche présentée. En
particulier, le fait de choisir des fonctions différentes pour estimer les PDF de n et de ¢, ne permet
pas de déterminer de maniére consistante la valeur de 77 & partir des données transportées. Le recalcul
exact de 7] ne peut étre envisagé que si les PDF de ¢ et n sont étroitement liées. Une amélioration
possible du modele consiste donc a définir une forme de PDF unique capable de représenter a la fois
les variations de c et de 7.

En considérant les limitations énoncées ici, les calculs présentés par la suite ont été réalisés en
utilisant la méthode consistant & transporter la variable d’avancement 7;.

4.5.4 Détermination de 7;’\’/2

La variance de 7 est définie par :
2 —~ o~
n" = — . (4.49)
En pratique, il est plus aisé de travailler avec une variance de n réduite. On définit cette grandeur
suivant :

12

n
Op = —5———.
K n(nmam_m

La grandeur o, pouvant étre directement déterminée a partir de ", les modeles considérés ci-dessous
ne concernent que cette derniere.

(4.50)

Modele basé sur une équation de transport :

Les modeles et méthodes proposés sont déduits par analogie avec le scalaire réactif c. Les expressions
données ci-dessous sont donc les mémes que celles écrites pour ¢, appliquées au scalaire 7. Leurs formes
restent globalement inchangées.

De méme que pour la variable d’avancement ¢, une équation de transport pour le second mo-
ment statistique de 1 peut étre écrite. Celle-ci s’obtient en combinant linéairement les équations de
conservation pour 77 et nn [219]. On trouve :

opn'”
ot

+ V. <p€m”2 - pDnvn"Q) = —V.7! 2 — 27, Vi] = 205y, +2p (@77 - E,;ﬁ) . (4.51)
Le tenseur T;,/Q peut étre fermé via une hypothese de gradient :

Vi

5 2. 452
pSCtVn (4.52)

t _
)7-77//2 -

Le terme de corrélation ;7,77 - 07;17 peut étre directement interpolé par CEDRE dans la table
FPI-NOx. Cette méthode nécessite le stockage préalable de la grandeur @77

Pour finir, le taux de dissipation scalaire de sous-maille, sy, , que I'on peut assimiler a la dissipa-
tion scalaire filtrée X, doit étre modélisé. Ici, deux modeles sont proposés, basés sur les approches
communément employées pour la dissipation des scalaires z et ¢ :
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e il est d’abord possible d’appliquer le modele de relaxation linéaire classique [164] :

N 77//2
SXn = CTt (453)

Le temps de relaxation 74 est un temps caractéristique de la turbulence défini en LES par :

2
5= S0 (4.54)

Vi

ou C est la constante du modele prise généralement de 1’ordre de 'unité. Ce temps caractéristique
peut également étre corrigé par le modele ITNFS de maniére a tenir compte des interactions
chimie/turbulence ;

e par analogie avec c, il est également possible de déterminer un modele de dissipation scalaire de
71 tenant compte de la structure de la lamme. Pour ¢, on a écrit :

1 112
2Xe = = (2¢,, — 1 ) D— 4.
PXe =5 (2¢ ) PoST, ) (4.55)
La densité de surface de flamme peut étre définie par :
(1
5= KC(Aa, (4.56)

ol K est une constante de ’ordre de 5.
En introduisant ce modele dans la relation (4.55), on peut réécrire Y. indépendamment de
¢(1 —¢). En appliquant enfin cette relation a 7, il vient :

__. K -~
PXn = 5x (2¢m — 1) poSN”, (4.57)

ou Sg et ¢, permettent de relier x, aux caractéristiques de la flamme. Ce modele est similaire
au modele de relaxation linéaire a la différence pres que le temps de relaxation imposé est un
temps caractéristique de la flamme au lieu d’étre un temps turbulent.

En supposant 1’équilibre entre production et dissipation dans ’équation [167], il est possible

de définir une relation algébrique permettant de calculer facilement . Ainsi, en approchant le terme
de dissipation par le modele de relaxation linéaire on trouve :

—~ — —~ \ tab
77’/2 =C |:A2|V77|2 + (wnn — wnﬁ)

A ] , (4.58)

l/t/SCt
avec C de l'ordre de 0, 1.

Modele exploitant la relation entre 7, ¢ et Yyo :

Sachant que 7 dépend linéairement de ¢ et de Yyo, il est possible d’exprimer 7””* en fonction des
seconds moments statistiques de ces deux grandeurs :

77//2 = (¢c+ kYnoO

/2

)1/2 =c

+ K2V + 26" Yo, (4.59)

avec c”Y](;O = cYno — ¢Yno la corrélation croisée entre ¢ et Yyo. Les modeles d’évaluation de la

grandeur ¢”* ont été décrits dans le chapitre 3.
La variance de Yy doit étre modélisée. En supposant que Yyo ne varie que faiblement au cours
du calcul (les gradients de Yy restent toujours tres faibles), on peut modéliser sa variance de la méme
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maniere que la variance d’un scalaire passif. Suivant cette hypothese, un modele de relaxation peut
étre utilisé, soit :
2 2o |2
Yo = CA%|VYyol~, (4.60)

ou la constante C est choisie de 'ordre de I'unité. Cette expression peut étre considérée correcte dans
la mesure out Yo ne varie que faiblement comparé a c.

Trois niveaux de simplifications peuvent alors étre distingués pour exprimer 7’
e en premiere approximation, on peut négliger les fluctuations de Yyo. Etant donné qu’il y a
plusieurs ordres de grandeur d’écart entre c et Yo, on peut écrire :

0"~ " (4.61)

e dans un deuxieme temps, il est possible de considérer les fluctuations suivant Yyo mais de

P

négliger la corrélation croisée ¢”Y},. On trouve :

N a J” + /iQY/\%; (4.62)

e pour étre plus précis, la corrélation entre ¢ et Yy doit étre modélisée. Pour ce faire, la solution
la plus simple consiste a calculer préalablement cette grandeur a partir des données contenues
dans la table FPI-NOx, puis de la tabuler. On obtient :

) v\
n" =" + kY, + 26 (cYno — Yo . (4.63)

Pour des raisons pratiques, nous avons retenu, dans ce travail, la premiere hypothese négligeant
les fluctuations de Yyo. De cette maniere, ’évaluation de la variance de 7 est directe et ne nécessite
pas de modele supplémentaire.

4.5.5 Exemple de tables FPI-NOx filtrées

Si la PDF de 7 est évaluée suivant une gaussienne et en considérant que la variance de 7 est
assimilable a la variance de ¢, le comportement de la PDF est différent selon que 1’on se trouve dans
la zone de flamme ou en aval de la flamme :

e dans la flamme, la PDF de n possede une forme gaussienne. Lorsque la variance de la variable
d’avancement est maximale, alors que la S-PDF ne consideére le mélange turbulent qu’entre
les gaz frais et les gaz briilés a 1’équilibre (forme bimodale), la fonction gaussienne permet de
représenter le mélange turbulent en tenant compte d’états situés loin derriere la flamme. Ce type
de PDF est donc adapté a 'espece NO qui peut étre créée hors équilibre ;

e derriere la flamme, la variance de 7 est tres petite, la PDF de n se réduit donc & un pic de
Dirac centré sur 7. Ce type de PDF correspond a une hypothese de mélange homogene. Cette
situation se retrouve en conditions réelles sachant que derriere la flamme, o1 I'espece NO évolue
trés lentement, les temps caractéristiques de la turbulence peuvent étre considérés comme faibles
devant les temps chimiques liés & NO. Ceci se traduit par le fait que le mélange turbulent a
I’échelle de la maille s’effectue plus rapidement que les réactions chimiques de formation de NO.

Les figures présentent des exemples de tables FPI-NOx filtrées obtenues pour deux flammes
a richesse 0,75 et 1.

4.6 Modele cinétique de formation de NO

4.6.1 Principe de la méthode

L’un des principaux avantages des tables FPI est qu’elles donnent accés, en tout point de I’écou-
lement, & la composition détaillée des gaz. Ainsi, les concentrations des especes majoritaires sont
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F1G. 4.15 — Ezemple de tables FPI-NOz. Tauz de production de NO filtré a richesse 0,75 (gauche) et
1 (droite) en fonction de la variable d’avancement n et de la variance réduite.

accessibles facilement de méme que les concentrations des especes minoritaires, a conditions que ces
especes apparaissent dans les tables. Si ce schéma est suffisamment complet, de nombreux radicaux
précurseurs de NO sont donc disponibles. Il est alors possible d’exploiter ces données de maniere a
déterminer le taux de production de NO en tout point du domaine de calcul.

L’approche proposée ici consiste a modéliser la production de NO en utilisant un schéma réac-
tionnel détaillé spécifiquement pour cette espeéce, ou les concentrations des autres especes impliquées
sont interpolées dans les tables. Les taux de réaction ainsi calculés sont ensuite introduits dans une
équation de conservation pour Yy afin de déterminer ’évolution chimique de cette espece. Un cycle
de calcul complet se déroule donc en trois phases :

e dans un premier temps, les interpolations sont réalisées dans la table FPI en fonction de la
variable d’avancement ¢, ce qui donne acces a la composition complete des gaz. Les fractions
massiques des especes minoritaires et majoritaires apparaissant dans le sous-mécanisme repré-
sentant I’évolution chimique de NO sont alors retenues;

e les fractions massiques des précurseurs issues des tables sont utilisées pour calculer le taux de
réaction de NO. Celui-ci est déterminé & partir des lois d’Arrhenius données par le modele
cinétique retenu. Dans ces relations, on utilise les valeurs de Yo et de la température présentes
localement dans le champ résolu par le code de CFD ;

e les taux de réaction des especes majoritaires, déterminés via la table FPI, ainsi que le taux de
réaction de l'espece NO, calculé a partir du sous-mécanisme détaillé, sont introduits dans les
équations de transport correspondantes pour la progression en temps.

Le sous-mécanisme spécifique a NO n’est constitué que de réactions faisant intervenir directement
cette espece. On peut par exemple choisir le sous-mécanisme détaillé proposé par Hewson et Williams

[108] ou par Hewson et Bollig [107].

De manieére a conserver une certaine consistance dans le calcul, il est important que le sous-
mécanisme pour NO utilisé soit inclu au mécanisme détaillé servant a la construction de la table. De
cette maniere, la composition locale tabulée des gaz, et en particulier la composition des précurseurs
de NO, suit I’évolution de Yyo a travers la flamme.

L’approche proposée peut étre apparentée a une méthode de post-traitement instationnaire suivant
un schéma de couplage "one-way”, pour traiter la formation de NO. Ce mode de couplage peut étre

schématisé par le graphique
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Fi1G. 4.16 — Schéma de fonctionnement du modéle cinétique de formation de NO couplé auz tables
FPL

4.6.2 Avantages et inconvénients

Les avantages et les inconvénients du modele sont fortement liés a ceux d’une telle méthode de
post-traitement :

e le calcul de wyo par une méthode purement cinétique permet de tenir compte de ’aspect insta-
tionnaire de la production de NO. Cette méthode est donc bien adaptée a une approche LES.
De méme, I'utilisation de la cinétique permet de tenir compte directement de I’évolution de NO
hors équilibre (via le mécanisme du NO thermique) ;

e le nombre de réactions considérées dans le sous-mécanisme cinétique est réduit du fait d’une
restriction aux seules réactions élémentaires faisant intervenir NO. De plus, seule 'espece NO
doit étre transportée, les autres précurseurs étant interpolés;

e cependant, il faut noter que le couplage “one-way” n’autorise pas la rétroaction de la formation
de Yno sur I’état thermochimique complet des gaz. Le modele suppose ainsi implicitement que
NO est découplé des autres especes mises en jeu. De ce fait, comme mentionné ci-dessus, il est
important que le sous-mécanisme cinétique pour NO soit inclu au schéma réactionnel détaillé
utilisé pour la construction des tables.

D’un point de vue pratique, une seule équation de conservation supplémentaire doit étre résolue,
pour Yyo (voir relation (4.19)).
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4.6.3 Influence de la turbulence
En régime turbulent, ’équation de conservation de 1% s’écrit :

pYno
ot

cin

+ V. (ﬁﬂf/zvo + pDNoV?No) = —Tho +Pino (4.64)

ot le flux de diffusion turbulente 7%, est évalué suivant une hypothese de type gradient.

Dans la relation , le taux de réaction filtré u'% est évalué directement par la loi d’action de
masse. Aucun modele n’est appliqué a ce terme. Toutefois, étant donné qu’il est calculé a partir des
données tabulées, il dépend directement des fractions massiques filtrées des précurseurs de NO. De
meéme, il dépend directement de la température filtrée. On peut donc écrire :

cin

e~ ~—tab
ono = i) (T,YNO,Y,,“>, (4.65)

ou 17]://0 est la fraction massique de NO locale dans I’écoulement turbulent. lztab représente les fractions
massiques filtrées de I’ensemble des précurseurs de INO considérés, directement issues des tables FPI
turbulentes.

Cette approche, consistant a évaluer directement le taux de production de NO filtré par la loi
d’action de masse, suppose que le mélange turbulent est infiniment rapide devant 1’évolution chimique
de NO. Ceci revient a poser que la formation/disparition de NO intervient dans chaque cellule apres
que le mélange turbulent a I’échelle de sous-maille ait eu lieu. Chaque maille peut donc étre considérée
comme un réacteur homogene parfaitement mélangé.

Lorsque 'on s’intéresse a 'espece NO, on peut considérer que 'hypothese de mélange infiniment
rapide est vérifiée dans les gaz brilés. On sait en effet que la dynamique chimique de NO est tres
lente dans cette zone et qu’elle intervient généralement avec des temps caractéristiques supérieurs aux
temps de la turbulence. Au niveau du front de flamme, 'hypotheése n’est généralement pas vérifiée.

Suivant cette approche, lorsque le front de flamme est sous-résolu (ce qui est le cas la plupart
du temps), le modele ne permet pas de prédire correctement la formation de NO dans la flamme.
Les précurseurs qui interviennent dans certains mécanismes rapides (prompt-NO) étant formés et
consommés au sein d’une zone tres mince, I’approche pseudo-laminaire ne permet pas de tenir compte
des fluctuations de ces especes dans la flamme sur la formation de NO (on ne considere que leurs
moyennes).

4.6.4 Un exemple : le mécanisme de Zel’dovich a trois équations

Pour illustrer le fonctionnement de la méthode, on propose ici un exemple ou la formation de NO
est modélisée via les trois réactions du mécanisme de Zel’dovich d’origine [I41]. Les trois réactions
élémentaires que comporte ce sous-mécanisme ont été données au début de ce chapitre (voir relations
a (4.8)), et les parametres des lois d’Arrhenius de ces réactions sont précisées dans le tableau

Suivant ’approche proposée, les taux de réaction associés aux équations 1, 2 et 3 du mécanisme
sont donnés par :

wr = k1 (T) [0 [No]" — ky (T) [NO]J [N]"" (4.66)
w11 = kg (T) [N]“P[0o)'™ — kyo (T) [NO] [O]™", (4.67)
wrrr = kg3 (T) [N]“Y [OH]"™ — ky3 (T) [NO] [H]"" . (4.68)

Les fractions massiques des especes O, N, H, OH, Oy et N3 sont directement interpolées dans les
tables FPI. En revanche, Yyo est obtenu par résolution d’une équation de transport dans le code de
CFD.
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Compte tenu des relations précédentes, le taux de formation de NO est donné par :
WNO (T, Yno, Ypmb) =wr +wrr +wir. (4.69)

Ainsi, le taux de production de NO peut étre facilement et rapidement calculé & partir de deux
grandeurs issues du champ résolu par le code, a savoir la température et Yno, et de six autres grandeurs
obtenues par interpolation dans les tables.

En régime turbulent, on trouve :

ONO (T?NVO?; b) = Q1 + w11 + G111, (4.70)
o1 = kp (T) @t“b@t“b—kbl (7)1 INOJINT™, (4.71)
i = g (T) INTI05"" — b (T)W] (472)
Gt = s (T) INTIOH]"™ — ks (T ) INOJTH] " (4.73)

4.7 Conclusion : avantages et limitations des modeles proposés

Les deux modeles proposés pour la prise en compte de la formation de NO a l'aide de tables
FPI sont comparés ci-dessous. Les avantages et inconvénients des deux approches sont ainsi mis en
évidence.

e Avec le premier modele, la formation de NO est prise en compte via la création d’une table
spécifique, contenant les données chimiques relatives a NO, indexées par une nouvelle variable
d’avancement. Dans ce cas, la combustion turbulente est prise en compte par I'introduction d’une
PDF présumée pour cette nouvelle variable d’avancement, prenant la forme d’une gaussienne.

Avantages : l'utilisation de tables dans lesquelles les données concernant NO sont tabulées
permet une évaluation rapide des termes sources de cette espéceﬂ De plus, étant donné que
les especes majoritaires sont déja évaluées a partir de tables, 'implémentation du modele
dans CEDRE et sa mise en ceuvre sont facilitées.

Inconvénients : la définition de la PDF de 7 reste imprécise et peut donc étre améliorée. En
effet, le fait que les PDF de ¢ et de 7 soient ici définies de fagon différentes peut entrainer
un découplage des champs de ¢ et de Yo (ce qui peut étre problématique au sein du front
de flamme). La difficulté d’évaluation de la PDF de 7 est liée au fait que I’évolution de
Iespece NO n’est pas compatible avec I’hypothese de flammelettes.

e Le second modele est basé sur I'introduction d’un schéma réactionnel détaillé pour tenir compte
de la formation de NO. Les concentrations des especes majoritaires et minoritaires intervenant
dans ce schéma (hormis NO) sont alors interpolées dans les tables FPI.

Avantages : le fait que NO soit produit hors équilibre dans les gaz chauds est pris en compte
via son taux de production chimique, modélisé par une approche purement cinétique. De
méme, l'influence du caractere instationnaire de ’écoulement sur la production de NO est
directement prise en compte par le modele.

Inconvénients : les concentrations des précurseurs de NO étant estimées au sein des tables
FPI, ces grandeurs sont supposées étre a 1’équilibre dans les gaz chauds, ce qui n’est pas
représentatif de la réalité. D’autre part, 'approche pseudo-laminaire utilisée pour fermer

2Q’une part parce qu'il n’est nécessaire de transporter que Pespece NO et d’autre part parce que les interpolations
linéaires réalisées dans les tables sont plus rapides qu’un calcul des termes sources via un schéma réactionnel détaillé.
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les sources chimiques filtrées ne permet pas de modéliser les effets de la sous-résolution du

front de flamme sur la production globale de NO (les mécanismes rapides intervenant dans
le front de flamme sont négligés).

De maniere générale, il faut garder a I'esprit que les modeles développés ici ne prennent pas en
compte certains phénomenes, tel que les pertes thermiques, nécessaires & une modélisation appropriée
de la formation de NO (voir en introduction). De plus, il est clair que la prédiction de la formation
de NO ainsi que de ses précurseurs est directement conditionnée par le mécanisme réactionnel choisi.
Par exemple, le mécanisme GRI-Mech 3.0 utilisé au cours de ces travaux ne permet pas de prédire des
niveaux corrects de NO en régimes pauvre ou sur stcechiométrique. Cette problématique est discutée
en annexe H et une solution est proposée.

En résumé, plusieurs axes principaux d’amélioration peuvent étre dégagés. Ils concernent :

e la prise en compte des pertes thermiques,

e la définition d’'une PDF appropriée pour NO,

e 'amélioration des mécanismes réactionnels détaillés utilisés.

Les deux modeles proposés ici sont testés sur la configuration PRECCINSTA dans le chapitre
6. Cependant, aucune donnée expérimentale concernant NO n’étant disponible sur ce cas test, les
résultats de calculs ne pourront qu’étre comparés entre eux.
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Chapitre 5. Validation : flamme turbulente prémélangée pauvre de Nandula

5.1 Introduction

Le modele a PDF présumées introduit précédemment doit étre validé sur une flamme turbulente
de prémélange académique. Les campagnes de mesures réalisées sur ce type d’expérience ne portent
généralement que sur la caractérisation des champs de vitesses. Parmi ces flammes, on peut citer ’ex-
périence de Volvo [200], le banc ORACLES [153], des brileurs swirlés [112], ou bien des configurations
de marches descendantes [143]. Toutefois, ’approche FPI ayant pour but de modéliser les processus
chimiques via la réduction de schémas cinétiques détaillés, une validation approfondie de ce modele
requiere la connaissance de profils expérimentaux des concentrations de différentes especes. Ainsi, les
expériences citées précédemment ne se prétent pas a une validation approfondie de FPI.

Au cours de ce travail, nous avons retenu la configuration expérimentale étudiée par Nandula et al.
[149], [150], qui consiste en une flamme de prémélange pauvre méthane/air, stabilisée par un accroche
flamme de forme conique. Une base de données expérimentales détaillée est disponible, constituée
notamment de mesures sur les fractions massiques de O, CHy, H20, COo, CO, NO et OH. Ce cas
a par le passé été étudié numériquement & 'aide de différentes approches (voir Cannon et al. [41],
Vicente et al. [220] ou Fueyo et al. [78]).

Des simulations RANS et LES ont été menées sur cette configuration a l’aide du modele FPI
adapté au code CEDRE. L’approche RANS autorise la réalisation d’études parametriques 2D des
modeles pour un cott d’exploitation réduit. Ainsi, les différents modeles de dissipation de ¢ ainsi que
les approches a variance transportée et algébrique ont pu étre comparés. Par la suite, des simulations
LES ont également été réalisées dans des conditions similaires afin d’évaluer le comportement du
modele dans un contexte instationnaire.

Pour débuter ce chapitre, une bréeve présentation du banc expérimental étudié par Nandula et
al. [150] est proposée. Les simulations RANS sont ensuite introduites et les résultats obtenus sont
comparés aux données expérimentales. Les modeles de dissipation/variance les mieux adaptés aux
calculs LES sont alors retenus. Les résultats obtenus sur ces derniers sont ensuite présentés et comparés
a expérience et aux données RANS. Pour conclure, un bref résumé des résultats marquants tirés de
ces simulations est proposé.

5.2 Description du banc expérimental

La figure présente schématiquement le banc expérimental étudié par Nandula et al. [I50]. Le
méthane et 'air sont mélangés loin en amont de 'entrée de la chambre (environ 3 m). Ce mélange
est injecté radialement a la base du montage. Il traverse ensuite différents dispositifs (nids d’abeille,
grilles) ayant pour but d’uniformiser le mélange et la turbulence.

Un accroche flamme conique en acier inoxydable est monté coaxialement dans la chambre. Son
diametre a la base est de 44,45 mm et il possede un angle au sommet de 45°. La chambre de combustion
possede une section carrée de 79 mm x 79 mm avec les coins arrondis, et posseéde une longueur totale
de 284 mm (voir figure [5.3). Les parois de la chambre sont essentiellement constituées de fenétres
en quartz autorisant la réalisation de diagnostics optiques. La figure présente une photo de la
configuration de Nandula en cours de fonctionnement.

Les conditions de I’écoulement en entrée de chambre sont résumées sur le schéma [5.3] Les gaz sont
injectés sous les conditions atmosphériques (p=1 atm et T=286 K), avec une vitesse axiale moyenne
Up = 15 m.s~!. Le taux de turbulence mesuré dans ’écoulement, juste en entrée de chambre, est de
Pordre de 24%. La richesse moyenne du mélange est de 0,59 ; ce qui conduit, par un calcul d’équilibre,
a une température adiabatique de flamme de 1650 K.

Sur la figure |5.3| sont également localisées les différentes stations de mesure utilisées par la suite
pour les comparaisons avec le calcul.

La base de données expérimentales contient des relevés sur les fractions massiques de Oz, CHy,
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Mappe laget

Domaine de calcol

Eenétres quarte

Accoche flamme
conique

Grille de turbulence

Nid dabeille

Nid d'abeille

Prémeélange
métha nedair

Fiac. 5.1 — Schéma simplifié du dispositif expérimental utilisé par Nandula et al. [150)]
(www.vuse.vanderbilt. edu/combust /images.htm).

Fic. 5.2 — Photo prise lors du  fonctionnement du banc d’essai
(www.vuse.vanderbilt. edu/combust /images.htm,).

H>O, COy, CO, NO et OH. Les incertitudes sur les mesures des grandeurs thermochimiques sont
résumées dans le tableau [B.11
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284 mm

Fia. 5.3 — Représentation en coupe simplifiée du brileur de Nandula : domaine de calcul et
conditions limites.

Quantité Incertitudes
Yomu, +3,3%
Yo, +7,5%
Yco, +5,1%
Yco +18%
Température +1%

TAB. 5.1 — Incertitudes de mesures sur la chambre Nandula [152].

5.3 Présentation des simulations RANS

5.3.1 Domaine de calcul et conditions limites

Pour les simulations RANS, le domaine de calcul est supposé 2D axisymétrique, et possede une
longueur identique & la chambre réelle. En entrée, on injecte un prémélange méthane/air a richesse
0,59 & une température de 300 K. La vitesse de I’écoulement est uniforme (profil plat) et égale a 15
m.s~!. En sortie, la pression est imposée & p=101 325 Pa.

La limite supérieure du domaine est constituée par une paroi glissante adiabatique, alors que
I’accroche flamme est modélisé par une paroi non glissante, également adiabatique. La limite inférieure
du domaine est modélisée par une condition de symétrie.

Un maillage unique a été utilisé pour toutes les simulations RANS. 11 comporte environ 3 800
cellules (soit environ 7 700 faces) et est entierement structuré. La figure présente un appercu de ce
maillage.

5.3.2 Meéthodes numériques

Tous les calculs ont été executés avec un schéma explicite de Runge-Kutta a deux étapes (précis a
lordre 2). La limite de stabilité du schéma nous impose de choisir un pas de temps tel que CFL < 0, 5.
Cette contrainte nous impose de prendre un pas de temps maximal de ordre de At = 8.1077 s.

Cette valeur est tres faible pour une simulation RANS. Une augmentation significative de At
pourrait étre obtenue par implicitation des termes sources chimiques. Ce point, déja discuté dans le
chapitre 2, sort du cadre de I’étude proposée dans ce mémoire.
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Fi1G. 5.4 — Apercu du maillage utilisé pour les calculs RANS.

5.3.3 Modeéles et cas de calcul

On utilise un modele k — [ & deux équations développé & 'ONERA [64]. Celui-ci est couplé & une
loi de parois de type Couette turbulent.

L’approche RANS a été utilisée pour valider et comparer les différents modeles de dissipation
scalaire (modeles de Vervisch et ITNFS) et de variance (transportée ou algébrique). Ceci a permis
de sélectionner le modele de dissipation le plus pertinent, mais également de déterminer les valeurs
optimales des constantes dans chaque approche. Le tableau résume les différents calculs effectués
dans ce cadre.

H variance | diss. scal. | const. modele ‘ autre
cas R1 algébrique Verv. 0,065
cas Rlbis || algébrique Verv. 0,065 c"w; algébrique, C = 0,3
cas Rlter || algébrique Verv. 0,065 w; non corrigés
cas R2 algébrique Verv. 0,15
cas R3 algébrique Verv. 0,4
cas R4 algébrique | ITNFS 0,005
cas R5 algébrique | ITNFS 0,01
cas R6 algébrique | ITNFS 0,015
cas R7 transport Verv. 20
cas R8 transport Verv. 40
cas R9 transport Verv. 60
cas R10 transport ITNFS 100
cas R11 transport ITNFS 150

TAB. 5.2 — Récapitulatif des différents cas de calculs RANS.

Notons que les tables employées par la suite ne contiennent qu’une seule richesse (0,59), et que la

discrétisation suivant la variable d’avancement ¢ comprend 250 points et 25 points suivant la variance
",

5.4 Résultats des simulations RANS

Dans cette section, seuls les profils de fractions massiques de COs et de C'O sont présentés. Des
profils supplémentaires concernant I’évolution de la température et de la fraction massique de O2 sont
disponibles dans l'annexe I pour chaque cas étudié. L’évolution de ces deux grandeurs est en effet
comparable a I’évolution de Yco,.
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Fia. 5.5 — Profils de fraction massique de COq
dissipation scalaire modélisée via [’approche de Vervisch.

: calculs RANS avec variance algébrique et

Cas 1
Cas 2
Cas 3
Expe.
Cannon & al.

F1a. 5.6 — Profils de fraction massique de CO : calculs RANS avec variance algébrique et dissi-
pation scalaire modélisée via ’approche de Vervisch.

5.4.1 Comparaison des modeles de variance algébriques
Dissipation scalaire de Vervisch :

Les figures et présentent respectivement les profils de fractions massiques de CO5 et de CO
a travers la chambre, pour les cas R1, R2 et R3. La dissipation scalaire de c a été évaluée suivant le
modele de Vervisch proposé dans [220], avec différentes valeurs de la constante.

Lorsque 'on considere les profils de Yco, et des autres grandeurs regroupées en annexe, les cas
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R1 et R2 (correspondant a des constantes de 0,065 et 0,1) présentent des résultats comparables, tres
proches de ceux obtenus expérimentalement (en particulier & proximité de ’accroche flamme).

Le cas R3 -correspondant a une constante de 0,4- ne permet pas de reproduire correctement la
forme et la position de la flamme telle qu’elle est donnée par I’expérience. Les profils obtenus pour ce
calcul présentent une pente plus faible, en particulier en x/d = 1, ce qui traduit la surestimation de
I’épaisseur moyenne de la flamme turbulente.

En effet, lorsque la constante du modele, et par conséquent la variance de la variable ¢, est aug-
mentée, les fluctuations du front de flamme s’intensifient, ce qui a tendance a accroitre 1’épaisseur
moyenne de la flamme turbulente. Les mauvais résultats obtenus sur le cas R3 sont donc liés & une
mauvaise estimation de la constante du modele.

Les différences entre les cas étudiés sont beaucoup plus marquées sur les profils de CO présentés
figure La surestimation de I’épaisseur de la flamme dans le cas R3 est particulierement mise en
évidence ici. On note en outre que le pic de C'O atteint est moins important dans ce dernier cas que
pour les autres calculs. Toutefois, mis a part en z/d = 0, 1, les niveaux maximum simulés sont toujours
largement supérieurs I'expérience (avec un facteur proche de 4).

Lorsque la variance de ¢ prend des valeurs élevées, on se rapproche de la limite BML ou le front
de flamme est supposé étre une discontinuité séparant les gaz frais des gaz brulés. L’influence de la
structure interne du front de flamme sur la composition moyenne de 1’écoulement est donc réduite
puisque seuls les états situés dans les gaz frais et les gaz brulés sont mélangés. Par conséquent, le pic

de CO simulé est amoindri lorsque la valeur de ¢”* augmente.

