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Résumé

Dans le contexte actuel, pour diminuer la consommation de fuel et les émissions
de polluants comme le CO5 ou les NO,, les chambres de combustion aéronau-
tiques de nouvelle génération sont basées sur la combustion partiellement pré-
mélangée pauvre. La simulation numérique de ce type de chambre nécessite de
prédire avec précision la température, la dynamique de flamme et la formation
de polluants. Comme 1’écoulement est fortement instationnaire, I'utilisation de
la simulation aux grandes échelles s’avére nécessaire.

C’est dans ce contexte que nous avons développé le modeéle F-TACLES (Filte-
red Tabulated Chemistry for Large Eddy Simulation). Ce modéle se base sur
un filtrage a priori de flammelettes calculées en prenant en compte les effets
liés a la chimie détaillée. Il permet alors d’améliorer la prédiction des polluants
et de la température tout en prenant en compte les contributions résolues et de
sous maille de plissement, garantissant ainsi la bonne prédiction de la vitesse de
propagation de la flamme. F-TACLES est appliqué a deux configurations d’in-
jecteurs industriels étudiés expérimentalement : les chambres PRECCINSTA
et MOLECULES.

Sur le plan de la prédiction de la dynamique de flamme, le développement de
F-TACLES a induit une réflexion plus générale sur la combustion en LES. En
effet, I’ensemble des méthodes de simulation de la combustion introduisent un
épaississement artificiel de la flamme afin de pouvoir la résoudre sur le maillage
de calcul. L'impact de cet épaississement est étudié pour les approches TFLES
(Thicken Flame for Large Eddy Simulation) et F-TACLES dans le cadre sim-
plifié de la combustion prémélangée. Pour cela, une approche analytique ainsi
que des simulations laminaires et turbulentes sont réalisées et comparées a des
simulations directes (Direct Numerical Simulation) et & des données expérimen-
tales.

Pour finir, la chambre de combustion d’un hélicoptére est simulée avec ’ap-
proche F-TACLES pour reproduire et comprendre 'effet d’'une modification
géométrique observée expérimentalement.






Abstract

In the present-day context, to reduce fuel consumption and emissions of pollu-
tants such as CO49 or NO,,, aecronautical combustion chambers of new generation
are based on lean partially-premixed combustion. The numerical simulation of
these configurations then requires to accurately predict the temperature, the
flame dynamics and the pollutant formation. To capture flow instationnarities,
Large Eddy Simulation (LES) is required.

In this context, we have developed the model F-TACLES (Filtered tabulated
Chemistry for Large Eddy Simulation). This modeled is based on an a priori
filtering of flamelet that takes into account detailed chemistry effects. It lets to
improve predictions of pollutants and temperature with the resolved and mode-
led contributions of the flame wrinkling, while guaranteeing a correct prediction
of the flame propagation speed. F-TACLES is applied to two experimentally-
studied industrial injectors : the PRECCINSTA and MOLECULES combustion
chambers.

In terms of flame dynamics prediction, the F-TACLES development induced a
more general reflection on the combustion LES. Indeed, all methods of com-
bustion simulation introduce an artificial thickening of the flame front for an
appropriate resolution on the computational mesh. In the simplified framework
of premixed combustion, the impact of this thickening is measured for two dif-
ferent approaches : TFLES (Thicken Flame for LES) and F-TACLES. For this
purpose, an analytical model as well as laminar and turbulent simulations are
compared to direct numerical simulation (DNS) or experimental data.

Finally, a helicopter combustion chamber is simulated with the F-TACLES ap-
proach in order to attempt to reproduce the impact of a geometric modification
on the combustion.
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Introduction

Les nouveaux challenges pour ’aéronautique mondiale

A Theure actuelle, la demande d’énergie mondiale n’a jamais été aussi forte.
Cette augmentation s’explique a la fois par ’évolution de la population et le
fort développement industriel de pays émergents comme la Chine, 'Inde ou
encore le Brésil. Méme si les ressources fossiles disponibles (charbons, gaz et
pétrole) s’épuisent, 91.3% de la conversion des énergies primaires dans le monde
est encore réalisée par la combustion de ces ressources fossiles (Rapport de 2008
de I’Agence Internationale pour I’Energie).

Du point de vue environnemental, cela génére de véritables défis. Les gaz bri-
lés, issus d’une combustion entre l'air et les hydrocarbures, sont constitués de
nombreux polluants dangereux pour la santé humaine. On peut par exemple
citer le monoxyde de carbone CO, les oxydes d’azote NO et NOg, le dioxyde
de soufre SOs, les composés organiques volatiles et les suies. L’ensemble de ces
émissions est cependant restreint par des normes (nationales et internationales)
imposées a ’ensemble des industries dont celles liées au secteur aéronautique.

Malgré ces restrictions, un autre impact environnemental est a prendre en
compte. En générant des gaz a effet de serre tel que le COg, la combustion contri-
bue grandement au réchauffement climatique. Dans le domaine aéronautique,
I’association internationale du transport aérien (IATA) a fait des prévisions sur
les émissions de CO4. Dans I’état actuel des choses, avec 'augmentation du
nombre de vols, la production de ces gaz par les avions commerciaux, présentée
sur la figure 1, va doubler d’ici 2030. Cette tendance se retrouve malheureuse-
ment dans I’ensemble du monde industriel.

Afin d’éviter cela, les accords internationaux de Kyoto adoptés le 11 Décembre
1997 ont instauré le début de la régularisation des émissions de dioxyde de car-
bone. Afin de respecter ces contraintes, le monde de I'aviation a commencé a
introduire de nouvelles avancées technologiques afin de diminuer la consomma-
tion et les émissions de polluants.
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FIGURE 1 — Projection d’évolution d’émissions de COq liées aux transports
aériens. Sources : IATA AGM Singapore, 7 Juin 2011

Design et matériaux

Pour réduire la consommation de la flotte aéronautique mondiale, le premier
levier est la diminution de la masse générale de ’avion et du moteur. En ré-
duisant la masse de ’avion on réduit la quantité de carburant nécessaire a son
vol et par la méme occasion les émissions de COs. En pratique, cela se tra-
duit notamment par 1'utilisation de nouveaux matériaux comme la céramique
et les composites. Les composites sont par exemple utilisés sur le fan (ou souf-
flante : I’hélice visible & avant du moteur) du nouveau Leap-X1C de CFM
International (la motorisation CFM International du futur Airbus A320 Neo)
et également, de maniére massive, sur le Boeing 787 "Dreamliner" (50% en
masse totale).

Un second point d’amélioration concerne le fonctionnement du moteur. Les tur-
boréacteurs civils actuels sont basés sur une technologie dite de double flux :
seulement une partie de l'air entrant dans la soufflante se retrouve dans la
chambre de combustion. En effet, la majeure partie de ’air contourne le moteur
(on parle de flux secondaire) et est projetée en arriére de 'avion a une vitesse
plus élevée créant ainsi une partie de la poussée. Sur les moteurs actuels, envi-
ron 80 % de la poussée est générée par ce flux secondaire qui représente environ
9/10 du flux d’air total. Pour caractériser les moteurs a double flux, on parle
de taux de dilution : le rapport entre le flux secondaire et le flux d’air primaire
qui entre dans la chambre de combustion. Afin de diminuer la consommation
en kéroséne de l'avion, il est nécessaire d’augmenter le taux de dilution. Le
principe est de diminuer la quantité d’air entrant dans la chambre et ainsi la
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quantité de kéroséne nécessaire & la combustion. Les moteurs actuels possédent
un taux de dilution de l'ordre de 10 et tentent d’arriver a 15.

Un dernier axe de progrés concerne l'aérodynamique de l'avion. En diminuant
la trainée, la force qui s’oppose au mouvement de ’avion, on diminue également
la consommation de carburant. Pour cela, on réalise de nouveaux profils d’ailes
et on améliore l'intégration de la nacelle moteur sur I'avion. Ceci a été réalisé
sur le Falcon 7X de Dassault Aviation, et sur ’A380 d’Airbus.

Amélioration des chambres de combustion

Pour les polluants autres que le COg, il faut agir directement sur la chambre
de combustion : les nouvelles chambres aéronautiques visent a diminuer a la
fois les NO, et le CO. Pour réduire ces émissions au maximum, il faudrait
mélanger parfaitement le kéroséne et I'air. Un mélange totalement homogéne
permettrait alors de briiler efficacement ’ensemble du fuel tout en évitant les
zones de températures trés élevées propices a la formation de NO,. Ce type de
mélange parfait éviterait également les zones de combustion en manque d’oxy-
geéne générant du CO. Cependant, pour des raisons évidentes de sécurité, il est
impossible de mélanger lair et le kéroséne pour créer un mélange inflammable
avant 'entrée dans la chambre de combustion. Les nouvelles chambres utilisent
donc des injecteurs, de géométries trés complexes, capables de mélanger au
mieux et le plus rapidement possible avant la zone de flamme. On parle de
combustion partiellement prémélangée.

Pour parvenir a obtenir le meilleur mélange possible, plusieurs méthodes peuvent
étre utilisées. Un premier exemple consiste & mettre des injecteurs swirlés. Ces
injecteurs mettent I’écoulement en giration afin de faciliter le mélange kéroséne-
air. Une autre possibilité consiste a injecter de faibles quantités de kéroséne en
de multiples points, on parle alors de technologies d’injection multipoints. Pour
finir, il est aussi possible de combiner ces deux méthodes comme c’est le cas
sur certains moteurs actuels.

L’ensemble de ces améliorations a permis depuis 1990 de diminuer la consom-
mation de carburant moyenne d’environ 40% et de réduire les émissions de
COg4 de 3.3 milliards de tonnes, comme le montre la figure 2(a). Cependant, ces
mesures ne sont pas suffisantes pour continuer de réduire les émissions (Figure
2(b)). Dans le but de les diminuer de 50% d’ici 2050, il va falloir continuer
a implanter de nouvelles technologies sur les avions. Mais il faudra également
entreprendre des changements plus radicaux comme l'utilisation de bio carbu-
rants (déja initiée pour des essais sur un CFM56-7B en 2007 sur le site de
SNECMA Villaroche), ou encore la création de moteurs totalement innovants
comme par exemple I'open-rotor : un moteur non caréné présenté sur la figure
3 et testé pour le premiére fois en 1986 sur un Boeing 727. Ce type de moteur,
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Juin 2011
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FIGURE 3 — Maquette Safran d’un nouveau type de moteur d’avion : 1’Open
rotor

& mi-chemin entre un moteur & hélice et un turboréacteur, a pour but de garder
les performances d’un moteur a hélice en conservant la faible consommation de
carburant du turboréacteur. En effet, en supprimant le carénage, les hélices de
I’Open rotor peuvent tourner beaucoup plus vite que celle du fan (hélice visible
du moteur) du turboréacteur. En augmentant cette vitesse, on augmente la
poussée du moteur & consommation équivalente. En gardant la méme poussée,
il serait alors possible de diminuer la consommation en carburant de 'ordre de
20%. Cependant, les hélices, positionnées a 'extérieur du moteur, posent deux
problémes : ce type de moteur est trés bruyant (pas de blocage par le carénage)
et une éventuelle pale cassée peut transpercer le fuselage ou 'aile de 1'avion
... Pour régler ces problémes, c’est donc I'ensemble de la forme de 'avion qui
devrait étre repensé.

Les nouveaux challenges de la combustion numérique

Grace a 'augmentation des ressources informatiques et aux progrés de la mo-
délisation numérique de la combustion, la simulation numérique des chambres
de combustion industrielles est devenue possible depuis une vingtaine d’années.
Dans le contexte aéronautique, il est possible d’utiliser des outils de simulation
pour concevoir les nouvelles chambres tout en tentant de diminuer le nombre
de prototypes. Pour cela, les simulations doivent étre capables de capturer une
combustion mélant différents phénomeénes physiques importants : mélange entre
le fuel et lair, re-circulation de gaz brulés, interactions chimie / turbulence, ....
Ces chambres sont également sujettes aux instabilités de combustion. Ces insta-
bilités résultent d’une interaction entre I’acoustique, I’écoulement et la flamme
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et peuvent mener & l'extinction, la détérioration ou la destruction du moteur.
L’élaboration de modéles pertinents pour la description de ces types de foyers
aéronautiques est donc un vrai défi.

Pour I'aéronautique, il est essentiel que les simulations permettent de prédire
et d’optimiser trois points :

e la formation de polluants
e les contraintes thermiques
e la stabilité de la combustion

La prédiction des polluants

Les normes actuelles en termes d’émissions polluantes imposent une prédiction
précise des polluants en sortie du moteur. Pour cela, il est nécessaire de prendre
en compte les effets chimiques détaillés menant & la formation de ces espéces
polluantes. Pour y parvenir & un faible cotit de calcul, la méthode appelée chimie
tabulée a été développée. Elle permet de prendre en compte ces phénoménes
a travers un faible nombre de paramétres. Une technique existe donc & ’heure
actuelle pour prédire la formation de polluants.

La prédiction du champ de température

Les contraintes de tenue thermique des matériaux du moteur imposent de pré-
dire précisément les champs de température dans les foyers de combustion.
Pour une turbomachine, la température de sortie de chambre ne doit étre su-
périeure en aucun cas a celle de fusion du matériau de la turbine située juste
en aval. Dans le cas contraire, le moteur serait irrémédiablement détérioré. On
peut également ajouter qu'une erreur de 25°C sur la prédiction de la tempé-
rature au niveau de la pale de turbine diminue sa durée de vie de moitié. 11
est donc nécessaire d’étre le plus précis possible. Pour cela, il faut arriver a
prédire ’évolution temporelle de la température et du mélange local. En effet,
la température dépend tres fortement du mélange et de ses hétérogénéités. A
I’heure actuelle, les méthodes de type RANS (Reynolds Average Navier Stockes)
prédisent seulement les grandeurs moyennes. L’approche nommée Large Eddy
Simulation (LES) (Simulation aux grandes échelles en francais) permet, elle,
de prédire I’évolution temporelle de I’écoulement en simulant les grandes struc-
tures, et en modélisant les petites. Peu de travaux existent dans le cas de
la combustion partiellement prémélangée présente dans les chambres aéronau-
tiques.
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La prédiction de la dynamique et des instabilités

Pour des contraintes de fiabilité des organes de combustion, la simulation doit
étre capable de prédire les éventuelles extinctions ou instabilités des briileurs
développés. Pour cela, il est nécessaire d’avoir des modéles capables de re-
produire deux phénoménes physiques : la propagation et la dynamique. Une
flamme posséde une vitesse propre appelée vitesse de propagation qui dépend
des conditions de ’écoulement (composition, température, pression, ...). Elle
répond également aux perturbations selon sa dynamique propre. L’impact du
choix de modélisation LES sur la prédiction de la dynamique de flamme est
aujourd’hui inconnu.

Principales contributions de cette thése

Cette thése se focalise sur le cadre de la modélisation de la structure et de la
dynamique des flammes pour la simulation aux grandes échelles des chambres
de combustion aéronautiques. Elle aborde les trois prédictions nécessaires a la
modélisation de la combustion pour I'aéronautique & savoir les polluants, la
température et la dynamique de combustion. Ce travail a mené a plusieurs
contributions dont les principales sont :

e Un nouveau modéle de combustion turbulente pour la combustion partiel-
lement prémélangée : F-TACLES (Filtered TAbulated Chemistry for Large
Eddy Simulation) a été développé. Créé a partir de flammelettes filtrées, il
permet d’introduire les phénomeénes de chimie détaillée nécessaires a la pré-
diction des polluants. Ce modéle a également été construit pour prédire une
vitesse de propagation correcte de la flamme dans ’ensemble des configu-
rations présentes dans les chambres de combustion industrielle de nouvelle
génération.

e En terme de prédiction de la dynamique de flamme, une étude a été réalisée
en comparant ce nouveau modéle F-TACLES au modéle TFLES couramment
utilisé & I’heure actuelle. Le premier constat de cette étude est la modification
de la dynamique par ces deux modéles. Cependant, sur un maillage identique,
la méthode de filtrage du modéle F-TACLES permet d’obtenir de meilleurs
résultats.

e Le modéle F-TACLES a également été utilisé pour reproduire et comprendre
I’effet d’'une modification géométrique sur une chambre de combustion aéro-
nautique réelle.
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e Pour finir, pendant cette thése, le modéle de couplage TTC développé pré-
cédemment par Ronan Vicquelin et le modéele F-TACLES ont été implantés
dans la version officielle du code AVBP en partenariat étroit avec le CER-
FACS.

Structure du manuscript

e Chapitres 1 et 2

Ces deux premiers chapitres présentent en détails le contexte de la chimie
tabulée et des modéles de combustion turbulente. Ils visent & comprendre le
cadre ayant mené a ’écriture du modéle F-TACLES.

Le chapitre 1 présente les équations modélisant les écoulements réactifs et la
méthode de chimie tabulée FPI (Flamelet Prolongation of Intrinsic Low Di-
mension Manifold) utilisée dans cette thése. Cette méthode permet de stocker
la chimie détaillée en fonction d’un nombre restreint de parameétres couplés au
reste de I’écoulement. Le chapitre 2 s’intéresse a la simulation aux grandes
échelles et a son couplage avec la chimie tabulée. Les grandes méthodes de
modélisation de la combustion turbulente sont présentées : I’équation G, la
densité de surface de flamme et les méthode probabilistes. En choisissant
une approche facilement utilisable dans un code LES et capable de prédire
la bonne vitesse de propagation de flamme, deux approches sont mises en
avant : ’approche TFLES et les flammelettes filtrées.

e Chapitres 3 a 5

Cette partie se focalise sur la modélisation F-TACLES et sur ses validations
en terme de prédiction de la température et des polluants.

Le chapitre 3 présente en détails le modéle F-TACLES et ses liens avec les
modéles de la littérature. Le chapitre 4 permet de valider ce modéle sur
un ensemble de configurations simples : des flammes 1-D laminaires et de
quantifier 'impact des différentes hypothéses de modélisation. Finalement,
dans le chapitre 5, deux configurations de flammes swirlées, représentatives
de chambres de combustion industrielles, sont simulées avec le modéle F-
TACLES : le braleur PRECCINSTA et la chambre MOLECULES afin de
valider les prédictions de température, de polluants et de mélange.

e Chapitre 6
Ce chapitre quantifie 'effet des modéles de combustion turbulente sur la pré-
diction de la dynamique de flamme. Une comparaison analytique des modéles
TFLES et F-TACLES en terme de reproduction de la dynamique de flamme
est réalisée puis validée sur des simulations de flammes laminaires pulsées.
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e Chapitre 7
Ce dernier chapitre présente deux simulations de la chambre industrielle
CTA1 avec le modeéle F-TACLES. Cette comparaison a pour but de ten-
ter de reproduire et de comprendre l'effet d’une modification géométrique
observé expérimentalement.
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Dans ce chapitre, les équations de conservations des écoulements réactifs
sont tout d’abord introduites dans le cadre de la chimie détaillée. Cepen-
dant, comme cette modélisation engendre des cotits de calculs trés im-
portants et inutilisables en pratique sur des configurations industrielles,
une méthode de réduction de la chimie permettant de prendre en compte
des effets de chimie détaillée dans les simulations complexes. La méthode
consiste a identifier les temps caractéristiques présents dans les méca-
nismes pour ne garder que les évolutions lentes. Les temps courts seront
exprimés a partir des informations contenues dans ses évolutions lentes.
Cette méthode est a la base de la méthode FPI, utilisée dans le cadre
de cette these, permettant de stocker la chimie en fonction d’un nombre
restreint de paramétres.

1.1 Equations de conservations

1.1.1 Equation d’état

Dans le cas d'un gaz parfait, cadre de cette thése, la pression P est liée a la
densité et la température T' a travers la loi des gaz parfaits :
R
P=prlT avec r=— 1.1
p W (1.1)
o R = 8.314 JJ K '.mol™! est la constante des gaz parfaits et W la masse
molaire du mélange.

1.1.2 Définitions de I’énergie interne et enthalpie

Les énergies et enthalpies massiques des espéces sont définies par rapport a une
température de référence Ty. Par exemple, 'enthalpie de I'espéce k est définie
comme la somme d’une enthalpie de référence a la température T = T et d’une
enthalpie sensible hg :

hie = hai, + ARG, (1.2)

ou Ah?rk représente ’enthalpie standard de formation & la température de
référence Ty. Pour calculer hgj, on introduit la capacité calorifique massique a
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pression constante Cy, :

Ohy,
= — 1.
Ck oT |p (13)
tel que :
T
hg = / Cpr(T")dT' (1.4)
To
L’énergie interne de I'espéce k s’écrit sous la forme :
RT
=hr— — 1.5
er = hi — 3 (1.5)

Elle peut également étre découpée en une partie sensible et une partie due a la
chimie (Poinsot et Veynante 2005) :

T
er = esp + Ah%k = / Cor(T)dT' + Ah%k (1.6)
To
ou Oy est la capacité calorifique massique a volume constant définie comme :
86k
C, = — 1.7
vk oT |v ( )

Ces notions peuvent étre généralisées & un mélange réactif de N espéces diffé-
rentes. En notant Y;, la fraction massique de I'espéce k, on obtient alors la défi-
nition des capacités calorifiques a pression constante, C), et & volume constant,
C, du mélange :

N
Cp= > Cuti (18)
k=1
N
k=1

De méme, U'enthalpie massique, h et 1’énergie massique, e du mélange sont
définies comme :

N

h=> Yy (1.10)
k=1
N

e=Y_ e (1.11)
k=1

Finalement, en introduisant 1’énergie cinétique dans la définition de 1’énergie,
on obtient la définition de I’énergie totale chimique :

1
er = e+ -uf

G (1.12)
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1.1.3 Equations de conservation

Grace au théoréme de transport et aux dérivées partielles dans l'espace x; et le
temps ¢, des équations de conservations peuvent étre écrites pour les variables
conservatives p, pu;, pe; et pYg.