Sachant que la position de la flamme ne peut pas étre correctement retrouvée par le cas R3, il
ressort que la constante du modele algébrique proposé par Vervisch doit étre fixée de 'ordre de 0,1.
Le cas R2 sera conservé par la suite comme cas de référence.

Dissipation scalaire ITNF'S :

Les figures et correspondent aux simulations RANS avec variance algébrique et dissipation
scalaire modélisée via le modele ITNFS.

L’utilisation du modele ITNFS n’a que peu d’influence sur la qualité des résultats en comparaison
au modele de Vervisch. En particulier, les profils de Yoo, issus des cas R2 et R4 sont tres similaires. Les
profils de Yoo obtenus avec le modele ITNFS de dissipation montrent également de grandes similarités
avec le cas R2. On notera toutefois en x/d = 1 un léger décalage du pic de CO obtenu dans le cas R6.

De tres faibles écarts sont observés lorsque 1’on fait varier la valeur de la constante du modele.
Celle-ci ne semble donc pas avoir une grande influence sur les résultats lorsque le modele ITNFS est
employé.

La figure [5.9| présente les profils de variance a travers la chambre. Celle-ci décroit plus rapidement
avec 'approche ITNFS qu’avec celle de Vervisch. En effet, avec le modele ITNFS, ¢’* est proportion-
nelle & |V¢|?, qui évolue de facon plus raide que ¢ (1 — ¢) |Vé|, dont dépend la relation de Vervisch. A
noter que, mis a part le décalage observé, les niveaux atteints dans les cas R2 et R6 restent compa-
rables.

Autres calculs :

On compare ici les résultats correspondant aux calculs R1, Rlbis et Rlter (voir tableau . Les
parametres du modele de variance sont identiques dans les trois cas. Cependant, dans le cas Rlbis,
la corrélation CTJC est modélisée suivant la loi algébrique proposée dans le chapitre 3. Dans le cas
Rlter, les taux de réaction interpolés sont utilisés sans correction. On ne compare ici que les profils

de température (figure |5.10)).
Les cas R1 et Rlbis ne présentent que tres peu de différences. La figure [5.11] montre en effet que

les profils de ¢* obtenus & 1’aide des deux méthodes restent comparables. Ainsi, la relation proposée
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FiGc. 5.7 — Profils de fraction massique de COy : calculs RANS avec variance algébrique et
dissipation scalaire modélisée via I’approche ITNFS.
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F1a. 5.8 — Profils de fraction massique de CO : calculs RANS avec variance algébrique et dissi-
pation scalaire modélisée via 'approche ITNFS.

dans ce mémoire pour ¢’w., permet d’approcher correctement la variance de la variable d’avancement.

Le cas Rlter présente des niveaux de température tres proches de 'expérience. Cependant, ceci
n’est qu'une conséquence du fait que, sans correction, la flamme n’atteint pas I’équilibre. De fortes
oscillations de la variance de ¢ dans les gaz brilés sont d’ailleurs relevées, cette grandeur pouvant
méme prendre des valeurs négatives. Ces résultats prouvent la nécessité de corriger les termes sources
directement interpolées dans les tables FPI en régime turbulent.
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F1G. 5.10 — Profils de température (K) : cas R1, R1bis et R1ter.

5.4.2 Résultats de calculs avec variance transportée

Les figures et correspondent aux cas R7, R8 et R9. La variance de c est ici évaluée par
résolution d’une équation de transport, et la dissipation scalaire de ¢ est modélisée par ’approche de
Vervisch, avec différentes valeurs de la constante.

Les profils de Yco, présentent des tendances similaires a celles observées avec une variance algé-
brique. Ainsi,Al/orsque la constante du modele est diminuée -ce qui a pour effet d’augmenter localement
la valeur de ¢~ la flamme est numériquement épaissie. Avec une constante proche de 100, on obtien-
drait des résultats identiques au cas de référence R2.
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Fic. 5.11 — Profils de variance de ¢ : cas R1, R1bis et R1ter.

Les profils de Yoo suivent également des tendances similaires a celles observées dans la section
précédente. La valeur maximale du pic atteinte dans le front de lamme diminue notamment avec la
constante.

Des calculs correspondant aux cas R10 et R11 ont également été effectués en utilisant le modele de
variance transportée avec une dissipation scalaire ITNFS. Les profils de fraction massique de CO sont
présentés figure[5.14] Ceux-ci restent trés similaires aux résultats obtenus dans le cas R8. Un ajustement
adéquat de la constante du modele peut par ailleurs permettre de réduire les écarts observés.

5.4.3 Conclusion

Les calculs paramétriques réalisés en RANS ont permis de tester les modeles proposés pour la
variance de ¢, et d’évaluer la sensibilité des résultats aux constantes. Quel que soit le modele retenu,
lorsque la variance de la variable d’avancement n’est pas correctement évaluée, la flamme simulée se
retrouve excessivement épaissie comparé aux observations expérimentales.

Le niveau maximal du pic de Yoo atteint dans le front de flamme est toujours surestimé d’un
facteur proche de 4 par les calculs. Toutefois, une augmentation de la variance locale de ¢ entraine une
diminution de ce pic.

En résumé, il ressort de ces calculs que les constantes respectives des modeles de variance testés
jouent toujours un role important, que ce soit sur la structure de la flamme simulée que sur les
niveaux prédits des différentes especes (en particulier de CO). L’approche RANS se révele donc assez
peu prédictive et donc mal adaptée a la caractérisation détaillée du comportement d’une telle flamme
de prémélange.

Compte tenu de ces observations, le modele de dissipation de Vervisch a été retenu pour les si-
mulations LES présentées dans la section suivante. En effet, bien que les deux relations proposées
conduisent a des résultats comparables, le modele ITNFS a été développé a l'origine dans un contexte
RANS, alors que celui de Vervisch est directement transposable en LES. En outre, étant donné que les
résultats obtenus en résolvant une équation de transport pour ¢’ ou & I’aide d’une relation algébrique
sont identiques, les simulations LES de référence ont été menées en suivant la seconde méthode afin
d’économiser la réolution d’une équation supplémentaire.
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FiG. 5.12 — Profils de fraction massique de COs : calculs RANS avec variance transportée et
dissipation scalaire modélisée via l’approche de Vervisch et al..
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F1a. 5.13 — Profils de fraction massique de CO : calculs RANS avec variance transportée et
dissipation scalaire modélisée via 'approche Vervisch et al..

5.5 Présentation des simulations LES

5.5.1 Domaine de calcul et conditions limites

Les simulations LES de la configuration de Nandula ont été effectuées sur deux maillages 3D
complétement non structurés (mailles tetraedriques). L’ensemble de la géométrie a été maillée, sur
toute la longueur de la chambre.
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F1a. 5.14 — Profils de fraction massique de CO : calculs RANS avec variance transportée et dissipation
scalaire modélisée via l'approche ITNFS.

Le premier maillage comporte environ 930 000 cellules raffinées autour et derriere l'accroche
flamme. La plus petite possede un diametre équivalent d’environ 0,5 mm. La figure [5.15| permet de
visualiser ce maillage suivant différentes coupes en x et en z.

Le second maillage comporte approximativement 1,3 millions de cellules dont les plus petites me-
surent environ 0,3 mm. Celui-ci permettra de vérifier 'influence du raffinement sur les résultats.

Le tableau présente un récapitulatif des parametres des deux maillages.

’ H Nb. mailles | Nb. faces | Diam. + petite maille

Maillage M1 928 200 1 877 500 0,5 mm
Maillage M2 1 340 000 | 2 703 000 0,3 mm

TAB. 5.3 — Paramétres des maillages LES utilisés.

Les parois latérales de la géométrie, ainsi que 'accroche flamme, sont supposés adiabatiques. Les
parois sont modélisées par des conditions de glissement et I’accroche flamme par une condition non
glissante. En entrée, la vitesse, la température et la composition des gaz frais sont fixées. Un profil de
vitesse plat est imposé & Uy = 15 m.s~!, sans procédure particuliere de bruitage, donc sans taux de
turbulence initial. La sortie est modélisée par une condition limite caractéristique non réfléchissante
([211], [10]) ou la pression a l'intérieur du domaine est relaxée vers la pression atmosphérique (voir
annexe G).

5.5.2 Meéthodes numériques

Les calculs LES ont été effectués a 'aide du schéma d’intégration temporelle de Runge-Kutta a
deux étapes. Les pas de temps des simulations, limités par le critere CFL, sont fixés & At = 1,5.1077
s sur le premier maillage et At = 9.107% s sur le second maillage.

Pour plus de détails sur les schémas de discrétisation spatiale, le lecteur peut se reporter au chapitre
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F1c. 5.15 — Apercu du maillage LES M1 (maillage grossier).

5.5.3 Modeles et cas de calcul

Les simulations présentées ont été réalisées en utilisant le modele de turbulence de Smagorinsky,
ou la constante a été fixée a 0,1.

La dissipation scalaire de ¢ a été modélisée suivant la relation de Vervisch [220]. Deux possibilités
se présentent pour ’évaluation de la variance SGS de la variable d’avancement. En fonction de la
méthode retenue, on distingue ici différents cas :

e sur le maillage M1, les modeles de variance algébrique et transportée ont été testés. Des calculs
préliminaires ont permis de déterminer les valeurs optimales des constantes a utiliser sur ce cas.
Avec la variance algébrique, la constante du modele a donc été prise égale a 0,5 ou 1. Dans le
cas de la variance transportée, la constante du modele de dissipation a été choisie égale a 0,5;

e sur le maillage M2, un cas de calcul unique a été étudié, correspondant au modele de variance
algébrique avec une constante égale a 1.

Ces quatre cas sont résumés dans le tableau [5.4] Le cas de référence considéré ci-apres correspond
au cas L1, avec variance algébrique.

A noter que les tables utilisées au cours de ces simulations sont les mémes que celles construites
dans le cadre RANS.

-149-



Chapitre 5. Validation : flamme turbulente prémélangée pauvre de Nandula

H variance dissipation scalaire | constante | maillage At
cas L1 || algébrique BML 1 M1 1,5.107" s
cas L2 || algébrique BML 0,5 M1 1,5.107" s
cas L3 || transportée BML 0,5 M1 1,5.107" s
cas L4 || algébrique BML 1 M2 9.107% s

TAB. 5.4 — Parameétres des calculs LES sur la configuration de Nandula.

5.6 Résultats des simulations LES

5.6.1 Structure instantanée de la flamme

Les figures [5.16] et présentent respectivement des champs instantanés de gradient de tempé-
rature, en coupe suivant 'axe x, et un iso-contour de température a T = 1100 K. Ces deux tracés
permettent de se représenter la dynamique instationnaire de la flamme.

Prés de l'obstacle conique, la flamme possede une structure parfaitement axisymétrique. Plus loin
dans la chambre, la flamme perd rapidement cette caractéristique alors qu’elle est fortement perturbée
par les grosses structures tourbillonnaires de 1’écoulement. On note par ailleurs la formation de poches
de gaz frais plus en aval.

Sur la figure on observe que le mécanisme principal perturbant le front de flamme correspond
a un lacher tourbillonnaire de nature purement aérodynamique. On remarque la encore la structure
fortement perturbée de la flamme turbulente.

5.6.2 Comparaison des profils des grandeurs thermochimiques moyennes

Tous les résultats présentés ici sont évalués en fonction des formulations introduites au chapitre 3,
section 3.2.1. Les figures a[5.20] présentent respectivement les profils de température, de fractions
massiques de C'O2 et de C'O a travers la chambre, obtenus a partir des différents calculs LES. Des
résultats supplémentaires sont regroupés en annexe I.

Les profils de concentration de C'O2 et de température sont tres proches et ne montrent pas de
différences notables entre les calculs. En particulier, les cas L1 et L2 (variance algébrique) donnent
des résultats similaires. Les résultats L4, obtenus sur le maillage raffiné, présentent un léger décalage
en direction des gaz frais. Ceci résulte du fait que la dissipation numérique est moins importante dans
ce cas.

Lorsque 'on compare ces données aux résultats expérimentaux, on observe un décalage important
des profils LES. Comme cela sera montré par la suite, ce phénomene est du & une mauvaise prédiction
de I'aérodynamique interne de la chambre lié a une insuffisance de la résolution spatiale du probleme.

Les profils de Yoo montrent des différences plus marquées. Le calcul L3, correspondant a la variance
transportée, présente notamment des pics plus élevés, ce qui indique que la constante du modele doit
étre réajustée. Les cas L2 et L4 conduisent a des niveaux tres comparables, supérieurs a ceux obtenus
dans le cas L1. Sachant que lorsque le maillage est raffiné, les fluctuations de la flamme sont mieux
résolues, on peut supposer que la constante du modele de variance doit étre fixée de préférence a 0,5.

Les niveaux de C'O prédits par la LES demeurent plus proches de 'expérience qu’en RANS, avec,
de plus, une influence beaucoup moins marquée de la constante. En effet, en LES, les fluctuations de
la flamme & grande échelle étant résolues, la variance de sous-maille de la variable d’avancement ne
joue qu'un role secondaire, en particulier lorque le maillage est suffisamment fin. La LES s’avere donc
plus prédictive que le RANS lorsque 'on s’intéresse & la production d’especes telles que CO, ce qui
constitue un avantage majeur.
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F1a. 5.16 — Différentes coupes suivant l’axe x : champs instantanés de gradients de température.

F1G. 5.17 — Iso-surfaces de température T = 1100 K colorées en fonction du gradient de tempé-
rature.

5.6.3 Aérodynamique de la chambre

Les résultats présentés précédemment ont révélé un décalage important des profils LES par rap-
port & 'expérience et aux calculs RANS. Ainsi, la LES ne permet pas de retrouver la position correcte
du front de flamme dans 1’écoulement. Cette position est en fait essentiellement pilotée par ’aérody-
namique interne de la chambre, et particulierement par la zone de recirculation se formant derriere
I'accroche flamme.

La figure présente les iso-contours de vitesse axiale dans le briilleur suivant une coupe en X,
pour les cas R1 et L1 et pour 'expérience. Les vitesses sont ici adimensionnées par la vitesse moyenne
en entrée, Uy = 15 m.s™ 1.

Les iso-lignes U = 0 m.s™" marquent la limite de la recirculation. Alors que le calcul RANS
prédit correctement la longueur de cette zone, la LES la surestime largement. D’un point de vue
aérodynamique, la LES ne permet donc pas de retrouver la structure correcte de 1’écoulement. Par
ailleurs, les niveaux atteints en valeur absolue par les vitesses axiales dans le calcul RANS dépassent
largement les niveaux relevés expérimentalement.

1
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F1G. 5.18 — Profils moyens de température (K) dans la chambre de combustion obtenus pour les
calculs LES.

Différentes hypothéses peuvent étre formulées pour expliquer l'erreur observée sur les champs
aérodynamiques en LES. Il est ainsi possible que la structure de ’écoulement soit influencée par le
fait que les vitesses ne sont pas bruitées en entrée. Cependant, cette supposition est difficile & vérifier
directement.

Dans le cas présent, il est plus probable que les erreurs observées soient imputables au maillage.
Celui-ci ne semble en effet pas suffisamment raffiné a proximité de la paroi du cone et dans la couche de
cisaillement. Il en résulte que le décollement de 1’écoulement au nez de ’accroche flamme ne peut pas
étre capté correctement par le calcul. Il est & noter que le maillage raffiné possede les mémes défauts
que le maillage grossier.

Pour vérifier cette hypothese, la figure [5.22| présente 1’évolution de I’épaisseur de vorticité calculée
dans le plan (z;y), en fonction de x, pour le cas L1. Cette grandeur est définie comme suit :

masx, (@) — min, (i)

maxy (Vyugz)

L’épaisseur de vorticité issue des données expérimentales (symboles) reste toujours supérieure a
I’épaisseur calculée. Toutefois, ces données sont probablement surestimées sachant que les mesures de
vitesses disponibles ne couvrent pas la totalité de la hauteur de la chambre.

L’épaisseur de vorticité au nez de 'accroche flamme est de 'ordre de 4 mm. En pratique, sur des
cas tres similaires, les épaisseurs de vorticité généralement observées, avec des maillages raffinés de
facon adéquate, sont rarement supérieures a 1 mm. Le calcul surestime donc cette grandeur dans la
couche de mélange, ce qui traduit le fait que le maillage est trop grossier.

On estime généralement que cing cellules sont nécessaires dans I’épaisseur de vorticité pour résoudre
correctement le décollement. En prenant une épaisseur de ’ordre de 1 mm, les mailles dans la couche
de mélange doivent donc posséder un diametre équivalent de l'ordre de 0,2 mm (& comparer aux
plus petites cellules du maillage PM1, de 'ordre de 0,75 mm). Compte tenu des objectifs visés ici, la
construction d’un maillage beaucoup plus lourd ne se justifie pas, et celui employé demeure suffisant.

Ces observations mettent en évidence a la fois I'importance du maillage en LES pour la résolution
du champ aérodynamique, ainsi que les difficultés qu’il peut y avoir & simuler un tel cas ot I’écoulement
présente un décollement important.
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Fi1G. 5.20 — Profils moyens de Yoo dans la chambre de combustion obtenus pour les calculs LES.

5.6.4 Conclusions

Les niveaux de C'O prédits au sein de la flamme sont retrouvés de maniere beaucoup plus précise en
LES qu’en RANS. Ces niveaux sont par ailleurs mieux contrdlés en LES en faisant varier la constante du
modele de variance, sans modifier la structure du front de flamme turbulent (approche plus prédictive).

Les calculs présentés ont également mis en évidence la dépendance des résultats LES au maillage.
Ainsi, nous avons montré qu’un raffinement insuffisant au niveau de I'accroche flamme ne permettait
pas de capter correctement le décollement de 1’écoulement au nez du cone. Par conséquent, on ne
retrouve pas la position exacte de la flamme dans la chambre en LES.
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F1G. 5.21 — Iso-contours de vitesse axiale moyenne adimensionnée par la vitesse Uy = 15 m.s™ : a

droite, expérience, au centre calcul RANS R1, a droite, calcul LES L1.

Les tests LES des approches a variance transportée ou algébrique ont conduit a des conclusions
similaires aux cas RANS. Ainsi, les différentes approches pour modéliser la variance SGS de ¢ donnent
des résultats parfaitement comparables. Il n’est donc pas nécessaire de résoudre une équation de
conservation supplémentaire pour la variance de ¢ sur un tel cas.

5.7 Analyse qualitative des résultats et interprétations

5.7.1 Espéces majoritaires et température

Les niveaux de fractions massiques des espéces majoritaires dans les gaz briilés sont reproduits par
le calcul avec des écarts maximum de l'ordre de 5%. On note que les niveaux simulés correspondent
approximativement aux niveaux observés a I’équilibre derriere une flamme laminaire de prémélange
libre, ce qui est parfaitement conforme aux propriétés du modele FPIL.

Les niveaux de température prédits (voir annexe I) sont surestimés de plus de 100 K (soit ~ 12%)
dans les gaz brilés. Cette surestimation peut s’expliquer par le fait qu’aucune perte thermique n’a
été considérée. On peut en effet supposer ici que les pertes, essentiellement par conduction a travers
I’accroche flamme, sont assez importantes. Dans ce contexte, pour améliorer les résultats, il serait
pertinent d’imposer une température constante aux parois de I’accroche flamme, ce qui nécessiterait
I'utilisation de tables FPI adaptées aux écoulements a enthalpie variable (voir Fiorina et al. [75]).
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Fi1Gc. 5.22 — Epaisseur de vorticité a travers la chambre pour le cas L1. Les symboles représentent
l’expérience.

5.7.2 Concentrations de CO

Le modele employé dans le cadre de 'approche RANS surestime largement le pic de CO au sein du
front de flamme. Alors que dans 'expérience celui-ci reste quasiment constant & travers la chambre,
le calcul prédit une augmentation du niveau maximum lorsque l'on progresse en aval. Notons que les
données expérimentales sur CO peuvent présenter des erreurs de pres de 20% [150], mais que celles-ci
ne permettent pas d’expliquer completement les écarts observés.

Nilsson et Bai [I54] ont montré, sur une configuration similaire, que le niveau maximal de CO dans
la flamme est principalement controlé par le plissement de sous-maille du modele. De la méme maniere,
nous avons vu sur les calculs présentés ici que le pic de C'O est correlé avec la valeur maximale atteinte

par ¢”’. Leur surestimation est donc liée au fait que la variance de ¢ est trop faible dans le sillage de
I’accroche flamme. Une modélisation plus précise de cette grandeur est ici requise pour améliorer les
résultats.

Dans les gaz brulés, les niveaux de CO prédits par le calcul sont sous-estimés par rapport aux
niveaux mesurés expérimentalement. Les niveaux prédits par le modele correspondent en fait exacte-
ment a I’état d’équilibre atteint derriere une flamme laminaire non étirée, ce qui semble indiquer que
la composition des gaz brulés atteinte dans ’expérience est hors équilibre (ce phénomene est masqué
lorsque l’on considére les especes majoritaires car les ordres de grandeurs sont plus élevés). L’approche
FPI est donc, par définition, incapable de reproduire ce type de comportement.

Vicente et al. [220], ayant déja relevé ce phénomene, n’ont pas été en mesure de l'expliquer. La
prise en compte de pertes thermiques, de mécanismes réactionnels plus détaillés ou d’autres modeles
de combustion turbulente (en l'occurence un modele & PDF transportées), n’ont pu permettre de
reproduire les observations expérimentales. De plus, I’étirement local de la flamme ne peut pas produire
un tel effet sur les concentrations a I’équilibre. Comme ’ont en effet montré Rogg et Peters [I85] sur une
configuration de flamme laminaire a contre courant (prémélange contre gaz brulés), lorsque I’étirement
de la flamme varie, la structure interne de la flamme est modifiée mais pas 1’état d’équilibre atteint
par les gaz briilés.

De maniere a expliquer ce phénomene, il faut analyser le régime de combustion sous lequel se
développe la flamme.
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5.7.3 Régime de combustion

Il est possible de situer approximativement la flamme de Nandula sur un diagramme de combustion
classique, en fonction de I/ 5% et u'/ S%. De cette maniere, on peut vérifier la validité de I'utilisation
d’un modele basé sur le concept de flammelettes.

Les premiers calculs réalisés dans un contexte RANS ont permi d’évaluer approximativement les
valeurs prises par I; et v’ au sein de la flamme. On trouve ainsi un nombre de Karlovitz proche de 4 et
un nombre de Damkohler de I'ordre 1,5. Comme on peut le voir sur la figure[5.23] ces conditions placent
la flamme entre la ligne de Klimov - Williams et la limite de quenching déterminée plus précisément
par Abdel-Gayed et al. [5] ou Meneveau et Poinsot [140]. La flamme étudiée se développe donc hors
du régime de flammelettes. Ces phénomenes sont de nature & modifier fortement la structure interne
de la flamme et donc I’état d’équilibre atteint dans les gaz briilés.

10* g
B Regime des
L flammes epaissies
+ quenching
10°
B —
- Abdel-Gayed & Williams,
- Poinsot & Meneveau
u/S I
2 1
10 g - -
r Klimov - Williams
- -
- - - -
-
- - - -
-
10' -7 i
= Nandula & al. P Regime des
Eo X P flammeletetes
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L Ve
L - s
- 1
100 ’\'\\\HH; Lol [ | Lol Lol Lol
10° 10* 10° Ve 10° 10* 10° 10°
L

F1a. 5.23 — Localisation de ’écoulement étudié par Nandula et al. dans un diagramme de com-
bustion avancé.

Le régime effectivement observé se caractérise par la formation locale de poches et par I’existence de
zones de quenching partiel du front de flamme. On peut supposer que ce type de phénomene intervient
lorsque la distance entre deux éléments de flamme s’opposant (ou bien lorsque la courbure locale du
front) devient inférieure & une longueur caractéristique de I'ordre de 6% /2 [105]. Si ces portions de
flamme interagissent, les réactions chimiques dans la zone d’oxydation peuvent étre figées. Le mélange
conserve alors une composition hors équilibre dans les gaz brilés.

Hawkes et Chen [105], [106] ont observé ce type de phénomeéne sur des DNS 2D de flammes de
prémélange se propageant dans une turbulence homogene isotrope. Ceci est illustré figure [5.24] : les
zones de quenching partiel de la flamme sont facilement identifiées par le fait qu’elles présentent des
niveaux de OH particulierement élevés (en rouge).

Ce type de comportement ne peut s’observer que dans un domaine compris entre la limite de Kilmov
- Williams (Da = 1) et la limite de quenching de Meneveau et Poinsot [140]. La, le plissement du front
de flamme di aux tourbillons de I’écoulement est suffisamment important pour que celui-ci se referme
par endroit sur lui-méme pour former des poches. C’est dans ce régime qu’opére la configuration de
Nandula.
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Fic. 5.24 — DNS 2D d’une flamme méthane/air dopée en Hy (Hawkes et Chen [105]) : champ de
fraction massique de OH.

5.8 Conclusions

Une configuration de flamme turbulente parfaitement prémélangée pauvre a été simulée en RANS
et en LES pour valider le modele FPI implanté dans CEDRE avec I'approche & PDF présumées.

Différents modeles d’évaluation de ¢”* ont été dans un premier temps testés suivant une approche
RANS.

Des tendances tres similaires sont observées lorsqu’on utilise une variance algébrique ou transpor-
tée. Ainsi, sur ce type de configuration, il est possible d’utiliser au choix ces deux types de modélisation,
sans perdre a priori en qualité de résultats. De la méme maniere, la dissipation scalaire de ¢ a été
modélisée via les modeles de Vervisch et ITNFS, et peu de différences ont été observées entre les
résultats obtenus par ces deux méthodes.

Les niveaux de CO maximum atteints sont largement surestimés par les calculs RANS. De plus,
nous avons vu que la structure de la flamme turbulente, et en particulier son épaisseur, était tres
sensible a la constante choisie. Ces simulations montrent ainsi que ’approche RANS ne permet pas une
modélisation fiable de cette flamme, ni une évaluation correcte de la formation d’espéces intermédiaires
telles que CO.

Des simulations équivalentes ont ensuite été menées suivant une approche LES. Tous ces calculs
ont été effectués en modélisant la dissipation scalaire de c¢ via I'approche de Vervisch. Les résultats
LES présentent des tendances similaires a ceux obtenus en RANS. Toutefois, il a été montré que les
niveaux du pic de CO prédits par la LES étaient beaucoup plus proches de ’expérience. Par ailleurs,
la modification de la constante du modele de variance permet de controler leur hauteur sans altérer la
structure moyenne de la flamme. Sur ce cas, la LES semble donc plus prédictive que le RANS, ce qui
constitue un avantage majeur en faveur des approches instationnaires.

Ces calculs ont cependant mis en évidence la grande dépendance des résultats LES au maillage,
en particulier au voisinage de la paroi du cone et de la couche de mélange. Ainsi, nous avons vu que le
décollement n’était pas suffisamment résolu dans les cas étudiés, ce qui ne permet pas de reproduire
correctement ’aérodynamique interne de la chambre. Par conséquent, les calculs LES présentés ne
sont pas capables de retrouver la position correcte de la flamme au sein de 1’écoulement.

Pour finir, il a été montré que le cas test retenu n’est pas adapté a des comparaisons qualitatives
entre expérience et calcul. En effet, des concentrations hors équilibre dans les gaz brilés (en particulier
sur 'espece CO) peuvent étre observées. Ces niveaux s’expliquent par le fait que la flamme de Nandula
se développe hors du régime des flammelettes, ce qui se caractérise par I'existance de zones de quenching
partiel du front, figeant les réactions chimiques lentes.

Malgré ces difficultés, on a pu montrer la faisabilité de calculs RANS et LES avec le modele
FPI/PDF présumées adapté au code CEDRE. Pour mieux évaluer les capacités du modele a prédire la
formation d’especes telles que CO ou N O, une configuration plus favorable au modele doit étre étudiée.
Le chapitre suivant est donc dédié a la simulation numérique de l'injecteur swirlé PRECCINSTA.
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CHAPITRE 6
Simulation numérique d’un injecteur
prémélangé pauvre swirlé
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Chapitre 6. Simulation numérique d’un injecteur prémélangé pauvre swirlé

6.1 Introduction

Dans le chapitre précédent, le modele FPI, couplé a 'approche & PDF présumées, a été validé
sur le cas simple d’une flamme turbulente de prémélange pauvre stabilisée par un accroche flamme.
Les simulations RANS ont, dans un premier temps, permis une étude parametrique des modeles de
fagon a déterminer la modélisation la mieux adaptée aux problemes abordés. Par la suite, les calculs
LES ont montré I'applicabilité du modele dans un cadre instationnaire. A la suite de ces calculs, la
configuration retenue s’est révélée étre inadaptée a la validation de modeles de combustion pour le
régime des flammelettes. Pour cette raison, une analyse plus approfondie des modeles sur un cas test
approprié est nécessaire.

Dans ce chapitre, le modele FPI implanté dans CEDRE est appliqué a la simulation numérique
de I’écoulement turbulent réactif au sein d'une chambre de combustion équipée d’un injecteur swirlé
industriel. La chambre PRECCINSTA (pour "PREdiction and Control of Combustion INStabilities
in Tubular and Annular GT combustion systems”) est née d’un projet européen ayant pour théme
la prédiction des instabilités de combustion au sein de chambres de turbines a gaz. Dans ce cadre, le
brileur a fait 'objet de nombreuses campagnes de mesures en gaz froids et en combustion (expériences
de Meier et al. [139]). De part ses caractéristiques, la configuration se veut représentative d’injecteurs
réels utilisés dans I'industrie. Celui-ci est d’ailleurs dérivé d’un injecteur développé par Turbomeca.

PRECCINSTA a beaucoup été utilisé comme cas test de référence pour de nombreuses études
numériques. Ainsi, Lartigue [126] a étudié la réponse acoustique de la chambre en gaz froid, puis
Roux et al. [186], [I87] ont prolongé ces travaux a l'analyse acoustique de la chambre en présence
de combustion. PRECCINSTA a également été utilisé dans le but de valider différents modeles de
combustion turbulente avancés. On citera en particulier les travaux de Galpin et al. [84] qui ont validé
I'implémentation du modele FPI au sein du code AVBP ainsi que ceux de Moureau et al. [146] et Fiorina
et al. [T7] qui se sont récemment servis de la chambre PRECCINSTA dans un but similaire. Les études
citées précédemment ont notamment permi de montrer que I’approche LES était particulierement bien
adaptée a la simulation de ’écoulement au sein de ce brileur.

La plupart des calculs réalisés jusqu’a présent sur cette configuration ont supposé que la flamme se
développait sous des conditions parfaitement prémélangées. Ceci constitue toutefois une simplification
assez lourde de la géométrie réelle : les inhomogénéités de mélange en entrée de chambre devraient en
effet étre prises en compte pour une meilleure représentation des phénomenes chimiques mis en jeux.
Le modele FPI implanté dans le code CEDRE étendu a la modélisation de ce type de flamme, pourra
donc étre validé.

Le banc expérimental étudié par Meier et al. [I39] est décrit dans la premiere section de ce chapitre.
La chambre en configuration prémélange parfait est ensuite étudiée. Les maillages utilisés ainsi que les
conditions limites imposées sont alors exposés, a la suite de quoi les différents modeles physiques et
numériques employés sont introduits. Les résultats issus de ces simulations sont ensuite présentés (les
profils des grandeurs chimiques moyennes sont notamment comparés aux données expérimentales).
Dans une troisieme partie, les conditions de calcul pour la chambre PRECCINSTA compléte (pour le
prémélange partiel) sont introduites et les premiers résultats obtenus sont présentés. En particulier,
une étude détaillée du mélange en entrée de chambre est proposée.

Pour terminer ce chapitre, des calculs avec prise en compte de la formation de NO sont décrits.
Ceux-ci sont réalisés sur la configuration parfaitement prémélangée. Trois approches différentes sont
utilisées : les deux approches développées dans le chapitre 4 ainsi que le modele PEUL développé a
I’ONERA. Sachant qu’il n’existe pas de mesures de NO sur la chambre PRECCINSTA, les résultats
issus de ces différents calculs seront uniquement comparés entre eux.
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6.2 Présentation de ’expérience PRECCINSTA

6.2.1 Description du banc expérimental

La configuration expérimentale se compose d’un injecteur swirlé développé par TURBOMECA,
monté sur une chambre a section carrée équipée de parois en quartz pour faciliter les diagnostics op-
tiques. Le dispositif a été congu pour pouvoir étudier des flammes méthane/air partiellement prémé-

langées a différentes richesses, a pression atmosphérique. La figure [6.1| représente le banc expérimental
PRECCINSTA.

Combustion
chamber

Swirler

Swirl
generator

<« Fuel

Plenum

A
A-‘r

Fi1c. 6.1 — Schéma simplifié du dispositif expérimental PRECCINSTA (Meier et al. [139]).

Un plenum servant de chambre de tranquilisation, dans lequel de ’air pur est injecté sous les condi-
tions atmosphériques, avec un débit constant de 0,0122 kg.s~'. A la sortie de ce plenum, I’écoulement
pénetre dans douze vrilles inclinées d’'un angle de 45°, imprimant a ’écoulement un mouvement de
"swirl”. Le méthane est injecté a I'intérieur des canaux de ces vrilles via de petits tubes d’un diametre
de 1 mm. A la sortie des vrilles, le mélange méthane/air pénetre dans la chambre via un canal de
forme conique avec une section d’entrée de diametre 27,85 mm.

Le mouvement de swirl génere la formation d’une zone basse pression tourbillonnaire, située juste
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en aval de I'entrée de la chambre, et parfois appelée PVC ou "Precessing Vortex Core”. La présence de
ce PVC s’accompagne de la création d’une large zone de recirculation centrale permettant de stabiliser
la flamme. La chambre possede une section carrée de 85 mm de coté, sur une longueur de 114 mm.
Pour finir, les gaz briilés sont éjectés par un canal cylindrique de diametre 40 mm. On peut considérer
ici que ce canal débouche directement dans ’atmosphere.

La configuration PRECCINSTA a été étudiée expérimentalement sous trois points de fonctionne-
ment particuliers, distingués par la puissance délivrée par l'injecteur : 25 kW, 27 kW et 30 kW. Ces
trois cas correspondent respectivement a des richesses globales de 0,7; 0,75 et 0,83.

Des comportements différents ont été observés suivant la puissance délivrée par la chambre. Ainsi,
contrairement au cas a 25 kW, le cas a 30 kW (® = 0,83) ne présente expérimentalement pas d’in-
stabilités de combustion. Pour cette raison, nos calculs ne porteront par la suite que sur ce point de
fonctionnement particulier.

Les différentes conditions sous lesquelles opere le brileur sont résumées dans le tableau [6.1

’ cas H débit air richesse | débit carburant | température ini. | pression | température ad. ‘
1 || 0,0122 kg.s™* 0,7 5.107% kg.s~! 295 K 1 atm 1834 K
2a || 0,0122 kg.s~* 0,83 6.10~% kg.s~! 295 K 1 atm 2037 K
2b || 0,0122 kg.s~' | 0,75 5,4.107% kg.s~! 295 K 1 atm 1915 K

TAB. 6.1 — Caractéristiques des écoulements étuidés expérimentalement au sein de la chambre PREC-

CINSTA [139)].

6.2.2 Base de données expérimentales

De nombreuses campagnes de mesures ont été effectuées sur cet injecteur au DLR de Stuttgart et
de Berlin (les résultats expérimentaux sont présentés par Meier et al. [139]). Ces campagnes ont mené
a la constitution d’'une importante base de données contenant des résultats moyens et RMS concernant
de nombreuses especes minoritaires et majoritaires (notamment COg2, CO ou OH), la température et
les vitesses.

Les données concernant la température et les fractions massiques des especes majoritaires ont été
relevées par mesures Raman. De la PLIF ("Planar Laser Induced Fluorescence”) et de la chimielu-
minescence ont également été réalisées sur OH. Les mesures concernant la caractérisation de ’état
thermochimique des gaz ont été effectuées sur les cas a richesse 0,7 et 0,83 (respectivement instable et
stable).

Les données accumulées sur le cas a 30 kW ont été complétées par des mesures de vitesses réalisées
par LDV ("Laser Doppler Velocimetry”) sur une flamme a richesse 0,75. Celle-ci est également stable
et on peut s’attendre a ce que la différence de richesse observée entre 30 kW et 27 kW ne modifie
pas radicalement sa structure ni celle de I’écoulement. Bien que ces mesures aient été effectuées sous
des conditions différentes du cas simulé, on pourra tout de méme comparer de fagon pertinente nos
résultats a ’expérience.

Des renseignements sur les incertitudes de mesures durant ces campagnes ont été donnés par Meier
et al. [139]. Le tableau récapitule certaines barres d’erreurs évaluées pour différentes grandeurs
mesurées. Notons en particulier 'incertitude tres élevée sur les mesures de CO.

6.3 Conditions de calcul pour le cas parfaitement prémélangé

Les calculs LES ont été réalisés sur deux géométries différentes. Dans un premier temps, la com-
bustion au sein de la chambre a été supposée parfaitement prémélangée. Cette hypothese, considérée
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Quantité Incertitudes de mesure Incertitudes statistiques
Yeo, +3 - 5% +7%
Yeo +5 — 10% +20 — 50%
Température +3 — 4% +2,5%

TAB. 6.2 — Incertitudes de mesure sur PRECCINSTA [139].

également dans les précédents travaux notamment de Roux et al. [I87] et Galpin et al. [84], permet de
conserver la dynamique de la flamme et d’évaluer correctement la formation des especes majoritaires.

6.3.1 Domaine de calcul

Pour réaliser les simulations parfaitement prémélangées, les tubes d’injection du carburant ont
été supprimés de la géométrie d’origine, et un prémélange parfait méthane/air possédant la richesse
moyenne voulue est directement injecté en entrée.

En entrée, le domaine de calcul comprend le plenum précédé d’un canal cylindrique. La longueur
du canal d’injection a été fixée a 50 mm. Il a été montré que la longueur de ce canal, choisie de
manieére empirique (le canal réel est beaucoup plus long), influence grandement ’acoustique de la
chambre. Ainsi, si une simple condition limite d’entrée est fixée, il a été observé qu’en diminuant ou en
augmentant la longueur de ce canal, des instabilités de combustion peuvent apparaitre. En procédant
ainsi, on modifie en effet les modes acoustiques du plenum, ce qui peut perturber la flamme en aval. La
longueur retenue a été déterminée de maniere & ce qu’aucune instabilité ne soit observée (comme c’est
le cas expérimentalement a cette richesse). Une autre possibilité pour éviter ce type de phénomene
consiste a placer une condition d’entrée caractéristique non réfléchissante. Toutefois, suivant cette
méthode, le débit injecté peut varier légerement au cours du temps.

Derriere le plenum, on retrouve les vrilles ainsi que le cone d’injection dans la chambre. Une boite
cubique de coté 100 mm, modélisant une partie de 'atmosphere extérieure, a été ajoutée a la géométrie
d’origine, derriere le canal d’éjection des gaz brulés. La présence de cette boite permet une évacuation
propre des ondes acoustiques, sans réflexion.

6.3.2 Maillages

Deux maillages ont été construits dans le cadre de cette these et un troisieme maillage, déja utilisé
par le passé par Lartigue [126] et Roux [186], a été repris. Le schéma[6.2] présente le maillage de peau de
la géométrie simulée (sans I’atmosphére externe) correspondant au premier maillage, le plus grossier.
Chaque partie de la géométrie est distinguée par une couleur différente.
Les caractéristiques correspondant aux deux premiers maillages (notés PM1 et PM2) sont présen-
tées dans le tableau Le maillage de Roux [I86] y est également référencé (PM3) :
e le maillage le plus grossier comporte 1,8 millions de cellules (soit 3,6 millions de faces), et le
diametre de la plus petite maille, située au sein de la zone de flamme, mesure environ 0,3 mm

e le second maillage comporte 2,7 millions de mailles (5,5 millions de faces) et la plus petite
cellule possede un diametre de 0,19 mm. Ce maillage est raffiné au niveau de la zone de flamme
(représentée par un cone dont I’angle au sommet correspond a l’angle d’ouverture de la flamme)
ainsi qu’au niveau du canal conique en entrée de chambre.

e le maillage PM3 comporte environ 3 millions de mailles dont la plus petite possede un diametre de

0,19 mm. Les raffinements réalisés sur ce maillage sont identiques a ceux apportés aux maillages
PM1 et PM2. Ce maillage se rapproche beaucoup du maillage PM2 en terme de densité de
mailles (en particulier dans la chambre de combustion).
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Fic. 6.2 — Maillage de peau de la géométrie simulée (sans l’atmosphére) correspondant au
maillage le plus grossier pour la configuration prémélangée.

’ Meshes H Nb. cellules ‘ Nb. faces ‘ Plus petite maille ‘

PM1 [ 1760000 [ 3570000 0,31 mm
PM2 || 2730000 |5 510000 0,19 mm
| PM3 || 2958600 |5965000 ] 0,19 mm |

TAB. 6.3 — Récapitulatif des caractéristiques des maillages utilisés pour la configuration PRECCINSTA
prémélangée.

Les deux maillages construits sont représentés sur les figures et Notons que la partie du
maillage correspondant a ’atmosphere est fortement déraffinée. On gagne ainsi un nombre de points
considérable et on limite la remontée d’ondes de pression dans le domaine de calcul en augmentant la
dissipation numérique.

6.3.3 Conditions limites

Sur la section d’entrée, le débit, la température et la composition du fluide sont fixés. En sortie,
autour de l’atmospheére (sauf sur la section la plus en amont), des conditions limites de sortie non
réfléchissantes sont imposées, ou la pression interne au domaine est relaxée vers la pression atmosphé-
rique. Sur la section amont de I’atmosphere, un léger coflow composé de gaz briilés est injecté a 2
m.s~!. En procédant ainsi, on limite les difficultés numériques pouvant survenir dans cette partie de
I’atmosphere.

Les autres limites du domaine (chambre, vrille, plenum...) sont considérées comme étant des parois
adiabatiques sans adhérence.

La figure présente une coupe schématique suivant ’axe z du domaine de calcul, mettant en
évidence les différentes limites imposées.
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F1G. 6.3 — Maillage grossier réalisé sur la configuration PRECCINSTA parfaitement prémélan-

s
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W

Fi1G. 6.4 — Maillage fin réalisé sur la configuration PRECCINSTA parfaitement prémélangée.

6.3.4 Modeles physiques et numériques utilisés pour les simulations FPI

Les calculs présentés ici ont tous été réalisés dans un cadre LES avec le modele de Smagorinsky
(constante Cg fixée & 0,1).

Modéele FPI :

Trois calculs différents ont été menés a ’aide du modele FPI sur la configuration PRECCINSTA
prémélangée. Deux d’entre eux ont été réalisés sur le maillage PM1 et le troisieme sur le maillage PM2.
Concernant la variance SGS de ¢, les calculs sur la configuration de Nandula (voir chapitre 5)
ont montré que la méthode consistant a transporter cette grandeur n’apportait pas d’amélioration
significative aux résultats. L’utilisation d’expressions algébriques demeure suffisante. Il a de plus été
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Fic. 6.5 — Domaine de calcul PRECCINSTA prémélangé et conditions limites.

conclu que le modele de dissipation scalaire de Vervisch et al. était bien mieux adapté aux simulations
LES que les autres modeles introduits. Pour ces raisons, dans les travaux présentés ici, la variance
SGS de ¢ a toujours été évaluée suivant la relation (3.129).

En faisant varier la constante C” du modele de variance, deux cas de calcul ont été définis : le cas
FPI1 correspond & une constante C” = 1 et le cas FPI2 & C” = 2. Notons que le cas FPI3, qui est le
seul cas effectué sur le maillage PM2, utilise une constante C” valant 1.

Tous les calculs présentés utilisent les mémes tables FPI filtrées”, contenant 250 points suivant cet

30 points suivant ¢, Sachant que la table contient les fractions massiques et les taux de production de
chaque espece décrite par le mécanisme réactionnel GRI-Mech 3.0, la table contient 2 x 53 x 250 x 30 =
795 000 réels double précision. Cette table occupe un total de 14 Mo en mémoire.

Méthodes numériques :

Les simulations FPI ont été réalisées avec le schéma d’intégration temporelle de Runge-Kutta a
deux étapes. De cette maniere, le pas de temps est fixé par le critere CFL, soit CFL < 0,5. Dans
le cadre de ces simulations, le pas de temps est limité par les petites mailles situées dans la zone de
flamme. On trouve ainsi que le pas de temps minimal de stabilité sur le maillage PM1 est de 1,2.10~7
s et de 6.107% s sur le maillage PM2.

Pour plus de précisions sur les schémas de discrétisation spatiale, on peut se reporter au chapitre
2.

6.3.5 Modeles physiques et numériques utilisés pour les autres cas de calcul

De maniere a évaluer les capacités du modele FPI a prédire la formation des principaux produits
de combustion, les simulations FPI sont comparées a des résultats obtenus a ’aide d’autres modeles
de combustion turbulente utilisés dans CEDRE. Les calculs réalisés a I'aide de ces modeles ont été
menés sur le maillage PM3 de Roux et al. [I87], dans le cadre du projet MOGADIR de PTONERA
(pour plus de détails sur ces calculs, on peut se reporter au rapport technique de Bertier [12]). Deux
approches supplémentaires ont ainsi été employées.

Approche pseudo laminaire : le premier des calculs effectué hors du cadre FPI utilise une approche
“no model”, ou pseudo laminaire, ou les termes sources chimiques filtrés des espéces transportées
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par CEDRE sont directement déterminés en fonction des grandeurs chimiques filtrées :
A (f/{ﬁv'f) (6.1)

L’expression des taux de réaction de chaque espece est donnée par la loi d’action de masse
ou les vitesses directes et inverses de réaction sont évaluées a ’aide de lois d’Arrhenius. Dans
ce contexte, les fluctuations turbulentes des especes et de la température sont négligées dans
I’évaluation des taux de production.

La chimie est modélisée a 'aide du mécanisme réactionnel réduit a deux étapes proposé par
Selle et al. [196] pour la combustion du méthane. Ce schéma se décompose en une premieére
étape irréversible d’oxydation du carburant conduisant a la formation de HoO et de CO, et une
seconde étape réversible représentant I’équilibre CO/CO; :

CHy+ 309 — 2H,0 +CO 1,
CO + 30, «— CO;, 2.

Les expressions des taux de réaction directs correspondant aux équations 1 et 2 sont données

par Roux et al. [187] :
. pYer, \" [ pYo, \"" Eay
= A v 6.2
w1 1 < MCH4) Mo, 6xXp RT )’ (6.2)

) pYoo " (pYo, ™ Eas
- A _naz) .
waf 2 < Mco > ( Mo, ) “P\TRT (6.3)

Les exposants des concentrations ni et ng peuvent étre différents des coeflicients stoechiomé-

triques. Les coefficients des lois d’Arrhenius pour ces deux équations ainsi que les exposants des
concentrations sont introduits dans le tableau [6.4] (exprimés en unités cgs).

Réaction H A ‘ 0 ‘ Ea ‘ n1 ‘ N9 ‘
1 2.101° 0 35 000 0,9 1,1
of 2.10° 0 12 000 1 0,5

TAB. 6.4 — Mécanisme réactionnel a deux étapes pour la combustion du méthane décrit par Selle et al.
[196]] (unités cgs).

Le taux de réaction inverse de 1’équation 2 est recalculé dans CEDRE a partir de la constante
d’équilibre correspondante keq2. Ce cas de calcul sera par la suite noté ARRH (des premieres
lettres de "Arrhenius”).

Modele TFLES : Un second calcul a été mené en utilisant le modele de combustion turbulente

TFLES [49]. Ce modele a été introduit dans le chapitre 3 de ce mémoire. Les coefficients du
modele (facteur d’épaississement et facteur d’efficacité) sont ici déterminés de maniere dynamique
suivant les relations déja données précédemment.
Le modele TFLES permet de traiter les interactions entre la flamme et la turbulence en faisant en
sorte que celles-ci soient parfaitement résolues sur un maillage donné. Le mécanisme réactionnel
nécessaire pour déterminer les termes sources chimiques non fermés est le méme que celui choisi
dans le cas ARRH [196]. Ce cas de calcul sera noté TFLES.

Contrairement aux cas FPI, les simulations ARRH et TFLES ont été réalisées en utilisant un
schéma d’intégration temporelle implicite (schéma Euler implicite d’ordre 1). Ainsi, ces calculs ont
pu étre menés avec des pas de temps plus importants, de 'ordre de 107® s. Ceci constitue un gain
notable en terme de temps de restitution des résultats. Toutefois, le fait d’utiliser un schéma d’ordre
1 en temps augmente la dissipation numérique et conduit théoriquement a une perte de précision des
résultats.
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6.3.6 Récapitulatif

Le tableau [6.5] présente un bref récapitulatif des différents calculs menés avec CEDRE sur la confi-
guration PRECCINSTA prémélangée. Dans ce tableau sont regroupées les informations concernant
les maillages utilisés dans chaque cas, ainsi que sur les modeles et les schémas numériques.

’ Cas H Maillage Modele Constante Intégration‘ At (s) ‘

FPI1 PM1 FPI 1 RK?2 1,2.1077

FPI2 PM1 FPI 2 RK2 1,2.1077

FPI3 PM?2 FPI 1 RK?2 6.107%
ARRH PM3 "no-model” - Fuler imp. 1076
TFLES PM3 TFLES - Euler imp. 10

TAB. 6.5 — Récapitulatif des calculs effectués avec CEDRE sur le cas PRECCINSTA prémélangé en
LES.

On rappelle pour finir que les calculs présentés par la suite ont été uniquement réalisés sur la
configuration PRECCINSTA a 30 kW, correspondant a une richesse moyenne dans la chambre de
0,83. Ce cas a été retenu car il ne présente pas d’instabilités de combustion (selon I'expérience de
Meier et al. [146]). Le cas expérimental opérant & 27 kW, pour lequel on ne dispose que de mesures
de vitesses, est également stable et pourra ainsi étre comparé aux résultats de calcul.

6.4 Résultats en combustion prémélangée

6.4.1 Performances et temps de calcul

Les différents calculs FPI présentés ont été réalisés sur 64 processeurs, indifféremment sur le cluster
IBM du CEA de Bruyere le Chatel ou sur le cluster IBM de FONERA. Les deux machines présentent
la méme architecture et les mémes performances globales.

Concernant les simulations FPI1 et FPI2 sur le maillage grossier, les calculs ont été poursuivis sur
un temps physique de I'ordre de 0,022 s, ce qui représente une trentaine de traversées de chambre. Ce
temps est suffisant pour garantir la convergence statistique des moments du premier et du deuxieme
ordre des grandeurs comparées. Par ailleurs, le temps de restitution de ces calculs sur les machines
citées précédemment est d’environ 100 h sur 64 processeurs (soit un temps CPU total de 6 400 h).

Si on considere le calcul FPI3 sur le maillage raffiné, les simulations correspondent a un temps
physique a peu pres équivalent aux cas précédents : 0,0195 s. Le temps de restitution de cette simulation
s’éleve a 295 h sur 64 processeurs, soit un temps CPU total de pres de 19 000 h.

’ Cas H Nb. itérations total | Temps physique | Temps de restitution | Temps CPU
FPI1/FPI2 216 000 0,022 s 100 h 6 400 h
FPI3 324 000 0,0195 s 295 h 18 880 h

TAB. 6.6 — Performances des simulations numériques effectuées sur PRECCINSTA avec le modéle
FPI.

Du fait de la diminution du pas de temps due aux petites mailles du maillage PM2, et sachant que
ce maillage comporte un peu plus de 50% de mailles supplémentaires comparé & PM1, on note une
augmentation considérable du temps de restitution des simulations (on reléve un facteur 3), sur un
temps physique simulé équivalent. Pour cette raison, un seul et unique calcul a été réalisé sur PM2 de
maniere a vérifier la sensibilité des résultats au maillage.
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6.4. Résultats en combustion prémélangée

6.4.2 Structure de la flamme

Les figures [6.0] et [6.7] présentent des iso-surfaces de température et du second invariant du tenseur
des déformations, aussi appelé critere @ :

1 aul auj

Q - _581']' 8:132 '

(6.4)

Ces iso-surfaces sont colorées en fonction de la vitesse de I’écoulement suivant ’axe z. L’influence du
PVC sur I’écoulement dans la chambre et sur la flamme est particulierement visible. Sur la figure [6.6]
on voit un appercu tridimensionnel du front de flamme qui se développe en forme de cone autour du
PVC central. Sur la figure [6.7) on note la présence de structures tourbillonaires tres allongées, étirées
par le mouvement de swirl de ’écoulement. Celles-ci ont tendance a s’enrouler autour du PVC.

F1G. 6.6 — Iso-surface de température a 1100 K issue d’un calcul CEDRE et colorée en fonction
de W.

Fi1G. 6.7 — Iso-surface du critére Q) issue d’un calcul CEDRE et colorée en fonction de W.

La figure montre la structure moyenne de I’écoulement dans la chambre. Les iso-contours de
vitesse axiale nulle permettent de visualiser I'importante zone de recirculation centrale se développant
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a la sortie des vrilles. L’écoulement entrant dans la chambre est donc repoussé vers ’extérieur, ce qui
confere a la flamme sa forme conique. Ce phénomene est avant tout piloté par I'aérodynamique interne
de la chambre et est notamment lié a la structure de I’écoulement a la sortie des vrilles. La combustion
a ici une influence assez faible sur le PVC. Les iso-contours de vitesse longitudinale nulle (en bleu)
permettent de mettre en évidence une zone de recirculation de forme toroidale, située dans les coins
de la chambre de combustion.

Les iso-coutours de température permettent de situer la flamme au sein de 1’écoulement. Ce tracé
met en évidence le fait que la flamme est accrochée au sommet du cone d’injection et que celle-ci est
stabilisée par les recirculations présentent dans 1’écoulement, et en particulier par le PVC (les contours
de la flamme suivent parfaitement 1iso-ligne U = 0 m.s™1).

Fi1G. 6.8 — Champ moyen de vitesse aziale issu d’un calcul CEDRE moyenné avec iso-contours
de vitesse axiale U = 0 m.s~' (en noir), de vitesse longitudinale V = 0 m.s~! (en bleu foncé)
et de températures T'= 900 K et T = 1800 K.

La flamme moyenne est représentée schématiquement sur la figure dans un plan 2D, suivant
une coupe en z. Celle-ci est constituée de deux fronts distincts se développant de part et d’autre du
jet de gaz frais.

6.4.3 Champs instantanés de fraction massique de OH

L’un des intéréts majeur du modele FPI est qu’il donne acces a de nombreuses especes minoritaires
tabulées. Ainsi, les champs de 'espece OH calculés peuvent étre directement comparés a ’expérience
étant donné que des mesures expérimentales réalisées par PLIF sont disponibles.

OH est généralement considéré comme un bon traceur de la flamme. L’analyse de champs instan-
tanés de cette espece, relevés ici a des intervalles de 0,24 ms, nous permet d’étudier sa dynamique
instationnaire (voir figure [6.11)).

La figure représente une période des fluctuations de la pression moyenne normalisée dans la
chambre. Les instants auxquels sont relevés les champs de OH présentés sont indiqués sur la figure,
en fonction de la phase.
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F1G. 6.9 — Représentation schématique de la flamme se développant au sein de la chambre PREC-
CINSTA.
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Fi1c. 6.10 — Fluctuations de pression moyenne dans la chambre normalisées.

La différence de pression maximale observée au sein de la chambre est ici de 'ordre de Ap =~ 85
Pa. La période observée est d’environ 3 ms (ce qui correspond a une fréquence de 330 Hz) et le signal
présente une forme quasi-sinusoidale. Ceci indique que la flamme bat suivant un mode périodique
trés peu bruité, caractéristique de ce type d’écoulement swirlé. Ce mode correspond exactement a la
fréquence de rotation du PVC.

Le signal tracé figure [6.10] est & mettre en parallele avec les résultats expérimentaux présentés dans
[146] & 25 kW (¢ = 0,7). Les auteurs relevent sur ce cas une fréquence de battement de la flamme de
Iordre de 290 Hz, et les signaux de pression montrent une forme quasiment sinusoidale. Ainsi, malgré
la différence de richesse et de comportement entre les deux cas, on retrouve des signaux de pression
tres similaires (fréquence et forme), la principale différence résidant dans 'amplitude du signal relevé.

Le premier champ présenté figure [6.11] correspond a un noeud de pression. Les deux jets de gaz
frais (en violet) sont alors tres étirés et s’enroulent & proximité de la paroi. La flamme étant fortement
étirée, des poches se forment et le jet de prémélange entrant dans la chambre se rétrécit. La formation
des poches correspond au moment ou la pression moyenne dans la chambre atteint son maximum et
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Fia. 6.11 — Champs instantanés de la fraction massique de OH a différents instants.
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elle entraine une production importante de OH derriere le jet froid.

En méme temps que la pression dans la chambre diminue et que les poches sont évacuées de la
fenétre d’observation, les jets de gaz frais se développent et progressent dans la chambre. Durant cette
phase, on ne note pas de production importante de OH dans la flamme. Lorsque la pression atteint
son minimum et recommence a augmenter, les jets froids sont tres étirés en longueur et un nouveau
cycle recommence. Ces figures permettent de mettre en évidence la relation entre 1’évolution de la
pression dans la chambre et la dynamique de la lamme.

Fi1G. 6.12 — Comparaison de champs de OH isntantanés issus de la LES et de l'expérience
(PLIF).

Les phenomenes observés numériquement peuvent étre mis en parallele avec les résultats expéri-
mentaux. La figure [6.12] permet de comparer différents champs LES et expérimentaux relevés a des
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instants arbitraires. On peut remarquer la correspondance entre les champs calculés et mesurés. La
formation de poches est illustrée par le second jeux de figures. L’étirement des jets froids est ensuite
observé, accompagné d’'une diminution des niveaux de OH maximum.

La principale différence entre calcul et expérience réside dans le fait que la flamme simulée est
moins perturbée que la flamme réelle. 11 est ici possible que la dissipation numérique induite par les
conditions du calcul influence largement ce phénomene.

6.4.4 Comparaisons des profils de vitesses moyennes et fluctuantes

Il est toujours intéressant d’évaluer les capacités de I’approche numérique employée a représenter
le champs aérodynamique via I’étude des profils de vitesses moyennes et fluctuantes. On compare donc
ici les profils de vitesses expérimentaux relevés en X = 0,15 cm; 0,25 cm; 0,5 cm; 1,5 cm et 2,5 cm,
a ceux issus des calculs FPI1, FPI3 et TFLES. Le cas LES2 n’est ici pas représenté car il conduit
a des résultats identiques au cas FPI1. Ceci traduit le fait que le modele de variance de la variable
d’avancement n’a qu’une tres faible influence sur le champ aérodynamique au sein de la chambre.

Les mesures expérimentales de vitesses ont été réalisées sur le cas a 27 kW (richesse 0,75) alors que
le cas simulé est celui & 30 kW (ces deux cas étant stables). Différents calculs préliminaires réalisés
sur les deux cas avec un modele de combustion simple ont toutefois montré que cette différence de
richesse ne modifiait que tres légerement les champs aérodynamiques simulés [12]. On supposera donc
par la suite que les champs de vitesses expérimentaux et simulés sont comparables.
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Fi1G. 6.13 — Profils de U a travers la chambre PRECCINSTA pour les cas FPI1 (continu rouge),
FPI3 (tirets bleus) et TFLES (pointillés cyan). Les symboles représentent l’expérience a richesse
0,75.

Les figures et comparent les profils de vitesses axiales moyenne et fluctuante, Uj,,g,
définies par la relation (3.12). Les profils des autres vitesses (radiales et azimutales) sont présentés en
annexes. Les vitesses moyennes sont bien reproduites a la fois quantitativement et qualitativement par
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F1G. 6.14 — Profils de Up,;q a travers la chambre PRECCINSTA pour les cas FPI1 (continu
rouge), FPI3 (tirets bleus) et TFLES (pointillés cyan). Les symboles représentent l'expérience a
richesse 0,75.

tous les calculs présentés. Ainsi, l'utilisation du maillage raffiné (cas LES3) n’apporte pas d’améliora-
tions notable a la prédiction des champs de vitesses moyennes par comparaison au maillage grossier
(mis & part pour W)

On observe une forte sous-estimation des niveaux de vitesses fluctuantes obtenues par le calcul. La
simulation LES3, réalisée avec le maillage fin, permet toutefois de prédire des niveaux bien meilleurs
que les deux autres cas. Les écarts les plus significatifs sont obtenus pres de I'entrée de la chambre, en
X =0,15 cm et X = 0,25 cm. Compte tenu du fait que le maillage PM2 est plus fin que le maillage
PM1, on peut supposer que la sous-estimation des vitesses RMS observée est liée a une dissipation
numérique excessive des schémas utilisés.

Cette difficulté peut étre surmontée soit en raffinant le maillage dans la zone de flamme et en sortie
des vrilles, soit en utilisant une méthode de discrétisation spatiale d’ordre supérieur (les travaux de
Roux et al. [I87] se fondent par exemple sur un schéma d’ordre 3, ce qui améliore la prédiction des

grandeurs fluctuantes).