Conservation de la quantité de mouvement

En négligeant les forces de volumes dans le fluide, I’équation de conservation
de la quantité de mouvement pu; s’écrit sous la forme :
8puz~ 6puiuj 60@'

= 1.1
8t 81‘j (%cj ( 3)

ol 0y est le tenseur des contraintes défini a partir du tenseur des contraintes
visqueuses T;; par :

Oij = —P(Sij + Tij (1.14)

Pour un fluide newtonien, 7;; est donné par :

B Ou; — Ouy 2 Oug

ou u est la viscosité dynamique.

Conservation de la masse et des espéces

L’équation de transport de la masse s’écrit de la maniére suivante :

Op  Opu;
875 * 01']‘

=0 (1.16)

L’équation de conservation des espéces s’écrit sous la forme :

aka + 8[)qu]€ _ _8ka7ij

ot o or; P (1.17)

ou Vi ; est la vitesse de diffusion de l'espece k et wy, le taux de production de
I'espéce k en s~!. Par définition les deux relations suivantes sont vérifiées :

N N
Zd)k =0 et Z Vk,ij =0 (1.18)
k=1 k=1
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Approximation des vitesses de diffusion

Vi,j est donnée par 'équation de diffusion, soit en négligeant les forces de volume
et Deffet Soret :

N

X X VP

v =3 () 0 -+ 0 - x0T (1.19)
=1 N TR

olt Dy; est le coefficient de diffusion binaire des espéces k et j. Sans aucune
simplification, cette relation couple ’ensemble des espéces et doit étre réso-
lue en chaque point et pour chaque direction. Cela s’avére donc extrémement
coliteux. Des approximations sont alors introduites comme celle de Curtiss et
Hirschfelder (1949) :

Vi,iYe = Dkwmf/k %Xk + V. ;Y avec Dy = m (1.20)
et :
ZDkWW//’“%i’“ (1.21)
L’équation de conservation de I'espéce k devient alors :
P e Pl Vo) = 5 (pDE T i 22)

Dans le cas particulier ot D = D pour 'ensemble des espéces, en négligeant
les gradients de fraction massique W, on obtient ’équation suivante :
8,0Yk 0 0 < oYy

8t + — 8$J ( Uij) 8x]~ Dal‘]> + pwi (1.23)

Equation de conservation de I’énergie

L’équation de conservation de I’énergie totale est écrite a partir de la premiére
loi de la thermodynamique, en négligeant les flux radiatifs et les termes sources
non chimique :

opes 0 6q] n Ooiju;

ot T o, P Jet) Ox; Ox;

1.24
ot Ox;j ( )

En utilisant la loi de Fourier le terme de flux de chaleur ¢; s’écrit sous la forme :

q; = —A% + Z]ivzl pthkaJ‘ (1.25)
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Pour aller plus loin, il est nécessaire d’introduire le nombre sans dimension,
Ley,, appelé nombre de Lewis et défini comme :

A N Diffusion de la chaleur

~ 1.26
pCyp Dy, Diffusion des espéces ( )

Dans le cas d'un nombre de Lewis unitaire, Le = \/pC,D = 1, on obtient
alors :

ar oYy
— _ \___ _ Di
K A dx; Z Phi Ox;j
k=1
T ) <, 0V
_ — —_—— — kji
dr; Cp — Ox;
N N
A (Z ) oT A oYy
=—= Cpr Yy - = Z kA
G \im Oxj  Cp k Oz, (1.27)
N
A Ohy, 8Yk>
=—— —Y, + hpy—
Cp ; al’j 0 j
N
A0
=———— hiY
C, 0z 2 Y
k=1
__2 0k
N Cp 8:cj
Soit pour ’équation de conservation de I’énergie & Lewis unitaire :
apet 0 0 A Oh aaijui
i o)) = — | 7 1.28
o as, P = 5y (Cp axj) oz, (1.28)

Synthése des équations de conservations & nombre de Lewis unitaire

En faisant I’hypothése d’un nombre de Lewis unitaire, on obtient finalement
dans le cadre d’un mélange réactif de N espéces le systéme d’équations suivant :

@ 8puj 0

at 81‘]-

Opu;  Opuju;  OP  Ory

ot oz; | om 0w 129)
Opey 0 0 A Oh Jdoiju; '
oy e =5 (G )+ 5
8(2% + ;13 (pu;Yy) = 88% (pD?E) +por k=1,..,N
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Les écoulements réactifs sont donc décrits par un ensemble d’équations de
conservation. Elles mettent en jeu la thermodynamique, les propriétés de trans-
port et les termes sources chimiques. Pour chacun de ces phénoménes physiques,
plusieurs modéles plus ou moins complexes existent.

En thermodynamique, on utilise le plus souvent des corrélations polynomiales
pour décrire I’ensemble des caractéristiques du fluide.

La question du transport s’avére plus difficile. Dans la plupart des applications
turbulentes, une description complexe n’est pas nécessaire. Cependant, lorsque
I’écoulement est laminaire, les hypothéses simplificatrices ont une répercussion
trés importante. Par exemple, en supposant un nombre de Lewis unitaire pour
chaque espéce, la vitesse de flamme laminaire est sous estimée d’environ 25%
pour une flamme stoechiométrique de kéroséne / air et d’environ 30% pour une
méme flamme de méthane / air. De plus, cette erreur peut se propager dans les
modéles utilisant cette vitesse comme paramétre d’entrée.

1.2 Réduction de la chimie : La méthode FPI

1.2.1 Introduction

Dans la plupart des applications aéronautiques, la combustion met en jeu un
mélange de kéroséne et d’air. Dans ce cas, les mécanismes chimiques détaillés
comprennent plusieurs centaines d’espéces différentes et autours d’un millier de
réactions élémentaires. Un exemple est donné sur la figure 1.1 pour le schéma
cinétique de Luche (Luche 2003). Il comporte 91 espéces et 991 réactions pour
décrire la chimie entre l'air et le kéroséne. Pour des fuels plus légers, le nombre
d’espéces reste également trés important mais se compte uniquement en di-
zaines. Pour réaliser un calcul de mécanique des fluides numériques (ou CFD
en anglais : Computational Fluid Dynamics) utilisant ces mécanismes détaillés,
il est nécessaire de résoudre une équation de transport pour chacune des es-
péces présentes (Equation 1.17) et de calculer I'ensemble des termes sources
pour chacune des espéces intervenant éventuellement dans plusieurs réactions.
A T’heure actuelle, et méme dans un futur proche, ce genre de simulations dans
une géométrie industrielle complexe reste hors de portée. Cependant des cas
plus simples comme celui d'une flamme jet d’hydrogéne Mizobuchi et al. (2002,
2004) ont pu étre réalisés en simulation directe (DNS : Direct Numerical Simu-
lation). Dans un cadre industriel, il est donc nécessaire de simplifier les calculs
induits par la chimie détaillée pour effectuer de telles simulations.

Un écoulement réactif peut étre identifié par sa composition et deux variables
d’état, qui pour ce chapitre seront I’enthalpie, A et la pression P. Pour un fluide
composé de N espéces, on peut donc introduire un vecteur d’état ¢ définissant
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Espéce Masse molaire Espéce Masse molaire

1. H2 2.01594 51. NC4H5 53.08445
2. 02 31.99880 52. AC5H11 71.14342
3. CO 28.01055 53. AC6H13 85.17051
4. CO2 44.00995 54. BC6H13 85.17051
5. CH4 16.04303 55. AC7H15 99.19760
6. C2H6 30.07012 56. AC8H17 113.22469
7. CH20 30.02649 57. AC10H21 141.27887
8. C2H2 26.03824 58. CC10H21 141.27887
9. C2H4 28.05418 59. DC10H21 141.27887
10. C3H6 42.08127 60. EC10H21 141.27887
11. CH30OH 32.04243 61. APHC3H6 119.18802
12. AC3H4 40.06533 62. CPHC3H6 119.18802
13. C4H4 52.07648 63. PHCH2 91.13384
14. C4H6 54.09242 64. C6H5 77.10675
15. C4H2 50.06054 65. APHC2H4 105.16093
16. PC3H4 40.06533 66. C6H50 93.10615
17. C6H6 78.11472 67. C5H5 65.09560
18. NC10H22 142.28684 68. C5H40H 81.09500
19. PHC3H7 120.19599 69. C5H40 80.08703
20. TOLUEN 92.14181 70. PHCO 105.11730
21. STYREN 104.15296 71. CC9H17C 125.23584
22. PHHCO 106.12527 72. EC9H17C 125.23584
23. PHCH20H 108.14121 73. FCOH17C 125.23584
24. CYC9H18 126.24381 74. NO 30.00610
25. H 1.00797 75. HCN 27.02582
26. O 15.99940 76. NH3 17.03061
27. OH 17.00737 77. N20O 44.01280
28. HO2 33.00677 78. NO2 46.00550
29. H20 18.01534 79. HNO 31.01407
30. HCO 29.01852 80. HONO 47.01347
31. CH3 15.03506 81. H2CN 28.03379
32. SCH2 14.02709 82. NNH 29.02137
33. C2H5 29.06215 83. NH2 16.02264
34. CH2 14.02709 84. NH 15.01467
35. CH 13.01912 85. N 14.00670
36. CH30 31.03446 86. CN 26.01785
37. CH20H 31.03446 87. NCO 42.01725
38. C3H3 39.05736 88. HOCN 43.02522
39. CH2CO 42.03764 89. HNCO 43.02522
40. C2H3 27.04621 90. CH3CN 41.05291
41. CH2HCO 43.04561 91. N2 28.01340
42. C2H 25.03027

43. HCCO 41.02967

44, IC4H3 51.06851

45. C2H20H 43.04561

46. NC3H7 43.08924

47. AC3H5 41.07330

48. C3H2 38.04939

49. NC4H3 51.06851

50. PC4H9 57.11633

FIGURE 1.1 — Espéces mises en jeu lors de la combustion du kéroséne modé-
lisée par le schéma de Luche et al.(2003)
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totalement 1’écoulement réactif tel que :
6= (Y1,Ya,....YyN,h,P)" (1.30)

Le systéme thermochimique évolue donc dans un espace de dimension N + 2
appelé espace des phases. Les méthodes de réduction de la chimie consistent
donc & réduire cet espace des phases ou a limiter les évolutions & un sous-espace
plus réduit.

1.2.2 Principe des méthodes de tabulation de la cinétique chi-
mique

La premiére méthode qui vient a I'esprit pour réduire le cotit de calcul consiste
a réduire le nombre d’espéces et de réactions prises en compte. Pour cela, plu-
sieurs approches ont été proposées (Turanyi 1990; Tomlin et al. 1990; Warnatz
et al. 2006). Elles possédent un inconvénient majeur, en réduisant le nombre
d’espéces des schémas cinétiques une partie de l'information est alors perdue.
Or les schémas cinétiques réduits sont le plus souvent réalisés en supprimant
les espéces mineures comme les polluants. Cette méthode ne peut donc étre
utilisée dans le cadre de cette thése.

Une autre famille de méthode de réduction de la chimie est basée sur la re-
cherche de la partie de ’espace des phases réellement accédée durant la réac-
tion. Prenons le cas d’une réaction isobare et adiabatique. On sait tout d’abord
que le vecteur d’état ¢ évolue lors de la réaction et atteint un unique équilibre
défini par la composition élémentaire des éléments, la pression et enthalpie.
En d’autres termes, au bout d’un temps infini, I'espace des phases se réduit a
un unique point. On remarque donc qu’a partir d’'un certain temps, seulement
une faible partie de cet espace est couverte dans les configurations pratiques
(Maas et Pope 1992a). En partant de cette idée, Gicquel et al. (2000) ont
réalisé des calculs de trajectoires d’évolution dans I'espace des phases. Ils ont
étudiés différents mélanges possédant la méme enthalpie, la méme pression et la
méme composition élémentaire. Les résultats de cette étude sont présentés sur
la figure 1.2. On remarque que malgré leurs dispersions initiales dans le plan
(Yco,, Yi,0), les trajectoires convergent trés rapidement vers une trajectoire
1D. C’est sur cette trajectoire que les espéces évoluent alors lentement vers un
unique point d’équilibre.

Cet exemple met en avant les différents temps caractéristiques présents dans
les mécanismes chimiques détaillés. En négligeant les échelles de temps les plus
faibles, on peut alors se focaliser uniquement sur les espéces évoluant lentement,
et ainsi diminuer la dimension du probléme. De plus, comme le montre la figure
1.2, il est alors possible de décrire la réaction uniquement a travers ces espéces
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FIGURE 1.2 — FEvolution de la composition pour différents mélanges initiaux
projetés dans lespace (Yoo,, Yi,0) (Gicquel et al. 2000)

lentes et les trajectoires associées, appelées variétés ! (ou manifold en anglais)
qui peuvent étre stockées sous forme de base de données.

Plusieurs méthodes existent pour identifier et calculer ces variétés. Les mé-
thodes ILDM (Intrinsec-Low Dimension Manifold) (Maas et Pope 1992a; Maas
et Pope 1992b; Gicquel et al. 2000; Nafe et Maas 2003) et REDIM (REaction
Diffusion Manifold) (Bykov et Maas 2007) permettent de calculer les variétés
de maniére mathématiques & partir des vecteurs propres du systéme décrivant
la réaction.

Une autre approche, plus physique, peut s’avérer plus facile & mettre en oeuvre.
On suppose que la combustion dans un environnement complexe est composée
d’un ensemble de petits éléments de flamme. Ces éléments peuvent étre calculés
en chimie détaillée et utilisés pour créer une variété a partir de paramétres de
controle. Pour pouvoir représenter chaque type de combustion, les méthodes
de chimie tabulée sont basées sur 'utilisation de différents éléments de lamme
représentatifs du phénoméne physique étudié. On peut citer quatre grandes
familles :

les réacteurs parfaitement homogenes (Fichet 2008)

les flammellettes de diffusion stationnaires (Peters 2000)

les flammellettes de diffusion instationnaires (Zhang et al. 1995; Thme et
Pitsch 2008; Vicquelin 2010)

les flammes 1D laminaires prémélangées (Gicquel et al. 2000; Fiorina et al.
2003; van Oijen et de Goey 2004)

La suite de cette section présente la modélisation FPI (Flamelet Prolongation
of ILDM) (Gicquel et al. 2000) choisie dans le cadre de cette thése comme
méthode de réduction de la chimie.

1. Le terme variété est ici a prendre dans le sens de sous espace topologique
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FIGURE 1.3 — Comparaison des variétés FPI (@ )et ILDM (L) avec une
flamme prémélangée turbulente () CO/Hs/air dans le plan

(Yco,,Ym,0) (Gicquel et al. 2000) .

1.2.3 La méthode FPI

La méthode FPI, tout comme la méthode FGM (Flamelet Generated Manifold)
proposée par van Oijen et de Goey (2000), permet de générer un ensemble de
variétés 1D dans I'espace des phases en se basant sur des flammes 1D laminaires
prémélangées . Chaque flammelette définit une trajectoire des gaz frais aux
gaz brulés en prenant en compte les phénoménes de réactions chimiques et de
diffusion. Cette méthode, comme le montre la figure 1.3, s’avére trés efficace
pour estimer la combustion turbulente pré-mélangée (Gicquel et al. 2000).

Cette méthode est basée sur 'utilisation de deux paramétres de controle, la
fraction de mélange et la variable d’avancement Y.

— La fraction de mélange z

Dans la plupart des applications aéronautiques, le mélange a lieu entre deux

compositions : le fuel et 'oxydant. Par définition, la fraction de mélange, notée

z, est un scalaire passif (non affecté par la réaction) valant un dans le fuel et zéro

dans 'oxydant. Son équation de conservation s’écrit sous la forme suivante :
Opz

B + V- (puz) =V - (pDVz) (1.31)

Pour une chimie a une seule étape, en introduisant les fractions massiques de
fuel Yy, d'oxydant Y, et le rapport steochiométrique s, un scalaire passif peut
étre défini par sY; — Y,,. Ce scalaire peut étre adimensionné pour obtenir la
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fraction de mélange z.

Cependant pour une chimie complexe, sY; —Y,,; ne définit pas un scalaire passif.
En considérant un nombre de Lewis unitaire, une fraction massique peut étre
basée sur un adimensionnement de Y, = Y, en ne considérant pas la chimie
des NO,. C’est cette approche qui a été choisie pour cette thése. Une autre
possibilité, proposée par Bilger et al. (1990), consiste a définir une fraction de
mélange basée sur un ensemble de fraction massiques d’élément.

— La variable d’avancement Y,

La définition de la variable d’avancement Y, dépend de la nature du fuel consi-
déré. Pour la combustion des hydrocarbures, Y. est calculée & partir d’une
combinaison de fractions massiques d’espéces. Elle doit vérifier les conditions
suivantes :

e Suivre I'avancement de la réaction

e Etre monotone en fonction de z afin d’assurer que Y (Y.) soit une application

( i.e. une seule valeur possible de Y} pour une valeur de Y.)

Par exemple, Fiorina et al. (2003) proposent d’utiliser la définition suivante :
Y. =Yco + Yeo, (1.32)

Elle suit ’équation de conservation suivante :

dpYe
ot

+ V- (puXe) = V- (pDVYe) + poy. (1.33)

Dans la pratique, pour une enthalpie, une pression et une fraction de mélange
donnée, I'ensemble des profils d’espéces Yj(z) est extrait d’une flamme lami-
naire et exprimé en fonction des parameétres (Y, z). La variable d’avancement ¢
est également utilisée & partir de I’avancement Y, non normalisé. Elle est défi-
nie pour étre nulle dans les gaz frais et unitaire dans les gaz briilés. On obtient
alors :

L YY)
YU (z) = Y (2)

(1.34)

ou Y (2) (respectivement Y. ?(z)) est la valeur de Y, dans les gaz frais (respec-
tivement brilés)

Cette méthode permet alors de tabuler toute grandeur ¢ nécessaire comme
¢(c, z) dans la zone de flammabilité du mélange. Ceci est présenté sur la figure
1.4 dans le cas d’une flamme 1D laminaire prémélangée. En dehors de cette
zone, des interpolations sont réalisées pour remplir la base de données. Fiorina
et al. (2003) ont également proposé d’inclure ’enthalpie h permettant de créer
une table ¢(c, z, h) pour réaliser des calculs non adiabatiques.
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FIGURE 1.4 — Projection d’une flamme stoechiométrique 1D lamianire de mé-
thane/air de l’espace physique dans l’espace des phases avec
Y. =Yco,

Cette méthode posséde néanmoins un probléme majeur. En effet, les lamme-
lettes sont dédiées & un type de combustion particulier alors que les nouveaux
types de chambre présentent une situation plus complexe composée d'un large
panel de famille de combustion. Dans ce genre de configuration, des travaux ré-
cents ont cherché & générer des flamelettes multidimensionnelles visant & mieux
décrire ces configurations complexes. On peut par exemple citer les travaux de
Bykov et Maas (2007) et Nguyen et al. (2010) pour la combustion en diffusion
ainsi que ceux de Hasse et Peters (2005) pour les injections de fuels multiples.

Base de données FPI et couplage avec un code compressible

Dans la pratique, ’ensemble des données thermo-chimiques ¢ = ¢(c, z) utiles a
la simulation sont stockées a I’avance dans une base de données. Cette table est
ensuite couplée aux équations de Navier-Stockes. Dans certaines applications
aéronautiques, il est nécessaire d’avoir un code compressible afin de résoudre
les modes acoustiques pour prévoir les éventuelles instabilités de combustion.
Ces modes introduisent une faible variation de température et de pression dans
la chambre de combustion. Or ces phénoménes ne sont pas pris en compte dans
la table FPI si I'on ne veut pas rajouter de coordonnées supplémentaires pour
T et P. Un couplage direct est donc inenvisageable. Un modéle de couplage est
donc nécessaire pour lier les équations de Navier Stockes et la chimie tabulée.

Pour cette thése, le modeéle de couplage TTC (Tabulated Thermochemisstry for
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Compressible flows) (Vicquelin et al. 2010) développé dans la thése de Ronan
Vicquelin (2010) a été choisi. Pour le calcul de la température, une linéarisation
du premier ordre autour de la table conduit & I’approximation suivante :

e —et®(z, c)

T(z,¢) =Tz, ¢) + Cla (2. 0)

(1.35)

Cette relation est valable lorsque les écarts entre la température de la table
isobare et la température issue de I’énergie transportée restent faibles. C’est le
cas dans les écoulements a faible nombre de Mach (Vicquelin et al. 2010).