6.4.5 Comparaisons des profils des grandeurs chimiques moyennes

Une comparaison des profils de température moyenne et RMS, ainsi que des fractions massiques de
CO4 et de C'O moyennes est ici réalisée. Des graphiques supplémentaires concernant d’autres especes

majoritaires peuvent étre trouvés en annexes.
La figure [6.15] montre la localisation dans la chambre PRECCINSTA des huit sections pour les-

quelles on dispose de données expérimentales. Dans ce mémoire, seuls six profils, correspondant aux
sections X = 0,6 cm, X =1,5cm, X =2,0cm, X =3,0cm, X =4,0 cm et X = 6,0 cm, sont exploités.
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Fi1G. 6.15 — Sections utilisées pour la comparaison des profils.

Les sauts observés sur certains des profils présentés peuvent étre attribués a un manque de précision
des interpolations réalisées en post-traitement. Ces imprécisions sont observées aux limites entre les
domaines de calcul (le maillage est découpé en 64 domaines).

Comparaison des cas FPI1 et FPI2 : influence de la constante du modele de variance

Les résultats issus des deux simulations FPI1 et FPI2 sont comparés de maniere a évaluer la
sensibilité des résultats a la constante du modele algébrique pour la variance SGS de c.

Tres peu de différences sont observées sur les profils de T et de }7&;2. Ainsi, comme dans le cas de
la configuration de Nandula, I’approche LES se révele étre trés prédictive dans la mesure ou les profils
des grandeurs thermochimiques moyennes ne sont que tres peu influencées par la modification des
caractéristiques du modele. Une conclusion identique a été formulée par Galpin et al. [84] en faisant
varier la constante du modele de dissipation scalaire apparaissant dans I’équation de conservation de
la variance SGS de ¢. On peut noter que les niveaux de la fraction massique de COs et de température
sont prédits correctement pres de ’axe mais sont toujours surestimés a proximité de la paroi. Dans
les calculs présentés ici, toutes les parois ont été considérées comme adiabatiques et on ne tient pas
compte des éventuelles pertes thermiques par conduction ou rayonnement.

Des différences plus marquées sont relevées sur les profils de }7CV0 et \/T"”. Ainsi, ’augmentation
de la variance SGS de ¢, qui est directement reliée a la constante C” du modele, provoque une dimi-
nution des pics de la fraction massique de CO. Cette tendance est comparable a celle relevée sur la
configuration de Nandula. Lorsque ¢ est augmentée, la flamme turbulente modélisée se rapproche de
la limite BML caractérisée par une PDF de ¢ bimodale. Le mélange turbulent ne se fait alors qu’entre
les gaz chauds et les gaz frais (le front de flamme est supposé infiniment mince).

Les profils de §7Cvo calculés présentent deux pics bien distincts que 1’on ne retrouve pas sur ’expé-
rience. Cette tendance se retrouve sur toutes les simulations effectuées, que ce soit dans le cadre de
ce travail, ou lors d’études antérieures (Galpin et al. [100], Roux et al. [I87]...). La forme bimodale
observée numériquement provient directement de 'existance de deux fronts de flamme a la sortie de
I'injecteur (voir figure . Les profils simulés sont donc consistants avec la physique de 1’écoulement,
ce que confirme les bons résultats trouvés par ailleurs sur les autres grandeurs thermochimiques. On
peut donc attribuer les différences observées entre calcul et expérience a I'imprécision des mesures
expérimentales (on rappelle que l'incertitude de mesure sur CO s’éleve a 50%).
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FIG. 6.16 — Profils de T & travers la chambre PRECCINSTA pour les cas FPI1 (en rouge continu)
et FPI2 (tirets verts). Les symboles représentent l’expérience.

T le cas FPI2
présente des valeurs globalement plus élevées que le cas FPI1 (les concentrations RMS des especes
majoritaires possedent des tendances similaires). Lorsque 1'on accroit la variance SGS de ¢, ce qui
entraine une augmentation des fluctuations et du plissement du front de flamme a 1’échelle sous-
maille, les fluctuations des autres grandeurs thermochimiques sont modifiées en conséquence. Ainsi, les
grandeurs thermochimiques RMS peuvent étre facilement contrélées par 'intermédiaire de la constante

Si l'on s’intéresse aux fluctuations RMS de température, définies par 17,4 =

du modele de variance. A noter que la température RMS est largement sous-estimée prés des parois
étant donné que les pertes thermiques ne sont pas prises en compte par le calcul.

En comparant les profils de température RMS et de vitesses RMS, on ne trouve pas a priori de liens
entre ces grandeurs. Alors que la modélisation utilisée permet de prédire correctement les niveaux de
Thag & travers la flamme, nous avons observé une large sous-estimation des niveaux de U}, ¢ calculés.
Les deux grandeurs ne sont donc pas corrélées et le modele de variance employé permet de retrouver
des fluctuations correctes de la flamme méme lorsque le champ aérodynamique fluctuant n’est pas
précisément modélisé.

Dans la mesure ou le cas FPI2 conduit a des résultats plus proches de 'expérience, notamment sur
les fluctuations de température, on peut conclure qu'une valeur de C” de l'ordre de 2 est adaptée aux
conditions de calcul rencontrées ici.

Comparaison des cas FPI1 et FPI3 : sensibilité au maillage

On compare ici les résultats issus des deux simulations FPI1 et FPI3 de facon a évaluer la sensibilité
des résultats au maillage (les modeles physiques et numériques employés pour ces deux cas sont
identiques).

Les profils de température et de 178/02 sont présentés respectivement figures et Les écarts
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F1G. 6.17 — Profils de }//(;0/2 a travers la chambre PRECCINSTA pour les cas FPI1 (en rouge
continu) et FPI2 (tirets verts). Les symboles représentent l’expérience.

observés entre les cas FPI1 et FPI3 sur ces deux grandeurs sont tres faibles. Les figures montrent un
léger décalage des résultats vers les gaz briilés dans le cas FPI3 (en X = 1,5 cm et X = 2 c¢m), mais
ces différences restent non significatives.

La figure [6.22] présente une comparaison des profils moyens de fraction massique de CO. On note,
a partir de X = 1,5 cm, une diminution des niveaux maximum prédits par le cas FPI3 par rapport a
FPI1. De la méme maniere que lorsque la variance SGS de c est augmentée, le raffinement du maillage
permet de se rapprocher des résultats expérimentaux.

Sur la figure on note une amélioration des niveaux maximum de T, ¢ prédits par CEDRE
avec le maillage raffiné. Les comparaisons effectuées sur ces graphiques ne considerent en fait que la
partie résolue de T},,;¢ (voir chapitre 3), qui est fortement influencée par le maillage. Notamment,
lorsque celui-ci est suffisamment fin, la contribution des fluctuations de température résolues aux
fluctuations totales se rapproche de 100%, ce qui semble étre le cas ici.

Comme pour CO, les tendances observées lorsque le maillage est raffiné sont identiques a celles
obtenues lorsque la variance SGS de c est augmentée. Ces résultats sont cohérents avec le role que doit
avoir le modele de variance puisque celui-ci permet, via I’ajustement de la constante, de compenser la
sous-résolution du maillage.

Cette analyse peut étre complétée par I’étude de deux criteres définis ci-dessous :

e le premier, appelé critere de Pope (voir Boudier et al. [21I]) permet de comparer la partie sous
maille des flux turbulents et leur partie résolue :

_ ksas
- )
kSGS + kresol
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avec kggs défini par Sagaut [190] de la maniére suivante :

2
kSGS _ vsags
CnA
La viscosité turbulente de sous-maille vgag est évaluée par le modele de Smagorinsky, et C, est
une constante fixée a environ 0,069. La partie résolue, ks, st déterminée par :

(6.6)

|

Eresol = 5 (uzuz - uzul) ; (67)

par analogie avec M, un nouveau critere est introduit dans ce travail pour comparer la partie
résolue et la partie sous-maille de la variance du scalaire réactif c¢. Ce critere permet d’évaluer le
niveau de résolution du maillage par rapport aux fluctuations du front de flamme turbulent :

" sas
M. = —

)
2 2
c” SGS + c” resol

(6.8)

N 2 7 N . 2 . .
ou ¢ ggg est donnée par le modele de variance. ¢* .50 n’est pas accessible directement dans

le calcul et doit donc étre retrouvée a posteriori. Pour cela, on utilise T2 qui permet d’évaluer
les fluctuations résolues de ¢ par adimensionalisation (on fait ici I’hypotheése que la variable
d’avancement peut étre également définie a partir de la température) :

; T2 - TT

ol = _ 6.9
reso (Tb — Tu)2 ( )
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F1G. 6.19 — Profils de \/ ?”/2 a travers la chambre PRECCINSTA pour les cas FPI1 (en rouge

continu) et FPI2 (tirets verts). Les symboles représentent l’expérience.

Les figures présentent une comparaison de champs moyens du critere de Pope calculés dans
les cas FPI1 et FPI3. De la méme maniere, les figures présentent des champs du critere M..

Les champs du critere de Pope tracés pour les maillages PM1 et PM2 sont tres proches. Les niveaux
dans les deux cas sont faibles ce qui permet d’affirmer que les deux maillages sont relativement bien
résolus dans la chambre d’un point de vue aérodynamique. Les écarts les plus importants entre les deux
maillages sont relevés dans le canal conique débouchant dans la chambre. Les maillages semblent donc
insuffisamment raffinés dans cette région, ce qui tend a confirmer les observations faites précédemment
lors de la comparaison des profils de fluctuations de vitesses.

Des différences tres marquées entre les deux maillages sont observées lorsque I'on compare les
champs du critere M.. Dans le cas du maillage grossier, le critere reste proche de 1 sur I’ensemble de
la zone de flamme, ce qui indique qu’une grande partie des fluctuations de la variable d’avancement
intervient a ’échelle sous-maille. Le second maillage présente des niveaux de M, plus faibles et semble

donc beaucoup mieux adapté (ceci confirme les conclusions formulées & partir des profils de \/7"%).

Comparaison des cas FPI3, ARRH et TFLES : influence du modele de combustion

On se propose ici de comparer les résultats issus des simulations FPI3, ARRH et TFLES. On
considere par la suite que les maillages PM2 et PM3 sont suffisamment proches en terme de densité
de mailles pour pouvoir effectuer des comparaisons pertinentes entre ces trois calculs.

Les figures et permettent de visualiser 'effet du modele de combustion turbulente sur
les grandeurs chimiques moyennes. De maniere générale, les niveaux de température et de fraction
massique de COy moyens apres combustion sont équivalents suivant tous les modeles. En X = 2 cm
et X = 4 cm, les niveaux minimums de ces grandeurs atteints avec FPI sont inférieurs aux autres cas.
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FIG. 6.20 — Profils de T & travers la chambre PRECCINSTA pour les cas FPI1 (rouge continu,)
et FPI3 (bleu pointillé). Les symboles représentent ’expérience.

Avec les autres modeles, les gaz frais sont donc consommés plus rapidement qu’avec FPI.

Les figures présentant les profils de fraction massique de C'O, révelent 'incapacité du modele
pseudo-laminaire a retrouver des niveaux corrects pour cette espece. Suivant cette approche, aucun
modele de combustion turbulente n’est appliqué pour déterminer les taux de réaction chimiques filtrés
des especes. Le modele TFLES, qui utilise le méme mécanisme cinétique que le cas ARRH, permet
en revanche de retrouver des niveaux identiques au modele FPI, jusqu’en X = 2 cm. Derriere, le cas
TFLES sous-estime la production de C'O par rapport a FPI. Cette comparaison, met en évidence
la nécessité de la prise en compte des interactions chimie/turbulence pour prédire avec exactitude la
formation des especes intermédiaires.

Les profils de température RMS montrent que le modele TFLES a tendance a sous-estimer les
niveaux mesurés expérimentalement. En fait, en épaississant artificiellement le front de flamme, on
modifie également sa dynamique en amortissant ses battements. Les interactions entre chimie et tur-
bulence dépendent en effet directement du rapport entre les longeurs caractéristiques des structures
tourbillonnaires et de I’épaisseur de la flamme. Par ailleurs, le modele pseudo-laminaire permet de
retrouver des niveaux de fluctuations comparables a I'expérience et au calcul FPI.

En conclusion, le modele FPI permet de retrouver des niveaux de CO a travers la flamme corrects
(comme le modele TFLES), tout en prédisant des niveaux de fluctuations identiques & I'expérience
(tout comme le modele pseudo-laminaire). Le modele FPI apporte donc une modélisation plus fine et
plus complete que les deux autres approches testées.
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F1a. 6.26 — Profils de T & travers la chambre PRECCINSTA pour les cas FPI3 (bleu pointillés),
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6.5 Simulation de la configuration partiellement prémélangée

6.5.1 Objectifs

Les travaux expérimentaux de Meier et al. [146] ont conduit & remettre en question ’hypothese
d’écoulement parfaitement prémélangé généralement réalisée lors de la simulation numérique de la
chambre PRECCINSTA. Les auteurs ont en effet montré que de fortes inhomogénéités de mélange
pouvaient exister en entrée de chambre, ce qui modifie sensiblement le comportement de la flamme.
Bien que les calculs réalisés au cours de cette these et ceux présentés dans la littérature (Roux et
al. [187], Galpin et al. [84]) tendent & prouver que cette hypotheése permet de restituer des résultats
tout a fait comparables a I’expérience, I'influence des inhomogénéités de mélange sur la flamme et la
formation des polluants ne doit toutefois pas étre négligée. Notons qu’'un travail similaire a été mené
récemment par Albouze [6] a I’aide du modele de flamme épaissie.

Par ailleurs, les constructeurs aéronautiques s’acheminent actuellement vers des technologies de
chambre opérant sous des conditions de prémélange partiel. Dans ce cadre, il apparait nécessaire de
valider de maniére approfondie I’extension du modele FPI implanté dans CEDRE & ce type de flammes.
Le but du travail proposé ici est donc double puisqu’il permet d’une part d’évaluer l'influence du
mélange sur la combustion dans la chambre PRECCINSTA et d’autre part de valider le modele dans
un contexte plus général en vue d’applications industrielles.

L’hypothese de prémélange parfait réalisée jusqu’a présent a principalement permis de simplifier
considérablement les simulations :

e le fait de ne pas tenir compte du mélange permet de se débarrasser d’un parametre supplémen-

taire (la fraction de mélange),

e la géométrie simulée en configuration prémélangée ne comporte pas les douze tubes millimé-

triques d’injection du carburant, ce qui simplifie et réduit sensiblement le maillage.

6.5.2 Conditions limites et maillage pour le cas partiellement prémélangé

Les simulations effectuées sur la configuration PRECCINSTA réelle sont réalisées a partir d’une
géométrie incluant les douze tubes d’injection du carburant dans les vrilles. Ces tubes sont précédés
d’un plenum anulaire dans lequel le méthane pur est injecté de facon radiale avec un débit fixé de
6.10~% kg.s~!. Un détail de la géométrie au niveau du plenum de carburant est représenté figure
(le plenum est représenté en coupe).

Le maillage de la chambre en configuration partiellement prémélangée possede les mémes carac-
téristiques de raffinement que le maillage grossier utilisé dans le cas parfaitement prémélangé (voir
figure . La région ou chaque tube débouche dans les vrilles a par ailleurs été raffinée de maniere a
résoudre les premiers instants du mélange entre le carburant et I'air. Une vue rapprochée de cette zone
est présentée sur la figure Au total, le maillage employé ici est constitué d’environ 2,1 millions
de cellules.

Pour assurer la conservation du débit de carburant injecté dans les vrilles, il est nécessaire de
mailler suffisamment les tubes millimétriques. Dans notre cas, nous avons choisi d’inclure environ
quatre mailles dans le diametre de chaque tube, ce qui représente une douzaine de cellules par section.
Ces cellules sont les plus petites rencontrées sur le maillage et possédent un diameétre équivalent de
Iordre de 0,18 mm. Les caractéristiques du maillage sont résumées dans le tableau [6.7

’ Meshes H Nb. cellules ‘ Nb. faces ‘ Plus petite maille ‘
| PPM1 [| 2075000 [4210000 |  0,18mm |

TAB. 6.7 — Récapitulatif des caractéristiques du maillage utilisé pour la configuration PRECCINSTA
complete.
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6.5. Simulation de la configuration partiellement prémélangée

Fi1G. 6.30 — Représentation en coupe du plenum d’injection du carburant et des douze tubes
amenant le carburant dans les vrilles.
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F1a. 6.31 — Coupe dans le plan z du maillage utilisé sur la configuration PRECCINSTA compléte.
Ici, l'atmospheére n’est pas représentée.

6.5.3 Détails numériques sur la simulation

Compte tenu de la taille importante du maillage et des faibles pas de temps qui doivent étre utilisés,
une unique simulation a été menée sur ce cas.

Le pas de temps explicite maximum que 1’on peut employer sur ce maillage est limité par la taille
des plus petites cellules situées dans les tubes d’injection du carburant. En tenant compte du critere
CFL, le pas de temps a été fixé & 9.107% s.

Les variances SGS de z et de c ont été évaluées via les relations algébriques déterminées au chapitre
3. La dissipation du scalaire réactif a été modélisée via le modele de Vervisch et al. [220] et la dissipation
du scalaire passif via le modeéle de relaxation linéaire. Pour ces deux scalaires, la constante du modele
de variance a été fixée a I'unité.

La table bidimensionnelle utilisée au cours du calcul a été créé a I'aide du mécanisme de Smooke
et Giovangigli [203] incluant 16 especes, afin que sa taille reste raisonnable. Elle comporte 49 richesses
différentes, et chaque flamme est discrétisée par 180 points suivant c. La table est de plus discrétisée
en considérant 18 points suivant les variances SGS de z et de ¢. Au total, elle contient donc 2 x 16 X
49 x 180 x 18 x 18 = 91,5 millions de réels double précision, et occupe environ 1,5 Go de mémoire.
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Chapitre 6. Simulation numérique d’un injecteur prémélangé pauvre swirlé
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Fi1G. 6.32 — Représentation en coupe du maillage autour de la zone d’injection du carburant dans

les vrilles.

6.6 Reésultats de calcul sur la configuration partiellement prémélan-
gée
La figure[6.33] présente un champ de température moyenne. Faute de temps, ces moyennes n’ont pas

pu étre convergées completement, mais les résultats montrent toutefois des tendances représentatives

de I’évolution de la flamme.

Contrairement au cas parfaitement prémélangé, la flamme briile beaucoup moins vite et se prolonge
jusqu’a la paroi de la chambre. Ce phénomene est particulierement mis en évidence sur les profils
présentés ci-apres. Mis a part cette différence importante, la structure de la flamme reste identique au

cas précédemment étudié.

T

2096
2094
1894
1694

1494
1204

F 1094

894
694
494
294

F1a. 6.33 — Champ moyen de température obtenu par le calcul sur la configuration PRECCINSTA

en prémélange partiel.

6.6.1 Comparaison des profils des grandeurs moyennes

. . . i ,/
Dans un premier temps, on compare les profils de vitesses axiales moyenne U et fluctuante Up,, 4

issus du calcul PRECCINSTA partiellement prémélangé aux résultats du calcul parfaitement prémé-
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6.6. Résultats de calcul sur la configuration partiellement prémélangée

langé FPI1 (maillage grossier). Ces profils sont regroupés figures et
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Fi1G. 6.34 — Profils de U a travers la chambre PRECCINSTA correspondant au cas FPI1 parfaitement
prémélangé (rouge) et au cas partiellement prémélangé (tirets gris).

Les profils obtenus sur le cas partiellement prémélangé présentent un décalage comparés aux profils
issus du calcul parfaitement prémélangé. Ces décalages sont particulierement visibles sur la grandeur
Ugias- On remarque par ailleurs que les niveaux de Ug,, ¢ restitués par le calcul sont toujours légere-
ment sous-estimés au sein de la flamme, a la fois en prémélange parfait et en prémélange partiel.

La figure représente un champ de critéere de Pope M (voir relation ) correspondant a
I’écoulement étudié. Ce champ est a mettre en parallele avec ceux obtenus en prémélange parfait
figure Les niveaux de M obtenus peuvent étre situés entre les cas FPI1 et FPI3 (maillage fin), ce
qui tend a confirmer que la qualité du maillage employé ici n’est pas suffisante pour pouvoir restituer
correctement les fluctuations turbulentes de 1’écoulement.

Les figures[6.37 et [6.38 présentent les profils de température et de fraction massique de CO3 moyens
obtenus sur la chambre PRECCINSTA complete. Les profils des fractions massiques de Oy et de HoO
sont omis car ils présentent des tendances identiques. Une anomalie renonctrée lors du calcul n’a
malheureusement pas permis de tracer les profils de la fraction massique de CO qui ne sont donc pas
présentés ici.

De maniere analogue aux vitesses, les profils des grandeurs thermochimiques présentent un décalage
comparé au cas parfaitement prémélangé et les résultats issus du calcul partiellement prémélangé
semblent en meilleur accord avec ’expérience. Ainsi, en prenant en compte le mélange entre carburant
et oxydant en amont de la chambre, la position de la flamme est mieux restituée que lorsque 1’on pose
I’hypothese de prémélange parfait.

A partir de X = 4 cm, les profils tracés sur le cas présent sont tres bruités. En effet, d’une part
on a remarqué précédemment, sur le champ que la flamme continue a briler a proximité des
parois de la cambre, et d’autre part, faute de temps, le temps physique simulé sur ce cas est inférieur
a ceux choisis pour les autres calculs présentés (environ 0,012 s, contre 0,022 s précédemment). La
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F1G. 6.35 — Profils de Up,;g @ travers la chambre PRECCINSTA correspondant au cas FPI1 parfai-
tement prémélangé (rouge) et au cas partiellement prémélangé (tirets gris).

F1G. 6.36 — Champ du critére de Pope tracé pour l’écoulement partiellement prémélangé (avec

iso-contours en M = 0,01).

convergence des données moyennes n’est donc pas observées partout dans la chambre, en particulier
loin de P'entrée, 1a ou ’écoulement circule avec des vitesses relativement faibles.

Les profils tracés figure présentent ’évolution de la température RMS. Au sein de la zone de
flamme, les niveaux de Tj,,¢ sont identiques quel que soit le cas étudié. Ceci confirme le fait que la
qualité du maillage est similaire dans les deux cas. Plus loin dans la chambre, les profils sont la encore
fortement bruités. Il est a noter que les grandeurs fluctuantes (moments statistiques du second ordre)

convergent généralement plus lentement que les grandeurs moyennes.
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FiG. 6.37 — Profils de T & travers la chambre PRECCINSTA correspondant au cas FPI1 parfaitement
prémélangé (rouge) et au cas partiellement prémélangé (tirets gris).

6.6.2 Etude du mélange instantané

On étudie ici des profils et des champs instantanés de fraction de mélange en fonction de 'angle

de phase. Les différents instants comparés sont repérés sur la figure représentant un signal de
pression tracé sur une période.

La figure[6.40] présente sept champs de fraction de mélange instantanés a différents angles de phase.
Les profils de z relevés en X = 6 mm a partir de chacun de ces champs sont tracés sur la figure On
note, en ® = 3 et & = 5, c’est a dire lorsque la pression est maximale dans la chambre, que la fraction
de mélange au sein de la flamme atteint son maximum. En ® = 5 a ® = 7, le mélange entrant dans
la chambre possede une richesse globalement supérieure a la richesse moyenne. Le mélange pénétrant
dans la chambre s’homogénéise ensuite alors que la pression chambre diminue, puis il se stratifie a
nouveau, 1’écart entre le minimum et le maximum de richesse en entrée augmentant. Ce phénomene se
répete ensuite a une fréquence correspondant a la fréquence de rotation du PVC imposée par le swirl.

Ces champs, et les profils montrent qu’une bouffée de mélange plus riche que la moyenne
pénetre dans la chambre lorsque la pression est maximale. Ce phénomene périodique a été parfaitement
identifié expérimentalement sur le cas instable a richesse 0,75 par Meier et al. [146]. Faute de temps,
il ne nous a pas été possible de traiter les données expérimentales disponibles afin de déterminer si ce
phénomene est cohérent avec I'expérience a richesse 0,83. Ainsi, nous ne sommes pas en mesure pour
le moment de dire si ce mécanisme instationnaire est représentatif de la physique de I’écoulement ou
si il est relatif & la mise en données (méthodes numériques, conditions limites...) du calcul.

6.6.3 Etude du mélange moyen

Sur la figure [6.42] sont comparés les profils de la fraction de mélange Z obtenus expérimentalement
et a partir du calcul PRECCINSTA partiellement prémélangé.
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6.6. Résultats de calcul sur la configuration partiellement prémélangée
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Fia. 6.40 — Champs de fraction de mélange instantanés suivant différents angles de phase. Les zones
noircies soulignent les régions ot la richesse est égale a 0,83.
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Chapitre 6. Simulation numérique d’un injecteur prémélangé pauvre swirlé
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Fi1G. 6.41 — Profils de fraction de mélange instantanés en X = 6 mm suivant différents angles de phase.
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F1G. 6.42 — Profils de z a travers la chambre PRECCINSTA correspondant au cas partiellement pré-
mélangé et comparés a l’expérience.

Alors que la valeur moyenne globale de z semble bien retrouvée par le calcul, les niveaux minimum
et maximum atteint dans la zone de flamme sont largement sur-estimés par la LES. Pour analyser de
maniere approfondie ces résultats et pour les expliquer, on propose dans la suite une étude détaillée
du mélange en amont de la chambre.

La figure [6.43| présente un champ moyen de fraction de mélange au sein de la chambre PREC-
CINSTA. Trois zones distinctes peuvent étre identifiées :

e la premiere est située a 'intérieure de la recirculation centrale et est limitée par la flamme. Dans
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6.6. Résultats de calcul sur la configuration partiellement prémélangée

cette zone, la fraction de mélange est légerement supérieure a la fraction de mélange globale
imposée (0,0463). Les niveaux relevés sont en moyenne de 'ordre de 0,0492; ce qui représente
un écart de plus de 6% par rapport a la grandeur théorique;

e la seconde zone est située au voisinage du jet de gaz frais pénétrant dans la chambre (entre les
deux flammes). Dans cette région, le mélange est clairement stratifié avec une partie plus riche
orientée vers l'intérieur de la chambre et une autre plus pauvre orientée vers l'extérieur. Cette
stratification est provoquée par le mouvement de swirl censé favoriser le mélange ;

e la derniére zone se situe pres des coins extérieurs de la chambre. La, la fraction de mélange
moyenne relevée est équivalente a la fraction théorique.

mﬁf) f’”\,)

X =6 mm

u\ — >

F1G. 6.43 — Champ moyen de fraction de mélange en combustion. Des iso-contours de tempéra-
ture a 900 K et 1700 K sont également représentés.

La flamme est identifiée par les iso-contours de température a 900 K et 1700 K. On voit ainsi
nettement qu’une partie de cette flamme (vers l'intérieur) brule dans des conditions plus riches que
la richesse globale théorique, alors que la partie supérieure de la flamme briile dans des conditions
équivalentes a la richesse théorique.

Pour une analyse plus approfondie du mélange dans la chambre, on peut, a 'instar d’Albouze [6],
étudier les PDF de z suivant différentes coupes. Ces PDF, tracées a partir d’échantillons provenant
de 18 champs instantanés et relevés entre r = 0 mm et r = 30 mm, peuvent ainsi étre comparées
a celles obtenues a partir des données expérimentales (mesures Raman). Ces fonctions sont dans un
premier temps représentées suivant quatre différentes coupes sur la figure On s’intéresse ensuite
en particulier a la section X = 6 mm, et de nouvelles PDF sont évaluées en fonction de la hauteur
dans la chambre (figure . Dans ce cas, les intervalles pris en considération sont mis en évidence
sur la figure : le premier tracé correspond & un jeu de données comprises dans l'intervalle [0 mm
6 mm]|, le second dans I'intervalle [8 mm; 14 mm], le troisitme dans [15 mm; 20 mm], et le dernier
dans [22 mm ; 30 mm].

La forme de la PDF obtenue par la LES en X = 6 mm est tres similaire a celle relevée expé-
rimentalement. Ces PDF ne sont pas parfaitement monomodales, mais présentent une queue assez
marquée en direction des richesses élevées. Ceci traduit le fait qu’a cette distance le mélange reste
assez inhomogene. En X = 15 mm et X = 30 mm, les PDF expérimentales et numériques présentent
des formes nettement monomodales, mais centrées en des valeurs différentes de z. Les courbes issues
de la LES sont décalées dans le sens des richesses plus élevées, le mélange ne se fait donc pas correcte-
ment. Ce résultat est cohérent avec les observations énoncées précédemment concernant la figure [6.43
Plus en aval, en X = 60 mm, les PDF numérique et expérimentale sont identiques. La valeur moyenne
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Fic. 6.44 — PDF de la fraction de mélange calculées suivant différentes coupes a travers la
chambre, entre r = 0 mm et r = 30 mm.

de z prédite par la LES correspond exactement a celle mesurée expérimentalement et les PDF sont
fortement monomodales (le mélange est tres homogene).

Si on s’intéresse au mélange en X = 6 mm uniquement, en fonction de la position radiale r & travers
la chambre, on note des différences importantes entre expérience et calcul. Les tendances observées
sur ces tracés sont parfaitement cohérentes avec celles déterminées précédemment par observation du
champ de z. Dans la zone correspondant & la recirculation centrale, soit pour r compris entre 0 mm
et 6 mm, les PDF sont fortement monomodales (mélange homogene), mais le calcul prédit une valeur
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FiGc. 6.45 — PDF de la fraction de mélange calculées en X = 6 mm en fonction de la hauteur

dans la chambre.

moyenne de z trop élevée. Sur les profils suivant, soit au voisinage de la flamme, les PDF sont beaucoup

plus étendues ce qui traduit le fait que le mélange y est assez inhomogene.

Les fonctions tracées a partir de la LES montrent clairement 1’existence d’une zone plus riche que
la moyenne en 8 mm < r < 14 mm, et une zone plus pauvre en 15 mm < r < 20 mm. Dans cette région,
le mélange simulé est donc beaucoup plus stratifié que dans 'expérience, ce qui conduit a ’existence
de cette zone plus riche au centre de la chambre. Sur le dernier profil, correspondant a 22 mm < r 30
mm, les deux PDF présentées sont identiques et donnent une valeur moyenne de z cohérente avec la
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Chapitre 6. Simulation numérique d’un injecteur prémélangé pauvre swirlé

valeur globale attendue.

La stratification dans les jets de gaz frais est reliée a la qualité du mélange se déroulant en amont,
entre I'injection de carburant et ’entrée de la chambre. La, on peut observer sur que le carburant
injecté pur ne se mélange pas correctement a l'air. Par ailleurs, les profils de vitesse axiale fluctuante
(voir figure présentés précédemment confirment le fait que le mélange n’est pas parfaitement
modélisé sur le cas étudié (les niveaux calculés sont sous-estimés en comparaison & l’expérience).
Ainsi, le mélange simulé n’est pas suffisamment intense pour permettre de restituer une distribution
de richesse correcte en entrée de chambre.