Pour conclure cette section, on peut regrouper dans la tableau 1.1 le contenu
d’une table FPI couplée & un solveur compressible via la méthode TTC. C’est
ce type de tables qui va étre utilisé pour 'ensemble des calculs de cette thése.

Variable d’avancement C
Fraction de mélange Z
Equilibre Y

Grandeurs thermodynamiques | Capacité calorifique a pression constante C),
Viscosité du mélange p
Conductivité thermique A
Capacité calorifique & volume constant C,

Masse molaire du mélange W

Reformulation de NSCBC O,
(Vicquelin et al. 2010) 0,
Température du mélange T
Energie du mélange e
Terme source chimique wy,
Espéces chimiques Y

TABLE 1.1 — Contenu d’une table FPI
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1.3 Conclusion

Pour décrire, en méme temps, plusieurs comportements tels que la vitesse de
flamme prémélangée, 'auto-allumage, 'extinction locale ou encore la formation
des polluants, il est alors nécessaire d’utiliser une chimie détaillée mettant en
jeu de nombreuses espéces et réactions. Ce type de chimie nécessite un cotit
de calcul trés important et n’est malheureusement utilisable que sur des confi-
gurations simples. Pour inclure ces effets dans des simulations complexes, des
méthodes doivent étre développées pour réduire le temps de calcul tout en
gardant un bon niveau de précision.

Différentes approches permettant de réduire la complexité de la chimie ont
été présentées. Dans le cadre de cette thése, la méthode FPI visant a tabuler
la chimie & partir de flammelettes a été choisie. Ceci permet alors de réduire
trés fortement le coiit de la chimie détaillée en réalisant une base de données
chimiques couplée & I’écoulement via un nombre réduit de variables de controle.

Ainsi pour réaliser une simulation numérique utilisant la chimie tabulée, la pre-
miére étape consiste & générer une base de données thermochimiques. Cette
base est ensuite couplée a I’écoulement via la méthode TTC (Vicquelin et al.
2010). Ce couplage est réalisé au travers des équations de conservations des
paramétres de controles, ¢ et z par exemple. Néanmoins, il est nécessaire de
prendre en compte les interactions entre la chimie et la turbulence, non pré-
sentes dans la table pour étre capable de simuler un écoulement turbulent. Ce
sujet fait I’objet du chapitre suivant.
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Ce chapitre présente, dans le cadre de la chimie tabulée, les stratégies de
fermeture des équations de la simulation auzx grandes échelles. Aprés une
introduction de la LES, les grandes méthodes de modélisation de la com-
bustion turbulente sont présentées : l'équation G, la densité de surface de
flamme et les méthodes probabilistes. Ces approches sont introduites dans
le cas de la chimie tabulée. Dans la volonté de garder une approche simple
et facilement utilisable dans un code LES, trois grandes approches sont
finalement étudiées en détails : le modéle TFLES, le modéle PCM-FPI
et le modeéle de flammelettes filtrées. Apres une description détaillée de
ces trois approches, le principe de dégénérescence laminaire des modéles
de combustion est introduit et analysé sur ces trois modéles, mettant en
avant uniquement ’approche TFLES et les flammelettes filtrées. A par-
tir de cette conclusion, l'approche de couplage chimie / turbulence par
filtrage est choisie comme cadre de cette thése.

2.1 Combustion et simulation aux grandes échelles

(LES)

L’objectif de la simulation aux grands échelles (LES : Large Eddy Simulation
en anglais) est de simuler les grandes structures de I’écoulement (typiquement
les structures plus larges que la taille de maille). Les effets des plus petites
structures vont étre modélisés. La LES a d’abord été dédiée a ’étude des écou-
lements non réactifs (Lesieur 1997) puis appliquées aux écoulements réactifs

(Poinsot et Veynante 2005; Veynante et Poinsot 1997; Pitsch 2006). La LES

possédent de nombreux avantages :

e les grandes structures de I’écoulement dépendent de la géométrie alors que
les petites structures sont plus universelles. Les modéles de turbulence seront
plus efficaces s’ils ne doivent prédire que les petites structures.

e le mélange entre les réactifs contréle la plupart des propriétés de la combus-
tion. En LES, les grandes échelles instationnaires du mélange étant résolues,
une meilleure prédiction de la combustion va étre possible.

e Une partie de l'interaction entre la combustion et la turbulence est prise en
compte par la résolution des grandes structures.

La LES va donc permettre dans le contexte aéronautique de prédire les ef-

fets instationnaires de I’écoulement. On pourra par exemple prédire les éven-

tuelles poches de gaz chaud prés des parois et non pas seulement la température
moyenne. Les instabilités de combustion pourront également étre capturées.
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2.1.1 Echelles de la combustion et LES

Comme nous venons de le voir, la LES permet de capturer les grandes struc-
tures, d'une taille supérieure a la taille de la maille. Pour un maillage LES
d’une configuration typique, la taille de maille, A,, se situe autour de 1 mm.
Cependant, I’épaisseur d’une flamme, d;, est d’environ a4 0.1 mm. On s’apercoit
donc que la flamme est plus petite que la taille de maille. Des modéles sont
donc nécessaires pour capturer la combustion en LES.

La suite de ce chapitre va donc s’intéresser aux différents modéles de combustion
LES dans le cas oit §; < A,. Cet état de I'art sera limité a l'utilisation de la
chimie tabulée afin d’obtenir une description des polluants.

2.1.2 Opérateur de filtrage

Dans le contexte LES, chacune des variables ¢ est filtrée dans I’espace physique
suivant le formalisme ci-dessous :

96 = [[[o)Pat-x)ix @)

ol Fa est le filtre LES.

Deux exemples de filtres usuels sont le filtre "boite" Ba et le filtre gaussien Ga
définis respectivement par :

1 . A -
g sl <5,i=1,2,3
FA = Ba(w1,09,23) = { & =il <5 (2.2)

0 sinon

2

6 6
Fa = Galonanan) = (-3 ) oxp |~ gplot +a3+ a3 2:3)

Dans ces deux formules, (x1,x2,x3) représente la position du point x dans
Iespace et A la taille du filtre.

Ces filtres possédent deux propriétés importantes qui seront utilisées pour la
modélisation :

— les filtres sont normés

—+00 —+00 “+o00
/ / / Fa(z1, z2, 23)dx1drodrs = 1 (2.4)
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— les filtres commutent avec 'opérateur de gradient

99 _ 99
8l‘i N 8:@

(2.5)

Pour la combustion, le filtrage au sens de Favre, i.e. pondéré par la masse, est
également introduit :

pot) = [[[pot)Psix—xtax )

2.1.3 Fermeture des équations et modélisation de la combus-
tion turbulente

Dans le cadre de la chimie tabulée, en appliquant le formalisme LES sur les
équations d’un mélange réactifs décrites dans le chapitre 1, on obtient, sous
I’hypothése d’un nombre de Lewis unitaire, les équations de conservation sui-
vantes :

825 al‘j N

3ﬁﬂi 8ﬁﬁjﬂi . J — 85@‘

8t + al’j N 81‘]' [p(uzu] UZU])}—F 8.73]‘

ope;  opue O de\ 0

hd it - (,pZtt) - 2 U

ot " an, ~om; \PPag,) T o, PG~ W]

o, oo o
8xj an

057 Opu;z 0 9=\ 0 . _
- =\ pPD5— ) — 5 |p(uiz — u;
ot T oz, oz, \PPox; ) T o, PF W)
8/3Yc+8ﬁﬁch_ 0 (DaYC>_ 0 —

-9 O oY — @3 + by,
ot al’j 8a;j p 8:6]‘ 8a:j [p(u Y )]+pWY°

Les quantités non connues dans ces équations sont les suivantes :
e les flux de Reynolds non résolus p(uju; — w;t;)
e les flux non résolus d’énergie p(uje; — uje;)

e les flux non résolus de variable d’avancement, p(u;Y, — u;Y,), et de fraction
de mélange, p(u;z — u;2)

e les flux de diffusion de I’énergie pD%, de la variable d’avancement, pD g;/c_
J J

et de fraction de mélange pD(%j

e le terme source wy,
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L’objectif des modéles de combustion turbulente est de réaliser une fermeture
de ces termes non connus.

2.2  QOutils de modélisation en combustion turbulente

Plusieurs dizaines de modéles de combustion turbulente sont disponibles dans
la littérature qui peuvent étre regroupés par grandes familles. Dans la suite de
cette section, ces types de modélisation vont étre présentés dans le cadre de la
combustion prémélangée.

2.2.1 L’équation G

L’équation de propagation de la variable d’avancement normalisée, ¢, s’exprime
sous la forme non conservative :

dc 1
— 4+ u-Ve=—[V-(pDVe) + w (2.8)
ot P
En introduisant w, la vitesse relative de l'iso-surface ¢ = ¢y par rapport a
I’écoulement, on obtient I’équation suivante :

0
a—§+u-vc=wyvc| (2.9)
Le scalaire GG est introduit, tel que G = G représente l'iso-surface de flamme
¢ = ¢o (Williams 1985). L’équation de transport de G est :

oG

el . = 2.1
8t+u VG = w|VG| (2.10)

Cette approche posséde un atout important. En effet, la structure interne du
front de flamme n’a pas besoin d’étre résolue sur la maillage de calcul. Seulement
le champ de G, plus épais que le front de flamme, doit étre résolu. Généralement,
G (x) est défini comme la distance entre le point x et le front de flamme (Kerstein
et al. 1988). Néanmoins, on remarque que ’équation G en capturant 'iso-surface
¢ = ¢g est basée sur un concept de flamme infiniment mince.

Dans le cadre de la LES, cette équation est filtrée menant & :

%i;+u-VG:—(uVG—u~VG)+wVG| (2.11)

On remarque que deux termes nécessitent une fermeture : le terme de transport
non résolu, (uVG —u-VG) et le terme de déplacement de flamme w|VG|. Pour
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éviter la description de ces termes, ’équation 2.11 est réécrite sous la forme :
X u- VG = 5V (2.12)

Il est donc nécessaire de fermer le terme S7. Cette fermeture dépend alors du

modéle choisi.

Dans le cadre de la simulation LES couplée avec la chimie tabulée, I’équation

G posséde plusieurs inconvénient majeurs :

e le premier probléme provient du calcul de la densité p. En effet, ’équation G
est découplée de la densité et il alors nécessaire de reconstruire 'effet de la
combustion sur p.

e une incohérence peut également étre décelée avec la chimie tabulée. La mé-
thode FPI se base sur la tabulation de flamme 1D possédant une épaisseur
alors que I'équation G est basée sur une hypothése de flamme infiniment
mince.

e la résolution de I’équation 2.11 nécessite des méthodes numériques trés com-
plexes et différentes de celles utilisées le plus souvent dans les codes LES.

e en combustion partiellement prémélangée, le mélange introduit des disconti-
nuités dans la flamme donc dans ’équation G ce qui rend son utilisation treés
complexe.

L’équation G reste cependant trés utilisée pour les calculs LES de combustion

purement prémélangée (Chakravarthy et Menon 1999; Peters 2000; Pitsch 2006;

Moureau et al. 2007; Schneider et al. 2008; Moureau et al. 2009).

2.2.2 Plissement et densité de surface de flamme
La densité de surface de flamme

Une autre approche, également basée sur une approche géométrique, consiste
4 mesurer la densité de surface de flamme X qui quantifie la surface de flamme
05 dans le volume §V. Dans le cadre de la combustion prémélangée, pour une
flamme infiniment mince, la densité de surface est estimée a partir de la relation
suivante (Pope 1988) :

= %(c") = [Veo(c — ) = <|Vc\‘c - c*)) P(c) (2.13)

Dans cette relation, ¢ est la fonction de Dirac, <\Vc\ ‘c = c*)) le filtre de |V¢|

conditionné sur la surface ¢ = ¢* et P(c*) la probabilité de trouver ¢ = ¢* a
une position donnée. On peut alors & partir de ’équation de propagation de la
variable d’avancement ¢ obtenir une équation de propagation pour la densité de
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surface de flamme ¥ (Vervisch et al. 1995). On obtient alors le résultat suivant :

0%
— +V. (u>g¥)=<V-u—nn:Vu>g X
ot ( s %) S (2.14)
-V . [<wun>g ¥+ <wV.n>g X
ol n est le vecteur normal a la surface ¢ = ¢* pointant vers les gaz frais
(n = —V¢/|Ve|), w la vitesse relative de l'iso-surface ¢ = ¢y par rapport a

I’écoulement. La moyenne surfacique < ¢ >g de la variable ¢ est également
définie comme :

e (9lvel|e=¢)
<P >5== Veld(c—c*) (!Vcwc:c*) (2.15)

Dans le membre de droite de I’équation 2.14, le premier terme correspond &
leffet de I’étirement sur la surface ¢ = ¢*. Le second quantifie 'effet du dépla-
cement de la normale et le dernier combine 'effet de la propagation et de la
courbure. Cette approche, complexe, peut étre vue comme une approche plus
générale de I'équation G, permettant d’éviter la fermeture du terme global St
(Vervisch et al. 1995) mais nécessitant cette fois-ci de modéliser trois termes
différents représentant trois phénoménes physiques différents.

L’ensemble de ces définitions peut étre étendu dans le cas d’un front de flamme
possédant une épaisseur non nulle. En effet, on a par définition :

/01 Y(c*)dc* = /01 <|Vc\‘c:c*> P(c")de* = Vel (2.16)

On peut alors écrire une équation de propagation pour ¥ = |Vc| en remplagant
les moyennes surfaciques < ¢ >g par des moyennes de surfaces généralisées :

- 1 1
<p>g= \VC\/O < ¢ >g X(cH)dc” (2.17)

On obtient alors une équation nécessitant des fermetures (Duclos et al. 1993,
Mantel et Borghi 1994; Vervisch et al. 1995; Choi et Huh 1998; Boger et al.
1998; Hawkes et Cant 2000) permettant de réaliser des calculs LES.

Le couplage avec la chimie tabulée, est comme dans le cas de I’équation G, assez
difficile & mettre en oeuvre. En effet, la chimie est trés implicite dans I’équation
de surface de flamme ce qui rend sa tabulation d’autant plus difficile. Néanmoins
dans I'expression de la densité de surface de flamme, le terme < wV.n >g peut
étre modélisé a partir de la vitesse de consommation < s. >g qui peut étre
calculée a partir de simulations en chimie complexe de flammelettes étirées. En
tabulant s. en fonction de I’étirement &, il vient :

< Se >g= /0+00 se(k)P(K)dK (2.18)
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ou P(k) est la probabilité d’obtenir 'étirement k sur la surface de flamme.
L’ensemble des autres fermetures sont dépourvues de notions chimiques ce qui
rend le couplage avec la chimie tabulée difficile & mettre en oeuvre.

La notion de plissement

Le formalisme de densité de surface de flamme permet également d’introduire
une notion importante en modélisation de la combustion turbulente : le plisse-
ment =. Cette quantité permet de quantifier le ratio entre la surface de flamme
et sa projection dans la direction de propagation et est utilisée pour fermer
I’équation 2.14. Définissons alors le vecteur n, comme la direction moyenne de
propagation du front de flamme :

__(7=) asm

n, =
‘ (Vc‘c = c*> ’

On obtient alors :

E(c) = & 2.20
() n, - Ved(e — ¢*) ( )

Soit encore :
E(c") = 72(6*) (2.21)

[(Vele = ¢)[P(cr)

En généralisant comme dans la section précédente, on obtient la formule du

plissement :
T N (Vefe = )| P(et)der [V '

Cette quantité, trés importante, fait 'objet de nombreuses modélisations algé-
briques (Boger et al. 1998; Colin et al. 2000; Charlette et al. 2002) permettant
de prendre en compte l'interaction de la turbulence non résolue et de la flamme
en LES. En effet, on peut également la définir comme le ratio entre les vitesses
de propagation d’'une flamme turbulente S; et d’une flamme laminaire S; :

_ 5
-3

—_
—
—

(2.23)
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2.2.3 Les méthodes probabilistes

Une derniére approche permet de regrouper un ensemble de méthodes de mo-
délisation de la combustion turbulente : 'approche probabiliste. Au lieu d’étre
basée sur des notions géométriques liées a la flamme, comme pour I’équation
G ou la densité de surface de flamme ¥, cette méthode se base sur une vision
statistique de I’écoulement. Pour chaque grandeur ¢ de 1’écoulement (fraction
massique, température, vitesse, ...) on introduit la fonction de densité de pro-
babilité (PDF) P(¢*,x,t) permettant de définir la probabilité, P, de trouver
la variable ¢ dans un intervalle [¢* — %’, oF + %d)] a l'instant ¢ et a la position
x. Cette probabilité est donnée par (O’'Brien 1980; Pope 1985; Kollmann 1990;
Vervisch et al. 1995; Dopazo et al. 1997) :

P = P(¢*,x,1)56 (2.24)

o, P(¢*,x,t), la densité de probabilité posséde les propriétés suivantes :

/P(qﬁ*,x,t)dqﬁ* =1
]

/d)gé*P(qﬁ*,x,t)qu* = o(x,1) (2.25)

/¢ (6" — B(x.)°P(¢",x, A" = Fo(x.t) (2.26)

Lorsque plus d’une variable est nécessaire pour connaitre la structure de flamme,
il faut alors définir une densité de probabilité jointe P(¢7,..., ¢}, x,t) (Chen
et Kollmann 1994). Prenons par exemple le cas de d’une flamme partiellement
prémélangée calculée & partir d’'une méthode de chimie tabulée FPI. On sait
que dans ce cas, ’ensemble de la chimie est liée aux deux parameétres de controle
c et z. On a alors, pour le taux de réaction (comme pour toute autre variable) :

1l
d)yc(x,t)—/ / wy, (¢, 2*)P(c*, 2", x, t)dc" dz* (2.27)
0o Jo

Dans ce cas précis, il est possible d’introduire la PDF conditionnée P.(c*|z*, x, 1)
telle que :

P(c*, 2", x,t) = P.(c"|2",x,t) P(z*, x, 1) (2.28)

et la moyenne conditionnée :

- 1
(Wy, |z = 2%) = / wy,(c*,z = 2")P(c*|2", %, t)dc” (2.29)
0
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telle que :

1 e —
Wy, (x,t) = / (Wy,|z = 2*)P(2",x,t)dz" (2.30)
0

La fermeture des équations se résume donc dans cette approche probabiliste &
la connaissance des densités de probabilités. Pour cela deux méthodes existent :

e présumer la forme de la PDF & partir de quantités connues
e résoudre une équation de transport pour chaque PDF

Densité de probabilité présumée

La premiére approche la plus simple consiste & présumer la forme de la densité
de probabilité. Pour la fraction de mélange z, cela se fait le plus souvent en
utilisant une fonction 8 (Libby et Williams 1994). On obtient alors :

(z*)afl(l _ Z/)bfl

P(2",x,t) = Pﬁ(zl) - fol(zl)a—l(l — 2)b=1dy

(2.31)

et

a = z(g(lja—l) (2.32)

”
22

b= a (l - 1) (2.33)

z

ol Z correspond a la moyenne de la fraction de mélange et 2”2 A sa variance.

Méthodes a transport de PDF et modéles CMC

— Meéthodes a transport de PDF

Afin d’éviter de présumer la forme de la PDF, il est possible de définir une
équation de propagation de la densité de probabilité P(Y}",..., Yy, x,t). Pour
cela il est possible de partir de la définition donnée par Lundgren (1967) :

P(Y*,x,t) =0(Y" — Y (x,1)) (2.34)

En généralisant on peut obtenir la formulation suivante en fonction :

PO Y5 x,t) = 6(Y) — Y)o(Yy — Ya) - 0(Y — Yn) (2.35)

En introduisant la densité de probabilité P définie comme :

PP, o, Y5 x,t) = pd (Y — Y)o(Yy — Ya) - - 0(Y — Y) (2.36)
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on démontre que ’équation de transport de P s’écrit sous la forme (Pope 1985;
Haworth 2010) :

E%P(Y,xjt) =
AN
v K<_u VYY) = Y*> - w) P(Y.x, tﬁ (2.37)
=1 7 .
N N
5 0 0 Y; 0 o) =
B p;; 8}/;* 8)/]* |:<Da.%'k 8ack ‘Y(X’t) =Y > P(vaat):|

— Modéles CMC

Cette approche directe s’avérant extrémement coiiteuse, une autre méthode a
été proposée : la méthode CMC (Conditional Moment Closure). Cette méthode
d’abord proposée par Klimenko et Bilger (1999) consiste & ne pas transporter
la PDF mais plutot les moyennes conditionnées. Dans le cas de la combustion
partiellement prémélangée, a partir des hypothése classiques de chimie tabulée,
on obtient pour toute grandeur ¢ :

o(x,t) = /01 /01 oy, (¢, 2*)P(c*, 2", x, t)dc* dz" (2.38)

1
= /0 (plz = 2")P(2",x,t)dz" (2.39)

Les méthodes se basent alors sur le transport des moyennes conditionnées @);
défini comme :

Qi(z%) = (¢]z = =7) (2.40)

et sur une densité de probabilité présumée P(z*,x,t) (souvent une § - PDF).
Dans la pratique, seul un nombre limité de moyennes conditionnées est trans-
porté afin de réduire le cotit de calcul. Cette approche peut donc étre vue comme
un mélange des méthodes de transport et de présomption de PDF. C’est une
approche difficile & mettre en oeuvre, mais qui a été appliquée & de nombreuses
configurations académiques (Bilger 1993; Roomina et Bilger 2001; Devaud et
Bray 2003; Kim et Huh 2003; Triantafyllidis et al. 2009) .