La maniere la mieux adaptée d’améliorer la modélisation du mélange turbulent en amont de la
chambre consiste a raffiner le maillage. On se trouve ici confronté aux limites de la LES sur de tels
cas (écoulement confiné entre deux parois) ou des maillages excessivement fins sont nécessaires pour
prédire correctement 1’aérodynamique de I’écoulement, en particulier & proximité des parois.

Des PDF bidimensionnelles en z et en T ont également été tracées. Des tendances tres similaires
sont observées lorsque 1'on compare calcul et expérience, mis a part en X = 60 mm ou deux pics
distincts sont observés sur les PDF issues du calcul. Prés de 'entrée de la chambre, la forme de la
PDF 2D est bien restituée par la simulation, méme si on peut noter le décalage d’un des deux pics en
direction des richesses plus élevées (dans 'expérience, les deux pics sont parfaitement alignés). La bonne
correspondance des tracés tend a montrer la capacité de 'approche FPI & modéliser correctement le
comportement de la flamme partiellement prémélangée, en particulier les distributions de température
(assimilables & une variable d’avancement).
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X =6 mm

X = 30 mm

Fi1c. 6.46 — PDF bidimensionnelles en z et en T suivant quatre coupes a travers la chambre.
gauche, LES, a droite, expérience.
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6.7 Simulation de la production de NO

6.7.1 Modelisation de la formation de NO pour PRECCINSTA

Les modeles permettant de prédire la formation de NO développés au cours de ce travail sont
maintenant évalués sur la configuration PRECCINSTA dans des conditions parfaitement prémélangées.
Les résultats obtenus a 'aide des deux modeles fondés sur la création de tables FPI sont comparés a
ceux obtenus a 'aide de 'approche PEUL qui peut étre assimilée a une méthode de post-traitement
stationnaire pour la chimie.

Mécanisme réactionnel pour la formation de NO :

Pour conserver une certaine consistance entre les calculs présentés, le méme mécanisme réactionnel
détaillé a été utilisé dans tous les cas. Ce schéma est basé sur le mécanisme GRI-Mech 3.0 [202] déja
utilisé au cours des études précédentes, auquel on a ajouté un sous-mécanisme spécifique pour prendre
en compte la formation de NO (le mécanisme de Hewson et al. [108], [107]). Pour ce faire, toutes les
réactions impliquant NO ont été préalablement supprimées du mécanisme GRI-Mech d’origine. Le
fait d’utiliser un schéma réactionnel spécifique a NO, découplé de GRI-Mech, facilite I'implantation
du modele FPI/cinétique.

La cinétique de Hewson et al. comporte 76 réactions élémentaires irréversibles (impliquant NO ou
ses précurseurs), ce qui porte le nombre de réactions du mécanisme complet a 332. Par ailleurs, aucune
espece supplémentaire n’apparait dans le mécanisme spécifique a NO en comparaison a GRI-Mech.

Les figures présentent les profils de température, de fractions massiques de CO et de NO ainsi
que du taux de production de NO & travers une flamme méthane/air a richesse 0,83. Ces profils ont
été obtenus a l'aide des schémas cinétiques GRI-Mech 3.0 et GRI-Mech augmenté du mécanisme de
Hewson et al..
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F1G. 6.47 — Profils de T, Yoo, Yno et wyo a travers une flamme a richesse 0,83 et tracés a
laide des mécanismes GRI-Mech 3.0 et GRI-Mech + Hewson et Williams.

Les profils de température et de fraction massique de CO ne présentent aucune différence car
la structure principale du mécanisme GRI-Mech n’a pas été modifiée. En revanche, on note que les
niveaux de NO dans les gaz briilés, prédits par le mécanisme utilisé, sont supérieurs d’'un facteur
proche de 2 par rapport au mécanisme d’origine. Ces écarts ne sont toutefois pas pénalisant pour
I’étude proposée sachant que nous nous limiterons a la comparaison des tendances obtenues avec les
différentes méthodes proposéesﬂ

'Le manque de données expérimentales sur la chambre PRECCINSTA ne permet pas de valider quantitativement les
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6.7. Simulation de la production de NO

Modeéle FPI-NOx :

Les calculs FPI-NOx ont été réalisés dans les mémes conditions que le cas FPI1. Le maillage grossier
LM1 a été utilisé et le pas de temps des simulations a été fixé & 1,2.10~7 s. La variance SGS de ¢ a
été modélisée via une relation algébrique, et x. a été approché suivant le modele de Vervisch [220]. La
constante du modele a été fixée a 1.

Une table spécifique a I'espece NO a été créée, contenant les valeurs de }71\\7/0 et d% indexées par
les deux premiers moments statistiques de la variable d’avancement 7. Celle-ci est définie par :

1=+ KYyo. (6.10)
avec k = 1000. Un des points limitant du modele réside dans ’évaluation de 5. Différentes méthodes
ont été proposées précédemment. Dans le contexte présent, une fermeture a ’ordre 0 a été choisie. On
supposera donc :

0" P (6.11)

Cette méthode est tres simple a mettre en ceuvre. En outre, étant donné que le comportement du
modele FPI-NOx n’est pas encore trés bien connu, son utilisation permet de s’assurer de la cohérence
des résultats obtenus. A 'avenir, une évaluation détaillée des capacités des différents modeles proposés
pourra étre réalisée.

Les tables FPI-NOx contiennent 320 points suivant 7 et 25 points suivant la variance SGS de 7.
La valeur maximale de Yy apparaissant dans ces tables est de 3.107%, ce qui correspond & environ
4,5 fois la valeur de Yyo en ¢ = 1.

A noter qu’au cours de ce calcul, une équation de transport pour un temps de résidence a également
été résolue. Cette équation peut s’écrire (voir Ghirelli et al. [87]) :

opty
ot

+ V. (pur, + pDV1,) = =V.7L +p, (6.12)

oll 7L est modélisé suivant une relation de type gradient. La grandeur 7, peut étre assimilée a 'age
moyen des particules fluides contenues dans chaque maille. Etant donné que la production de NO peut
étre directement corrélée au temps de résidence du mélange dans les zones de haute température (via
le mécanisme de Zel’dovitch), I’étude des champs de 7, peut s’avérer intéressante pour interpréter les
distributions de Yno calculées.

Modeéle FPI/cinétique :

Les conditions du calcul PRECCINSTA avec modele FPI/cinétique pour la formation de NO sont
identiques a celles du calcul FPI-NOx.

Le sous-mécanisme réactionnel spécifique a NO utilisé pour ces simulations a été décrit précédem-
ment. Dans le cadre de ’approche cinétique, seules les réactions mettant directement en jeu NO, soit
26, sont retenues pour déterminer les termes sources chimiques de cette espece. Les concentrations
des radicaux apparaissant dans ces réactions élémentaires sont directement tirées des tables FPI clas-
siques. Par conséquent, les données chimiques concernant 24 espéces minoritaires (en plus des especes
transportées) doivent étre interpolées.

Modéle PEUL :

Les calculs PEUL sur la configuration PRECCINSTA prémélangée ont été effectués uniquement
pour calculer la formation de NO au sein de la chambre. Les résultats obtenus fournissent ainsi un

niveaux de NO émis.
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Chapitre 6. Simulation numérique d’un injecteur prémélangé pauvre swirlé

cas supplémentaire de comparaison pour évaluer les capacités des deux modeles fondés sur les tables
FPI. Le modele PEUL est décrit en annexes.

PEUL [233] a été utilisé comme modele de post traitement sur les champs eulériens issus du cas
FPI1 (correspondant au maillage grossier). Ces champs ont été préalablement projetés sur un maillage
déraffiné comprenant environ 550 000 cellules (dénoté maillage PM4), et délimitant un domaine s’éten-
dant de I'entrée des vrilles du swirler a la sortie de la chambre de combustion. Cette procédure permet
d’alléger les calculs en réduisant considérablement la taille du maillage, sans altérer la qualité des
résultats obtenus.

Le modele PEUL requiere la connaissance d’un temps turbulent pour évaluer, notamment, le temps
caractéristique du modele de micromélange IEM. En suivant les travaux de Colucci et al. [51] sur les
modeles lagrangien de transport de PDF en LES, on peut évaluer un temps turbulent LES suivant :

A2 OYA?
(D+Dy) " vsas’

Tt = (613)
avec Dy = vggs/Sci. La constante C} est directement reliée a la constante du modele TEM par :
C} = 1/Crgnm. Dans les calculs PEUL présentés ci-apres, la constante C; a été fixée a 0,05. La
viscosité de sous-maille est calculée par la formule de Smagorinsky.

Deux calculs PEUL sont présentés dans ce chapitre. Ceux-ci ont été réalisés en ensemencant 1’écou-
lement par 30 000 et 60 000 particules. Les temps de restitution de ces deux calculs sur un processeur
unique sont respectivement de 'ordre de 36 et 72 heures.

Résumé :

Le tableau résume les conditions des différents calculs présentés. On rappelle ici que les simu-
lations LES réalisées utilisent des conditions initiales et des parameétres numériques (maillage, pas de
temps) identiques au cas PRECCINSTA parfaitement prémélangé présenté en début de chapitre. Les
calculs PEUL se basent sur un champ moyen déja convergé.

’ Cas H Maillage ‘ Modele Caractéristiques ‘ Cste. variance ‘ At (s) ‘
FPI1 PM1 FPI-NOx tables : 320x25 points 1 1,2.1077
FPI2 PM1 FPI/cinétique | Hewson-Williams (24 esp.) 1 1,2.1077
Cas Maillage Modele Initial cy Nb. part.

PEUL1 PM4 PEUL Champ moyen FPI1 0,05 30 000
PEUL2 PM4 PEUL Champ moyen FPI1 0,05 60 000

TAB. 6.8 — Récapitulatif des calculs de NO effectués sur la configuration PRECCINSTA prémélangée.

6.7.2 Comparaison des champs de NO moyens

La figure présente les champs moyens de Ynyo en coupe suivant ’axe z. Une nette différence
de niveaux est relevée entre les calculs issus des modeles basés sur I'utilisation de tables et le calcul
PEUL (ici correspondant a 30 000 particules). Les tendances observées entre ces différents champs
sont également assez éloignées. Ainsi, alors qu’avec le modele PEUL la majorité du NO formé l'est au
sein de la zone de recirculation centrale, les approches basées sur FPI mettent en évidence 'existence
de deux foyers de production principaux : la recirculation centrale et la recirculation dans les coins de
la chambre.

Si on met en parallele les champs de fraction massique de NO (figure obtenus a 'aide des
modeles proposés avec le champ du temps de résidence transporté par 1’équation (figure ,
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YNO
1.000¢-04

8.000e-05

6.000e-05

4.000e-05

2.000¢-05

0.000e+00

F1G. 6.48 — Champs de la fraction massique de NO moyens. En haut, modele PEUL (30 000
particules), au centre, modéle FPI-NOz, en bas, modéle FPI/cinétique.

on note une forte corrélation entre ces deux grandeurs. Le calcul prédit ainsi que NO est formé de
préférence dans les zones a haute température, ou le mélange stagne.

Lorsque 'on compare les champs obtenus a ’aide des approches FPI-NOx et FPI/cinétique entre
eux, on constate que les deux modeles proposés restituent des tendances tres similaires. Toutefois, les
niveaux calculés par le modele FPI/cinétique semblent globalement légérement inférieurs. Notons que
les résultats obtenus & 1’aide de FPI/cinétique sont moins convergés que ceux issus du calcul FPI-NOx.

-205-



Chapitre 6. Simulation numérique d’un injecteur prémélangé pauvre swirlé

Tps
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Fi1Gc. 6.49 — Champ moyen du temps de résidence obtenu par résolution de l’équation .

6.7.3 Comparaison des profils de Yyo moyens a travers la chambre

Les figures et présentent respectivement les profils des fractions massiques de COs et de
NO a travers la chambre. Les résultats obtenus a l'aide des différents calculs PEUL sont détaillés sur
la figure[6.51] sous deux formes : lissés et non lissés. Le lissage peut étre intéressant lorsque la précision
statistique des données est insuffisante.

Lors des comparaisons présentées, il faut garder en mémoire que la température prédite par les
modeles employés étant surestimée au maximum de 150 K, les niveaux de NO déterminés ne sont pas
représentatifs de la réalité.

Sachant que les profils de la fraction massique de C'O3 obtenus avec FPI ont été validés précédem-
ment, la figure fournit une référence pour évaluer les capacités prédictives du modele PEUL. On
peut noter ainsi la grande influence de la procédure de lissage qui tend & homogénéiser les profils. La
position de la flamme ainsi que les niveaux de C' Oy dans les gaz briilés sont bien retrouvés par PEUL.
Cependant, suivant ce modele, la flamme continue a bruler prés des parois, en X = 3 cm et X = 4
cm.

La figure [6.51] permet de visualiser I'influence de certains parametres du modele PEUL : le nombre
de particules injectées et le lissage des résultats. Les niveaux prédits au sein des recirculations sont
supérieurs dans le cas a 60 000 particules, ce qui montre que la convergence statistique des moyennes
n’est pas tout a fait atteinte a 30 000 particules. Compte tenu de ces observations, il semble préférable,
pour la suite, de conserver le calcul PEUL a 60 000 particules comme référence. Par ailleurs, on note
la grande influence du processus de lissage sur la qualité des résultats, comme pour COs.

La figure compare les profils de Yo a travers la chambre obtenus a I'aide des modeles FPI-
NOx, FPI/cinétique et PEUL a 60 000 particules. A I’aide des approches fondées sur FPI, on releve,
en X = 0,6 cm et X = 1,5 cm, des fractions massiques de NO plus élevées a proximité de la paroi
supérieure du domaine (de 1’ordre de 8.107° & 10™) et pres de I’axe (de I'ordre de 7.107° & 8.107?).
Ces régions correspondent aux zones de recirculation du mélange, identifiées sur la figure Ceci
traduit le fait que les modeles développés sont capables de tenir compte de la formation hors équilibre
de NO due au mécanisme de Zel’dovitch.

Les profils confirment le fait que les niveaux prédits par le modele FPI/cinétique restent
toujours inférieurs a ceux obtenus avec FPI-NOx, tout en restant tres proches. Les écarts maximums
observés sont de I'ordre de 8%. Comme cela a été observé précédemment lors de I’étude des champs
moyens, PEUL sous-estime largement les fractions massiques de NO.

FPI-NOx prédit des niveaux de NO en sortie de chambre (voir figure [6.53)) de I’ordre de 6,3.1075,
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Distance a | axe (mm)

| IR N | ISR ' | ISR - | IR | " | ISR - | IR | "
0 0.1 0 0.1 0 0.1 0 0.1 0 0.1 0 0.1
X=0.6cm X=15cm X=2.0cm X=3.0cm X=4.0cm X=6.0cm

F1G. 6.50 — Profils de 57002 a travers la chambre PRECCINSTA pour les cas FPI-NOz (rouge
continu), PEUL stationnaire lissé (tirets verts) et PEUL stationnaire non lissé (petits tirets
bleus). Les résultats PEUL correspondent au cas a 30 000 particules.

ce qui correspond approximativement a la valeur relevée dans les tables d’origine en ¢ = 1 (& = 5%
prés). Une valeur assez proche est observée & 1’aide du modele FPI/cinétique, environ 5,8.1075, ce qui
représente un écart de I'ordre de 8%. Les calculs PEUL sous-estiment ces résultats d'un facteur trois.
A noter qu’en sortie de chambre, 'augmentation du nombre de particules PEUL initialement injectées
n’a pas d’influence sur les niveaux de Yyo moyens.

6.7.4 Interprétations

Les écarts observés peuvent étre expliqués par I’analyse des modeles employés.

Comparaisons entre FPI-NOx et FPI/cinétique :

Nous avons observé précédemment que le modeéle FPI/cinétique conduit & la restitution de niveaux
de NO inférieurs a ceux prédits par I’approche FPI-NOx, a la fois dans les zones de recirculation et
en sortie de chambre.

L’approche FPI/cinétique est fondée sur un calcul pseudo-laminaire des termes sources chimiques
de NO, a 'aide d’un mécanisme réactionnel détaillé. Pour cela, la loi d’action de masse classique est
employée dans laquelle on introduit directement les grandeurs thermochimiques filtrées. Cette méthode
ne permet pas de tenir compte des fluctuations des concentrations des especes précurseurs ainsi que
de la température sur la formation de NO, ce qui induit de nombreuses erreurs lors de ’évaluation
des sources chimiques.

Ces erreurs sont plus marquées au sein du front de flamme ou certains précurseurs sont rapidement
produits et consommés, notamment ceux liés aux voies de formation rapides (prompt-NO), par exemple
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F1G. 6.51 — Profils de Yno d travers la chambre PRECCINSTA pour les cas PEUL lissé ¢ 60 000
particules (petits tirets bleus), PEUL lissé a 30 000 particules (pointillés cyan) et PEUL non
lissé a 30 000 particules (pointillés roses).

CH, CHy, NNH, etc... La sous-estimation du NO produit via ces mécanismes conduit & une sous-
estimation globale des niveaux relevés en sortie. A noter que dans le cas présent, ou la flamme se
développe relativement pres de la stoechiométrie, le mécanisme prépondérant est le mécanisme du
NO-thermique, ce qui explique que les écarts relevés en sortie restent relativement faibles.

Ce type de difficulté est généralement rencontré lors de 'utilisation de mécanismes réactionnels
en régime turbulent suivant une approche pseudo-laminaire, comme c’est le cas dans ce travail sur
PRECCINSTAR

Ce point constitue la principale limitation de la méthode FPI/cinétique, mais certaines améliora-
tions, permettant de surmonter cette difficulté, peuvent toutefois étre envisagées.

Comparaisons entre FPI et PEUL :

La différence majeure existant entre les modeles proposés et PEUL réside dans le fait que cette
derniére approche a été uniquement développée et utilisée dans un cadre stationnaire. La modélisation
du mélange turbulent, effectuée a la fois via le terme de dispersion turbulente et via le terme de
micromélange, est alors tres délicate voire impossible a réaliser avec précision. Lorsque ’on considere
la formation de NO la difficulté est encore accrue du fait de la dynamique chimique particulierement
lente de cette espece qui fait que sa production est un phénomeéne tres sensible a l'instationnarité de
I’écoulement.

Avec PEUL, l'effet du mélange sur la production de NO est essentiellement pris en compte via la
dispersion turbulente des particules. Si ce phénomene est mal modélisé, la majorité des particules ont

2Sur PRECCINSTA, nous avons observé que l’utilisation de I’approche pseudo-laminaire conduisait & une sous-
estimation importante des niveaux de C'O simulés au sein de la flamme, et ceci pour des raisons similaires.
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Distance a | axe (mm)

| [ N | | PP A | IR Y | | ISR L M|
-050.0001 0 5e-050.0001 0 5e-050.0001 0 5e-050.0001 0 5e-050.0001
X=0.6cm X=15cm X=2.0cm X=3.0cm X=4.0cm X=6.0cm

F1G. 6.52 — Profils de Yno @ travers la chambre PRECCINSTA pour les cas FPI-NOz (rouge
continu), FPI/cinétique (tirets verts) et PEUL lissé a 60 000 particules (petits tirets bleus).
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FIG. 6.53 — Profils de Yyo en X = 15 ¢m, pour les cas FPI-NOz (rouge), FPI/cinétique (vert)
et PEUL a 30 000 (bleu) et 60 000 (cyan) points.

tendance a suivre ’écoulement moyen et un faible nombre d’entre elles passe par les zones de recircu-
lations. De ce fait, la précision statistique des moyennes dans ces régions est diminuée et peut conduire
a la sous-estimation des niveaux prédits. Lorsque le nombre de particules injectées est augmenté, la

précision statistique des moyennes dans ces zones est accrue et les niveaux relevés sont légerement
supérieurs (voir figure [6.52)).
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F1G. 6.54 — Evolution de quelques grandeurs thermochimiques en fonction de la constante du
modele IEM pour une trajectoire particuliere suivie par une particule injectée lors d’un calcul
PEUL.

Une autre interprétation possible des tendances observées est liée a I'imprécision du modele de
micromélange IEM. La figure montre I’évolution de différentes grandeurs (dont Yyo et T') en
fonction de la constante de ce modele pour une trajectoire particuliere au sein de 1’écoulement (dans
tous les cas, la particule considérée suit exactement le méme chemin). Les cas limites pouvant étre
rencontrés sont caractérisés ci-dessous :

e pour des valeurs élevées de Crpys (soit, 1/Crras faible), on se rapproche d’un mélange infiniment
rapide qui tend & ramener instantanément 1’état des particules vers 1’état du champ eulérien.
Dans ce contexte, la relaxation est plus rapide que les processus chimiques conduisant a la
formation des précurseurs de NO (dont I'atome O représenté ici), ce qui ne permet pas de
modéliser correctement sa production ;

e pour des valeurs faibles de Crgps (soit, 1/Crgar grand), on tend vers le cas du réacteur homogene
parfaitement prémélangé (terme de micromélange nul). L’évolution des especes PEUL est alors
essentiellement pilotée par la chimie. Au voisinage de cette limite, la température lagrangienne est
tres faible car les particules fluides traversent le domaine de calcul sans s’allumer completement.
La température finale est dans ce cas trop faible pour former NO.

Dans une zone intermédiaire, située au voisinage de 1/Crgy = 0,05, le niveau de NO formé
est a son maximum. La température reste suffisamment élevée pour que cette espece soit formée en
quantité, et le mélange suffisamment fort pour que les particules se consument entierement avant d’étre
évacuées du domaine. La limite de cette zone est atteinte tres rapidement puisque pour 1/Crgy =
0,08, la combustion en sortie de chambre est incomplete et les niveaux de NO produits sont nuls.

Ce probleme a par le passé été discuté par Correa [52] ou Ren et Pope [I83] via I’étude de réacteurs
partiellement mélangés (PaSR). Ces auteurs ont ainsi conclu que le modele IEM restait toujours trop
proche de la limite de mélange infiniment rapide avant que l’extinction de la flamme n’intervienne
brusquement. L’utilisation de modeles de micromélange alternatifs, comme le modele de Curl [54],
semble préférable dans ’application étudiée.
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6.8 Conclusion

Le modele FPI couplé a une approche LES ont pu étre validé sur le cas d’un briileur pauvre
swirlé, particulierement favorable a l'utilisation de la LES. Les extensions du modele aux flammes
partiellement prémélangées et a la formation de NO ont également pu étre testées.

Dans un premier temps, les calculs ont été réalisés dans le cadre d’une combustion parfaitement
prémélangée. Globalement, lorsque 1’on considere les résultats obtenus, de bons accords ont été trouvés
entre le calcul et 'expérience, notamment au niveau des grandeurs thermochimiques moyennes. On a
toutefois pu noter que les profils de Yoo calculés présentaient deux pics distincts, 1la ou 'expérience
n’en prédit qu’un seul. Compte tenu de la physique de I’écoulement simulé, il semblerait que ces
différences soient principalement imputables & des erreurs de mesure.

L’influence du raffinement du maillage a ensuite pu étre vérifiée sur ces simulations. Cette influence
est particulierement marquée sur les profils de fluctuations de vitesses et de température. Le raffinement
n’a en revanche que peu d’effets sur les profils des grandeurs moyennes. Les profils de T}, ,¢ ont mis en
évidence le fait que le modele de variance permet de compenser la perte de précision réalisée lorsqu’un
maillage grossier est utilisé. Cette tendance est parfaitement conforme aux résultats attendus.

De méme que lors de la simulation de la configuration de Nandula, ces calculs ont permis de
montrer que 'approche FPI, telle qu’elle a été utilisée dans un cadre LES, est assez prédictive. Ainsi, la
modification de la constante du modele n’a que peu d’influence sur les profils des grandeurs moyennes
(le raffinement du maillage joue tres peu sur ces grandeurs également). En revanche, la constante
possede un effet plus marqué sur les grandeurs fluctuantes. Un choix adéquat de celle-ci permet de
compenser la perte de précision liée a la sous résolution du maillage et de retrouver des niveaux, par
exemple de T7,,g, en accord avec 'expérience.

Différents modeles de combustion turbulente ont également pu étre comparés. Il apparait que
le modele FPI développé constitue un trés bon compromis entre les approches pseudo-laminaire et
TFLES couramment utilisées avec le code CEDRE. Ainsi, le modeéle pseudo-laminaire est incapable
de prédire correctement la formation d’espeéces intermédiaires polluantes telles que CO, alors que la
TFLES amorti les battements de la flamme turbulente.

A Tissue de ces calculs, la configuration complete, avec injection de carburant dans les vrilles, a
été étudiée a 'aide du modele FPI étendu a la combustion partiellement prémélangée. Les résultats
obtenus sur ce cas on mis en évidence une mauvaise prédiction du mélange turbulent entre 'oxydant et
le carburant dans 'injecteur. Ceci pourrait toutefois étre surmontée en raffinant d’avantage le maillage
en amont de 'entrée de la chambre. Cette difficulté a prédire le mélange entre les réactifs se traduit
par une importante stratification de la richesse en entrée de chambre.

Les profils de température et de fractions massiques montrent de tres bons accords avec I’expérience.
Ainsi, en comparaison aux calculs parfaitement mélangés, 'ouverture de la flamme semble mieux
prédite et sa structure mieux restituée. Ces calculs doivent cependant étre prolongés afin d’étudier
de facon approfondie les comportements du modele sous ces conditions (une étude de sensibilité des
modeles devrait étre menée).

Pour finir, les modeles FPI-NOx et FPI/cinétique, permettant l'extension de FPI a la prise en
compte de la formation de NO, ont été testés et comparés au modele stationnaire PEUL de 'TONERA.
Les simulations effectuées ont permis de vérifier la capacité des modeles proposés a prendre en compte
la formation de VO dans les gaz chauds, a I’équilibre. En particulier, nous avons pu mettre en évidence
le lien entre la quantité de NO produite et le temps de séjour des particules fluides dans la géométrie.
On a pu noter que FPI/cinétique tend a restituer des niveaux de NO légerement inférieurs a ceux
prédits par FPI-NOx. Dans ce cas ou le front de flamme est sous-résolu, la fermeture pseudo-laminaire
employée s’avere en effet particulierement imprécise (impossibilité de modéliser les pics de certains
précurseurs de NO). Lorsque 'on considere les résultats PEUL, les niveaux relevés sont trois fois
inférieurs a ceux obtenus avec FPI. Toutefois, étant donné les limitations de I’approche dans le cas
présent, il n’est pas possible de conclure sur la pertinence des résultats observés.
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Chapitre 6. Simulation numérique d’un injecteur prémélangé pauvre swirlé

-212-



Conclusion

Résultats importants

L’objectif principal de cette these était de proposer et de valider une approche numérique per-
mettant de caractériser la formation des principaux polluants au sein de foyers aéronautiques. Pour
cela, nous avons choisi d’utiliser le code CEDRE de ’ONERA, adapté a la résolution des équations
de Navier-Stokes multiespeces dans des configurations complexes. De nombreux modeles ont été déve-
loppés au sein de ce code de maniere a atteindre les objectifs fixés tout en respectant les contraintes
liées a une utilisation du code dans un contexte industriel. Un résumé de la démarche proposée dans
ce mémoire ainsi que des principaux résultats obtenus est rappelé ici.

Dans un premier temps, le modele de réduction de la chimmie FPI a été implanté dans le code
CEDRE. Celui-ci a été retenu car il présente la capacité de tenir compte d’une chimie détaillée via la
création de tables, pour un cout de calcul réduit. Du fait de 'architecture du code, le couplage entre
les tables FPI et CEDRE a été réalisé via les termes sources chimiques des especes transportées, ce qui
constitue un mode de couplage faible. Celui-ci introduit différentes limitations pouvant conduire a une
mauvaise estimation de la structure des flammes simulées. Le modele ne permet notamment pas de
conserver la masse des atomes dans I’écoulement ce qui induit un décalage entre I’état thermochimique
local (dans le domaine de calcul) et tabulé. Pour assurer la compatibilité entre les données tabulées et
transportées, il s’est avéré nécessaire de corriger les termes sources FPI en faisant intervenir un terme
de rappel dépendant d’un temps caractéristique chimique. Cette méthode originale a été validée avec
succes sur le cas simple d’une flamme laminaire de prémélange libre, a différentes richesses.

Les interactions entre les processus chimiques et la turbulence ont été modélisées a 1’aide de PDF
présumées sous la forme de fonctions 3. Cette méthode bien connue posséde deux avantages majeurs :
d’une part, elle permet de considérer l'effet de la turbulence sur toutes les grandeurs chimiques (dans
le régime des flammelettes) et d’autre part, elle permet la construction préalable de tables, ce qui
facilite grandement son implémentation dans le code de CFD. Les tables FPI "filtrées” ainsi créées, sont
indexées par les deux premiers moments statistiques de la variable d’avancement et, éventuellement, de
la fraction de mélange. Les variances de ces grandeurs doivent alors étre évaluées soit via la résolution
d’équations de transport spécifiques, soit a l’aide de relations algébriques. Dans les deux cas, les taux
de dissipation scalaires doivent étre modélisés.

L’approche FPI/PDF présumées permet d’appréhender la production de la plupart des espéces ma-
joritaires et minoritaires dans I’écoulement. Toutefois, lorsque 'on considere ’espece N O, 'approche
telle qu’elle a été proposée ne peut plus étre appliqué directement. En effet, NO possede une dyna-
mique chimique lente et les approches classiques basées sur le concept de flammelettes (comme FPI),
ne sont plus valides. Pour cette raison, deux méthodes originales, basées sur 'utilisation des proprie-
tés thermochimiques pouvant étre interpolées dans les tables FPI, ont été proposées. La premiere est
fondée sur la création de tables spécifiques & N O, indexées par une variable d’avancement capable de
représenter I’évolution de I’état chimique des gaz hors équilibre. Dans ce cas, les tables FPI-NOx sont
construites en extrapolant les termes sources chimiques issus des tables d’origine dans les gaz briilés.
La seconde méthode permet de calculer les taux de production de NO par une approche cinétique
en s’appuyant sur un sous mécanisme réactionnel détaillé pour cette espece. Les concentrations des
précurseurs entrant en jeu lors de la formation/disparition de NO sont alors interpolées dans la table
FPI classique.