2.3 Modéles de combustion utilisés dans les systémes
industriels

Dans le cadre de cette thése, basée sur I’étude de la combustion partiellement
prémélangée pour les application aéronautiques, il est important d’utiliser des
modéles de combustion turbulente nécessitant un cotit de calcul faible. Dans
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ce contexte, les modéles CMC ou PDF transportées ne sont donc pas envisa-
geables. De plus, les modéles basés sur I’équation G ou a densité de surface de
flamme sont difficiles & coupler avec la chimie tabulée, ce qui s’avére un sérieux
handicap.

Trois modéles de la littérature sont, par contre, directement utilisables, ou né-
cessitent de faibles ajustements pour étre compatibles avec la chimie tabulée. 11
s’agit des modeéles TFLES (Colin et al. 2000), PCM-FPI (Vervisch et al. 2004;
Fiorina et al. 2005; Galpin et al. 2008) et de flamme filtrée (Duwig 2007).

2.3.1 Modéele TFLES

L’idée générale du modéle TFLES est d’obtenir un épaississement artificiel de
la flamme via une augmentation du coefficient de diffusion thermique. Cela
permet de résoudre la structure de la flamme sur le maillage de calcul. Afin
d’assurer la conservation de la vitesse de flamme laminaire, le taux de réaction
épaissi est diminué d’autant que la diffusion est augmentée. En effet, Williams
(1985) et Kuo (1986) montrent que :

D D
SY o /Dy et 09 oc T oc | (2.41)
SL w

ou S% représente la vitesse de flamme laminaire, Dy, le coefficient de diffusion
thermique et w le taux de réaction. A partir de ce constat, Colin et al. proposent
d’épaissir la flamme d’un facteur F en effectuant la transformation :

F P W
Par cette transformation, la vitesse de flamme laminaire est conservée alors que
I’épaisseur de la flamme est multipliée par F. Dans sa formulation originale, le
modéle TFLES méne & I’équation suivante :

dpYy
ot
ou Y} représente la fraction massique de I'espéce k et Z le plissement de sous

maille défini comme = = S;/5;. Dans un contexte de chimie tabulée, I’équation
d’avancement de réaction doit étre épaissie. On obtient alors par analogie :

Epwy;,

+V - (puYy) = V- (pDEFVYL) + (2.43)

— _~Tab
Epwy, |
F

dpYe Ye, 7]

ot

Cette approche a également été introduite récemment par Kuenne et al. (2011)
et Hernandez-Perez et al. (2011).

YV (puY,) =V - (pDEFV?;) + (2.44)
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Dans le cadre de la combustion partiellement prémélangée, une différence est
introduite entre les deux approches. En effet, comme ’ensemble des espéces
suit la méme équation de transport épaissie, le mélange lui-méme est affecté
par I’épaississement. Or, comme dans le cas d’une chimie tabulée la fraction de
mélange est indépendante de ’avancement de réaction, on peut ne pas épaissir
I’équation de mélange ce qui n’est pas possible dans le cas d’un fonctionnement
multi-espéces. On obtient alors I’équation suivante pour la fraction de mélange :

opz e _

o + V- (puz) =V - (p(D+ D) VZ) (2.45)

Finalement, dans un contexte de LES en chimie tabulée, le modéle TFLES
vérifie donc le systéme d’équations suivant :

_~Tab ~

api;c —~x7 o —= U EprC [}/;3721
5tV (uy) = V- (pD_FVY;) e (2.46)
0p% _
% YV (paz) = V- (p(D+ D)V3) (2.47)

2.3.2 Modéle PCM-FPI

Le modéle PCM-FPI (Bradley et al. 1990; Vervisch et al. 2004; Fiorina et al.
2005; Galpin et al. 2008), initialement développé dans un contexte de simulation
RANS (Vervisch et al. 2004), a été transposé aux simulations LES (Galpin
et al. 2008; Moureau et al. 2011). Cette approche se base sur une formulation
statistique basée sur des densités de probabilités présumées. Dans le cadre de la
combustion partiellement prémélangée, le taux de réaction, pour une approche
FPI, peut s’écrire sous la forme :

1,1 ~
Wy, (x,t) :/ / wy, (", z2")P(c*, 2", x,t)dc*dz" (2.48)
0o Jo

En supposant que les variables ¢ et z sont statistiquement indépendantes, on
peut alors réécrire cette équation sous la forme :

1,1
wy, (x,t) = / / Wy, (c*, 2*)P(c*, x,t) P(z*,x, t)dc*dz* (2.49)
0o Jo
Le modéle PCM-FPI suppose alors que ’on peut présumer les deux densités de

probabilités par des S-PDF paramétrées par les premiers et seconds moments
de la fraction de mélange et de la variable d’avancement. On obtient alors :

1 1
Dy, (x,1) = / / oy, (¢, 2 Py (e, 2, o) Ps(2*, 3, S.)de d (2.50)
0 0
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ou les ségrégations S, et S, ont été introduites :

2 — ¢ 22
-9 & T Ia-2

ou les moyennes et les variances de ¢ sont estimées a partir des moyennes et
variances de Y, par (Fiorina et al. 2005) :

Se (2.51)

Y. — Y2 O
T= ==, 2=_—5_" et 22=22-32 (2.52)
Yo (YE9)2

ou l'exposant eq définit la valeur dans les gaz briilés. Le taux de réaction est
par conséquent tabulé en fonction de quatre paramétres :

Wy, = Wy.[E, Se, Z, S2] (2.53)

Pour clore le modeéle, il reste a définir une équation de transport pour les di-
mensions de la table. Dans le cas du modéle PCM-FPI, en transportant Y, et

Y,2 pour calculer ¢ et S,, et Z et z"* pour calculer S, on obtient les équations

suivantes :
0pz _ -
%+V~(ﬁuazv-pDVz—V-Tz
0ps" = — o
T +V.-(puz”)=V:pDV2"* =V .71, —21,-VZ— 25,
i ) ) (2.54)
gtc LV (paY,) = V- pDVY, — V- 1y, + pooy.
OpY.2 3 — R
4V (PUY.?) = V- pDVYZ =V - 7y — 20Xy, + 29¥ey,

Ces équations nécessitent des fermetures pour les termes suivants :

e les flux turbulents de sous mailles : 7, = pu¢ — pld pour ¢ valant z, Yy, 2
et Y2

e les flux de diffusion : pDVé pour ¢ valant z, Yy, 2”2 et Y?

e le taux de dissipation scalaire de fraction de mélange : 5y, = pD|Vz|? —
pD|VZ|?

e le taux de dissipation scalaire de variable d’avancement : 5.~ = pD|VY,|? —
pD|VY,|* = pXy, — pD|VY,|?

Pour le modeéle PCM-FPI, les hypothéses suivantes sont réalisées afin de fermer

les équations :

2

e les flux turbulents de sous mailles sont approximmeés de la maniére suivante :
Ty = —pDV ¢ ot la diffusion turbulente, D; est calculée a partir d'un nombre
de Schmidt turbulent Dy = &~ et de la valeur de la viscosité turbulente

<t

donnée par différents modeéles disponibles dans la littérature (Smagorinsky
1963; Germano 1992; Lesieur et Métais 1996; Ducros et al. 1998)
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o les flux de diffusion sont écrits de la maniére la plus simple : pDV¢ ~ ﬁDVgg.
Cette approximation sera discutée dans la section suivante.
e le taux de dissipation scalaire de fraction de mélange est fermé grace a une

112
hypothese de relaxation linéaire : 5, = pC'D;%z ol C est une constante de
modélisation supposée égale & un.
e le taux de dissipation scalaire de la fraction de mélange peut étre fermé de

la méme maniére : 5, = ﬁCDt%f avec C' = 1. D’autres modeles plus
complexes sont également disponibles dans la littérature (Domingo et al.
2007).
On obtient alors les équations suivantes, pour le modéle PCM-FPI :
opz ~
%—l—V-(ﬁuE} — V- (3(D + D,)V3)
a,af"" T _ 0z
BT +V-(puz")=V-(p(D+ Dy)Vz")
T2
+ 25Dy |V — 2§Dt2—2
. (2.55)
FX V- (BY,) = V- (5D + D) VY.) + py,
O | G (FaV2) = V- (5(D + Dy)VY.2) + 25D, V7.
5 TV (uY") =V (p(D + Dy)VYCT) + 2pDy| VY|

"2
= 20Dy + 20Yesy,

2.3.3 Une premiére approche des flammes filtrées

L’approche proposée par Duwig et Fuchs (2005, 2007, 2009) est également &
mentionner dans cette revue. Méme s’il ne peut étre directement couplé avec
les méthodes de tabulation chimique, ce modéle a été développé sur un concept
novateur de filtrage de flamme pour la combustion prémélangée. En partant de
I’équation de propagation de la variable d’avancement :

apY., . S ~
gt YV (pY.) =V -pDVY. -V -1y, + o, (2.56)
Duwig (2005, 2007, 2009) propose d’introduire une fonction 7 telle que :
opY, ~ - ~
g £+ V- (pY.) = V- pDVY, +n(Y.) (2.57)

On obtient alors :

7(Ye) = V- pDVY, — V - 7y, + poy. — V - pDVY, (2.58)
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La fonction 7 doit étre vue comme un terme source global, vérifiant I’équation
intégrale suivante :

[ #(Tenix = [ gy 0y (2.59)

Duwig (2007) propose de modéliser cette fonction m par une fonction gaus-
sienne :

7(Yo(x)) = cexp <—A5> (2.60)

ou « est une constante et A la taille du filtre. Cette formulation suppose que
7 est toujours positif, ce qui n’est pas le cas en réalité. En effet, lorsque 'on se
trouve dans la zone de préchauffage de la flamme, le terme —V - 7y, est négatif
et supérieur en valeur absolue aux taux de réaction ﬁZ)YC, ce qui rend 7 négatif
(Duwig 2007; Fiorina et al. 2010).

Afin de connaitre la valeur de la constante «, Duwig (2007) propose d’étudier
une flamme 1D laminaire stationnaire. Dans ce cas particulier, ’équation de
propagation 2.57 se réduit &, pour la variable d’avancement ¢ :
dc o0%c
Si— = poDo=— + (x 2.61
Po "o Po 05,2 (z) ( )
ou 57 représente la vitesse de flamme laminaire et Dy la diffusion supposée
constante. En intégrant cette équation, on obtient :

6
o = poSi\) —= 2.62
PRI A2 ( )
En introduisant les paramétres adimensionnés X = z/A et a = S;A/Dy on
obtient le taux de réaction adimensionné :

(X) = \/Eexp(—6X2) (2.63)

Ce taux de réaction est présenté sur la figure 2.1 pour différents couples (¢, a).
En introduisant le plissement =, la fermeture générale de I’équation 2.56 s’écrit
sous la forme adimensionnée suivante :

_ PSIEA Lo poSIE
a

Opc v+

E‘FV'@U@

1(Z, a) (2.64)

Ce modéle a été utilisé pour calculer des configurations complexes prémélangées
(Duwig et Fuchs 2005; Duwig 2009) et a été étendu a la prise en compte de la
courbure et de 'étirement (Duwig 2007; Duwig 2009).
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FIGURE 2.1 — Terme source global 11 fonction de ’avancement de réaction ¢
et du paramétre a (Duwig 2007)

2.4 Vers un nouveau modéle de combustion turbu-
lente

En faisant le bilan des parties précédentes, seuls trois modéles de combustion
turbulente répondent a nos deux exigences : simplicité et adaptation a la chimie
tabulée. On souhaite également que le modéle permette de garantir la bonne
prédiction de la vitesse de propagation de la lamme dans ’ensemble des confi-
gurations rencontrées dans le calcul. Comme le montrent Auzillon et al. (2010),
les ressources informatiques permettent de résoudre complétement une partie
du plissement de sous maille de la flamme dans les simulations LES actuelles.
Il est donc important que les modéles de combustion turbulente soient capables
de prédire la bonne vitesse de propagation en présence de plissement mais aussi
lorsque celui est résolu. On va donc s’intéresser a la reproduction de la vitesse
de flamme dans une configuration non plissée.

2.4.1 Dégénérescence en laminaire des modéles de combustion
turbulente

Prenons le cas d’une simulation LES en chimie tabulée d’'une flamme prémé-
langée dans laquelle le plissement est totalement résolu. Ce cas de figure est
présenté sur la figure 2.2. Dans ce cas, la vitesse de propagation de la flamme
Sa doit vérifier la propriété suivante :

N (2.65)
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-
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FIGURE 2.2 — Situation d’intéractions flamme turbulence en combustion pré-
mélangée pour un plissement résolu a ’échelle LES .

o, en introduisant x,, 1’abscisse selon la normale & la flamme :

1 Foo

7S = eg / pivy, (Ya(wn)) dn (2.66)
c —00

Nous allons maintenant vérifier cette propriété pour les trois modéles de com-

bustion turbulente présentés précédemment. Nous allons donc étudier ces mo-

déles dans le cas le plus simple d’une flamme non plissée : la flamme 1D lami-

naire stationnaire prémélangée.

— Modéle TFLES
Partons de I’équation de la variable d’avancement de modéle TFLES pour une
flamme 1D laminaire stationnaire prémélangée :

~ ~ ~Tab .~
_ o OYC o (_. . 0Y pwy, [Vl
SaA— = — | pDF < 2.67
Po A(‘?a:n 0xy, (p 6:Un) + F ( )
En intégrant cette équation sur x,, on obtient :
+oo 1 ~ .
poSAYS! = / FﬁwYc (Yc(ﬂcn)> dz, (2.68)
—0oQ

En effectuant le changement de variable : x, = z/,/F on obtient alors, avec
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Ye(Fan) = Ye(,) -

n

—+o0
posa¥et = [ o (Yilal) (2.69)

—00

On retrouve donc I'équation 2.66 soit encore :
SA = 5] (2.70)

Lorsque le plissement est totalement résolu, le modéle TFLES permet donc de
prédire la méme vitesse de flamme laminaire que dans le cas ou la flamme n’est
pas épaissie.

— Modéle PCM-FPI

Prenons maintenant le cas du modéle PCM-FPI. Pour mesurer sa capacité a
reproduire la vitesse de propagation correcte d’'une flamme laminaire, on va
réaliser un test a prior: sur une flamme 1D de méthane / air a la stocechiomé-
trie. Pour cela on réalise un filtrage de la flamme de référence afin de calculer

Y, et V.2 pour en déduire ¢ et Sc, comme le montre la figure 2.3 (a) . On en
déduit alors le taux de réaction wy, [¢, Sc] :

" 1
poy.[6,Se] = / pioy, (¢ Ps(c* 2, So)de” (2.71)
0

On intégre ce terme source suivant la normale pour obtenir les résultats de
la figure 2.3 (b) présentant le ratio Sa/S; en fonction de la taille de filtre A.
Pour de faibles tailles de filtre, le modéle PCM-FPI reproduit la bonne vitesse
de propagation, cependant dés que la taille de filtre augmente et devient su-
périeure a ’épaisseur de flamme, des erreurs importantes se produisent. Pour
une simulation LES usuelle, la taille de filtre est supérieure & 1’épaisseur de
flamme, le modéle PCM-FPI induit donc une large erreur lorsque le plissement
est résolu.

— Modéle basée sur des flammes filtrées

Reprenons le principe du modéle présenté par Duwig (2007), qui par construc-
tion vérifie la condition Sa = S; lorsque le plissement est résolu. On peut avoir
I'idée d’utiliser un filtre gaussien pour fermer le taux de réaction. On obtient
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FIGURE 2.3 — Tests a priori du formalisme PCM-FPI en laminaire. a) Va-
riable d’avancement ¢, variable d’avancement filtrée ¢ et la sé-
grégation S, associée. b) Calcul a priori de la vitesse de flamme
Sa (M) en fonction de la taille de filtre adimensionnée par
Uépaisseur de flamme &

alors :
+oo
poSAYS = / pwy, (x)dx (2.72)

_+oo +oo

_ / P2 Yoy, ()G (& — o )da das (2.73)
_+oo - +oo

= / p(x’)wyc(x’)[ Ga(x — 2')dx| da’ (2.74)
ol _

- / p(2 )iy, (2')da (2.75)

= poSPYce (2.76)

Lorsque le taux de réaction est filtré, on obtient bien Sa = S; lorsque le plis-
sement est totalement résolu. C’est a partir de ce concept de filtrage que le
modéle F-TACLES, objet de cet thése va étre construit.

2.5 Conclusion

Dans ce chapitre, plusieurs méthodes de modélisation de la combustion tur-
bulente ont été présentées dans le cadre de la simulation aux grandes échelles
couplée a la chimie tabulée. Pour cette thése, il a été choisi de se focaliser sur
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des approches compatibles avec la chimie tabulée, a faible cotit de calcul et
ne nécessitant pas de schémas numériques spécifiques. Cette vision a permis
de mettre en avant trois modéles. Cependant, la nécessité d’avoir un modeéle
de combustion turbulente dégénérant en laminaire, restreint le choix & deux
modéles.

Le premier, TFLES, est trés largement utilisé y compris sur des configurations
complexes (Boileau et al. 2008; Wolf et al. 2009). On peut néanmoins faire
le constat que ce modéle n’est pas basé sur un filtrage comme l'est la LES.
De plus, il s’est avéré qu’il a tendance a altérer fortement la dynamique de la
flamme (Auzillon et al. 2011). C’est donc dans ce contexte, qu’il a été choisi de
développer un modéle de combustion turbulente basé sur la chimie tabulée et
les flammes filtrées.
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Dans ce chapitre, le concept et les fermetures du modéle F-TACLES sont
présentés. Tout d’abord le modéle est introduit dans un cas de combustion
prémélangée afin de faire le lien avec les modéles de la littérature. Le mo-
dele est ensuite généralisé pour la combustion partiellement prémélangée,
cadre d’étude de cette thése. Finalement, [’ensemble des fermetures des
équations de Navier-Stockes et leurs hypothéses sont explicitées.

3.1 Concept du modéle F-TACLES

Afin d’introduire la chimie tabulée dans les simulations LES, il est nécessaire
de réaliser un couplage consistant entre les équations de Navier-Stockes filtrées
et les données thermo-chimiques tabulées a priori. Le modéle F-TACLES est
basé sur un concept de filtrage des données thermo-chimiques. Dans cette sec-
tion, & travers I’exemple de la combustion prémélangée, 'opérateur de filtrage
F-TACLES sera présenté tout comme son rapport étroit avec les modélisations
plus classiques utilisant des fonctions de densité de probabilité. Enfin, I'opé-
rateur de filtrage F-TACLES sera défini dans le cas général de combustion
partiellement prémélangée.

3.1.1 Cas parfaitement prémélangé

Dans le cas de la combustion prémélangée, deux cas d’interaction flamme /
turbulence sont envisageables . Elle sont regroupées sur la figure 3.1. Dans le
premier cas, Fig. 3.1(a), le plissement de sous maille est totalement résolu a
I’échelle LES, on peut donc en déduire que la vitesse de flamme doit étre égale
a S;. Dans le second cas, Fig. 3.1(b), en présence de plissement, la vitesse doit
étre égale a4 =.5;. On souhaite définir un modéle vérifiant ces deux propriétés
suivantes.

Introduisons pour cela le terme source filtré, calculé de la maniére suivante :

we(x) = /QCL)(X’)GA(X —x')dx’ (3.1)

ou {2 représente le domaine a calculer et Ga le filtre gaussien de taille A. En
introduisant le gradient de variable d’avancement, et la distribution ¢ de Dirac
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A I
LES Filter LES Filter

(a) (b)

FIGURE 3.1 — Situations d’intéractions flamme turbulence en combustion pré-
mélangée. a) Plissement résolu & l’échelle LES . b) Plissement
non résolu & l’échelle LES
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on obtient :

We(x) :/1/Qd|}$(/)

(c—NGa(x — x)dx'dd

3.2
/ fQ |V | |Vc|(5 c—d)Ga(x —x')dx’ S (3.2)
Jo IVeld(e — ¢)Ga(x — x')dx! € /8
ou ¥ est la densité de surface de flamme (Chapitre 2) définie comme :
N(¢) = / Vel(c — ¢)Ga(x — x)dx' (3.3)
Q
On rappelle les définitions liées a la densité de surface de flamme :
<<;5\Vc[’c = c’)
< ¢ >c:C/: _— (34)
(|Vc|‘c = c’)
et
YA -G d
(o]e=¢) = Jg 9x)9(c = &) Ga(x = x')dx (3.5)
fQ c—)Ga(x —x')dx’

En utilisant ces définitions il vient :

Do) = /0 1 < éz | >: (c)dd (3.6)

D’apreés les hypothéses de chimie tabulée, le terme source est uniquement fonc-
tion de la variable d’avancement en combustion prémélangée. Il vient alors :

e \ o weld)
<‘vc‘ >cc’ - IVC*’C:C’ (3'7)

ou la notation * signifie extrait d’une flamme 1-D.