Une fois les modeles détaillés, nous avons procédé a une premiere validation de ceux-ci sur le cas
simple d’'une flamme turbulente de prémélange pauvre, étudiée expérimentalement pas Nandula et al.
[149], [I50]. Dans la configuration retenue, la flamme est stabilisée par un accroche-flamme de forme
conique placé au sein d’'une chambre a section carrée. Cette flamme de prémélange est une des rares
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disponible dans la littérature, pour laquelle on dispose d’une base de données expérimentale détaillée
concernant ’état thermochimique des gaz. Sur ce cas, de nombreux calculs RANS paramétriques et
LES ont été réalisés.

Les calculs RANS avaient pour but de comparer entre eux les modeles de variance (résolution
d’une équation de transport ou relations algébriques) et de dissipation scalaire proposés. Les résultats
obtenus a I'aide de ces différentes approches n’ont pas montré de différences majeures. Par conséquent,
la méthode retenue lors des calculs LES consiste a évaluer la variance (de z ou de ¢) a I’aide d’une
relation algérbique dérivée a partir d’une dissipation scalaire évaluée suivant le modele de Vervisch et
al..

Par ailleurs, il a été observé que 'approche RANS surestime largement 1’épaisseur de la flamme
turbulente ainsi que les niveaux maximum de CO (d’un facteur proche de 5). Il a également été montré
que les résultats obtenus étaient particulierement sensibles aux constantes utilisées. L’approche RANS
s’est donc révélée tres utile pour la réalisation de calculs paramétriques des différents modeles, mais
inadaptée a la résolution précise de la structure de la lamme et de ses émissions.

Les calculs LES menés par la suite sur la flamme de Nandula ont permis de montrer ’applicabilité
de I'approche dans le cadre de simulations instationnaires. La comparaison des différents calculs a
conduit & des conclusions identiques a celles formulées dans un contexte RANS. La LES présente
toutefois deux avantages majeurs : d’une part, elle permet de retrouver des niveaux corrects de CO
dans le front de flamme et, d’autre part, elle est plus prédictive (I'influence des constantes est moindre).

Il a par ailleurs été observé que les calculs LES ne permettent pas de reproduire correctement
le champ aérodynamique au sein de la chambre. Cette difficulté peut étre attribuée au fait que les
maillages employés ne sont pas suffisamment résolus pour restituer convenablement le décollement de
I’écoulement au nez de 'accroche flamme.

De facon générale, on a pu noter que FPI était incapable de restituer les niveaux expérimentaux de
CO dans les gaz briilés. Une analyse plus approfondie des caractéristiques de la flamme a montré que le
cas étudié évolue en fait hors du régime des flammelettes, dans un domaine peu favorable a 'utilisation
de FPI. Le régime observé effectivement est caractérisé par une extinction partielle du front de flamme
et par la formation locale de poches, pouvant conduire a une composition des gaz briilés hors équilibre.
La configuration retenue s’est donc révélée a posteriori inappropriée aux validations proposées.

Les méthodes développées ont pour finir été employées sur un cas représentatif de configurations
réelles : le brileur PRECCINSTA. Cet injecteur swirlé a été largement étudié par le passé, de sorte
que 'on dispose de nombreux résultats numériques et expérimentaux. Seuls des calculs LES ont été
menés sur ce cas. En premiére approximation, la géométrie initiale a été simplifiée de maniere a obtenir
un prémélange parfait en entrée de chambre, ce qui facilite grandement la mise en ceuvre des calculs.
Deux maillages différents ont été testés et les résultats FPI ont également été comparés a ceux obtenus
a l'aide d’autres modeles de combustion turbulente (notamment le modele de flamme épaissie).

Les calculs FPI donnent de treés bons résultats, en particulier lorsque ’on considere les profils de
température et de fraction massique de C'O2 moyens. On notera cependant que les profils de Yoo
simulés présentent une forme en double pic qui ne se retrouve pas sur ’expérience. Cette différence
peut toutefois étre imputable & des erreurs de mesure compte tenu de la physique de 1’écoulement.

L’utilisation d’un maillage plus raffiné n’apporte pas d’améliorations notables sur les grandeurs
moyennes dans ’écoulement. Cependant, si on compare les températures RMS, une nette amélioration
des niveaux prédits est relevée. Des tendances identiques ont été observées en augmentant la constante
du modele de variance de sous-maille.

Contrairement a ’approche pseudo-laminaire, les concentrations des especes sont restituées avec
une plus grande précision grace a FPI (en particulier CO). En outre, comparé a la flamme épaissie, le
modele FPI améliore la précision des fluctuations turbulentes du front de flamme simulées. Ainsi, FPI
constitue une excellente alternative a ces deux modeles.

L’extension de FPI a la combustion partiellement prémélangée a également été abordée au cours
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de cette these. Cette fonctionnalité du modele est particulierement intéressante en vue de la simulation
d’applications industrielles sachant que les foyers actuels s’orientent vers ce type de combustion. Un
seul calcul a été effectué dans ce contexte du fait des temps de calcul importants requis.

Bien que les résultats aient prouvé la capacité de FPI & simuler une flamme en présence d’inhomo-
généités de richesse, certaines difficultés, liées a la modélisation du mélange turbulent entre oxydant
et carburant, ont été mises en évidence. Il est en effet apparu que les deux réactifs ne se mélangent pas
suffisamment vite dans les vrilles, ce qui provoque une stratification importante du mélange en entrée
de chambre. Ceci conduit a la présence d’une zone plus riche que la moyenne au sein de la recircula-
tion centrale, et & une estimation incorrecte de certaines especes dans les gaz brilés. Afin de réduire
ce phénomene de stratification, il semble nécessaire de raffiner le maillage en amont de la chambre.
Malgré cette difficulté, la méthode s’est révélée particulierement apte a restituer la structure correcte
de la flamme partiellement prémélangée. Les profils des fractions massiques des espéces majoritaires
sont ainsi en bon accord avec les résultats expérimentaux.

A la suite de ces tests plutot concluants, la production de NO au sein de la configuration parfaite-
ment prémélangée a été évaluée a 'aide des modeles dédiés FPI-NOx et FPI/cinétique. Les résultats
ainsi obtenus ont pu étre comparés a ceux issus de calculs réalisés avec un modele de post traite-
ment stationnaire eulérien-lagrangien, résolvant les équations de conservation pour les PDF jointes
position/composition (modele PEUL). Compte tenu du fait que I'on ne dispose pas de données expé-
rimentales concernant la caractérisation de ’espece NO au sein de I’écoulement, il a malheureusement
été impossible de conclure sur la validité des approches développées.

Les niveaux de NO prédits par PEUL sont toujours sous-estimés d’un facteur proche de 3 par
rapport a ceux issus des calculs FPI-NOx. Ceci peut s’expliquer par les nombreuses approximations
que contiennent PEUL, notamment au niveau du modele de micromélange. L’analyse des champs de
NO obtenus avec la méthode FPI-NOx a montré que la formation de cette espece était correlée avec
le temps de résidence de I’écoulement dans la chambre. Ainsi, NO est formé de préférence au sein des
zones de recirculation, la ou le mélange a haute température stagne. En sortie de chambre en revanche,
les niveaux relevés sont proches de ceux déterminés derriere une flamme laminaire de prémélange en
c = 1. Compte tenu des limitation de I’approche PEUL, on serait tenté de donner plus de crédit aux
résultats obtenus avec FPI-NOx.

Perspectives

Le travail présenté dans ce mémoire a contribué a révéler et a surmonter certains points délicats
quant & la modélisation et a ’exploitation numérique de I'approche FPI dans un contexte industriel.
Ainsi, 'implémentation dans CEDRE du modele FPI/PDF présumées ayant été validée sur les cas de
calculs discutés, plusieurs voies d’amélioration, a la fois en terme de modélisation et d’applications,
peuvent étre envisagées.

Du point de vue de la modélisation, la création de tables FPI ainsi que leur couplage avec le code
CEDRE de TONERA s’est révélé tres satisfaisant au cours des tests réalisés. FPI constitue donc une
base solide permettant d’effectuer des calculs de flammes prémélangées ou partiellement prémélangées
avec CEDRE en tenant compte d’une chimie complexe.

Concernant 'approche & PDF présumées, il a été établi par Fiorina et al. [77] que 'utilisation
de 5-PDF ne permet pas de retrouver une vitesse de flamme turbulente correcte. Pour corriger cette
difficulté, les auteurs ont proposé un modele basé sur un filtrage explicite des tables. Par ailleurs,
Moureau et al. [I45] ont également développé une approche qui peut se révéler intéressante dans ce
contexte. Les auteurs introduisent une méthode de couplage entre le champ d’une fonction G et un
champ de variable d’avancement dans le cadre d’une chimie simple, pouvant étre étendue a l'utilisation
de tables FPI. Toutefois, de notre point de vue, cette méthode n’est pas encore assez mire pour pouvoir
étre appliquée dans un contexte industriel.
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Un gros travail doit également étre accompli concernant ’extension de FPI a la prédiction de la
formation de NO. En particulier, les modeles présentés n’ont pas pu étre validés par comparaison a
I’expérience. Il serait donc intéressant a ’avenir de définir un nouveau cas test de validation pour lequel
on dispose de mesures expérimentales de concentration de NO, et qui serait adapté a 'utilisation de
I’approche FPI-NOx. De cette maniere, une validation et une analyse plus approfondies de la méthode
pourraient étre menées afin d’identifier ses points forts et ses points faibles. Il serait notamment possible
d’évaluer la pertinence de 1'utilisation d’une fonction gaussienne pour modéliser la PDF de la nouvelle
variable d’avancement.

Les principales perspectives envisagées a l'issue de cette these concernent essentiellement 1’appli-
cation et l'extension de FPI a différents types de configurations. En effet, au cours de cette thése,
FPI n’a été employé que dans le cadre de flammes parfaitement prémélangées (et partiellement pré-
mélangée sur PRECCINSTA). Ainsi, 'extension du modele aux flammes de diffusion pourrait s’avérer
utile & l’avenir(Rullaud [I88]). L’utilisation de FPI prémélange/diffusion pourrait permettre de simuler
une large gamme de cas différents, depuis les flammes jets turbulentes jusqu’aux brileurs industriels
avancés pour lesquels une flamme de diffusion pilote est créée pour stabiliser la combustion.

Pour finir, 'extension de FPI aux flammes non adiabatiques a été discutée rapidement dans ce
mémoire et validée sur un cas laminaire tres simple. A 'avenir, le couplage entre ce type de table et
un modele de turbulence peut se révéler tres intéressant. Il a en effet été noté dans ce mémoire que
la formation de NO était particulierement sensible & la température de flamme, et donc aux pertes
thermiques. La formation des suies est également particulierement influencée par les pertes thermiques
étant donné que ces particules rayonnent beaucoup. Une these est d’ailleurs actuellement en cours a
PONERA concernant la prédiction de la formation des suies en se basant sur FPI.
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ANNEXE A

Mécanisme de Smooke et Giovangigli
(S&G) a 16 especes et 25 réactions

Unités : cm-mol-K-s-J.

A 16} Fa
01 O;+H — OH+O 2.00FE + 14 0.0 16800
02 Hy+0O—OH+H 1.80E + 10 1.0 8827
03 Hy + OH — HO+ H 1.17E + 09 1.3 3626
04 OH + OH — H;0 4+ O 6.00E + 08 1.3 0
05 H+Oy+M — HOy; + M 230E+18 0.8 0
06 H-+ HOy; — OH +OH 1.50F + 14 0.0 1004
07 H+ HOy — Hy + Oo 2.50F 413 0.0 700
08 OH + HOy — H30 + O9 2.00F + 13 0.0 1000
09 CO+0OH — COy+ H 1.51E + 07 1.3 —T760
10 CHy — CHs;+ H 230E4+38 —=T7.0 114357
11 CHy+ H — CHs + Hy 2.20FE 404 3.0 8751
12 CHy+ OH — CHs + HyO 1.60E + 06 2.1 2460
13 CH3; +0 — CH;O+ H 6.80F + 13 0.0 0
14 CH;O + H — HCO + HyO 2.50F 413 0.0 3992
15 CH20 +OH — HCO + Hy0O 3.00E + 13 0.0 1194
16 HCO+ H — CO + Hy 4.00F + 13 0.0 0
17 HCO+M —CO+H+M 1.60E + 14 0.0 14700
18 CH3z + 0Oy — CH30+ 0O 7.00E 4 12 0.0 25653
19 CH3O + H — CH>0 + Hy 2.00FE 413 0.0 0
20 CHsO+M — CH;O+H+ M  240FE + 13 0.0 28813
21 HO; + HO3; — H505 + Oo 2.00F + 12 0.0 0
22 HyOy+ M — OH +OH + M 1.30E + 17 0.0 45505
23 Hs03+ OH — H50 + HO9 1.00F + 13 0.0 1800
24 OH+H+M — H,O+ M 2.20F + 22 —2.0 0
25 H+H+M — Hy+ M 1.80F + 18 —1.0 0

Les efficacités de troisieme corps utilisées sont les suivantes :

Ny :0.40, Oy : 0.40, H2O : 6.5, et 1. pour toutes les autres especes.

CHy : 6.5, COs : 1.5, CO : 0.75,



Annexe A. Mécanisme de Smooke et Giovangigli (S&G) a 16 espeéces et 25
réactions
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ANNEXE B

Construction de tables chimiques
étendues : application aux flammes non
adiabatiques

B.1 Extension de FPI aux flammes non adiabatiques

Dans le cadre de notre travail, le modele FPI a été étendu aux flammes non adiabatiques suivant
la méthode proposée par Van Oijen [I55] pour le modele FGM.

Cette méthode est fondée sur la réalisation d’une série de calculs de flammes laminaires dont
I’enthalpie initiale du mélange est variée. Dans un premier temps, on modifie I’enthalpie des gaz frais
en altérant la température initiale du mélange sur une plage relativement restreinte (par exemple
entre 240 et 360 K, par pas de 30 ou 40 K). Afin de faire varier davantage I’enthalpie, on modifie la
composition des gaz frais. Pour cela, une certaine proportion des réactifs est transformée en produits
de combustion (généralement Hy0 et CO,). La fraction de gaz briilés initiale est évaluée de telle sorte
que la conservation des atomes soit vérifiée par rapport au calcul précédent.
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Fic. B.1 — FEwvolution de h en fonction de la variable d’avancement a travers différentes flammes
calculées a partir de mélanges initiauz possédant des enthalpies différentes (la flamme de référence est
en gras).

Les tables ainsi obtenues comprenent deux dimensions : la variable d’avancement c et I’enthalpie du
mélange h. La figure [B.I] présente un exemple de table construite sous ces conditions avec le mécanisme
réactionnel de Smooke et Giovangigli [203] pour le méthane, & richesse 1.



Annexe B. Construction de tables chimiques étendues : application aux
flammes non adiabatiques

B.2 Validation de la méthode

B.2.1 Présentation du cas test

Le modele FPI pour les flammes non adiabtiques est validé a travers I’étude de flammes laminaires
librement propagatives 1D pour lesquelles des pertes thermiques radiatives sont considérées [194]. Ce
cas a, par le passé, été utilisé par Fiorina et al. [74] pour valider I'extension de la version originale de
FPI a ce type de flamme.

Les pertes thermiques ont été simplement modélisées via I’hypothese de milieu optiquement mince.
Sous cette hypothese, on peut écrire le terme source d’énergie correspondant aux pertes thermiques
radiatives sous la forme suivante [10] :

Qi = —4doa (T* - TY), (B.1)

ou Tp est la température de référence du milieu environnant supposée égale a 300 K, o est la constante
de Stefan-Boltzman valant 5,67 x 1078 W.m™2.K~%, et « représente le coefficient moyen d’absorption
de Planck. En général, ce coefficient est évalué suivant : o = ZZ]\; 1 Pioy;, ot «; représente les coef-
ficients d’absorption de chaque espece et P; les pressions partielles correspondantes. Les coefficients
d’absorption par espece peuvent ensuite étre déterminés a partir de polynémes de degré 4 dépendant
de la température (voir Ju et al. [I14] pour plus de précisions).

Nous ne présentons ici que des résultats relatifs & une flamme méthane/air stoechiométrique dans
les conditions atmosphériques. Pour simuler différents niveaux de pertes thermiques, le coefficient d’ab-
sorption moyen « a été considéré comme un parametre variable. En fait, trois flammes correspondant
A trois valeurs de o constantes (10 m™!, 20 m~!, 40 m~!) sont ici présentées. A noter que pour ces
calculs, la procédure permettant la conservation du taux de dégagement de chaleur a travers la flamme
a été utilisée avec le code CEDRE.

B.2.2 Résultats

Les profils de température a travers ces trois flammes, obtenus a ’aide de PREMIX (cas de réfé-
rence) et du code CEDRE, sont tracés figure

PEANAAALALAANAL A A 4 Y

2000 |-
ot & O nmnmuu_n_n
g Gaong B8onpgg a0 gl

1500

T (K)

1000

500

1 1
4 6 8
X (mm)

Fi1G. B.2 — Profils de température a travers trois flammes laminaires de prémélange librement propaga-
tives soumises a des pertes thermiques radiatives (symboles, calculs PREMIX, lignes, calculs CEDRE).
Traits pleins + ronds : o = 10 m™', petits tirets + triangles : « = 20 m™", longs tirets + carrés : a« =
40 m~1.
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D’excellents accords sont relevés entre les résultats CEDRE et PREMIX, validant ainsi la méthode
FPI bidimensionnelle pour les flammes non adiabatiques. Des écarts assez faibles sont toutefois observés
(< 1%), augmentant lorsque le coefficient d’absorption moyen augmente. Des résultats similaires sont
observés lorsque 'on compare les profils des especes principales transportées par CEDRE.
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ANNEXE C

Conservation de la masse et de
’énergie lors du couplage FPI/CEDRE

A titre d’exemple, nous ne considérons ici que des flammes méthane/air sous des conditions at-
mosphériques (les mécanismes réactionnels de Smooke et Giovangigli [203] et GRI-Mech 3.0 [202] ont
été utilisés). La procédure proposée est toutefois transposable a d’autres carburants et conditions
opératoires.

C.1 Problématique

CEDRE étant un code basé sur des méthodes numériques conservatives, la conservation de la masse
durant le calcul est toujours assurée. Suivant ce principe et en considérant que le nombre d’especes
transportées par le code de CFD est réduit par rapport a celles contenues au sein du schéma réactionnel
détaillé, la répartition de la masse totale entre les especes suivies par CEDRE et par PREMIX est
différente. Ainsi, si on considere que N, est le nombre d’especes PREMIX et N, le nombre d’espéces
CEDRE, on a :

Ne N,
ZYiPREM[X —1 et ZYiCEDRE —1, (C.1)
i=1 =1

ou les fractions massiques PREMIX sont celles directement évaluées dans la table et les fractions
CEDRE sont celles transportées par le code, avec leurs taux de réactions interpolés dans les tables.
En considérant une espece M particuliere, sachant que NV, < Ng, on a donc :

Y]\];REMIX ?é Y]\%’EDRE. (02)

Ainsi, la composition du systeme transporté par CEDRE peut s’avérer différente de la composition
observée dans le calcul PREMIX du fait que le nombre d’especes vu par CEDRE est inférieur au
nombre d’especes vues par PREMIX. Cette différence est liée au fait que la masse des especes non
transportées par CEDRE est réparties sur celle des especes transportées de maniere a conserver la
relation Zf\il ECEDRE =1.

Pour limiter au maximum ce phénomene, le jeu d’especes transportées doit étre choisi soigneuse-
ment et une procédure doit étre introduite pour s’assurer que la composition du mélange transporté
n’est pas trop altérée au cours du calcul.

Un probleme identique se pose lorsque 'on considere la conservation de 1’énergie a travers la
flamme. Le fait de ne transporter qu’un nombre réduit d’especes ne permet en effet pas de retrouver
localement 1’énergie totale du systeéme de référence déterminé par PREMIX. Une procédure analogue
a celle utilisée pour assurer la conservation de la composition du mélange doit donc étre employée.
A noter que I’énergie totale du mélange étant directement liée & sa composition, le fait d’imposer la
conservation de ces deux grandeurs a la fois conduit & un probleme mal posé.



Annexe C. Conservation de la masse et de I’énergie lors du couplage
FPI/CEDRE

C.2 Choix des especes transportées

Les figures représentent 1’évolution de la somme des fractions massiques des especes pour
différents systemes transportés réduits, a travers quatre flammes a richesse variable. Les especes majo-
ritaires dans le mélange représentent plus de 99, 2% de la masse totale sur une large gamme de richesse.
Avec une erreur inférieure & 1%, on peut donc supposer que le transport des especes majoritaires seules
est suffisant.
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Fic. C.1 — Ewvolution de la somme des fractions massiques des espéces contenues dans différents
systémes réduits a travers quatre flammes méthane/air.

Notons que Galpin et al. [83], [100] se basent sur des fractions massiques intégrées a travers chaque
flamme pour déterminer les especes a transporter. En se basant sur ce critere, il semble nécessaire
d’ajouter Hs pour permettre une conservation correcte de la composition du mélange a richesse élevée.

Si on considere maintenant 1’évolution du dégagement de chaleur, on peut étudier en particulier
I'intégrale a travers la flamme de wyp, soit :

+oo N

> wihda,

=1

Qr = — (C.3)
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ou hg)c , représente I'enthalpie de formation de I'espece ¢ a la pression et a la température de référence.

Le tableau présente les écarts en pourcentage entre le Qp calculé pour différents jeux réduits
d’especes, et le Qp réel, issu des calculs PREMIX de référence. Pour compléter cette analyse, la figure

présente les profils des dégagements de chaleur obtenus a partir des différents systemes étudiés a

travers la flamme steechiométrique.

|

Richesses H 0,75 ‘ 1 ‘ 14

esp. maj. —0,42% | +0,5% | +0,17%
esp. maj. + H | 4+0,12% | +0,41% | +0,69%
esp. maj. + O || —0,44% | +0,29% | +0,03%
esp. maj. + OH || —0,46% | +0,28% | +0,2%

TAB. C.1 — Ecarts obtenus entre le dégagement de chaleur integré sur la flamme PREMIX et celui
obtenu en prenant un jeu réduit d’espéces (les enthalpies de formation a 0 K de H, O et OH sont

respectivement : 216,26 MJ/kg, 15,57 MJ/kg et 2,31 MJ/kg).

Les écarts relevés dans le tableau [C.1] restent toujours inférieurs & 1%. Dans le cas étudié, on peut
donc conclure que le transport des seules especes majoritaires n’aboutit pas a une modification notable
de la température d’équilibre au sein des flammes simulées. Si on s’intéresse aux profils tracés sur la

figure I’adjonction de l’espece H permet de retrouver un profil de dégagement de chaleur tres
proche de celui observé avec une chimie complexe, 1a ou les autres jeux d’espeéces présentent un pic

légerement décalé vers les gaz brulés.
Par ailleurs, Galpin [83], en utilisant une méthode légerement différente, conclut que l'introduction

de l'espece H au jeu d’especes transportées est nécessaire pour garantir un dégagement de chaleur

consistant avec les données de la table.

f ————— Chimie detailk
4E+09 I\ - Es")':fesm'!_ee
” \ E— Especesma!.+H
” “ Especesma!.-ro
” \\ Especes maj. + OH
o4
3E+09 ” ‘
~ I
3 W
2E+09 ’, \\
! i
| \ 4
R\
1E+09 l’ \\
I/ AN
1/ N
/4 S
0
0.25

0.15 02
VA

Fia. C.2 — Profils de dégagements de chaleur correspondants a des jeux d’espéces transportées réduits,

a travers une flamme méthane/air steechiométrique.

Il apparait que, pour les applications visées, le transport des six especes majoritaires issues de
la combustion du méthane dans 'air est suffisant pour garantir la conservation de plus de 99% de
la masse totale du systeme sans pour autant modifier le dégagement de chaleur global a travers la

flamme.
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C.3 Procédure de conservation de la masse

Pour que les concentrations des especes majoritaires ne soient pas affectées par le fait que seul un
systeme réduit est transporté, il est nécessaire de développer une procédure spécifique permettant de
retrouver la composition exacte de ’écoulement. Pour cela on procede en répartissant la masse des
especes minoritaires non transportées sur de nouvelles especes "virtuelles” transportées.

Pour chacun des éléments présents (C, H, O, N, et éventuellement d’autres), on définit une nouvelle
espece "virtuelle” qui aura pour role de compenser la masse contenue dans les espéces minoritaires non
transportées par CEDRE. Les taux de réaction de ces especes sont reconstruits de telle sorte que le
principe de conservation des atomes soit respecté. Ces especes virtuelles sont ensuite ajoutées dans le
calcul aux especes majoritaires initiales.

Dans le cas présent, neuf especes doivent donc étre transportées puisqu’une espece virtuelle doit
étre ajoutée pour H, O et C (il n’est pas nécessaire de considérer une espeéce virtuelle pour N dans la
mesure ou la formation de NO est négligée, soit Yy, = cte).

Pour faciliter le calcul des propriétés thermodynamiques du mélange, les especes "virtuelles” sont
assimilées & des especes réelles existantes. Ces especes physiques sont choisies de sorte telle que le
dégagement de chaleur total ne soit pas faussé :

e pour la conservation de I’atome H, on choisit d’ajouter ’espece Ho dont I’enthalpie de formation

nulle ne modifie pas le dégagement de chaleur,

e on attribue 'espece HOy pour la conservation de O, car son enthalpie de formation reste faible

(si HO4 est absente, on peut choisir OH en remplacement),
e pour la conservation de C, CoHy est retene (que I'on peut remplacer, par exemple, par CH3).
Sachant que la conservation des atomes impose :

w; =0, (C.4)

avec wy le taux de production chimique lié a I’atome [, la résolution d’un simple systeme linéaire donne

Pvirtuelles”. Ceux-ci peuvent s’écrire sous la forme

acces aux termes sources chimiques des especes
condensée suivante :

bj =~ D it (C.5)

ou 'indice j représente les especes rajoutées, i représente les especes majoritaires, [ représente I'atome
que 'on souhaite conserver (j < HO; pour [ < O, j < Hy pour | < H et j < CoHy pour [ < C).

La figure schématise la procédure de conservation de la masse discutée ici.

Lors des calculs de validation réalisés durant cette étude, il a été observé que I'utilisation ou non de
la procédure de conservation de la masse n’avait pas d’influence significative sur les résultats obtenus.
Toutefois, alors que les conditions rencontrées au sein des applications visées par cette these ne justifient
pas l'utilisation de cette procédure, on peut penser que sous d’autres conditions, I'utilisation de celle-ci
peut se révéler particulierement intéressante. Ceci est notamment le cas lorsque 'on étudie d’autres
carburants, ou bien lorsque l'on opére dans des conditions de richesse treés différentes (notamment a
richesse élevée).

C.4 Procédure de conservation du dégagement de chaleur

Pour assurer la conservation de I’énergie du systeme, on procede a I'ajout de deux nouvelles especes
“virtuelles” au jeu d’especes transportées. Les sources chimiques de ces especes doivent ensuite étre
recalculées de maniere a ce que le taux de dégagement de chaleur du systeme résultant soit égal au
taux de dégagement de chaleur local interpolé dans la table. Les especes ajoutées sont assimilées a
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Critére de sélection
des espéces virtuelles

CEDRE

Especes
reconstruites

Fuel, Oxidizer,|CO, CO2| H20 | + |H2, OH, CH3 [

C
%_|7 wj:_ﬁzll_i

e
corrigé Hé' i=1 M; reconstruit
Table5 FPI - . i
Correction des
. termes sources
Wi | Y; >
en fonctionde ¢ -
(et éventuellement |:{> w;"
2)

Fic. C.3 — Schéma résumant la procédure de conservation de la masse discutée précédemment.

des especes réelles et possedent leur proprietés thermophysiques. Celles-ci sont choisies de la fagon
suivante :

e la premiere doit posséder une enthalpie de formation positive de sorte que lorsque le dégagement
de chaleur observé dans le calcul CFD est supérieur au dégagement de chaleur interpolé, le taux
de production de cette espéce demeure positif,

e la seconde doit posséder une enthalpie de formation négative de sorte que lorsque le dégagement
de chaleur calculé par le code de CFD est inférieur au dégagement de chaleur interpolé, le taux
de formation de cette espece soit positif.

En pratique, les especes H et HoOs peuvent respectivement étre utilisées. Leurs taux de production

chimiques recalculés sont alors donnés par les relations suivantes :

1
W = o (wT — wftﬁb) lorsque wr > c'urf,?b, (C.6)
f?H
1
WH05 = 75— (‘UT - w%,?”) lorsque &y < WP, (C.7)
f,H202

Les taux de formation de ces deux especes sont toujours positifs, elles ne peuvent donc qu’étre pro-
duites. Ceci n’est pas particulierement génant dans la mesure ou les écarts entre les dégagements de
chaleur calculés et tabulés restent toujours faibles. De plus, 'espece H sera généralement produite au
détriment de H2Os et celle-ci étant tres légere, elle n’altere que faiblement la masse totale du systeme.

Les méthodes de conservation de la masse et de I’énergie ne peuvent pas étre utilisées conjointement.
En effet, étant donné que masse et énergie sont intimement liées au sein de 1’écoulement, imposer
la conservation de ces deux grandeurs conduirait & un probléme sur-déterminé. Ainsi, suivant les
caractéristiques du calcul réalisé, il est nécessaire de choisir parmi ’application de ces deux méthodes.

De méme que dans le cas de la procédure de conservation de la masse, la méthode proposée ici
n’a pas été appliquée aux calculs réalisés dans le cadre de cette these. Toutefois, pour des conditions
opératoires différentes, cette procédure peut se révéler nécessaire.
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ANNEXE D

Le modele PEUL de PONERA

Le modele PEUL (pour "Probabiliste EUlérien Lagrangien”), développé a TONERA (Gilbank [92],
Caillau [39]), est une approche hybride couplant la résolution d’un champ eulérien & une méthode
lagrangienne de suivi de particules. Cette approche est équivalente a la résolution d’une équation de
transport pour les PDF jointes position/composition par une méthode de Monte-Carlo. Pour ce faire, le
domaine de calcul est ensemencé par un nombre N de particules fluides repérées par leurs coordonnées
dans 'espace physique et leur composition. Celles-ci sont ensuite transportées dans I’écoulement par
une approche lagrangienne. Ces particules échangent avec un champ eulérien obtenu au préalable par
la résolution des équations de Navier-Stokes.