En introduisant le plissement Z(¢) défini dans le chapitre 2, il vient :
<Vc‘c = c*)

Le modeéle F-TACLES fait également ’hypothése que ‘ (Vc‘c = c*) ’ est le méme

5(c) = E(¢) () (3:8)

que la flamme soit plissée ou non. Il peut donc étre calculé a partir d’une flamme
de référence 1-D. Il vient alors :

Voo (3.9)
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Il vient alors :

o [P
0 . — 075 ES c—c’P / /
Be(x) /0 e (e P

1
_ / =(¢ ) (¢) P )de!
0

vient :

Soit encore, comme 'explicite la section suivante :

-— oo —1D
G=F / O (&) Ga (@ — )d, = S5 (3.12)
—00

On vérifie bien que cette formulation assure la bonne vitesse de propagation de
la flamme en présence ou non de plissement. En effet :

+oo
PoSA :/ pwe(z)dz

—iooo +o00
= / / Ep(2")w, (2")Ga(x — 2)dz' dx
_iooo o

+o00
:/ Ep(z")w, (") [ Ga(z — 2)dz| d2’ (3.13)
_iooo o
:/ Ep(x))we(z")da'
= po=S}

Le modéle assure donc une vitesse de propagation définie par :
Sp =ZSP (3.14)
On peut généraliser cette formulation de filtrage pour chaque grandeur thermo-

chimique ¢ nécessaire au calcul LES. Le modeéle F-TACLES est donc basé sur
la tabulation de ¢ avec :

¢ = - ¢*(2)Ga(x — 2')dx’ (3.15)

—00

ou ¢ est extrait de la flamme 1-D de référence.
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Lien entre PDF et filtre gaussien

A ce stade, il est important de faire le lien avec les modeéles de la littérature basés
sur des méthodes de couplage utilisant des méthodes probabilistes (Fiorina
et al. 2005; Vervisch et al. 2004; Galpin et al. 2008). Toujours dans le cas de
la combustion prémélangée, la définition suivante est trés souvent utilisée pour
définir le terme source tabulé :

1
wc:/o we(c)P(c)de (3.16)

ot P est une fonction de densité de probabilité (PDF). On peut de nouveau
citer le modele PCM-FPI basé sur cette formulation dans le cas ot P est définie
par une fonction  (Vervisch et al. 2004; Fiorina et al. 2005; Galpin et al. 2008).

Le formalisme F-TACLES définit le terme source tabulé de la maniére suivante :
We = / W (x)Ga(z — 2')da’ (3.17)
— 00

La suite de cette section vise & montrer ’existence d’une fonction P permettant
d’écrire le formalisme F-TACLES sous forme d’une méthode probabiliste. Pour
cela, introduisons la variable d’avancement c(z). ¢ est une fonction monotone
évoluant de zéro dans les gaz frais a un dans les gaz briilés. Introduisons alors
xo et x1 tels que ¢(zg) = 0 et ¢(x1) = 1. ¢ définit donc une bijection de [xg, z1]
sur [0, 1]. Avec ces notations, I’équation 3.15 peut se réécrire sous la forme :

+oo
d={ &' ()Gale—a)da’

—00

7 5 Galw — o) (3.18)

_xl “+o00
+ / ¢*(2")Ga(x — 2')d2' +/ ¢* (2" )Ga(z — 2')d2'

1

Dans une flammellette prémélangée, sur |—oo, 2] (resp. [x1, +00[), ¢* est constant
et égal & ¢ (resp. ¢1) menant & :

3 = doale,z) + / 6" (@)Ga(r — 2)da’ + d1 (e x) (3.19)

o, a(e,x) et B(c,z), sont définis comme :

/ GAx—xd ;ll—erf<
1—|—erf<

S

(x — xo))] (3.20)

(x —a:l))] (3.21)

LS B

B(x) = GA(x—a;)dx

xr1

1
2
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On rappelle la définition de la fonction d’erreur erf :

erf(z - = / (3.22)

De plus comme c est une bijection sur [z, 1], la fonction ¢! est définie (z =
¢ 1(c)). Cela permet d’écrire la relation suivante :

T 1 Cil c _Cfl C/
/ d)*(SC/)GA(ZE o I‘,)dﬂf, :/0 ¢*(c—1(cl))GA( (|V)C/’ ( ))dcl

Ce qui pour simplifier I’écriture est noté comme :

/ " (2")Ga(x — 2") da:—/(;ﬁ GAC*C)d (3.23)
Vel
Finalement 1’équation 3.15 peut étre réécrite :
_ +o0
b= ¢*(2)Ga(x — 2')da'
)
= —————2dc
<7500z+/ ¢*(c \V ,| + 918

o (3.24)
_ /O () a()5() + E2E=) | sns1 = &)

Vel
1
= /0 ¢*()Pa(c)dc

Un lien trés fort existe donc entre le modéle F-TACLES et les modéles & densité
de probabilité de la littérature. On peut noter que ce résultat vient confirmer
les travaux de Bray et al. (2006) réalisant le méme paralléle avec les modéles
BML et en en déduisant une généralisation. En effet, Bray et al. démontrent
que la densité de probabilité s’écrit de maniére générale sous la forme :

P(c,z) = ai(c,x)d(c) + f(c,x) + aa(c, x)d(c) (3.25)

Par la suite, la notation probabiliste, ci-dessous, sera donc employée :

- ! / / /
¢:/0 6 (') Pa(c')de (3.26)

ou Pa est la fonction de densité de probabilité résultant du filtrage du front de
flamme.

3.1.2 Cas partiellement prémélangé

Dans le cadre général de la combustion partiellement prémélangée, présenté sur
la figure 3.2, plusieurs phénomeénes sont & prendre en compte. Le plissement =
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FIGURE 3.2 — Situation générale d’intéractions flamme turbulence en combus-
tion partiellement prémélangée avec plissement de sous maille
et hétérogénéités de mélange.

mais également les hétérogénéités de mélange ont un impact sur la lamme. Il
est donc nécessaire de prendre en compte ces deux paramétres.

Pour cela, introduisons le terme source défini comme :
We(x) = / w(xGa(x — x")dx’ (3.27)
Q

Cela peut alors étre reformulé, en utilisant la fonction de Dirac, sous la forme :

) = ALY cld(c—)o(z — 2 x — x')dx'dd d?’
G0 = [ [ | S ivelae— )6 = #)Gatx ~ X)ax'acd

o Ja (3.28)
_ / / e Veld(c — &)o(z — 2)de'd?’
0 JO |VC| c=c',z=z'
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avec :
<¢\Vc|‘c =d,z= z/>
< ¢ Ze=c! z=2'= (329)
(|Vc|‘c =cd,z= z’)
et
((b‘c:c’ z:z’) _ Joo(x)d(c—¢)d(z — 2')Ga(x — x')dx’ (3.30)
’ fQ c—c)é(z—z/)GA(x—x’)dx’ '
En définissant le filtre conditionné & z = 2’ d’une grandeur ¢ comme :
71N -G d
(qb‘z:z’) _ Jo 90)0(z = #)Gax = x)dx (3.31)
fQ z— 2" )Ga(x — x')dx’
il vient :
/ / <|Vc|> (|Vc|5(c —d)|z= z’)P(z')dc/dz' (3.32)
avec :

= / 5(z — 2" )Ga(x — x)dx’' (3.33)
Q

Les hypothéses de chimie tabulée permettent d’affirmer que le terme source
n’est fonction que de la variable d’avancement et de la fraction de mélange. On
obtient alors :

We B wi(d, 2 (3.30)
|VC‘ c=c',z=z' a Der .
R ox

" le=c z=2'

Dans le modéle F-TACLES, leffet du taux de dissipation scalaire croisé .. =
pDVc - Vz sur la structure chimique est négligé. Cela suppose que le front de
flamme est composé d’une collection de flammes 1-D pour lesquelles la frac-
tion de mélange est constante le long du front de flamme. Ainsi, le terme

<\Vc\5(c — c’)‘z = z’) peut étre calculé a partir de flammes 1-D & fraction de

mélange constante :

oc*
— =) == U My — o .
(|vc\5(c |z = z) @) |ggr |, Pe=2) (3.35)
avec
+o0o
P(c’]z:z’):/ §(c — )| oes GA (2, — 2,)d2!, (3.36)
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On obtient donc :

e _ ! 1': / AV YN / / _ Z/ Z/ C/ Z/
we(x) = /0 /0 E(d, 2 )wi(cd, 2" )P(d|z = 2")P(Z)dcd (3.37)

En supposant que le plissement est constant, Z(¢’, z’) = Z, il vient :

500 — /01 [ /_ :’° ol )G a(wn — 2)daly | P(2)d2 a.35)

1
= / cLTCID(E, ZVP(2')d7
0

(1]

On obtient finalement :

1
Do(x) = S /O 2P ) P(+)d> (3.39)

En modélisant la PDF de fraction de mélange par une S-PDF, le terme source
peut finalement étre écrit comme :

avec

P(') = Pg() = (3.41)

et

a=z<§(1zjz)—1> etb:a<f—1> (3.42)

On peut alors calculer la vitesse de propagation prédite par le modéle F-
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TACLES. On obtient alors :

+oo
PoSA z/ pw.(z)dz

+oo +o00 1
/ / / Ep(a)w, (2!, 2" ) P(2)Ga(x — 2')da'dxd?’
—00 —oco JO
1 +00

(1]

—00

/OIP(Z/) {/%0 p(x’)wc(w/,z/)dgg’] 2

—00

/0 P(2) /_OO p(x ), (2!, 2") [ - GA(x—a:')da;] da'dz’

I
(1

I
(1]

1
/0 po()S0()P()d=’

Le modéle assure donc, dans le cas général, une vitesse de propagation définie
par :

1
E/ po(2)SP(2)P(2)d7 (3.43)

1
SA:f
Po Jo

On peut maintenant généraliser le principe de filtrage F-TACLES & toute gran-
deur ¢ comme :

1
= /0 (plz = 2") P3()d7’ (3.44)

ou (p|z = 2’), est la moyenne conditionnée de ¢ définie comme :

1

{plz=2") = / 0 (z =2, d)Pa(d|z = 2')dc
0
+oo (3.45)
= ¢" (2, )G a(@n — i) dzl,
—00

Cette formule permet de réaliser le calcul des grandeurs filtrées de maniére
séquentielle en 3 étapes comme décrit dans la section 3.3.

3.2 Equations de la LES et modéle de fermeture F-
TACLES

Dans cette section, la fermeture des équations LES via le modéle F-TACLES
va étre introduite. Dans un premier temps, le modéle est décrit pour les confi-
gurations sans plissement de sous maille avant d’étre étendu aux configurations
ou ce plissement existe et affecte la vitesse de flamme filtrée.
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3.2.1 Equations générales

En LES, en faisant I’hypothése d’un nombre de Lewis unitaire, les équations
filtrées de Navier-Stockes s’écrivent sous la forme suivante :

0p ~
— . ) pr— .4
V() = 0 (3.46)
o5t o o L
e +V.(puu) = —-VP+V.7—-V-(puu— pun) (3.47)
_?c e -
agt +V-(pAY.) = V- (pDVY)
~V - (pul, - pav. ) + pby. (3.48)
8{’;?+v-(ﬁﬁa) — -V (Pud) + V- (7a)
—V - (pue; — pué;) + V - (pDVh) (3.49)
P — oT (3.50)

On rappelle que p représente la densité, u le vecteur vitesse, P la pression, §
le tenseur unitaire, 7 le tenseur des contraintes visqueuses, e; ’énergie totale
sensible et chimique, h I'enthalpie , D la diffusivité thermique, wy, le terme
source de la variable d’avancement Y.. r est défini comme r = R/W avec R la
constante des gaz parfaits et W la masse molaire moyenne.

La notation ¢~5 représente le filtrage au sens de Favre ,F)qz~$ = po.

Dans ce jeu d’équations, les termes de sous maille —V - (ﬁlfl\q/b — ﬁﬁqg), avec ¢
correspondant a Y, u ou €, le terme de pression Pu, ainsi que les termes de
diffusion pDV ¢ et le terme source wy, nécessitent une fermeture.

Cependant, afin de garantir une modélisation correcte de la structure et de la
vitesse de flamme dans le cadre d’un plissement résolu ou non, la fermeture de
I’ensemble des termes doit étre envisagée. Pour cela, un modéle pour chaque
terme va étre proposé, tout d’abord dans le cadre d’un plissement complétement
résolu & I’échelle de la LES, puis dans le cas d’un plissement non résolu affectant
la vitesse de flamme filtrée.

3.2.2 Terme source

La fermeture du terme source est directe Comme vu précédemment, on peut
écrire :

— 1
pwy, = / (piry, |z = 2") Pa(2")dz’ (3.51)
0
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avec

1
p= /0 (plz = 2") Pg(z)d7’ (3.52)

Dans cette expression, Pg(2’) est une fonction de deux parameétres, la fraction

A ~ . . A 2 .
de mélange z, la variance de fraction de mélange 2. Le terme < PRy |z =

2! > est aussi fonction de deux parameétres : I'avancement de réaction ¢ et
la taille de filtre A. On obtient ainsi un terme source tabulé en fonction de
ces 4 parameétres. On a donc 5yc = a)yc [¢,Z,S,,A]. La notation ¢[¢,z; S, A
signifie que la variable ¢ est tabulée dans une table de 4 dimensions avec pour
cordonnées, ¢, z, S, et A. S, est le facteur de ségrégation défini par :

_
CZ(1-2)

S, = 0 correspond & un mélange parfait et S, = 1 correspond & un ensemble
discontinu d’oxydant et de fuel.

S. (3.53)

3.2.3 Termes de diffusion

Dans la littérature, le terme de diffusion est souvent modélisé par la simple
approximation (Galpin et al. 2008) :

V. (pDVY,) ~ V- (ﬁD vﬁ) . (3.54)

Cependant, cette approximation méne & d’importantes erreurs sur la reproduc-
tion de la vitesse de flamme (voir chapitre 4) . Dans le modéle F-TACLES, la
modélisation suivante est adoptée :

V- (pDVY;) = =V-(pD|VY;[n)
oY
~ —V-|pD . :
\Y (,0 ’83@* n) (3.55)

Le vecteur n est défini comme étant normal au front de flamme pointant vers
les gaz frais. En introduisant un facteur correctif a. calculé en 1D, I'équation
précédente devient :

V- (pDVY,)=V- (ac 5D v?c) . (3.56)'

Le facteur correctif o, est ainsi défini comme :
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oY
ox*
oY
ox*

— pD
acle,z, 2" Al =
oD

(3.57)

avec !

Ye z= z’> Ps(2")dz (3.58)

Cette modélisation est exacte en 1D mais introduit des approximations en 3D
liées notamment & la courbure.

De méme, pour le terme de diffusion de I'équation d’énergie, un facteur de
correction «, pourrait étre introduit avec :

. D ah:
@[6, %, 27, A] = p|g%* (3.59)
pD ox*

Cependant, ce terme n’est pas défini, en effet, ’enthalpie totale étant constante
dans toutes les flammes 1-D servant & la tabulation, la valeur de a, est indé-
terminée. Pour y remédier, I’hypothése suivante, exacte en 1-D, est utilisée :

V- (pDVh) ~ V- (ﬁD vﬁ) (3.60)|

3.2.4 Termes de convection

Pour la fermeture des termes de convection sur I’énergie ou la variable d’avan-
cement, introduisons sq la vitesse de déplacement de I’écoulement par rapport
au front de flamme, i.e., la différence entre la vitesse de I’écoulement u et la
vitesse absolue du front de flamme w.

Sd=u—W (3.61)

En supposant que le plissement est constant, la vitesse absolue du front de
flamme w est constante donc invariante par filtrage : W = w = w, on peut
réécrire le terme de convection :

~V.(pu¢ — piag) = ~V.(psad — pSad)

= V.(78a¢) — V.(psao) (3.62)
= (V.7552)¢ + 75aV.¢ — (V.(054))¢ — pSaV .0
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Dans une flamme 1-D laminaire non étirée prémélangée la vitesse de flamme
Si(z) et la densité des gaz frais po(z) sont liées par :

pP0S1 = psq (3.63)

En faisant ’hypothése que la flamme reste plane en sous maille, le terme de
convection peut étre calculé en 1D et s’écrit sous la forme :

~V.(pud — pie) = poSiVe.¢ — oS V-0

_ (3.64)
+ (Vz.poS1)¢ — (Vz-(poSt)) ¢

avec V, = %.

Or nous avons déja supposé que Ve - Vz = 0. Comme pgS; est une fonction
uniquement de z, il vient :

V- (poSi(z)) =0 (3.65)
Soit :

~V.(pué — pid) = poSiVu.d — p0SiVu-&

- ~ 1 d (3.66)
= poSiVy.¢ — / </0051¢‘Z = Z/> Pg(2)d?’
0 dll?
avec :
_ 1
poS; = / po(2")S1(2")P(2)d2! (3.67)
0

On obtient donc finalement :

—V.(pug — ptig) = Qy[G, 7, S., Al (3.68)
avec :

. . 1
Q0.7 5.. 8] = SiV06 - | <poslfz:z’>Pﬂ<z’>dz’ (3.69)
0

3.2.5 Loi des gaz parfaits

Tout d’abord, il est nécessaire de fermer I’équation d’état. Pour un gaz parfait,
cela conduit & :

P = pT=pT (3.70)

Dans un soucis de simplification, le terme de sous maille est négligé dans la
fermeture F-TACLES menant a :

P ~ gl (3.71)
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Cette simplification sera discutée dans le chapitre suivant sur le cas de flamme
1-D laminaire parfaitement prémélangée.

3.2.6 Pression et équation d’énergie

Pour terminer la modélisation de I’équation d’énergie, il est nécessaire de fermer
le terme de sous maille sur la pression. Pour cela, une approche similaire a la
section 3.2.4 est utilisée :

V- (Pud) = -V-(Pud)- (V- (Pud) - V- (Pus)) (3.72)
= —V-(Pw)— (V- (p7Tus) - V- (mTag))  (3.73)
= —V-(Pud) + [z, 5., Al (3.74)

définissant Q,[c, z, S,, A] tel que :

~ - 1 T
Qp[a Z, SZ,A] = poS;|V,. 7T / <posld(§$ z = z/> Pg(z’)dz/ (3.75)'
0

3.2.7 Equation du moment

Pour I’équation du moment une approche similaire de modélisation va étre
utilisée. En effet, selon la section 3.2.4, le terme de convection de sous maille
peut-étre modélisé de la maniére suivante :

V. (- pEE) =V, (55554 — pRasa) 1 (3.76)
Ve paVa s (3.77)
= O[¢z, S, An (3.78)
avec :
~ ~ _ 3 ~ ! dsq ' W
[, z,S., Al = poS; V.50 — /0 <pOSldx‘Z =z > Pg(2')dz (3.79)

Le tenseur des contraintes est quant a lui exprimé de la fagon suivante :

VT =V ([e? 8., A]F) avec oyl 7, S, Al = —. (3.80)
T

et T tel que :

?

i <va +(va)T - g(v - ﬁ)a) (3.81)



3.2. Equations de la LES et modéle de fermeture F-TACLES 67

Cependant, cette fermeture nécessite le calcul de n qui s’avére complexe dans
la pratique. Afin de simplifier le modéle, I’hypothése de modélisation suivante
est donc utilisée :

[ Qu[c.Z, 5., A] =0 et a,[c, 2,5, A] =1 (3.82)

De plus, comme le montre le chapitre suivant, I'influence de ces deux termes
est négligeable sur une flamme 1D.

3.2.8 Reésumé de ’ensemble des fermetures

Le modele F-TACLES, dans le cas d’un plissement totalement résolu, s’écrit
pour les équations du moment, de la variable d’avancement et de 1’énergie de
la maniére suivante :

85: LV (pun) = -VP4V.7F (3.83)
,{/—; s s _
agt +V-(puY,) = V- (ac[c, z,S., Al pD VYC>
383, S, Al (3.84)
opé; o - _
BT +V-(puer) = —V-(Puj)+V-(ta)
YYp[E 7, S, Al + V- (pD w?) (3.85)

Finalement, la modélisation F-TACLES comprend trois termes tabulés :
— le terme de correction de la diffusion :

a6, zZ, S, Al
— le terme source global de variable d’avancement :
2e[6,7, S, Al = O, 6,2, S5, A] + poy, [6,2, S5, A
— le terme de correction de I’énergie :

Sp[6. 7, 8., A = Q6. 7, 8., Al + Qp[6, 7, 5., Al

3.2.9 Extension a la prise en compte du plissement de sous
maille

Dans des situations pratiques de simulation aux grands échelles de combustion
turbulente, la turbulence peut créer un plissement de sous maille de la flamme.
Dans cette section, une stratégie est exposée pour étendre le modéle F-TACLES
pour ce type de configurations.
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Prise en compte du plissement de sous maille

Les structures turbulentes présentes dans ’écoulement augmentent, a travers
le plissement, la surface de flamme présente en sous maille. Cela a pour effet
d’augmenter la vitesse de propagation de la flamme & I’échelle résolue. Pour
le quantifier, la vitesse de flamme turbulente S; (Poinsot et Veynante 2005)
est introduite. Cette vitesse est liée a la vitesse de flamme laminaire S} via le
facteur de plissement = défini comme = = S;/S?.

L’hypothése de modélisation pour le modéle F-TACLES consiste & assurer une
propagation de la flamme a la vitesse de flamme turbulente S; en supposant
que le profil de flamme filtrée est indépendant des petites échelles de turbulence
de sous maille. En d’autres termes, la modélisation suppose que ’épaisseur de
flamme filtrée est fixée par la taille de filtre A non affectée par la turbulence.
Cette hypothése est assez forte comme le montre Moureau et al. (2011) en
postraitant la quasi-DNS du bruleur PRECCINSTA et peut mener & des erreurs
sur la structure de flamme. Cependant elle permet d’introduire le plissement
de maniére découplée de la procédure de filtrage, ce qui simplifie largement le
modeéle tout en gardant la bonne vitesse de propagation.

Le terme source F-TACLES, sous cette hypothése, en présence de plissement
s’écrit de la maniére suivante :

wYc - E aYc [57 E? SZ7 A] (386)
et le terme de diffusion turbulente comme :
Q. = (V- (piic— pie)),
= EQ.¢ 7z, 5., A
+ (E-1)V- ([ 7 S., AlpDVY,) (3.87)

—

Dans cette expression, le premier terme du r.h.s correspond a I'expansion ther-
mique et le second modélise les flux turbulents non résolus. Cette formulation
correspond & multiplier la diffusion et le terme source par le plissement de sous
maille dans I’équation bilan laminaire. Ceci assure que le front de flamme non
étiré se propage a la vitesse turbulente S; = ESIO dans la direction normale (Co-
lin et al. 2000). La méme procédure est utilisée pour fermer I’équation d’énergie
en régime turbulent.

Pour fermer le probléme, il reste donc & modéliser le plissement de sous maille
E=25/ SZO. Pour cela plusieurs méthodes peuvent étre utilisées, allant d’une
formulation algébrique (Boger et al. 1998; Colin et al. 2000; Charlette et al.
2002) a la résolution d’une équation de transport (Hawkes et Cant 2000). Dans
cette thése, le plissement sera modélisée par une fonction d’efficacité développée
par Colin et al. (2000) ou Charlette et al. (2002), deux modeéles algébriques,
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disponibles dans le code LES AVBP et largement utilisés.

Effet du filtre et limite de flammabilité

Une attention toute particuliére doit cependant étre apportée sur la modélisa-
tion de ce plissement de sous maille. En effet, chaque flamme dans les limites
de flammabilité, posséde une épaisseur propre. Ainsi, 'opération de filtrage,
avec un filtre de taille constante A n’affecte pas ’ensemble des flammes de la
méme maniére. Proche des limites d’extinction, les flammes sont beaucoup plus
épaisses qu’a la stoechiométrie. Elles seront donc moins épaissies par le filtrage
gaussien.

A titre d’exemple, la figure 3.3, montre I’évolution de ’épaisseur du terme
source (définie comme la largeur & mi-hauteur) pour le mélange méthane /
air utilisé au chapitre 3. Comme mentionné précédemment, la flamme la plus
riche est, ici, 8 fois plus épaisse que la flamme stoechiométrique. Le filtrage
par un filtre gaussien de taille A = 2055" (65 est I'épaisseur de terme source
a la stoechiométrie) conduit a un épaississement de la flamme filtrée évoluant
entre 11 et seulement 1,7 prés de la limite d’extinction riche. Cet effet doit étre
pris en compte dans la modélisation du plissement ce qui pour cette thése se
traduit par la prise en compte de ’épaisseur locale de flamme dans les fonctions
d’efficacité lors des calculs turbulents. Pour la fonction d’efficacité de Charlette
et al. (2002) on obtient alors :

5o <1 + min [(ﬁz)r%} )ﬁ (3.88)

3.2.10 Modé¢le F-TACLES

Pour conclure cette partie relative a la modélisation, voici le récapitulatif des
équations du modéle F-TACLES dans le cadre général de la combustion turbu-
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F1GURE 3.3 — Evolution de l’épaisseur de flamme (Triangle) et de [’épaissis-
sement lié au formalisme F-TACLES (Circle)

lente partiellement prémélangée :

(957?+V-(ﬁﬁﬁ) = -VP+V-7+V.7 (3.89)
ag}jc +V-(,61~1}7c) = V- Eac[E,E,SZ,A]pDv?C)
YE[EZ, 8., Al (3.90)
%’erv-(pﬁg) = V. ((pD+ gt) VE) (3.91)
002" | G Tt = v <(pD+Mt> v;z)
a1 S
+2f%(vgy__2055;2;5 (3.92)
%§;+V'@mﬁ = —V-(Pud) +V-(u)
YESEEZ, S, Al
v (EﬁD v%) (3.93)

avec :
— le terme de correction de la diffusion tabulé :

aclc, z, 5z, Al
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— le terme source global tabulé :

Ye[6, 2,82, Al = Q[ 2, 5., Al 4 poe[c, 2, ., A
— le terme de correction de I’énergie tabulé :

Ygle, 2, 8., Al = Q,[¢, z,S:, Al + Qgle, 2, S, A

— le modéle de plissement de sous maille modélisant =.

3.3 F-TACLES en pratique

Cette courte section vise & décrire la procédure pratique permettant de réaliser
une table thermo-chimique pour le modéle F-TACLES et en particulier la partie
portant sur le calcul des grandeurs filtrées.

La procédure pour la création de la base de données F-TACLES est résumée
sur la figure 3.4. Une collection de flammes 1D prémélangées est tout d’abord
calculée pour différentes fractions de mélange 2’ en utilisant une chimie détaillée
afin d’obtenir ¢*(z = 2/, ), oul ¢ est une variable thermodynamique quelconque.

Ensuite les variables filtrées sont calculées a partir de :

7 ! / / /
¢ = /0 <<;5|z =z >P5(z )dz (3.94)
(plz =2 = [TZ¢*(z =2 ,2")Ga(z — 2')da’ (3.95)

Les prédictions du modeéle F-TACLES sont trés sensibles de la qualité de I'inté-
gration numérique des équations 3.94 et 3.95. L'integration de la S-PDF Pg(z)
dans l'équation 3.94 est réalisée en suivant la méthodologie proposée par Lien
et al. (2009). Pour calculer 'intégrale dans I’équation 3.95, la flamme est divisée
en trois zones comme le montre la figure 3.5 :

(plz=2") =l+I1+h (3.96)
ou Iy, I et I7 sont définies par :

0
Iy = / ¢*(z =2, 2")Ga(z — 2')da’ (3.97)

x1
I=[ ¢"(z=7,2")Galx —2')da’ (3.98)

zo

+o0
L = ¢*(z =2, 2")Ga(x — 2)da' (3.99)

1
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1-D detailled
laminar flamme computation

= / o
o (z=2,2)
Convolution with Gaussian filter

+oo
(plz=2") = / ¢ (z =2, 2)Ga(z — 2')d2’

J—o00

3-PDF integration

1
6= / (6|2 = 2') P(')dz’
JA)

F-TACLES tabulation

8 — O_*[? 2, S:v A]

FIGURE 3.4 — Procédure pratique de calcul des variables filtrées suivant la pro-
cédure F-TACLES
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FIGURE 3.5 — Schéma de principe du filtrage spatial

I est calculé numériquement par une méthode du second ordre. Iy et I; sont
eux calculés analytiquement d’aprés les relations décrites précédemment :

= =7 [1 — erf (f(:c - m)] (3.100)

2
1+ erf <\26(x — :cl))] (3.101)

Une attention toute particuliére doit étre portée pour le calcul des dérivées des
grandeurs filtrées au sens de Favre. En effet, pour le cas d’un filtrage standard,
I’hypothése de commutation des filtres LES, Eq. 2.5, permet de ramener le
probléme a un filtrage de dérivée cependant cela n’est pas valable au sens d’un
filtrage de Favre :

¢*(Z = Zlvxl)

I = 5

6 06 96 D [(pd\ 1 [ 9\ 0o
8952- N al’i Al 8:61‘ - 8952- <p) 7& E <paxl> N 8:61‘ <3.102)

Pour le calcul des dérivées de moyenne de Favre, la décomposition suivante est
donc nécessaire afin de rendre le calcul possible :

06 _ 9 (pd"\ _ 1 (9pF" ~ Op
ox*  Ox* < p > P < dx* dz* (3103)
avec :
Opo* /1 g™ ' W,
— — P .1 4
e ; Pos|? =7 5(2")dz (3.104)
dp L/ op* / N
e /0 <8x* z=2") Pg(z)dz (3.105)
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3.4 Conclusion

Dans ce chapitre, le nouveau modéle de combustion turbulente a été présenté.
Basé sur une procédure de filtrage de bases de données chimiques, ce modéle
garantit la reproduction de la vitesse de flamme dans le cadre général d’un
plissement résolu ou non & I’échelle LES. Dans le cadre de la combustion par-
tiellement prémélangée, cadre de cette thése, 'ensemble des fermetures des
équations ont été décrites tout comme les hypothéses associées. Une attention
toute particuliére a été portée sur 'impact du filtrage sur les flammes stratifiées.
Finalement, ’aspect pratique de la modélisation a été abordé avec I'explication
de la procédure de filtrage F-TACLES. Cette modélisation va maintenant étre
testée tout d’abord dans le cas de flamme 1-D, cadre du chapitre 4, puis dans
le cas de flammes 3-D turbulentes, cadre du chapitre 5.
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Dans ce chapitre, le modéle F-TACLES est validé sur un ensemble de
configurations simples : des flammes 1-D laminaires. Le modéle est tout
d’abord étudié dans le cas de combustion parfaitement prémélangée. En-
suite, des flammes stratifiées en richesse sont abordées afin de valider
le modéle dans le cadre général de cette these. Pour clore ce chapitre,
ltmpact des différentes hypothéses de modélisation, dont celle du nombre
Lewis unitaire, est discuté.

4.1 Flamme 1-D prémélangé

Afin de prouver la dégénérescence laminaire du modéle F-TACLES, il est im-
portant de réaliser un ensemble de calculs laminaires. La flamme 1-D laminaire
non étirée représente un cas de validation permettant également de mieux ap-
préhender le comportement du modéle. Pour cela, un calcul de référence d’une
flamme 1-D en chimie détaillée a été réalisé a I'aide du code PREMIX (Kee
et al. 1992). Pour 'ensemble de cette section, une flamme méthane / air a la
stoechiométrie, simulée avec le schéma du GRI (GRI 2006) a été choisie. Cette
flamme de référence est alors utilisée pour générer la table thermodynamique
F-TACLES, comme indiquée dans le chapitre 3. L’ensemble des paramétres de
la simulation est résumé dans le tableau suivant :

Tests 1-D de validation

Pression 1 bar
Température du mélange 298 K
Schéma cinétique GRI 3.0
Richesse 1
Nombre de Lewis 1

TABLE 4.1 — Paramétres des tests de validations prémélangé

Les calculs F-TACLES sont ensuite réalisés a I’aide du code compressible AVBP
(AVBP 2008), du formalisme TTC (Vicquelin et al. 2010) et du schéma numé-
rique TTGC (Colin et Rudgyard 2000). La durée de simulation est basée sur
10 temps convectifs (calculé a partir de la vitesse de propagation de flamme et
de la longueur du domaine).
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4.1.1 Reproduction de la vitesse de flamme
Vitesse de flamme et taille de filtre

Le modéle F-TACLES est construit pour prédire dans le cas d’'une lamme 1-D
laminaire la vitesse de propagation Slo. En effet, le taux de réaction du modeéle
F-TACLES est défini, dans le cas d’une combustion prémélangée par :

Dolz) = ; /_ ;OO o), (2/)Ca(z — a')da (4.1)

Or par définition, G (z) vérifie fj;o Ga(x)dx = 1. Comme mentionné dans le
chapitre 3, la vitesse Sa prédite par le modéle vérifie :

Sa=SP (4.2)

Pour vérifier ce résultat, une série de calculs pour différentes taille de filtre A est
réalisée afin d’en étudier 'impact sur les performances du modéle F-TACLES.
Les résultats sont présentés sur la figure 4.1. L’épaisseur thermique de flamme
07, introduite dans cette figure est définie comme :

1

N max %])

(4.3)

Un trés bon accord est obtenu pour la vitesse de flamme SA pour I’ensemble
des tailles de filtres considérées. Une attention particuliére doit étre portée a
la figure 4.1. En effet, le symbole triangulaire correspond & une simulation F-
TACLES en supposant que le terme de correction de diffusion a, est unitaire.
On remarque ici 'importance de ce terme pour la reproduction de la vitesse de
propagation S’lo .

Vitesse de flamme et résolution

Maintenant que la reproduction globale de la vitesse de flamme par le modéle
est vérifiée, intéressons nous a la discrétisation spatiale nécessaire a la précision
du modeéle, aspect trés important en modélisation. Plusieurs calculs de la méme
flamme 1-D laminaire filtrée avec A = 204; sont alors réalisés en faisant varier
la résolution de la flamme. Les résultats sont présentés sur la figure 4.2, en
introduisant, ’épaisseur de la flamme filtrée, dz, définie comme :

1
0
max (| 5°|)
Un minimum de 5 points dans la taille de filtre est nécessaire pour obtenir
la bonne vitesse de propagation pour le schéma numérique TTGC (Colin et
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FIGURE 4.1 — Vitesse de flamme prédite par le modéle F-TACLES en fonc-
tion de A/6;. B : simulations F-TACLES. A : simulation avec
a. =1
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FIGURE 4.2 — Vitesse de flamme prédite en fonction de la résolution §z/A.
B : Simulations F-TACLES.
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Rudgyard 2000). En dega de cette résolution, la vitesse de flamme est sur-
évaluée par des erreurs numériques. Dans le cadre de calculs complexes, il faudra
donc s’assurer que la résolution de la flamme vérifie ce critére. La reproduction
de la vitesse de flamme laminaire par le modéle F-TACLES est garantie si :
oz

Az0 (4.5)

dans le cas de simulation AVBP utilisant le schéma TTGC (Colin et Rudgyard
2000).

4.1.2 Taille de filtre et structure de flamme

Aprés I’étude de la reproduction de la vitesse de flamme laminaire, 'impact de la
taille de filtre sur la structure de flamme est discuté. Dans une premiére partie,
Ieffet du filtre du modéle F-TACLES sur le profil de la variable d’avancement
est mis en avant. Ensuite, dans une seconde partie, une analyse des termes de
I’équation de propagation de cette variable d’avancement sera conduite pour
différentes tailles de filtre.

Taille de filtre et profil de variable d’avancement

La figure 4.3 présente 'effet de la taille de filtre sur le profil de variable d’avan-
cement. Les profils simulés a 'aide du schéma numérique TTGC (Colin et Rud-
gyard 2000)pendant 10 temps convectifs sont présentés en traits pleins. Chaque
solution de référence filtrée correspondante est elle en pointillés. On remarque
tout d’abord que les profils simulés et de référence se confondent pour chaque
taille de filtre. D’autre part, il est également visible sur la figure 4.3 que plus
la taille de filtre augmente, plus 'épaisseur de la flamme augmente. Le filtre
joue un role d’épaississement de flamme comme le facteur F du modéle TFLES
(Colin et al. 2000) . La taille de filtre permet donc de modifier 1’épaisseur de
flamme afin d’assurer une résolution suffisante (Eq. 4.5) de la flamme sur un
maillage LES.

Taille de filtre et équation de propagation

L’effet de la taille de filtre sur I’équation de propagation est présenté sur la
figure 4.4. Deux points apparaissent nettement sur cette figure. Tout d’abord,

1. Une étude approfondie du paralléle entre le modéle TFLES et le modéle F-TACLES
est réalisée dans le chapitre 6. En particulier, un lien entre la taille de filtre A et le facteur
d’épaississement F' est proposé.
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FIGURE 4.3 — Flamme 1-D laminaire prémélangée filtrée. Variable d’avance-
ment simulée (ligne) comparée a la solution de référence filtrée
(pointillé) pour AJé; = 2, 10 et 20.
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la forme du terme source, représenté avec le symbole A, change avec la taille de
filtre. Pour de faibles tailles de filtre, elle garde une forme Arrhénius. Cependant,
lorsque le filtre devient trés grand devant I’épaisseur du terme source, le terme
source filtré se rapproche d’une gaussienne. En effet, pour une épaisseur de
terme source nulle (un Dirac), le terme source filtré serait exactement égal a
une gaussienne.

Un autre point doit aussi étre mis en avant : l'affaiblissement du terme de
diffusion. En effet, la diffusion représentée par le symbole ¢ sur la figure 4.4
diminue avec le filtrage. Or, une flamme est caractérisée par un équilibre entre
diffusion, réaction et convection. Pour de grandes tailles de filtre, la diffusion
filtrée devient moins importante et ne permet plus de garantir I’épaisseur de
flamme. Afin de garantir la bonne reproduction de cette épaisseur de flamme,
la taille de filtre doit donc vérifier une condition du type :

A < nd; (4.6)

A la vue de cette figure, on peut quantifier n autour de 40.

Dans cette thése, les calculs réalisés restent dans la zone d’équilibre diffusion,
réaction et convection. Ce point ne sera donc pas étudié avec plus de détails.
Cependant, des travaux récents de Vervisch et al. (2010) montrent que pour
garantir la qualité d’une simulation LES, la taille de filtre doit étre limitée par
rapport au "flamebrush" moyen. Cela limite donc la taille de filtre & quelques 6;.
Notre étude montre alors que le modéle F-TACLES pourrait étre mal adapté
aux calculs LES trés sous résolus et peu réalistes nécessitant des tailles de
filtre trop importantes, supérieures a 406; ce qui ne s’avére donc pas étre une
limitation trés contraignante.

4.2 Flamme 1-D stratifiée en richesse

Pour finir les validations sur des flammes 1-D, il reste & valider la prise en
compte de la variance de fraction de mélange dans le modéle F-TACLES. Pour
cela, une série de flammes 1-D laminaires de méthane / air a été simulée pour
différentes richesses évoluant dans les limites de flammabilité a 1'aide du logiciel
PREMIX. Comme dans la section précédente, le schéma du GRI (GRI 2006)
a été choisi pour ce cas de validation. La base de données thermochimiques a
ensuite été réalisée suivant la procédure décrite dans le chapitre 3 pour une
taille de filtre égale & A = 867" (65 est I'épaisseur thermique de la flamme
stoechiométrique).
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FIGURE 4.4 — Représentation des termes de l’équation de la variable d’avan-

cement (en kg.m=3.s71) en fonction de ¢ pour une flamme 1-
D stationnaire laminaire filtrée avec différentes tailles de filtre
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4.2.1 Impact de la variance sur la table thermochimique

L’ensemble des données thermochimiques nécessaires au calcul F-TACLES est
stocké dans une base de données en 4 dimensions. Il a été choisi de se focaliser
sur le terme de correction de diffusion a. = a.[¢, z, S;, A] de la modélisation
F-TACLES. Ce terme correctif est présenté sur la figure 4.5 pour S, = 0 cor-
respondant & une variance nulle. Sur la figure 4.6, ce méme terme est présenté
pour S, = 0.02. Il est important de noter que les niveaux, mais aussi la forme
globale de ce terme, sont modifiés par les hétérogénéités de mélange. En effet,
a. est défini comme le rapport de deux grandeurs filtrées :

oDV Y,

e, Z, 8., A] = -
pDV.Y,

(4.7)
La forme globale de «. est donc altérée par 'opérateur de filtrage et ne doit
pas étre vue comme un simple filtrage d’un ratio global. Cette modification
de forme est & mettre en lien avec la modification de la structure de flamme
elle-méme. Cette modification est mise en évidence dans la section suivante.

Un autre point apparait également sur la figure 4.5 : la non détermination de
a. pour ¢ = 0 ou ¢ = 1. En effet, la définition mathématique méne & une forme
indéterminée du type ""0/0". Cependant, par prolongement et par continuité,
on obtient : a.(c=0)=1let ac(c=1)=1

FIGURE 4.5 — Forme du terme correctif o = a.[c,z,S,, A] en absence d’hé-
térogénéités de mélange Sz = 0.
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FIGURE 4.6 — Forme du terme correctif o = «.[c,z,S,, Al pour de faibles
hétérogénéités de mélange Sz = 0.02.

4.2.2 Impact de la variance sur la flamme stratifiée

Pour finir les validations 1-D, considérons une flamme soumise a des hétérogé-
néités de mélange. La vitesse de propagation de cette flamme est affectée par les
hétérogéniétés mesurées par la variance de fraction de mélange. Comme nous
avons supposé Ve - Vz = 0, ces hétérogénéités restent constantes a travers le
front de flamme. La vitesse de flamme, Sa, doit d’aprés le chapitre 3, vérifier
la relation suivante :

1
F0Sa = / poSi(2') Py(+')d2 (4.8)
0

Pour vérifier ce résultat, un ensemble de flammes "stratifiées" en richesse est
calculé. Chaque flamme posséde les propriétés suivantes :

[ ] a = 1

e S, constant le long du front de flamme.