D.1 La méthode de Monte-Carlo

Le but de la méthode proposée par Pope [I77] est de résoudre I’équation de transport pour une
PDF jointe position/composition (équation (3.48)). On approche pour cela cette fonction par une PDF
"fine-grained” (Pope [178]), notée Py (¥, x,t), équivalente a la somme non pondérée de N produits

de fonctions de Dirac :
N

PN(\Il,a:,t):%25(\11—@”)5(33—:13”). (D.1)

n=1

La PDF Py (¥,x,t) est construite en réalisant une moyenne d’ensemble sur N particules. ®"
représente le vecteur des réalisations de la nieme particule, c’est a dire I’ensemble des valeurs de ¥
atteintes par la particule n au point x et a linstant ¢. 0 (x — «™) représente la probabilité que la
particule n se trouve au point x. La fonction de Dirac associée a un vecteur quelconque I' est définie
par :

§(I) = H5 (T). (D.2)

La PDF discrete Py peut étre reconstruite a partir de la connaissance des proprietés de NV particules
fluides. En exprimant l’espérance mathématique de la PDF discrete a I'aide de lopérateur (.), on
retrouve la densité de probabilité continue [I78] :

(Py (¥, z,1)) = P (¥, z,t). (D.3)

Cette proprieté est particulierement importante pour la méthode de résolution de Monte-Carlo. La
figure présente une représentation du lien entre PDF fine-grained et continue, ou les N particules
possédent une composition ¥ différente. En utilisant cette proprieté, Pope [I78] montre que lerreur
sur la moyenne d’une grandeur quelconque dépendant de W calculée a partir de la PDF discrete décroit
en N-V2,

En considérant une cellule du maillage eulérien contenant IN particules, chacune possédant une
composition W, il est possible de reconstruire la PDF position/composition dans cette maille. Lorsque
le nombre de particules N tend vers 'infini, on peut assimiler la PDF fine-grained Py a la PDF
continue P.
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P(®, 1)

/ ] \ Py (¥, z,t)

v 4

Fi1a. D.1 — Exemple de PDF discreéte (a droite) et de la PDF continue équivalente lorsque N tend vers
linfini.

D.2 Suivi lagrangien des particules

Les particules sont transportées dans 1’écoulement via la résolution d’équations lagrangiennes. Une
premiere équation est nécessaire pour déterminer I’évolution de la trajectoire de la particule dans
I’écoulement et une seconde pour faire évoluer sa composition :

%"’f = u-+u’ (D.4)
aw

— = D+u D.5
o +w, (D.5)

ol u est la vitesse moyenne de I’écoulement, u” sont les fluctuations de vitesse (associées au terme
de dissipation turbulente de 1’équation de conservation de la PDF), D est un terme de micromélange
(associé au terme de micromélange de I’équation pour la PDF) et w est le terme source chimique. Ces
termes nécessitent différents modeles de fermeture :

e dans PEUL, le modele de dispersion turbulente utilsé est le modele SCOPE [39]. Un tirage
aléatoire d’un réel X, compris entre 0 et 1, est réalisé pour chaque particule a chaque instant et
est comparé a un temps turbulent 7. Si X < At/7, on détermine de nouvelles fluctuations de
vitesse. Dans ce cas, les fluctuations sont évaluées en supposant que les corrélations temporelles
le long d’une méme trajectoire suivent une loi de Poisson. Si X > At/ la particule conserve
les mémes fluctuations qu’a l'itération précédente ;

e le terme de micromélange D est associé a la diffusion moléculaire. Dans PEUL, on utilise le
modele IEM [7]. Celui-ci propose de modéliser le micromélange en relaxant la composition de
chaque particule vers la composition moyenne dans la maille avec un temps 7+ :

DzQCIEM‘P;‘II. (D.6)
t

La moyenne du vecteur composition U doit étre calculée par une moyenne d’ensemble pondérée
par le temps de séjour de chaque particule dans la maille;

e pour finir, le vecteur des termes sources chimiques associés a chaque particule peut étre évalué a
I’aide d’un mécanisme réactionnel détaillé. Ces sources sont déterminées localement en fonction
du vecteur des compositions lagrangiennes ¥.

Dans le modele PEUL, la vitesse moyenne de propagation des particules est donnée par un champ
eulérien préalablement calculé. Si le couplage entre le champ eulérien et les particules se fait dans les
deux sens ("two-way” coupling), on tient compte de la rétroaction de la combustion sur ’évolution du
champ eulérien. Dans le cas d’un "one-way” coupling, on néglige I'influence des particules sur le champ
eulérien.
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D.3 Couplage entre les particules et le champ eulérien

Le modele PEUL n’a été couplé aux champs eulérien que via une approche "one-way” stationnaire.

Un champ moyen déja convergé est donc fourni avant d’ensemencer 1’écoulement par les particules.
Dans ce contexte, PEUL peut étre vu comme un modele de post-traitement pour modéliser les effets
de chimie complexe.

Le calcul PEUL se déroule en cing étapes :

d’abord, un champ eulérien (RANS ou LES moyenné) convergé doit étre établi (souvent & l'aide
d’un mécanisme cinétique réduit). Ce champ fournit au calcul lagrangien les vitesses moyennes,
les concentrations initiales des particules et les temps turbulents de mélange ;

N particules sont ensuite injectées. Celles-ci sont réparties dans les premieres cellules a ’entrée
du domaine de calcul. Leurs concentrations sont fixées par la composition des gaz dans ces
mailles ;

les particules sont alors transportées dans 1’écoulement jusqu’a ce qu’elles soient toutes sorties du
domaine ou éliminées lorsque, par exemple, elles restent piégées dans des zones de recirculation.
A chaque itération lagrangienne, les équations et sont résolues;

les nouvelles concentrations des especes dans chaque maille sont recalculées par des moyennes
d’ensemble et le champ eulérien d’origine est alors modifié;

pour finir, une nouvelle itération PEUL est effectuée si besoin, a partir du champ eulérien modifié
pour lequel les concentrations ont été mises a jour. Les itérations PEUL sont arrétées lorsque
les moyennes d’ensemble des concentrations sont convergées.

Le schéma[D.2 résume le fonctionnement du modele PEUL tel qu'’il a été utilisé dans le cadre de ce
travail, c’est a dire combiné au modele FPI (qui fournit les champs de composition initiaux) suivant

une méthode de couplage "one-way” stationnaire.
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Simulation LES CEDRE CEDRE
aver modéle FPI
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Fi1G. D.2 — Représentation schématique du fonctionnement du modéle PEUL.
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Difficultés numériques d’évaluation des
6-PDF

Les B-PDF peuvent prendre différentes formes caractéristiques suivant les valeurs des parametres
a et b (voir figure . En particulier, si a ou/et b sont inférieurs a 1, la PDF tend vers I'infini lorsque
le scalaire de référence vaut respectivement 0 ou/et 1 et son évaluation peut étre problématique. C’est
sous ces conditions qu’un traitement numérique particulier doit étre appliqué. Lorsque a et b sont
supérieurs & 1, la PDF s’annule en 0 et en 1 ce qui ne présente pas de difficulté particuliere.

a>1, b>1
a<i, b>1
a>1, b<1
a<l1, b<1

25

0.5

| ESessenannnmnasins

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
z

Fi1Gc. E.1 — Formes caractéristiques prises par la B-PDF suivant la valeur des coefficients a et b.

Parmi les algorithmes possibles pour faciliter I’évaluation des PDF, on peut retenir par exemple
la méthode proposée par Liu et al. [129]. En partant de ’hypothese que a < 1 et b < 1, et en posant
certaines simplifications, Liu et al. montrent que l'intégrale définissant la fonction I' peut étre réécrite
sous la forme :

1 € 1—e 1
/ Vet (1 - )l = / T (1 — 0 qw + / Tt (1 - v qw +/ vt (1 — v qw
0 0 € 1—e
€@ 1—e b1 6b
— +/ vl (1 -0 aw + 7 (E.1)
a €

Q

ott € doit étre choisi suffisamment petit (de 'ordre de 107%). Dans cette relation, l'intégrale de € a
1 — € est parfaitement définie et facilement calculable numériquement. Les intégrales sur les intervalles
[1 —¢;1] et [0; €] sont approximées en utilisant des développements limités de ces fonctions.

Une relation du méme type est ensuite utilisée pour approcher les intégrales de convolution donnant
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acces aux grandeurs filtrées. On écrit ainsi pour une grandeur quelconque @ fonction de ¥ :

- 1o (U) vl (1 —0) " qw

¢ = =0 E.2
Jywa=1 (1 —w)*"tqw (E2)
~ Lt oSy /1_6 O (U)EH(1 -0 v + ¢ (E.3)

~ B(a,b) Ya . b |7 '

ou @ et @4 représentent respectivement les valeurs de W prises dans les gaz frais et dans les gaz brulés.
Lorsque seulement 'un des deux coefficients a ou b est inférieur a 1, la relation (E.3|) peut toujours
étre appliquée.

Dans ce travail, une méthode différente a été développée et utilisée. Ici, la 3-PDF n’est définie que
sur 'intervalle ]0; 1], le domaine étant fermé grace a 1’adjonction de fonctions de Dirac centrées en 0
et en 1. On écrit ainsi :

P(Wia,t)=a(2,t)6(0)+(x,t)6(1)+ Ps(U;z,¢) H(0)H (1), (E.4)

avec ]55 la G-PDF définie sur l'intervalle ]0,1[, et H la fonction de Heaviside. Les parametres « et «y
représentent ’amplitude des pics de Dirac centrés respectivement en 0 et 1. « (respectivement ) sera
différent de 0 lorsque a (respectivement b) sera inférieur a 1.

En se servant des proprietés élémentaires des PDF, il est possible de déterminer des relations
simples exprimant ces deux coefficients en fonction de grandeurs connues ou facilement calculables :

1 € 1 1—e
/ P(V;z,t)dV = /a(azjt)é(O)d\If—f—/ v (z,t)0 (1) dV¥ + B(¥;x,t)d¥
0 0 1

A
= OZ(.Z‘,t)+’Y(.’E,t)+A:1, (E5)
1 € 1 1—e
/ P(Wiz,t) Udl — / o (2,1) 5 (0) T +/ (@) 5 (1)U + [ B(Vsz,t) VT
0 0 1—e €
B
= 7 (.’E,t) +B = Ej: (EG)
oll € est petit, < 1075, On trouve finalement :
(z,t) = 1—A—VU+B. (E.8)

Les intégrales A et B sont facilement calculables sur 'intervalle [¢; 1 — €], ce qui permet I’évaluation
des coefficients « et . La PDF est alors parfaitement définie sur la totalité du domaine d’intégration
[0; 1] et les difficultés numériques aux limites sont évitées. Cette méthode s’est avérée plus satisfaisante
que la précédente, et a donc été retenue.
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Une PDF de ¢ basée sur la densité de
surface de flamme

Selon Bray [29], [31], une définition assez précise de la PDF de la variable d’avancement peut étre
donnée par 'association de deux pics de Dirac localisés respectivement en 0 et en 1, couplés a une
fonction définie sur l'intervalle |0;1[ permettant de tenir compte d’une chimie non infiniment rapide.
On peut ainsi écrire pour c :

P(cz,t) = a(z,t)o(c")+ 0 (x,t)0 (1 —c")+ F(c"x,t), (F.1)

ou « et (3 sont deux coefficients évalués a partir des proprietés élémentaires des PDF. La fonction F
doit ensuite étre approchée, en général a partir des différentes grandeurs physiques caractéristiques de
la flamme.

Domingo et al. [50] ainsi que Bray et al. [31] proposent de définir F' & partir du concept de densité
de surface de flamme (précédemment introduit au sens LES par Boger et al. [I7] et Hawkes et Cant
[104]). En suivant Vervisch et al. [215], la densité de surface de flamme peut étre reliée a 'amplitude
du gradient de c et a la PDF de ¢ suivant :

S (¢ @, t) = [Ve|[e P (¢ 2, t) . (F.2)
Ainsi, la PDF en ¢ peut également étre exprimée en fonction de la densité de surface de flamme :

D E(C*,Z',t)

P(c*;z,t) = el (F.3)

La PDF peut donc étre directement reliée a la fonction F' apparaissant dans la relation (F.1). On peut
écrire :

¥ (c*5x,t)

F(cx,t) = ———=
|Vel|e*

H(c)H(1-c). (F.4)

La fonction de Heaviside est introduite de maniere a limiter F' & l'intervalle ]0;1[. Le terme |Vc||c*
représente la valeur filtrée du gradient de la variable d’avancement conditionnée a c*. Il peut directe-
ment étre évalué a partir des données contenues dans les tables FPI, sous I’hypothese de flammelettes
laminaires. Pour cela, le gradient de c est filtré en utilisant un filtre dont la taille caractéristique de
coupure peut étre déterminée grossierement en fonction du maillage LES utilisé [56] :

“+o0o

|Veller =3 (c*) = / V|G (z —2') da, (F.5)
—00

ou G représente le filtre dont la taille de coupure est A.

L’influence du choix de la taille du filtre est illustré sur la figure Lorsque A augmente, la
fonction F' tend vers une valeur constante sur I’ensemble du domaine |0;1[. En pratique, lors de si-
mulations numériques d’écoulements réactifs turbulents par une approche LES, la taille des plus petites
mailles est généralement plus grande d’un ordre de grandeur par rapport a I’épaisseur caractéristique
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Fic. F.1 — Zoom autour de ¢ =1 de différentes FSD-PDF obtenues pour des tailles de filtre relatives

2
c// _

différentes. Ces PDF ont été calculées pour ¢ = 0,5 et = = 0,9.

des flammes simulées. On peut ainsi supposer le filtre suffissmment grand pour que la grandeur %

puisse étre considérée constante et donc indépendante de c*.
Boger et al. [I7] montrent, grace a 'analyse de résultats de calculs DNS, que la densité de surface
de flamme X (¢*; z,t) peut étre considérée indépendante de la position ¢* dans la flamme et prend une

forme parabolique. Le modele suivant a ainsi été proposé :
E(.’L’,t) :7($,t)5($,t) (1—E($,t>). (FG)

En introduisant cette expression dans ([F.1)), il vient :

c(x,t)[1 —¢(x,t)]

P (¢ x,t) = a(z,t) 0 () + B (2, 8) 6 (1 — ¢) + v (,1) S H(c"YH(1-c"). (F.7)

Les parametres «, § et 7y restent a déterminer. Par définition, les premiers moments statistiques de la

PDF en c s’écrivent :

/llg(c*)dc* = 1, (F.8)
0

/ 1c*15(c*)dc* =z (F.9)
0

1 -

/0*2]5(0*)dc* = (F.10)
0

En remplagant la PDF définie par (F.7]) dans les relations précédentes, des contraintes supplémentaires
sur «, et v sont établies :

a+p+Iyyc(l—¢) = 1, (F.11)
B+LNE(l-0) = & (F.12)
B4 Ine(1-0) = & +& (F.13)
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ou les intégrales Iy, I et I sont exprimées suivant :

71

I() = / :dC*, (F14)
o+ X
1~ c*

Il = / :dC*, <F15)
0o+ X
1~ 0*2

L = / ~_dc*. (F.16)
or X

En combinant les relations précédentes, on obtient les expressions suivantes :

AL — Iy) — ¢(I; — I)

= 1- F.1

@ I — Iy ’ (F.17)
Al — ¢l

= - —= F.1

b I — 1 (F.18)
1 c—A

= = , F.19

" C(l — E) Il — Ig ( )

2
Avec A =¢ + .
Pour finir, deux contraintes de réalisabilité doivent étre prises en compte de maniere a assurer la
positivité des coefficients « et 3. Apres quelques développements, on trouve :

P (2 _;
d” > (11 > , (F.20)
— 11(1—52)—(1—5)([24‘5[0)

ar > . F.21
oI, (F.21)

Il apparailt que les parametres «, 0 et v peuvent étre évalués en fonction uniquement des deux premiers
moments statistiques de c. Ainsi, par extension, le calcul des grandeurs chimiques filtrées w; et Y; A
partir des données tabulées peut étre effectué grace a la seule connaissance de ¢ et ¢’*. La densité
de surface de flamme filtrée, 3, supposée constante, peut étre évaluée a partir des données chimiques

tabulées, indépendamment des grandeurs issues du calcul de CFD.
Selon les criteres définis par (F.20]) et (F.21)), la FSD-PDF n’est valide que pour des valeurs suffi-

samment élevées de ¢°. En effet, cette PDF ne permet pas de retrouver une distribution monomodale
de ¢ lorsque la variance tend vers 0. Dans ces conditions, la FSD-PDF doit toujours étre couplée a
une autre fonction. L’utilisation d’une G-PDF semble étre ici un choix judicieux puisqu’elle possede
les propriétés recherchées pres de 0. Dans ce cadre, 'utilisation d’une procédure d’interpolation peut
s’avérer nécessaire pour assurer une transition progressive a la jonction des deux PDF.

La figure présente deux schémas sur lesquels sont tracés I'évolution de la forme de la PDF
définie pour ¢ = 0,5, en fonction de la valeur de ¢’ normalisée. La PDF est représentée par une
fonction (8 lorsque la variance réduite vaut 0,4 et 0,5. Ensuite, celle-ci est approchée par la FSD-PDF
précédemment décrite. On notera que la principale caractéristique de la FSD-PDF est qu’elle possede
un caractere bimodal beaucoup plus marqué que les fonctions 3. Ceci est en partie di au fait que ¥
est supposée constante.

Ce type de PDF n’a pas été retenu pour modéliser P (c*). 11 est en effet plus pratique et peut
étre plus approprié d’utiliser une G-PDF sur ’ensemble du domaine de définition de la PDF plutot
que d’introduire un couplage entre FSD-PDF et 8-PDF qui introduit inévitablement une perte de
cohérence & la jonction des deux fonctions.
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Fic. F.2 — FEvolution de la PDF de la variable d’avancement définie pour ¢ = 0,5 en fonction de
différentes valeurs de la variance de ¢ normalisée. A gauche, vue globale, & droite, zoom au voisinage
de 1. Lorsque la variance réduite vaut 0,4 et 0,5, la PDF est définie par une fonction (.
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ANNEXE G
Conditions limites caractéristiques non
réfléchissantes pour CEDRE

Les conditions limites caractéristiques imposées en entrée et en sortie d’'un domaine de calcul
permettent de laisser sortir proprement les ondes acoustiques se propageant au sein de ce domaine. Elles
permettent d’éviter toute réflexion non physique des ondes qui viendraient perturber la dynamique de
I’écoulement.

A Torigine, les principes de la méthode ont été posés par Thompson [211] pour des systéemes
hyperboliques 1D. Par la suite, Poinsot et Lele [I73] ont étendu 'approche aux équations de Navier-
Stokes completes (comprenant les termes de diffusion) en milieu inerte. Baum et al. [10] ont étendu les
conditions limites de Poinsot et Lele aux écoulements multiespeces réactifs. Notons ici que ’approche
développée par Poinsot et Lele nécessite d’imposer des conditions aux limites pour les termes de
diffusion. Ce type de conditions étant plutot difficile a définir, la méthode implantée dans CEDRE se
rapproche plus de la méthode d’origine de Thompson.

L’implémentation de ces conditions limites au sein du code CEDRE, qui fait partie intégrante du
travail effectué au cours de cette these, s’est révélé nécessaire pour la mise en ceuvre de simulations
instationnaires d’écoulements turbulents réactifs au sein de géométries complexes.

G.1 Formalisme

D’un point de vue mathématique, I'identification des différentes ondes se propageant dans le do-
maine peut se faire en réécrivant les équations de Navier-Stokes résolues par le code sous une forme
quasi linéaire. Pour cela, on commence par écrire ces équations sous une forme condensée conservative :

L 1F W)+ U, U]

ou g est le vecteur des quantités conservatives (p, pu, pes, pYi, pz;) et U le vecteur des quantités pri-

S, (G.1)

mitives (p, p, u, Y;, ;). La fonction f représente les flux convectifs et ¢ les flux diffusifs. S représente
les éventuelles sources.

Les développements présentés ici se basent sur les équations résolues par CEDRE, telles qu’elles
ont été introduites dans le chapitre 2 de ce mémoire. Le nombre d’équations résolues est donc de
54 N, + N;. De plus, la thermodynamique utilisée ici est généralisée pour tenir compte des effets de
gaz réels. En suivant ce formalisme, la loi d’état généralisée peut étre exprimée suivant :

o _ wpd—p - wTd—T + QdY}, (G.2)
p p T o=
ou les coefficients wp et wp représentent les coefficients de dilatabilité et de compressibilité adimen-
sionnés, définis par :

P ov,,
wp =1 " op (G-3)
T Ovy,

Avec vy, le volume massique du fluide.
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G.2 Principes de la méthode

Si on néglige dans (G.1)) les termes diffusifs ainsi que les sources, il est possible de réécrire le
systeme sous une forme quasi linéaire :

ou ou ou ou

On néglige dans un premier temps les termes relatifs aux gradients tangentiels, soit : Ay = 0 et Az = 0.
De cette maniere, on peut montrer que la matrice A, peut s’écrire :

ug 0 pa®? 0 0 0 O
0O vz p 0 O 0 O
% 0 wp 0 0 0 O
A= 0 0 0 w 0 0 0 |, (G.6)
0 0 0 0 w 0 0
0 0 0 0 0 u O
00 0 0 0 0 wu

2_ 2P
pwp
Suivant la relation A; = SAS™!, on peut diagonaliser cette matrice afin de déterminer les
valeurs propres associées a chaque onde, ainsi que les vecteur propres a gauche et a droite. Les
matrices de passage S et S™1, dont les colonnes (respectivement les lignes) sont formées des vec-

ou la vitesse du son a est définie par : a

teurs propres a droite (respectivement a gauche) associés a chaque valeur propre, sont égales

pa —pa 0 0 0 0 0 3z 0 3 0000
-2 10000 552 03 0000
. 1 1 00000 -L 100000
sl o 0o 01000]|, ST=| 0 001000 La
0 0 00100 0 000100
0 0 00010 0 000010
0 0 000O01 0 000001
matrice diagonale A est alors exprimée suivant :
up+a 0 0 0 0 0 0
0 w—-a 0 0 0 0 0
0 0 w 0 0 0 0
A= 0 0 0 ug 0 0 0 (G.7)
0 0 0 0 u 0 0
0 0 0 0 0 u O
0 0 0 0 0 0 wu

On définit le vecteur £; = Alllg—gfl, représentant ’amplitude des différentes ondes se propageant
dans le domaine et dépendant des valeurs propres A; et des vecteurs propres a droite [; de A;. Ce
vecteur est relié & la matrice A suivant :

ou
S Hsc=o. (G.8)
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Par identification avec la matrice A1, on trouve que le vecteur £; peut s’écrire :

. 1871,1 1 6p
Lr = (u+a) (2 oy + 2pa8x1> ’

Ly = (w—a) (16“1 - 1619) , (G.10)

(G.9)

Ly = w <§£—;§£>, (G.11)
Ly = u1ng, (G.12)
Ly = u1ng, (G.13)
Lsy; = ul(gzi, (G.14)
LoyNot+j = ulgz- (G.15)

En replagant ces relations dans les équations de Navier-Stokes quasi linéaires ((G.5)) (toujours avec Ag
et Ag nuls), il vient :

0
—alt)—i-pa(ﬁl—ﬁg) = 0, (G.16)
dp _p _
o to(Li—La)+ Ly = 0, (G.17)
8(;11+L1+52 = 0, (G.18)
OUQ
= 1
ot + Ly 0, (G.19)
8U3
= 2
oY;
i = U 21
ot + L5+ 0 (G.21)
a .
—;t] +Ls+N.+j = 0. (G.22)

On peut noter que 'utilisation d’une thermodynamique généralisée avec 'introduction des coefficients
de dilatabilité et de compressibilité, ne modifie pas la forme prise par ces équations. La principale
différence se situe simplement dans I’évaluation de la célérité du son a. Ces relations sont les équations
qui doivent étre résolues aux limites.

En pratique, lorsque 'on considere les grandeurs imposées aux limites, il est plus courant de
travailler avec la température plutot qu’avec la masse volumique du mélange. Les équations précédentes
doivent alors étre réécrites en tenant compte de cette nuance, a 'aide de la relation . De 1a, la

relation ((G.17)) est remplacée par :

N,
oT T T ST
TR Gt bl By

L. (G.23)

G.3 Conditions limites d’entrée/sortie

Les relations (G.16) a (G.22)) permettent de mettre en évidence l'information transportée par
chacune des ondes se propageant a l'intérieur du domaine de calcul. Les ondes associées aux valeurs

-243-



Annexe G. Conditions limites caractéristiques non réfléchissantes pour

CEDRE
inlet outlet
| |
I—h- I—-n-

'u+a ' u+a
u-a | u-a |
- -
[ I
[ I
| |
X

Fic. G.1 — Schéma représentant la direction de propagation des ondes dans un domaine de calcul
rectangulaire : en bleu, ondes entrantes, en rouge, ondes sortantes. Les ondes u sont associées a Ls,
Ly, L5, L51i, L54N.+j, les ondes u+a a Ly et les ondes u —a a Lo.

propres uy et u; + a se propagent toujours dans le sens positif alors que les ondes u; — a se propagent
dans le sens négatif en écoulement subsonique (u; < a) et positif en supersonique (voir figure .

e Dans le cadre d’une sortie subsonique, il n’y a que la pression qui doit étre fixée, si bien que
seule la relation doit étre résolue. Dans ce cas, seule 'onde L9 associée a la valeur
propre u — a pénetre dans le domaine. Pour obtenir une condition de sortie parfaitement non
réfléchissante (pour des écoulements purement Euler), il suffit donc d’annuler cette onde. Ceci
revient a introduire dans les relations précédentes la condition : Lo = 0. Cependant, en pratique,
le fait d’annuler completement cette onde conduit & une dérive progressive de la pression interne
du domaine. Pour continuer & fixer la pression dans le domaine, il est préférable de définir Lo
de telle sorte que la pression soit relaxée autour d’'une valeur imposée :

£2 =K (p - pimp) ) (G24)

ou K est le coefficient de relaxation. En pratique, dans CEDRE, il est fixé par défaut a 0,25.

e Dans le cadre d’une entrée subsonique non réfléchissante, toutes les ondes pénetrent dans le
domaine, mise & part ’onde associée a la valeur propre u — a. Ainsi, pour obtenir une condition
d’entrée parfaitement non réfléchissante, il faut annuler toutes les ondes sauf L£o. En pratique, ce
type de condition entraine une dérive des grandeurs fixées en entrée, et en particulier du débit
injecté. Pour empécher ce type de comportement, il est nécessaire de relaxer 1’état a I'intérieur
du domaine vers I’état imposé en entrée, soit :

L1 = —f1(u1 — U imp), (G.25)

Ly = —03(T —=Timp), (G.26)

Ly = —Pfa(ug —u2imp), (G.27)

L5 = —P5(uz — uzimp) , (G.28)

Lsii = —B515(Yi— Yiimp), (G.29)
L5tNe+j = —B5+Ne+j (25 — Zjimp) - (G.30)

Dans CEDRE, les coefficients 3 sont reliés directement au coefficient de pression K de maniere
a relaxer les conditions d’entrée & la méme vitesse que la pression en sortie.
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e Dans le cadre de conditions limites supersoniques, toutes les ondes sont soit entrantes (en en-
trée), soit sortantes (en sortie). Ainsi, 'utilisation de conditions limites caractéristiques pour des
entrées/sorties supersoniques ne se justifie pas.

G.4 Prise en compte des gradients transversaux

Lorsque les gradients transversaux au niveau de la limite considérée deviennent trop importants,
les ondes entrantes et sortantes ne peuvent plus étre considérées monodimensionnelles. Dans ce cas, il
est nécessaire de tenir compte de I'orientation des ondes pour améliorer I'efficacité des conditions non
réfléchissantes. La méthode utilisée ici est tirée de Yoo et al. [232]. Lodato et al. [82] ont récemment
adopté une méthode tres similaire.

Les termes tangentiels, notés 7, sont introduits dans la relation de sorte que :

ou
o TS(L+ S—'T) =0. (G.31)
Onpose ' = —S~17.

Apres quelques manipulations, les termes de la matrice I'" peuvent s’écrire :

r, = —% (uig;: xc‘ii + a?ZZ) , (G.32)

r, = —% (ungi - Zzaai - aZZZ) , (G.33)

I's = —uy <§£€ - ;22;:) , (G.34)

r, = — (ukgzi + ;;;’;) , (G.35)

Ty — — (“kgz,i + ;;;;) , (G.36)

[51i = —ug g;/;, (G.37)
Toiverj = —urgt. (G.38)

En considérant ces expressions, les vecteurs £ représentant les amplitudes des différentes ondes peuvent
étre réécrits suivant :

L=CPyr, (G.39)

ou LD représente les amplitudes des ondes dans un contexte monodimensionnel (défini précédem-
ment). Suivant cette relation, chaque condition posée sur les £; en entrée ou en sortie est réécrite en
faisant intervenir les termes transversaux. Par exemple, on a vu que lorsque ’on considere une sortie
subsonique, 'onde Lo doit permettre de relaxer la pression a l'intérieure du domaine vers la pression
fixée en sortie. Si on considere la matrice I', on écrit :

Lo=K (p - pimp) — kI'g, (G'40)

ou k est le coefficient de relaxation des termes transversaux. Dans CEDRE, « est fixé par défaut a
0,1. Des expressions similaires peuvent étre obtenues pour une entrée non réfléchissante.
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.5 Validation

On se propose ici de valider les conditions limites caractéristiques implantées dans CEDRE sur le
cas d’un tourbillon 2D se propageant a travers une sortie subsonique. Ce cas test permet de valider a
la fois 'amortissement des ondes normales a la sortie mais également des gradients transversaux a la
direction de propagation du tourbillon.

On utilise ici un domaine de calcul carré de dimensions 3 cm X 3 ¢cm avec un maillage de 80 x 80
mailles. La limite & gauche est une condition d’entrée subsonique non réfléchissante, alors que les trois
autres limites sont des sorties subsoniques non réfléchissantes.

Les conditions initiales imposées pour générer le tourbillon sont dérivées d’un potentiel de vitesse
W prenant la forme d’une gaussienne. Ces conditions s’écrivent :

¢ (& —20)* + (y — o)
u = ug— R2 (y - yO) eXp [_ IR2 ) (G41)
C (= 20)* + (y — w0)”
v o= vy + =2 (x — xp) exp [— 572 , (G.42)
C? x —x0)° + (y — 1)
P = P+ P03 EXP [—( 0) R2(y o) , (G.43)
T = xr : (G.44)
por

ol xg et yo sont les coordonnées du centre du tourbillon, R est un rayon caractéristique du tourbillon
(ici, on prendra R égal a un dixieme de la longueur du domaine, soit 0,3 cm) et C est une constante
déterminant l'intensité du tourbillon. C sera choisi de maniére a ce que le différentiel de pression
maximal observé par rapport a la pression de référence (1 atm) soit de 'ordre de 1000 Pa, soit C ~
0,1. Le tourbillon est convecté par une vitesse axiale ug valant 25 m.s~!.

Des champs de pression instantanés relevés au cours de la traversée de la limite de sortie par le
tourbillon sont tracés sur la figure Ces résultats ont été relevés a quatre instants différents :
tpy = 10 ps, ta = 300 ps, t3 = 600 us et t4 = 1 ms. Trois méthodes de traitement des limites ont
été employés : les champs représentés a gauche ont été tracés a partir de la méthode purement 1D
(k = 0), les champs au centre et & droite ont été tracés en tenant compte de la relaxation des gradients
transversaux avec, respectivement, Kk = 1 et Kk = 0,1.

On observe clairement qu'une onde d’amplitude assez forte est créée au tout début du calcul (a
t1). Cette onde traverse ensuite les limites et est globalement trés bien absorbée (en t3), la méthode
améliorée non relaxée montrant cependant une dérive de la pression en sortie plus importante que les
autres méthodes. A t3, le tourbillon sort du domaine et se trouve a cheval sur la limite. Les méthodes
1 et 2 montrent une dérive assez forte de la pression a cet instant, dérive qui n’est cependant pas
observée avec la méthode améliorée relaxée. A I'instant t4, le tourbillon est completement sorti du
domaine. Avec la méthode 2, un contour de pression résiduel est observé, alors que avec la méthode 3,
le champ de pression est redevenu completement homogene. Ce cas test permet d’évaluer parfaitement
la capacité des limites non réfléchissantes codées a absorber les éventuelles ondes acoustiques dans le
domaine.
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Fia. G.2 — Champs de pression : a gauche limites basées sur les conditions de non réflexion de base,
au centre gradients transversauz sans relazation, o droite, gradients transversaux relaxés. Les schémas
sont pris de haut en bas a : 10 pus, 300 us, 600 us et 1 ms.
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ANNEXE H
Optimisation du mécanisme GRI-Mech
3.0 pour la chimie de NO

H.1 Nécessité de modifier GRI-Mech 3.0

Des tests réalisés sur des flammes laminaires évoluant dans les conditions de la lamme de Nandula
(a richesse 0,6) ont révélé I'incapacité du mécanisme GRI-Mech 3.0 & prédire des niveaux de NO
corrects. Dans ces conditions, le mécanisme du N O-thermique est presque inexistant et la quasi totalité
du NO formé est produit via le mécanisme du prompt-/NO ou d’autres voies. Le probleme ici est donc
purement chimique, ce qui met directement en défaut le mécanisme GRI-Mech 3.0.

La formation de NO a I’aide du mécanisme GRI-Mech 3.0 a récemment été vérifiée sur le cas de
flammes de prémélange méthane/air sous différentes conditions. Ainsi, les calculs de Thomsen et al.
[128] sur des flammes atmosphériques et a hautes pressions pour différentes richesses, ont montré que
le mécanisme GRI-Mech avait tendance a largement sous-estimer la formation de NO, en particulier
en régime riche. Les travaux plus récent de Sutton et Fleming [206] ou El Bakali et al. [9] sur des
flammes a basses pressions, ont permis de confirmer cette tendance.

Compte tenu de ces observations, on se propose ici de développer un mécanisme réactionnel détaillé,
adapté a la modélisation de la formation de NO dans les flammes méthane/air, en particulier en
régime pauvre. Pour ce faire, on procede tout d’abord par une revue complete, mais non exhaustive,
des travaux les plus récents concernant ’amélioration des principales voies de formation de NO (hors
mécanisme de Zel’dovitch).

Ce travail permet de réunir toutes les avancées concernant la compréhension et la modélisation des
mécanismes de production de NO dans les flammes méthane/air, en se focalisant sur les voies considé-
rées parfois a tort comme secondaires. En tenant compte de tous les modeles spécifiques discutés, on se
propose ensuite de construire un mécanisme réactionnel détaillé unique, qui a pour base le mécanisme
GRI-Mech 3.0, et comprenant tous les sous-mécanismes pour NO identifiés. Le mécanisme ainsi créé
est finalement testé sur le cas d’'une flamme laminaire étudiée expérimentalement par Klassen et al.
[119].

Ce travail constitue a la fois une revue complete des avancées récentes dans le domaine de la
modélisation de la formation de NO, mais également un essai pour proposer un mécanisme réactionnel
détaillé incluant toutes les voies de production améliorées identifiées.

H.2 (H précurseur du prompt-NO

A Torigine, Fenimore [73] a supposé que la formation du NO rapide découlait directement du
radical HC'N formé par la réaction entre CH et No. Par la suite, 'oxydation de HC'N conduit a la
formation de différents produits intermédiaires tel que N H, puis de NO.

Les travaux théoriques de Moskaleva et Lin [144], ont montré que la principale voie de production
de NO rapide passait en fait par I'oxydation du radical NCN plutét que HCN. Les mécanismes
d’oxydation de NC'N conduisant a la formation de NO ont ensuite été déterminés de maniere empi-
rique ou théorique. Sutton et Fleming [206] ont ainsi proposé d’ajouter au mécanisme GRI-Mech 3.0
d’origine le jeu d’équations suivantes (les parametres de la loi d’Arrhénius présentés ci-dessous et dans
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toute la section sont exprimés en cm - mol - K - cal) :

A 16} Fa
CH+ N2— NCN+H 6.03FE + 12 0.0 22150
NCN+0O — NO+CN 255E4+13  0.15 —34

NCN+OH — NO+ HCN 4.70E + 10 0.44 4000
NCN+ 02— NO+ NCO 3.80F 409 0.51 24590
NCN+H — HCN+ N 1.89E + 14 0.0 8425

La premiere réaction remplace CH + No = HCN + N. Notons que ces parametres ont été obtenus
par Sutton et Fleming [206] pour des flammes a trés basses pressions.

Des tests numériques effectués par El Bakali et al. [9] & pression atmosphérique ont montré que
I'utilisation des parametres donnés précédemment sous-estiment largement la production de prompt
NO. Les auteurs ont alors proposé de nouveaux parametres pour la loi d’Arrhenius correspondant a
I’équation C'H + Ny. En outre, le mécanisme de dissociation de NC'N a également été modifié suivant
Glarborg et al. [97]. Les nouveaux parametres pour ce sous-mécanisme sont explicités dans le tableau
ci-dessous :

A I5] FEa

CH+ N, — NCN+ H 5.10F + 11 0.0 13600
NCN+0O — NO+CN 1.00E + 14 0 0
NCN+OH — NO+ HCN  5.00FE + 13 0 0
NCN +0y — NO+ NCO 1.00E + 13 0 0
NCN+H — HCN+ N 1.00E + 14 0 0

Outre NC'N, d’autres radicaux peuvent étre formés par la réaction entre C'H et Na, et en particulier
HNCN. Les mécanismes de formation et d’oxydation de HNCN sont les suivants :

A 15} FEa
CH + No(+M) — HNCN(+M) (1) 1.65F + 21 —3.62 14200
HNCN+0O — NO+CN 1.88F + 14 —0.05 74
HNCN +OH — NO+ HCN 1.60F + 26 —4.5 475
HNCN + 0Oy — NO + NCO 1.265E + 08 1.28 24240
HNCN+H — HCN + N 1.88F + 14 —0.05 74

(1) Correction basse pression : 8.00E+27 -3.62 14200
Efficacités de troisieme corps : H2/2.0, H,0/6.0, CH4/2.0, CO/1.5, CO2/2.0, CoHg/3.0, Ar/0.7

Les parameétres d’Arrhenius relatifs a 'oxydation de HNCN proviennent des travaux de Xu et
Lin [230], [231] (sauf pour la réaction impliquant H). Ces réactions ont en fait peu d’effets sur la
production totale de NO puisque celle-ci est avant tout controlée par la dissociation de Ns.

Les réactions présentées dans les deux tableaux précédents ont été ajoutés au mécanisme GRI-
Mech 3.0. Les especes NC'N et HNCN, qui n’existent pas dans le mécanisme GRI-Mech d’origine,
doivent étre ajoutées, leurs proprietés thermodynamiques étant tirées de Burcat et McBride [35].
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H.3 (H, précurseur du prompt-NO

Williams et Fleming [226] ont montré que, malgré 1’addition du sous mécanisme pour NCN,
la prédiction de la formation de NO dans les flammes tres pauvres reste largement sous-estimée.
L’existence d’autres précurseurs de NO doit donc étre considérée. Il semble en particulier que le
méthylene singlet et triplet, 'C Hy et 2C'Hy sont des précurseurs probables du NO rapide. Les travaux
les plus récents de Williams et Fleming [227] ont montré que la réaction de C'Hy avec Na conduit & la
formation de diazomethane, C'Hy N2, via :

A Ié] Ea
ACHy + Ny — CH2N2 (1)  4.865E +11 0422  —1755.
(1) Correction basse pression : 5.06E+41 -7.63 3864

Coefficients de Troe [227] : 0.465, 201, 1773, 5333
Efficacités de troisieéme corps : H2/2.0, Hy0/6.0, CH4/2.0, CO/1.5, CO3/2.0, C2Hg/3.0, Ar/0.7

Dans ce cas, les réactions entre C Ho N3 et les principaux radicaux sont prises en compte grace aux
réactions élémentaires suivantes [227] :

A I6] Ea

CHyNy + 0O — HyCN + NO 4.00F + 12 0. 0.

CHyNy + O — CH20 + No 1.00E + 13 0. 0.
CHsNy+0O — HCNN +OH 2.585F + 05 2.5 3100

CHy;Ny; + OH — CHyOH + Ny 1.00E + 13 0. 0.
CHy;N, +OH — HCNN + Hy0O 9.60F + 05 2.0 —840
CHy;Ny; + H — CHsz + Ny 1.13E + 13 0. 2540
CHy;Ny, +H — HCNN + Hy 1.167E + 07 2.1 4870

Lors de la dissociation de C'HyNs par les radicaux O, H et OH, 'espece HC N N apparait comme
un des produits majoritaires. HC NN est ensuite lui méme oxydé par O et OH, ce qui conduit a la
production de NO. GRI-Mech 3.0 contient déja un sous mécanisme tenant compte de ces réactions
d’oxydation, cependant, Williams et al. [227] proposent de légeres modifications (les réactions portant
un astérisque ont été modifiées, celles portant une croix ont été ajoutées) :

A I} Ea

HCNN + O — CO + H + Na() 1.OOE +13 0. 0.

HCNN + O — HCN + NO(x) 5.00E +12 0. 0.
HCNN + OH — HCN + NO(+)  5.00E+12 0. 10000

HCNN + H —3 CHj + Na(x) 3.00E+13 0. 0.

HCNN + H — HCN + NH(+) 1.00E +13 0. 0.

CH>Ny n’étant pas inclus dans le mécanisme GRI-Mech 3.0, 'espece doit étre ajoutée avec ses
proprietés thermodynamiques tirées de [35].

H.4 NNH comme précurseur de NO

Le radical NNH a été reconnu par Bozzelli et Dean [24] comme un précurseur probable et rela-
tivement important de la formation de NO. Tomeczek et Gradon [212] ont ainsi inclus avec succes
un sous-mécanisme de formation de NO impliquant NN H, ou les vitesses des principales réactions
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ont été déterminées par Bozzelli et Dean [24]. Les réactions élémentaires entre NN H et les radicaux
hydrocarbonés au sein du front de flamme évaluées par Miller et Bowman [141] ont également été
considérées. Les principales réactions élémentaires impliquées sont détaillées ci-dessous [24] :

A I5] Ea
NNH+ M — Ny+ H+ M (1) 1.30F + 08 —0.11 5000
NNH+ O — NH+ NO 3.30F + 14 —0.23 —1010
NNH+0O — N.O+ H 1.40F + 08 —0.40 475
NNH +0O — Ny +OH 1.70E + 10 —1.23 500
NNH + OH — Ny + HyO 2.40FE + 16 —2.88 2440
NNH + Oy — NyO + OH 2.90F + 11 —0.34 150
NNH + Oy — Ny + HO9 1.2FE +12 —0.34 150

(1) Efficacités de troisieme corps : 1 pour toutes les espeéces.

Tomeczek et Gradon utilisent en fait un sous mécanisme dans lequel la vitesse de réaction de la
seconde équation élémentaire est modifiée par leurs soins. Toutefois, Konnov et Dyakov [121] ont ob-
servé que les résultats obtenus dans [212] étaient incorrects et ont donc suggéré d’utiliser de préférence
les parametres donnés initialement par Dean et Bozzelli [24] (comme ci-dessus).

La formation de NO via NN H est également largement dépendante de la production de NN H,
elle méme conditionnée par des espéces telles que N H ou N H,. Ainsi, les sous mécanismes réactionnels
de NH et NHs présents dans le mécanisme GRI-Mech 3.0 doivent également étre modifiés suivant
Glarborg et al. [97] de maniére & rester consistant avec les améliorations apportées précédemment.

H.5 Formation de NO via NOy et N,O

Pour tenir compte des développements récents concernant la formation de NO via N2O, le sous
mécanisme impliquant NoO dans GRI-Mech 3.0 doit étre modifié. Cette voie de formation de NO a
été étudiée en détail par Tsang et Herron [214].

Tomeczek et Gradon [212] ont proposé un sous-mécanisme permettant de tenir compte de la for-
mation de NO via la décomposition de NoO. Cependant, suivant les recommendations de Konnov
et Dyakov [121], les parametres donnés initialement par Tsang et Herron [214] ont été retenus. Ces
réactions, ainsi que des réactions de dissociation supplémentaires entre NoO et différents radicaux
hydrocarbonés, sont tirés de Glarborg et al. [97] :

A I} Ea

NoO+ M — Na+ 0O+ M (1) 4.00F + 14 0. 56200
NoO+0O — NO+ NO 6.60F + 13 0. 26630
NoO+ 0O — NO+ O9 1.00E + 14 0. 26800
NoO+ H — Ny + OH 4.40F + 14 0. 19254

NNH+0O — N,O+H 1.00E + 14 0. 0

NH +NO — N>,O+ H 290E+14  —.40 0
N2O + OH — Ny + HO9 1.30F — 02 4.72 36560
N,O+OH — HNO + NO 1.20F — 04 4.33 25080
NoO + NO — NOy + No 2.75E 4+ 14 0. 50000

(1) Efficacités de troisieme corps : Hy/2.0, H20/6.0, CH4/2.0, CO/1.5, CO2/2.0, C2Hg/3.0, Ar/0.7

La possibilité d’optimiser la modélisation de la formation de NO par la voie du NOy a également
été étudiée. Ainsi, un sous mécanisme relativement détaillé, composé de réactions élémentaires incluant
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NOQOao, a été introduit dans GRI-Mech 3.0. Les constantes de réaction correspondantes ont été tirées de
Glarborg et al. [97], [98] :

A I} Ea
NO+O+M —NO+M (1) T750E+19 —1.41 0
NOs+ 0O — NO + O9 3.90F + 12 0. —238
NOy+H — NO+OH 8.40F + 13 0 0
NO+ HOy — NOy+ OH 2.10E 4 12 0 —480

(1) Efficacités de troisieme corps : N2/1.70, O2/1.50, H2O/10.

Ces quelques réactions élémentaires sont ensuite complétées par une série de réactions entre N Oq
et les radicaux carbonés tels que CN, CH, ou CO. L’intégralité de ces réactions et des constantes
associées peut étre trouvée dans [97].

H.6 Validation du mécanisme modifié et discussion

La validation du mécanisme incluant les voies de formation de NO décrites précédemment est
réalisée par comparaison aux résultats expérimentaux obtenus sur les flammes C' Hy/O9 /N2 atmosphé-
riques de Klassen et al. [I19] (pour des raisons de stabilité le ratio de dilution volumique utilisé est de
3,1). Les tests expérimentaux couvrent une tres large gamme de richesses et de pressions, et les mesures
de NO effectuées forment donc une base de données assez complete. Ces tests expérimentaux ont été
réalisés a ’aide d’un bruleur laminaire de type McKenna qu’il est possible de modéliser directement
a l'aide de CHEMKIN (résolution d’un probleme de flamme stabilisée par un brileur). Les conditions
expérimentales choisies par Klassen et al. sont les suivantes : pression 1 atm, débit 58,33 cm? /s, ratio
de dilution volumique de 3,1 et richesse variable.

Dans notre cas, cinq flammes ont été simulées dans les conditions de 'expérience a différentes
richesses : 0,6, 0,8, 1, 1,2 et 1,4.

Dans l'expérience, les mesures de Yyo et de température sont réalisées a 7 mm au dessus du
braleur. Il est cependant difficile de respecter cette condition au niveau du calcul du fait que les
pertes thermiques sont difficilement controlables. Ainsi, pour pouvoir se comparer convenablement a
I’expérience, on relevera les niveaux de Yyo dans chaque flamme a I’endroit ou la température simulée
est égale a la température mesurée.

¢ | T [I19 | nyo expé. [119] | nyo GRI-Mech | nyo MGRI
0,6 | 1700 2 1,2 1,9
08| 1770 4 2.55 3.95
1 1910 8 8,2 7,75
12| 1830 141 13,4 6,6
1,4 | 1870 21,3 4 1,7

TAB. H.1 — Concentrations de NO numériques et expérimentales relevées sur les flammes de Klassen
et al. [119] (unités : densité de nombre x 10713 em=3).

Les résultats expérimentaux et numériques sont présentés tableau Les concentrations de NO
y sont exprimées en densité de nombre, ce qui correspond au nombre de molécules de NO contenues
dans 1 ecm™3. La conversion entre fractions massiques et densité de nombre s’effectue suivant :

_ PNaYno

e (H.1)

nNO

-253-



Annexe H. Optimisation du mécanisme GRI-Mech 3.0 pour la chimie de
NO

ot N4 est le nombre d’Avogadro (6,022.10123).

Les résultats présentés dans le tableau [H.I] montrent une nette amélioration des niveaux de NO
relevés en régime pauvre. En revanche, en régime riche, le mécanisme GRI-Mech modifié tend a
largement sous-estimer les niveaux expérimentaux, et conduit & des concentrations inférieures a celles
observées avec GRI-Mech 3.0.

En régime pauvre, seule la modification de la filiere NoO conduit a une augmentation significative
du niveau de NO formé. Ceci est vérifié sur la figure tirée de [128], ou 'on visualise & richesse
0,6 la contribution des différentes voies de formation de NO avec deux mécanismes détaillés dont
GRI-Mech.

A la stoechiométrie, la voie de formation principale de NO est celle du NO thermique. Celle-ci n’a
pas été modifiée lors de ce travail, ce qui explique les faibles écarts observés dans [H.1] & richesse 1.

— Sum

—— Zeldovich

— — N,O Intermediate GRI
--- Prompt

~-- NNH

F1Gc. H.1 - profils de Yno obtenus a richesse 0,6 et P = 1 atm par Thomsen et al. [128] avec GRI-Mech
et le mécanisme GMK-DB (flammes méthane/air avec un rapport de dilution No/Oo de 2,2).

En régime riche, la voie de production prépondérante est celle du prompt NO. On observe dans
cette gamme de richesse une diminution du niveau de NO calculé avec le mécanisme modifié par rap-
port au calcul de référence, conduisant a une importante sous-estimation des données expérimentales.
Ici, la principale lacune du mécanisme GRI-Mech 3.0 réside en fait dans une mauvaise évaluation des
pics de CH [124]. Une compensation d’erreurs permet d’obtenir des niveaux corrects avec GRI-Mech,
mais lorsqu’un sous mécanisme plus évolué pour le prompt-NO est utilisé, les différences observées
deviennent trop importantes. Le mécanisme GRI-Mech 3.0 ne peut donc pas étre utilisé pour modéliser
la formation de NO en régime riche sans modification de la production de CH.

H.7 Conclusion

Le travail présenté ici a permis de regrouper les travaux les plus récents concernant la modélisation
de la formation de NO au sein de flammes méthane/air. Pour ce faire, un important travail bibliogra-
phique a permis d’identifier les principales avancées réalisées récemment dans la compréhension des
mécanismes de formation mis en jeux. Ainsi, certaines voies considérées parfois comme négligeables
ont été prises en compte (comme celle du prompt-NO, suivant NNH ou suivant N2O). Tous ces
sous-mécanismes, dispersés dans la littérature, ont été discutés au sein de ce travail.

Ceux-ci ont ensuite été inclus au schéma réactionnel détaillé GRI-Mech 3.0, de maniére a créer un
nouveau mécanisme permettant une modélisation plus précise de la formation de NO, en particulier en
régime pauvre. Ce travail constitue donc un essai (concluant) pour améliorer les capacités de GRI-Mech
a prédire la formation de NO.

Le mécanisme modifié obtenu a la fin de cette étude a été testé et validé sur le cas simple de
flammes de prémélange laminaires stabilisées au nez d’un bruleur (calculs PREMIX). Les résultats
obtenus ont pu étre comparés aux expériences de Klassen et al. [119].

Ces calculs ont mis en évidence I'incapacité du mécanisme GRI-Mech 3.0 a prédire la formation de
NO en régime pauvre. En revanche, les capacités prédictives du mécanisme modifié sous les mémes
conditions sont largement améliorées. La comparaison des contributions de chaque voie prise en compte
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dans ce travail (figure a montré que la sous-estimation des niveaux de NO prédits par GRI-Mech
en régime sous-stoechiométrique était particulierement due a deux voies :

e la voie de formation impliquant NoO est sous-estimée par GRI-Mech ;

e la voie de formation suivant NN H est sur-estimée par GRI-Mech.

Ainsi, les améliorations portées a ces deux sous-mécanismes, qui sont par ailleurs trés souvent
négligés devant les mécanismes du prompt-NO et du NO thermique, a permis de retrouver des niveaux
de NO corrects au sein de lammes pauvres.

En régime steechiométrique, le mécanisme de formation de NO prépondérant est celui de Zel’do-
vitch. On estime que ce mécanisme est aujourd’hui tres bien connu et il n’a donc pas été retouché
dans le cas présent. Par conséquent, des résultats tres comparables sont obtenus a richesse 1 entre les
mécanismes GRI-Mech d’origine et modifié.

En régime sur-stoechiométrique, les résultats montrent que les deux mécanismes utilisés ne per-
mettent pas de modéliser correctement la formation de NO (en particulier le mécanisme modifié). En
fait, dans cette gamme de richesse, c¢’est la voie du prompt-NO qui est prépondérante. Or, celle-ci dé-
pend directement des concentrations de C'H et de C'Hy prédites par le modele cinétique. GRI-Mech, et
par conséquent notre mécanisme modifié, ne permettent pas de modéliser avec précision la formation
de ces deux especes [124], ce qui explique les larges écarts observés.

En conclusion, le mécanisme GRI-Mech modifié peut étre utilisé de préférence en régime pauvre
alors que le mécanisme GRI-Mech d’origine reste conseillé en régime riche. Lorsque 1’on se trouve pres
de la stoechiométrie, les deux modeles peuvent étre employés.

Dans le cadre des calculs PRECCINSTA présentés dans ce mémoire, ou une étude détaillée de
I’émission de NO par la chambre est proposée, le mécanisme modifié développé ici n’a pas été utilisé.
Pour des raisons pratiques, nous avons plutét choisi d’employer un autre modele, introduit dans le
chapitre 6.

-255-



Annexe H. Optimisation du mécanisme GRI-Mech 3.0 pour la chimie de
NO
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ANNEXE 1
Profils supplémentaires pour les

simulations de la configuration de
Nandula

Dans le cadre des calculs RANS réalisés sur la configuration de Nandula, la grande quantité de
résultats obtenus nous encourage a regrouper ici un certains nombre de profils non présentés dans
le chapitre 4. On retrouve ainsi, pour chaque cas de calcul RANS, les profils de température et de
fraction massique de O2 moyens.

Dans ce qui suit, sont également regroupés les profils de température et de la fraction massique de
O obtenus par les simulations LES.

I.1 Variance algébrique et dissipation scalaire BML
I.2 Variance algébrique et dissipation scalaire ITNFS
I.3 Variance transportée

I.4 Simulations LES



Annexe I. Profils supplémentaires pour les simulations de la configuration
de Nandula
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F1G. 1.1 — Profils de température (K) aux 4 stations prédéfinies dans la chambre de combustion. Calculs
RANS avec variance algébrique et dissipation scalaire modélisée via l’approche BML.
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Fi1G. 1.2 — Profils de fraction massique de O aux 4 stations prédéfinies dans la chambre de combustion.
Calculs RANS avec variance algébrique et dissipation scalaire modélisée via l'approche BML.
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F1G. 1.3 — Profils de température (K) aux 4 stations prédéfinies dans la chambre de combustion. Calculs
RANS avec variance algébrique et dissipation scalaire modélisée via l’approche ITNFS.
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Fi1G. 1.4 — Profils de fraction massique de Oy aux 4 stations prédéfinies dans la chambre de combustion.
Calculs RANS avec variance algébrique et dissipation scalaire modélisée via ’approche ITNFS.
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Annexe I. Profils supplémentaires pour les

de Nandula

simulations de la
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F1G. 1.5 — Profils de température (K) aux 4 stations prédéfinies dans la chambre de combustion. Calculs
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Fi1G. 1.6 — Profils de fraction massique de Oy aux 4 stations prédéfinies dans la chambre de combustion.
Calculs RANS avec variance transportée et dissipation scalaire modélisée via l’approche BML.
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F1G. 1.7 — Profils de température (K) aux 4 stations prédéfinies dans la chambre de combustion. Calculs
RANS avec variance transportée et dissipation scalaire modélisée via l’approche ITNFS.
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F1G. 1.8 — Profils moyens de température (K) dans la chambre de combustion obtenus pour les
cas de calculs LES.
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Annexe I. Profils supplémentaires pour les simulations de la configuration
de Nandula
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F1G. 1.9 — Profils moyens de Yo, dans la chambre de combustion obtenus pour les cas de calculs
LES.
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ANNEXE J

Profils supplémentaires pour les
simulations de PRECCINSTA

Dans ce chapitre sont présentés des profils supplémentaires obtenus grace aux simulations LES
effectuées sur la configuration PRECCINSTA prémélangée. On considére dans un premier temps les
profils de vitesses moyennes et fluctuantes suivant les axes y et z, puis des profils de fractions massiques
de CHy, O9 et de Hy0O sont présentés. Tous les cas de calculs sont ici traités (comparaison des modeles
de variance, comparaison des maillages, comparaison des modeles de combustion turbulente).

J.1 Comparaisons des profils de vitesses
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FiG. J.1 - Profils de V a travers la chambre PRECCINSTA correspondant aux cas FPI1 (continu
rouge), FPI3 (tirets bleus) et TFLES (pointillés cyan). Les symboles représentent l’expérience a
richesse 0,75.



Annexe J. Profils supplémentaires pour les simulations de PRECCINSTA
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F1G. J.2 - Profils de W a travers la chambre PRECCINSTA correspondant aux cas FPI1 (continu

rouge), FPI3 (tirets bleus) et TFLES (pointillés cyan). Les symboles représentent ’expérience a
richesse 0,75.

J.2 Comparaisons des cas FPI1 et FPI2 : influence de la constante
du modele de variance

J.3 Comparaisons des cas FPI1 et FPI3 : sensibilité au maillage

J.4 Comparaisons des cas FPI3, ARRH et TFLES : influence du
modele de combustion
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Annexe J. Profils supplémentaires pour les simulations de PRECCINSTA
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FiG. J.5 — Profils de C/’E a travers la chambre PRECCINSTA correspondants aux cas FPI1
(continu rouge) et FPI2 (tirets verts). Les symboles représentent [’expérience.
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simulations de PRECCINSTA
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Fi1G. J.7 — Profils de 17[;2/0 a travers la chambre PRECCINSTA correspondants aux cas FPI1
(continu rouge) et FPI2 (tirets verts). Les symboles représentent l’expérience.
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Résumé : Afin de pouvoir simuler la formation des principaux polluants au sein de foyers aéro-
nautiques réalistes, un modele de réduction de la chimie détaillée (FPI), basé sur la construction de
tables a partir de calculs de flammes de prémélange laminaires élémentaires, est adapté et couplé
au code d’aérothermochimie CEDRE de 'ONERA. Apreés une breéve validation de ce modele via
la simulation de flammes laminaires canoniques, les interactions chimie/turbulence sont modélisées
sous I’hypothése des flammelettes, en approchant les PDF des parametres d’entrée des tables par
des fonctions beta. Cette approche complete est appliquée a la simulation numérique de I’écoulement
au sein d’une configuration plus appliquée : la chambre PRECCINSTA. Ce cas bien connu a permis
notamment 1’évaluation des capacités du modele dans un contexte plus industriel par comparaison
des résultats de calcul aux données expérimentales disponibles. Il a en particulier permis de tester
I’approche FPI étendue a la modélisation de la combustion partiellement prémélangée. Par ailleurs,
I'utilisation d’un modele de chimie réduite s’avere particulierement appropriée pour prédire 1’émission
de substances polluantes, par exemple CO. Cependant, lorsque ’on considere la formation de NO,
FPI ne peut pas étre utilisé directement du fait de la lente dynamique chimique de cette espece.
Pour pallier a cette limitation, deux approches permettant de modéliser la production de NO au
sein d’écoulements complexes sont proposées, fondées sur 'utilisation des tables chimiques FPI. Les
capacités de ces modeles sont finalement analysées a 'aide de calculs effectués sur la configuration
PRECCINSTA.

Mots clés : Simulation aux Grandes Echelles d’écoulements réactifs, modélisation de la combustion
turbulente prémélangée, combustion partiellement prémélangée, réduction de la chimie, modélisation
de la formation de NOx

Non-stationnary numerical simulations of turbulent combustion inside
aeronautical burners and pollutant formation modeling

Abstract : In order to simulate major pollutant formation inside realistic aeronautical combustion
chambers, a detailed chemistry reduction technique (FPI), based on the construction of databases from
elementary laminar premixed flame calculations, is adapted and coupled to the ONERA household
CFED code : CEDRE. After a short validation of this model based on the numerical simulation of sim-
plified laminar flames, the chemistry turbulence interactions are modeled under the laminar flamelet
hypothesis, by assuming the shape of the FPI progress variable PDF's using beta functions. This com-
prehensive approach is then applied to the numerical simulation of the flow inside a realistic geometry :
the PRECCINSTA combustion chamber. This well-known configuration has enabled the evaluation
of the model’s abilities within an industrial framework using numerical /experimental results compa-
risons. It has especially allowed to test an extension of the model to partially premixed combution.
Furthermore, the use of a tabulated chemistry model turns out to be particularly appropriate to predict
pollutant species formation such as CO. However, when considering the formation of nitrogen oxides,
FPI cannot be applied directly because of the slow dynamics of the chemical processes involved. To
overcome these limitations, two approaches allowing NO production modeling within complexe flows
are proposed, derived from the use of the tabulated data. The capacities of these models are finally
analysed using computations performed on the PRECCINSTA chamber.

Keywords : Large Eddy Simulation of reacting flows, turbulent premized combustion modeling, par-
tially premized combustion, detailed chemistry reduction, NOx formation modeling
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