Chacune des flammes représente un mélange moyen identique possédant dif-
férentes hétérogénéités. Une flamme parfaitement prémélangée (S, = 0) est
calculée comme référence. Les profils de températures sont présentés sur la fi-
gure 4.7 (a) et les vitesses de flammes correspondantes sur la figure 4.7 (b).

On remarque que la structure méme de la flamme est modifiée par ces fluc-
tuations de mélange, ce qui explique la modification de la forme du facteur de
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FIGURE 4.7 — Flamme 1-D stratifiées en richesse avec le modéle F-TACLES
a) : Profil de température. b) : Vitesse de flamme ; B : Vitesse
estimée par le modéle F-TACLES ; — : Vitesse théorique définie
par Eq. 4.8

correction a.. De plus, comme attendu, la vitesse de flamme est aussi affec-
tée. Sur ce point, un trés bon accord est obtenu entre la vitesse estimée par le
modéle F-TACLES (en symboles) et la vitesse définie par I’équation 4.8.

4.2.3 Conclusion

Les premiers cas de validation 1-D prouvent que la formulation du modéle F-
TACLES assure la bonne reproduction de la vitesse de flamme dans le cadre
global de la combustion partiellement prémélangée. Ceci reste valable quelle
que soit la taille de filtre & partir du moment ou la résolution numérique est
suffisante. Il est cependant important pour la qualité de la simulation LES
d’utiliser la taille de filtre la plus faible et en particulier de vérifier la condition
A < 406;.

4.3 F-TACLES et ses hypothéses de modélisation

Lors du chapitre 3, plusieurs hypothéses ont été faites afin de rendre possible la
fermeture des équations de Navier Stockes dans des configurations complexes.
Cependant sur des flammes mono-dimensionnelles, il est possible de calculer de
maniére exacte ses fermetures : le vecteur n est parfaitement connu tout comme
la fermeture compléte de I'équation du moment. Cette section se propose donc
de mesurer I'importance de ces termes, nécessairement négligés en 3D, sur des

-8
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cas 1D. Pour finir une discussion plus générale sur la chimie tabulée en diffusion
différentielle sera également proposée.

4.3.1 Modélisation de I’équation du moment

Comme indiqué dans le chapitre 3, la modélisation compléte de 1’équation du
moment ameénerait a la fermeture suivante :

V. (puu - pud) = Q&7 S., A (4.9)

avec

N 1
7S A = mSVess - [ (STl = )P (410)
0 a

Le tenseur des contraintes est quant a lui exprimé de la facon suivante :

V7T =V (0]t 2 8., A]F) avee au[d.Z,S., A] = (4.11)

Sl

En 1D, comme le calcul de n est possible, une simulation a été réalisée en tabu-
lant ay, et €, et comparée a la simulation représentative du modéle F-TACLES
négligeant ses deux termes. Les résultats sont présentés sur la figure 4.8. On
peut remarquer que ces deux termes sont bien négligeables en 1D confortant la
modélisation générale F-TACLES.

4.3.2 Modélisation de la pression

Pour la fermeture de I'équation d’état, le chapitre 3 apporte la modélisation
suivante.

P = pT~pT (4.12)

Le terme ﬁ;\j—' — ﬁFTV a donc été négligé. En 1D, ce terme est calculable et
présenté sur la figure 4.9 montrant ’écart relatif E défini comme :

T — piT

FE —
prT

(4.13)

pour différentes tailles de filtre. On peut remarquer que cette hypothése en-
gendre de faibles erreurs sur ce maillage trés raffiné (100 points dans §;) et
surtout reste valide pour I’ensemble des tailles de filtre.
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FIGURE 4.8 — Effet de la modélisation de I’équation du moment. Lignes : o, =
1 et Q, = 0. Symboles : v, (¢) et Q,(¢) calculés a partir de la
table.

4.3.3 Discussion sur ’hypothése de Lewis unitaire

Une hypothése simplificatrice couramment utilisée en modélisation de la com-
bustion turbulente est celle du nombre de Lewis unitaire. En effet, cette hypo-
thése permet de simplifier la tabulation et la modélisation. Dans cette section,
une méthode permettant de prendre en compte 'effet du Lewis sur la vitesse
de flamme est proposée et mise en ceuvre sur une flamme 1-D laminaire prémé-
langée.

Effet du Lewis sur la vitesse de flamme : I’exemple du kéroséne

Dans le cadre de la chimie du kéroséne, 'effet du nombre de Lewis sur la vitesse
de flamme est particuliérement important comme le montre la figure 4.10. Pour
prendre en compte cet effet du Lewis, une approche de variable d’avancement
fictive est proposée. Elle est basée sur deux points clés : 'ajout d’'une espéce
dite fictive dans le schéma cinétique et la modification de la tabulation du terme
de dégagement de chaleur dans I’équation d’énergie.

Prise en compte de I’effet du Lewis sur la vitesse de flamme

Afin de prendre en compte leffet de la diffusion différentielle, il est nécessaire
de réaliser des calculs de flammelettes a nombre de Lewis non unitaire. Cette
étape ne pose pas de probléme cependant il est alors impossible de définir une
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FIGURE 4.10 — Effet du nombre de Lewis sur la vitesse de flamme. B : Dif-
fusion complexe. () : Lewis unitaire.

équation de transport pour Y. = Yoo, + Yoo. En effet le terme de diffusion
serait égal, dans un cas 1D, & :

9Yco 0Yco,
D, D 4.14
pDco—5 =+ pDco,—- (4.14)

qui ne peut s’exprimer uniquement en fonction de Y.. Il est alors nécessaire
d’ajouter une espece dite "fictive", Y7, dans le schéma cinétique afin de définir
la variable d’avancement solution de I’équation de transport :

opYr; 0 0 )
atfw 52 (pu;Yyic) = e (pDyicYpic) + pwric (4.15)
Dans le cadre de la chimie du kéroséne, on choisit alors :
Dyic = Dco + Dco, (4.16)

Wfic = WCO + WCo,

La figure 4.11(a) représente la variable d’avancement dans le cas d’une flamme a
Lewis unitaire (Y.) et non unitaire (Y%;.). Les profils sont similaires et possédent
la méme valeur d’équilibre. La figure 4.11 (b) montre que le terme source est
plus important dans le cas d'une flamme & Lewis non unitaire (symboles). Cela
confirme que 'augmentation la vitesse de flamme, présentée sur la figure 4.10
est bien prise en compte par cette variable d’avancement fictive.

Une fois la variable d’avancement Yp;. définie, il reste néanmoins un second
probléme. Dans le cadre d’'un nombre de Lewis unitaire, le dégagement de



90 Chapitre 4. F-TACLES : Flammes 1-D

0.15}

0.05}

X(cm)

(a) Profils de variable d’avancement

10

W_Yc
(=]
o

006 008 0.1
X(cm)

(b) Taux de réaction
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chaleur se simplifie, comme le montre le chapitre 1, pour donner :

Ao
’ _Cpawi

(4.17)

q; = o

Cette formulation ne faisant pas intervenir les espéces est directement utilisable
dans un code LES couplé a la chimie tabulée.

Cependant, dans le cadre de la diffusion complexe, une telle formulation est
inexacte et il est nécessaire de faire intervenir un terme en lien avec les espéces.
En utilisant 'approximation de Curtiss et Hirschfelder (1949), le dégagement
de chaleur s’écrit :

oy A—
4= )\87% + Z PhieYi Vi (4.18)
k=1
avec :
Wi 0X}, W; 0X;
YiVii = pDp——= — D, 4.1
PYiVii PPr o kz jW e (4.19)
Il est alors possible de reformuler ce terme comme :
N
oT Wi, 0X, W; o
i = A hiDy——— — phY}
q axiJrkZl Pl kW@$i kkz WP )
N N N
oT Wi 0 X}, W; 0X;
hi.D hiY; D,—=
8$Z+Z::Pk kwa <z_:pkk> jz; W oz
N N
PR Wi 0Xp _ ZD.%aXa (4.20)
ox; W o ; TW O
k=1 7j=1
N N
oT Wi 0 X}, W; 0X;
Aaxﬁ;ph’“ FW o, ;ph WD
oy A— Wy, 0X
=) hi — h) Dj—= ==k
8x2+;f)(k ) ST

Dans le cadre de la combustion prémélangée, en posant cp;. = Yflc/ fw, i
vient :

Wk 8Xk aCfZ‘C

(ZP hk Dk w 8wa> 895@
oT Ocyic
8951- + C 83@

(4.21)
)\
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avec

N
Wk 00X}
h — 4.22
(= ;P k WaCfic (4.22)

Il est alors nécessaire de tabuler (. Cependant, sa tabulation n’est pas directe
car 'enthalpie contient des effets compressibles. En s’inspirant de la méthode
TTC (Vicquelin et al. 2010) et de la reformulation des termes NSCBC pour la
chimie tabulée pour les codes compressibles (Vicquelin et al. 2010), de faibles
déviations de ¢ sont alors considérées en fonction de la température :

N
Wy 0X
6¢ = (Z p(Cpk — Cp)Dka ac; ) oT (4.23)

Dans le cas de la combustion prémélangée, les termes (p, et (¢, sont tabulés
menant a I’expression suivante :

oT deyi
4 )\ami * (Ch 6l )) dr; 2y
avec
N W, 0x; |1
= _ p(hy; — h) Dy 5=%
Ch <Zk_1 PP = h)Dit o ) (4.25)

G, = (S0 0(Cy C)Dk%a@jjfc)

Cette formulation peut étre généralisée a la combustion partiellement prémé-
langée en introduisant la fraction de mélange. On obtient alors :

+ (G G, (1= T0) S (G4 G, (T = 7)) o=

0z
o0x;

oT
gi= A oz,

avec !
tab

G = (S ol — m)D 853)
G = (Zszl p(hy, — h) Dy W gc);fc)tab
C(Z,’p = (Z{Ll p(Cp e — Cp)Dk% agik)tab
¢&, = (S0 p(Cop = Co) D gfﬁi)

Prise en compte de ’effet du Lewis dans le modéle F-TACLES

Dans le cadre de la modélisation F-TACLES pour la combustion prémélangée,
la fermeture du terme de dégagement de chaleur g; doit étre réalisée. Pour cela,
un formalisme similaire a celui utilisé pour la fermeture du terme de diffusion
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FIGURE 4.12 — Effet du filtrage et du nombre de Lewis sur la vitesse de flamme
prédite par F-TACLES. B : Diffusion compleze. () : Lewis

unitaire.

est utilisé. On obtient ainsi :

8T 8Cfic
7=
1 8901 * C 8331
.o
= arlc, A])\axi
~ ~ S8 Ttab dc
+ (anle, AlG + acple, Al¢e, (T =T )%
avec :
AT
ar [Ea A] = 3%
Aoz
_ Cnde
aple, Al = 885
Chg
s
acple, Al = gE
CCp By

T — Ttab T — Tt

(4.26)

(4.27)

Un trés bon accord est obtenu sur la vitesse de flamme pour les différentes
tailles de filtres comme le montre la figure 4.12 malgré '’hypothése assez forte

sur ’écart de température.

Cependant, cette méthode posséde deux problémes majeurs. Tout d’abord, elle
augmente la taille de la base. Ensuite, la formulation partiellement prémélangée
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fait intervenir des gradients par rapport a la fraction de mélange z qui posent
de réels problémes numériques dans la génération de la table. Pour ces raisons,
cette méthode ne sera plus utilisée par la suite de cette thése mais remplacée
par une correction sur Sy, sous la forme d’une efficacité, permettant de retrouver
la bonne vitesse de flamme & partir d’une tabulation a Lewis unitaire.

4.4 Conclusion

Dans ce chapitre, le nouveau modéle de combustion turbulente F-TACLES a
été testé et validé sur des configurations simples de flammes 1-D laminaires
partiellement prémélangée ou non, permettant de mettre en avant la bonne
reproduction de la vitesse de flamme dans ’ensemble des configurations. Une
étude approfondie des différentes simplifications de modélisation a été égale-
ment mise en oeuvre pour évaluer leur impact. Une attention particuliére a été
portée sur 'hypothése d’'un nombre de Lewis unitaire menant & un formalisme
F-TACLES prenant en compte 'effet du Lewis sur la vitesse de flamme. Fort
de ces résultats, la validation du modéle F-TACLES sur des configurations
complexes peut étre envisagée dans le cadre du chapitre 5 avec des flammes
turbulentes 3-D mesurées expérimentalement.
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Dans ce chapitre, le modeéle F-TACLES est validé sur plusieurs confi-
gurations de flammes en giration, ou swirlées en anglais. Tout d’abord,
une étude générale des flammes swirlées est proposée permettant d’en dé-
gager les principales caractéristiques. Ensuite, le modele F-TACLES est
testé sur une premiére configuration swirlée parfaitement prémélangée,
le brileur PRECCINSTA. Dans ce cas, les prédictions du modéle sont
comparées aux données expérimentales. Ensuite, cette méme chambre est
utilisée pour mettre en avant linfluence de la taille de filtre et de la ré-
solution sur la qualité des résultats. Pour finir, une validation du modéle
F-TACLES est réalisée sur une configuration partiellement prémélangée,
le brileur MOLECULES.

5.1 Introduction aux configurations swirlées

Les écoulements swirlés sont couramment rencontrés en mécanique des fluides
et en combustion. A I'heure actuelle, ils sont présents dans de nombreuses
applications industrielles comme dans les chambres de combustion des moteurs
aéronautiques ou également des turbines a gaz. Ces écoulements ont fait I'objet
de nombreuses études académiques durant les derniéres décennies, comme en
témoigne l'ensemble des articles de revues disponible (Lilley 1977; Syred et
Beér 1974; Syred 2006). Plusieurs travaux visent aussi & mieux appréhender les
instabilités de combustion des flammes swirlées (Palies 2010) afin d’améliorer
la fiabilité et la sécurité des chambres de combustion industrielles.

5.1.1 Schéma de principe d’un écoulement swirlé

Les écoulements swirlés permettent de stabiliser des flammes en général pauvres
et de confiner la zone de flamme dans une zone compacte éloignée des parois.
De plus, 'aérodynamique propre au swirl permet le plus souvent de rendre
les chambres de combustion plus compactes. Pour comprendre ce phénoméne,
un schéma de principe est présenté sur la figure 5.1. De la maniére la plus
générale possible, un écoulement swirlé est constitué d’un mélange de fuel et
d’oxydant mis en rotation par les pales d’une hélice. Cet écoulement en rotation
pénétre ensuite dans la chambre de combustion ce qui provoque une brusque
ouverture de ’écoulement au niveau du changement de section. Cette ouverture
génére alors une zone de recirculation qui joue deux roles prépondérants dans
la stabilisation de la flamme. Tout d’abord, en apportant en permanence des
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FIGURE 5.1 — Schéma de principe d’un injecteur swirlé

gaz chauds vers l'injecteur, elle favorise la combustion des gaz frais dés leur
arrivée dans la chambre. Ensuite, elle permet de générer une zone de faible
vitesse propice au développement de la flamme.

5.1.2 Les différents types d’écoulements swirlés

Afin d’aller plus loin, il est nécessaire d’introduire un parameétre sans dimen-
sion, S, appelé nombre de swirl. Il permet de classer de maniére générale les
différents types d’écoulements swirlés existants. On le définit comme le ratio
entre le moment axial et angulaire de I’écoulement. Dans un repére cylindrique
(er,eg,€,), en notant le vecteur vitesse sous la forme (v,,vg,v,), le moment
angulaire est défini comme :

R
ng/ pvgvzr2dr (5.1)
0

et le moment axial comme :

R
G, = / (pv? + p)rdr (5.2)
0
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Le nombre de swirl est alors défini de la maniére suivante ! :
Gy fOR puguLT2dr
RG R [ (po2 + p)rdr

(5.3)

Ce nombre permet de mesurer I'importance de la rotation dans I’écoulement.
Un exemple de classification des écoulements swirlés est présenté sur la figure
5.2 adaptée de Syred et Beér (1974). Sur cette figure, trois types d’écoulement,
notés de 1 a 3, sont présentés. Le nombre de swirl augmente du type 1 au type
3.

Le premier type d’écoulement correspond & un nombre de swirl nul ou trés
faible. Dans cette configuration, I’écoulement se détache des parois de l'injecteur
au niveau du col du divergent produisant une flamme instable positionnée prés
de la sortie de la chambre de combustion.

Le type 2 correspond & un nombre de swirl élevé ou tres élevé. Dans ce cas,
I’écoulement est attaché de maniére stable aux parois du divergent de l'injecteur
et enferme un important tourbillon de forme torique. Une zone de recirculation
est également générée sur 'axe de la chambre de combustion au centre du
jet. C’est cette configuration qui est généralement utilisée pour stabiliser les
flammes swirlées, comme celles présentées dans la section précédente (figure
5.1).

Le dernier type, correspond a un écoulement purement radial (S = oo). Dans
ce cas, la flamme est attachée au nez de I'injecteur et aux parois de la chambre
de combustion.

Dans I'ensemble des configurations que nous allons étudier par la suite, I'in-
jecteur sera de forme convergente menant a un écoulement similaire au type
2 défini ci-dessus. On observe la création d’une zone de recirculation et une
flamme présentée sur la figure 5.3 dans le cas de la chambre PRECCINSTA.

5.1.3 Le Precessing Vertex Core : PVC

Un dernier aspect des écoulements swirlés n’a pas été abordé. Il s’agit du "vortex
breakdown" qui a été extrémement étudié, comme en témoigne la revue de
Lucca-Negro et O’Doherty (2001). Ce phénoméne apparait a partir d’'un nombre
de swirl critique pour lequel le gradient de pression axial permet I'apparition
d’un point de stagnation menant a 'inversion de 1’écoulement. Il existe, selon
Sarkpaya (1971), trois principales structures de "vortex breakdown" : le mode &
double hélice, le mode asymétrique et le mode hélicoidal. Le premier est observé
pour les écoulements & faible nombre de Reynolds. Le second se distingue par
un point de stagnation positionné en permanence sur 1’axe suivi d’une zone de

1. On peut démontrer que le nombre de swirl est un invariant conservé selon 'axe de la
chambre de combustion. (Galley 2006)
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Type 2 Type 3

FIGURE 5.2 — Les trois types d’écoulements swirlés d’un injecteur divergent

FIGURE 5.3 — Iso surface T =1200K de la flamme de ['injecteur PREC-
CINSTA (Simulation avec le modéle F-TACLES)
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FIGURE 5.4 — Visualisation du Precessing Vortex Core (PVC) sur l'injecteur
PRECCINSTA (Rouzx et al. 2005)

recirculation. Pour terminer, le mode hélicoidal est caractérisé par un point de
stagnation au centre d’un vortex exécutant un mouvement de forme hélicoidal.
Ce dernier mode est aussi appeler "Precessing vertex core" ou PVC (Syred et
Beér 1974; Syred 2006). Un PVC typique est présenté sur la figure 5.4 sur la
configuration PRECCINSTA.

5.1.4 Choix des configurations simulées

Pour valider le modeéle de combustion turbulente F-TACLES, deux flammes
swirlées ont été choisies parmi le large éventail de configurations de la litté-
rature. Tout d’abord, le modéle F-TACLES sera testé sur la chambre PREC-
CINSTA, étudiée expérimentalement par Meier et al. (2007). Dans le cas stable,
¢ = 0.83, cette flamme peut étre considérée comme totalement prémélangée,
permettant ainsi une premiére validation. Pour terminer, le dispositif expéri-
mental MOLECULES a été choisi comme une validation du modéle F-TACLES
dans sa version partiellement prémélangée. Cette chambre de combustion, éga-
lement inspirée d’un injecteur TURBOMECA, a été choisie pour sa complexité
et sa large base de données expérimentales provenant de Janus et al. (2004b,
2004a, 2007). Cette double validation a pour but de mettre en avant les perfor-
mances du modéle F-TACLES et d’analyser son comportement sur des flammes
complexes et instrumentées.

5.2 Flamme swirlée prémélangée : le brileur PREC-
CINSTA

Cette section, consacrée a la configuration PRECCINSTA, permet de réali-
ser la premiére validation du modéle F-TACLES. Aprés une description de la
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Combustion chamber

Plenum

Exhaust

Inlet Swirler

FIGURE 5.5 — Description du la configuration PRECCINSTA

configuration expérimentale, un état de I’art des simulations numériques qui lui
sont consacrées est réalisé. Ensuite, une simulation avec le modéle F-TACLES
est présentée et comparée aux données expérimentales. Pour finir, 'impact du
maillage et de la taille de filtre est mesuré a travers deux calculs de cette méme
configuration.

5.2.1 Description de la géométrie et des données expérimen-
tales

La configuration PRECCINSTA, présentée sur la figure 5.5, génére un écoule-
ment swirlé grace a une injection de I’air issu du plénum dans un étage de vrille.
Cet écoulement débouche ensuite dans la chambre de combustion de dimensions
86 mm x 86mm x 100mm. Dans l'expérience, du méthane pur est injecté par
un ensemble de 12 trous situés a I'intérieur de la vrille de I'injecteur. Cependant,
le mélange étant extrémement rapide, I’écoulement entrant dans la chambre de
combustion peut étre considéré comme parfaitement mélangé. C’est cette hy-
pothése qui a été utilisée pour I’ensemble des simulations présentées dans cette
section. Du point de vue expérimental cette configuration est trés bien docu-
mentée pour plusieurs régimes de combustion. Pour la configuration qui nous
intéresse, la richesse globale est fixée a 0,83. Dans ce cas, des mesures LDV
de I’écoulement sont disponibles dans la base de données du DLR Stuttgart
(Meier et al. 2007). De plus, un ensemble de mesures de la température et des
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FIGURE 5.6 — Position des plans de coupe sur la configuration PRECCINSTA

espéces comme le dioxyde de carbone sont également disponibles sur les diffé-
rents plans de coupes présentés sur la figure 5.6. Les conditions de 'expérience
sont regroupées dans le tableau 5.1.

Chambre de combustion PRECCINSTA

Pression 1 atm
Temperature 298 K
Debit d’air 12 g/s
Richesse 0,83
TABLE 5.1 — Récapitulatif des conditions expérimentales sur le brialeur
PRECCINSTA

5.2.2 Etat de ’art des études numériques en LES

La configuration PRECCINSTA a été trés largement simulée en LES pour
valider de nombreux modéles de combustion turbulente a partir des années
2000. Parmi I’ensemble des simulations de cette configuration, on peut noter
par exemple le premier calcul de Roux et al. (2005) ou la quasi-DNS réalisée
trés récemment par Moureau et al. (2011). Afin de rentrer plus dans les détails
de I'état de I'art, il est possible réaliser trois catégories différentes. La premiére
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contient les simulations LES en chimie réduite, la seconde les calculs en chimie
tabulée et la derniére, la quasi-DNS en chimie tabulée.

Chimie réduite et modéle TFLES

Une premiére approche dite de chimie réduite a été utilisée, par le CERFACS,
pour simuler la configuration PRECCINSTA avec le modéle de combustion
TFLES (Colin et al. 2000). Cette approche consiste dans le cas de la combustion
du méthane & simplifier la chimie en prenant en compte seulement deux étapes :

CHy + 202 — CO + 2H50 (5.4)

1
CO + 502 + COq (5.5)

Ce schéma est utilisé pour décrire la chimie dans les publications suivantes
(Roux et al. 2005; Albouze et al. 2009). Cette approche, permet dans le cadre
d’une combustion pauvre uniquement, de retrouver la bonne vitesse de flamme.
Cependant, la température ainsi que les polluants sont souvent mal prédits.
Pour combler ces failles, Franzelli et al. (2011) proposent un nouveau méca-
nisme chimique permettant d’améliorer les prédictions de ce schéma cinétique
global. Cette méthode est basée sur une modification en fonction de la richesse
des facteurs pré-exponentiels des deux réactions. La vitesse de flamme et la
température sont alors capturées jusqu’a des richesses de 1,6. Les résultats de
cette approche sont présentés la figure 5.8 démontrant que la combustion est
bien capturée. La figure 5.7 (Franzelli et al. 2011) permet également de montrer
la validité de I’hypothése de prémélange de la configuration PRECCINSTA.

Chimie tabulée PCM-FPI

Une autre approche a été employée par Galpin et al. (2008) pour simuler la
configuration PRECCINSTA. Cette approche est basée sur la tabulation de la
cinétique chimique couplée a un modele FPI-PCM (Fiorina et al. 2005; Galpin
et al. 2008). Les résultats obtenus sur cette configuration sont également trés
bons comme le montre la figure 5.8.

Quasi DNS

Trés récemment, a aide d’un nouveau code de LES/DNS baptis¢ YALES2
et aux ressources informatiques de plus en plus importantes, Moureau et al.

(2011) ont pu réaliser une étude sur 'impact du raffinement de maillage sur la
configuration PRECCINSTA. En utilisant le modéle de combustion FPI-PCM
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a ségrégation fixée, plusieurs LES de la méme configuration ont été réalisées
sur quatre maillages allant de 1,7 & 329 millions de cellules. Les résultats de
cette étude, présentés dans Moureau et al. (2011), montrent I'importance de
la résolution du maillage sur la qualité des résultats. En poursuivant sur cette
voie, une "quasi-DNS" 2 de PRECCINSTA a été réalisée sur un maillage de 2
634 millions de cellules. Comme ’ensemble de la structure de flamme est résolue
sur ce maillage extrémement fin, aucun modéle de combustion turbulente n’a
été utilisé, la chimie restant elle modélisée par la méthode FPI. Les résultats
présentés sur la figure 5.9 montrent un trés bon accord avec 'expérience.

5.2.3 Simulations avec le modéle F-TACLES
Présentation des deux simulations

Afin de réaliser les calculs F-TACLES, deux maillages non structurés sont réa-
lisés sur la méme géométrie afin d’étudier 'impact de la taille de filtre sur les
résultats. Les détails de ces deux simulations sont reproduits dans le tableau
suivant :

2. Ce calcul n’utilise pas de modeéle de combustion turbulente mais ne permet pas ce-
pendant de résoudre 1’échelle de Kolmogorov dans I’ensemble du domaine. On ne peut alors
parler que de quasi-DNS.
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sur le calcul "quasi-DNS" de PRECCINSTA.

Chacun des maillages ayant été créé de maniére a étre uniforme dans la zone
de flamme, une unique taille de filtre est donc considérée. Afin d’assurer 5
points dans 'épaisseur de la flamme filtrée et d’assurer la résolution du front
de flamme, un filtre de A = 206; est choisi pour le maillage fin. Pour le maillage
grossier, le méme critére méne & un filtre deux fois plus importants : A = 406;.

Pour la génération de la table thermo-chimique du modéle F-TACLES, une
flamme 1-D laminaire méthane/air a été calculée en utilisant le mécanisme
cinétique GRI 3.0 (GRI 2006) pour la richesse de la chambre & savoir ¢ =
0, 83. Ensuite, comme décrit dans le chapitre 3, cette flamme a été filtrée afin
de réaliser la base de données F-TACLES. Pour ces deux calculs, la variable
d’avancement est définie comme ¢ = Yoo,/ Ygé)z’ oll Yé‘gh correspond a la
valeur d’équilibre de la fraction massique de CO4 dans les gaz briilés.

Notons que pour les maillages non uniformes, le modéle F-TACLES a taille de
filtre unique n’est pas optimal. En effet, sur ce type de maillage, cette procé-
dure méne a des zones fortement sur ou sous résolues. Dans ces cas, il serait
intéressant d’utiliser plusieurs tailles de filtres dans la table et de relier cette
taille & la taille de maille locale du calcul. Cette approche n’a pas été testée
dans cette thése mais a priori ne comporte pas de difficultés particuliéres et
pourrait faire I'objet des prochains développements du modéle F-TACLES.
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Calculs F-TACLES de la chambre PRECCINSTA

Maillage fin 13 millions de cellules
Taille de filtre sur le maillage fin 20 ¢
Maillage "grossier" 3,7 millions de cellules
Taille de filtre sur le maillage "grossier" 40 ¢
Schéma numérique TTGC
Modele de sous maille Smagorinski
Modeéle d’efficacité Colin
Nombre de temps convectifs simulés 6

TABLE 5.2 — Récapitulatif des parameétres de calcul de la chambre PREC-
CINSTA

Résultats sur le maillage fin

Comme mentionné précédemment, le modéle F-TACLES a été implanté dans
le code compressible AVBP (AVBP 2008) en utilisant le formalisme TTC (Vic-
quelin et al. 2010). Dans les résultats suivants, les grandeurs moyennes et RMS
(Root Mean Square) ont été calculées en réalisant une moyenne temporelle du
calcul LES sur un temps physique correspondant a 6 temps convectifs basés sur
la vitesse des gaz frais en entrée du domaine de calcul.

La température moyenne ainsi que la fraction massique moyenne de COq sont
présentées sur les figures 5.10 (haut) et 5.11 (haut), respectivement. Un trés
bon accord est observé entre les profils expérimentaux et numériques sur les dif-
férentes coupes. Ceci démontre que I'angle et I’épaisseur moyenne de la flamme
sont bien prédits par le modéle F-TACLES. On peut cependant remarquer,
qu’en dehors de la zone de recirculation (pour z < 20mm) et prés des parois
de la chambre de la combustion (& une distance d’au moins 20 mm de I’axe),
la température est clairement surestimée par la simulation. Cela s’explique par
la non prise en compte des pertes thermiques aux parois a la fois dans la géné-
ration de la table et dans le calcul lui-méme. Les pertes thermiques pourraient
étre prises en compte en rajoutant dans la base une coordonnée additionnelle
a savoir I'enthalpie comme cela a été réalisé dans la littérature (Fiorina et al.
2003; Fiorina et al. 2005). Cependant, cette approche s’avére complexe et aug-
mente la taille des bases thermo-chimiques pouvant mener & des problémes de
mémoire sur certains types de super-calculateurs. Il est également intéressant
de comparer ce résultat avec ceux de la littérature. Cette comparaison est pré-
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sentée sur la figure 5.13, démontrant les bonnes performances du modéle.

Les figures 5.10 (bas) et 5.11 (bas) montrent la comparaison entre les RMS
résolues et les RMS expérimentales de la température et de la fraction massique
de COg, respectivement. Comme les RMS de la LES ne prennent pas en compte
la partie non résolue, les conclusions concernant les performances du modéle
en termes d’interactions avec la turbulence sont assez difficiles. Cependant, on
observe que les RMS résolues restent inférieures aux RMS expérimentales ce
qui est conforme a la théorie.

Pour finir, il peut étre intéressant de montrer un avantage de la chimie tabu-
lée. Connaissant la valeur de la variable d’avancement, I’ensemble des espéces
chimiques est en effet accessible en post-traitement, sans aucune résolution
d’équation de transport. Comme exemple, il est possible de calculer la fraction
massique d’une espéce minoritaire, le HCO, comme le montre la figure 5.12(b) a
partir de la connaissance du champ de variable d’avancement présenté en figure
5.12(a).

Impact de la taille de filtre sur les champs moyens RMS

Afin d’étudier 'impact de la taille de filtre, il a été décidé, comme mentionné
précédemment, de réaliser un second calcul sur un maillage plus grossier. Les
deux calculs ont été réalisés avec exactement les mémes caractéristiques hormis
le maillage et la taille de filtre bien évidemment. Les profils de températures
moyennes et de fractions massiques moyennes de CO9 sont présentés sur les
figures 5.14 et 5.16, respectivement. La premiére conclusion & la vue de ces
profils moyens est la bonne reproduction de I’angle et de 1’épaisseur moyenne
de la flamme par les deux calculs. Sur ce cas, la taille de filtre n’a pas un impact
important sur les résultats moyens qui restent dans les deux cas en trés bon
accord avec I'expérience.

Les figures 5.15 et 5.17 présentent une comparaison entre les RMS résolues par
les deux LES et les RMS expérimentales pour la température et la fraction
massique de COs. Comme indiqué précédemment, les RMS des deux LES ne
contiennent pas les RMS non résolues ce qui rend la comparaison difficile. Ce-
pendant, les RMS résolues sont bien plus importantes sur le maillage fin. En
effet, la flamme ainsi que la turbulence étant mieux résolus sur la maillage fin,
les fluctuations calculées augmentent.

Impact de la taille de filtre et diagramme de combustion

Afin de continuer la comparaison des deux calculs LES, étudions & présent 1’im-
pact de la taille de filtre sur la résolution du plissement. On peut remarquer
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tout d’abord que l'efficacité moyenne observée dans les deux calculs diminue
avec la résolution du maillage ce qui est conforme & la théorie. Pour essayer de
quantifier cet impact de la taille de filtre, les deux flammes ont été positionnées
sur le diagramme de combustion prémélangée turbulent comme proposé par
Pitsch (Pitsch 2006). Ce diagramme est présenté sur la figure 5.18 ou le ratio
A/ est exprimé en fonction du nombre de Karlovitz, Ka en échelle logarith-
mique. En LES, le nombre de Karlovitz est relié aux fluctuations de sous maille
de la vitesse, v}y, et aux échelles de flamme laminaire via la formule suivante

(Pitsch 2006) :

0 s 0
Ka? = —e= 2= (5.6)
3 0
SP S A
ol € est I’énergie cinétique turbulente. Les fluctuations de vitesse de sous maille
sont calculées de la maniére suivante :

/ 1243
M 5.7
YA T A3 5-7)

ou la viscosité turbulente p; est estimée & partir du modeéle de Smagorinsky.

Dans ce diagramme, pour Ka < 1 la combustion se situe dans le domaine de
"corrugated flame" alors que pour Ka > 1, il s’agit du domaine dit de "thin
reaction zone". Les noeuds du maillage situés dans la zone de flamme, i.e. tel
que 0.01 < ¢ < 0.99, sont positionnés sur le diagramme de Pitsch (Pitsch 2006).
On observe alors deux lignes, correspondant chacune a un maillage différent. En
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effet, dans les deux simulations, seulement deux valeurs de filtres sont utilisées
(une pour chaque calcul), 'ensemble des points se réduit ainsi & deux lignes :
I'une pour A/§; = 20 et 'autre pour A/ = 40.

Définissons maintenant 1’échelle de Gibson qui peut étre considérée comme la
plus petite échelle de plissement de flamme (Peters 2000) :

A vl
— 5.8
o S (58)

La substitution de I’équation 5.8 dans I’équation 5.6 montre que la condition
A = lg correspond & A/§ = Ka~? représentée par une ligne de pente —2
dans le diagramme de Pitsch (Pitsch 2006) (Fig. 5.18). Ainsi, dans le régime de
"corrugated flame", lorsque 1’échelle de Gibson devient plus large que la taille
de filtre, les fluctuations de vitesse de sous maille v/y deviennent plus faibles
que la vitesse de flamme laminaire SZO. Dans de tels cas, il existe suffisamment
de noeuds de maillages dans le front de flamme pour que le plissement de la
flamme soit totalement résolu a I’échelle résolue de la LES. A I'opposé, lorsque
lg < A, le plissement de sous maille est important et vient impacter la vitesse
de propagation de la flamme Sa. La figure 5.18 ne permet pas de quantifier la
répartition du nombre de points dans la flamme correspondant & un plissement
totalement résolu ou non. Pour cela, la figure 5.19 représente la répartition en
unité de volume ( une unité correspond au volume de la plus petite maille) de
la zone de flamme (0.01 < ¢ < 0.99) en fonction du nombre de Karlovitz. Pour
chaque simulation, la majorité du volume se situe dans le régime de "corruga-
ted flame" (Ka < 1). La structure chimique de la flamme reste donc laminaire
ce qui correspond aux hypothéses du modéle F-TACLES. De plus, pour une
partie substantielle de la surface de flamme (environ 30% pour la maillage fin),
I’échelle de Gibson est supérieure a la taille de filtre ce qui correspond donc a
un plissement totalement résolu. Il est vrai, cependant, que pour le maillage
grossier, cette zone est anecdotique puisque moins de 5 % de la volume de
flamme se situe sous I’échelle de Gibson. Néanmoins, cette comparaison entre
les deux résolutions permet de mettre en avant I'importance de cette zone de
plissement totalement résolu dans les simulations LES de combustion turbu-
lente. En effet, en augmentant la résolution du maillage, ce qui est permis avec
I"augmentation constante des ressources informatiques, I'importance de cette
zone de plissement résolu va devenir de plus en plus grande voire primordiale
pour les LES trés résolues. Cela permet également de justifier I'effort fourni lors
de la création du modeéle F-TACLES pour assurer une bonne dégénérescence
du modéle en régime laminaire ou en régime turbulent sans plissement de sous
maille.
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FIGURE 5.20 — Présentation du brileur MOLECULES. Gauche : Coupe
aziale. Droite : Domaine de calcul

5.2.4 Conclusion

Dans cette section le modéle F-TACLES a été validé sur une premiére configu-
ration complexe de flamme swirlée. Cette configuration a permis de valider le
modéle F-TACLES pour la combustion prémélangée tout en mettant en avant
I'impact de la taille de filtre sur les résultats. Pour finir la validation de ce nou-
veau modéle de combustion turbulente, il est maintenant nécessaire de réaliser
un calcul d’'une configuration partiellement prémélangée. Ce calcul fait 'objet
de la section suivante avec I’étude numérique du bruleur swirlée MOLECULES.

5.3 Flamme swirlée non prémélangée : le briileur MO-
LECULES

Cette section, consacrée a la configuration MOLECULES, va permettre de réa-
liser la derniére validation du modéle F-TACLES, cette fois-ci dans le cadre de
la combustion partiellement prémélangée. Aprés une description de la configu-
ration expérimentale et de la chambre de combustion MOLECULES, un état
de l'art des simulations numériques sera présenté. Pour finir, une simulation
avec le modéle F-TACLES sera réalisée et comparée aux données numériques
et expérimentales.

5.3.1 Données expérimentales

La chambre de combustion, MOLECULES, basée sur un injecteur TURBO-
MECA, a été choisie pour ses propriétés similaires aux chambres de combustion
aéronautiques. Elle a été largement étudiée expérimentalement & 1I’Université
Technique de Darmstadt (TUD) (Janus et al. 2004b; Janus et al. 2004a; Janus
et al. 2007). La géométrie de cette chambre est présentée sur la figure 5.20.
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Elle est constituée, tout comme le brileur PRECCINSTA, d’un plenum, d’un
injecteur swirlé et d’'une chambre de combustion. Le point de fonctionnement
est décrit sur le tableau 5.4. De Iair préchauffé a 623K est injecté dans le swirl
a travers le plenum. Au centre de l'injecteur, du gaz naturel est injecté de facon
a obtenir une richesse globale de la chambre égale & ¢ = 0.8.

Expérimentalement, le champ de vitesse a été mesuré a ’aide de la technique
d’anémomeétrie laser (LDA : Laser Doppler Anemometry) pour les cas non-
réactif et réactif. Le méthane a été mesuré également dans les deux cas grace
a une technique de fluorescence laser en utilisant un traceur acétone (PLIF :
Planar Laser Induced Fluorescence). L’ensemble de ces données est disponible
sur plusieurs plans de coupes dont la position géométrique est définie sur la
figure 5.21. Pour finir, la flamme a été visualisée a 'aide de PLIF OH.

5.3.2 Etat de ’art des études numeériques

La configuration MOLECULES n’a pas été largement simulée. Récemment
cette chambre a été simulée en URANS (Unsteady Reynolds Average Navier
Stockes) par Schneider et al. (2008) afin d’étudier 'impact des modeéles de com-
bustion sur les résultats. En LES, une premiére étude a été réalisée au CER-
FACS avec de la chimie réduite (Bissiéres et al. 2005) et deux autres & Darmstad
en chimie tabulée avec deux approches différentes (Wegner et al. 2007; Sadiki
et al. 2007) : le modele RPV (Reactive Progress Variable) (Wegner 2007) couplé
a FGM (van Oijen et de Goey 2004) d’une part, et d’autre part une approche
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Chambre de combustion MOLECULES

Pression 2 bar
Température de l'air 623 K
Débit d’air 30 g/s
Richesse globale 0,8
Température du gaz naturel 388 K
Débit de gaz 1,4 g/s
Nombre de Reynolds de lair 46 000

TABLE 5.3 — Descriptif du point de fonctionnement étudié

basée sur des flammes de diffusion stationnaires. L’ensemble de ces approches
vont étre présentées et détaillées dans la suite de cette section.

Modélisation RANS

Récemment, la chambre de combustion MOLECULES a été étudiée en URANS
(Schneider et al. 2008) avec une modélisation basée sur I’équation G (Chakra-
varthy et Menon 1999; Peters 2000; Pitsch 2006) ainsi qu’avec une extension du
modele BML (Bray et al. 1989; Bray et Libby 1994). Les prédictions des deux
modéles sont comparées sur les champs aérodynamiques et la position du front
de flamme. Cette derniére est présentée sur la figure 5.22 issue de Schneider
et al. (2008). On remarque tout d’abord que globalement la hauteur de déco-
lement et 'angle de la flamme sont bien reproduits par les deux modéles sauf
pour la premiére zone (x < 20 mm).

LES et Chimie réduite

En 2005, la configuration MOLECULES a été étudiée au CERFACS (Bissiéres
et al. 2005) en utilisant une approche TFLES couplée a deux schémas de chimie
réduite différents. Tout d’abord, dans le cas non réactif, visible sur la figure 5.23,
la vitesse axiale est bien reproduite en moyenne. Cependant, les vitesses RMS
sont trés largement sur-estimées sur les premiéres coupes, comme le montre
la figure 5.23 (bas). Cette sur-estimation est sans doute liée & un manque de
résolution dans cette zone proche injecteur.

Pour le cas réactif, deux schémas réduits ont été utilisés. Le premier est un
schéma deux étapes standard ne prédisant pas la décroissance de vitesse de
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FIGURE 5.22 — Image en fausse couleur de OH sur la configuration
MOLECULES. Gauche : Ezxpérience. Centre : Approche
BML. Droite : Approche équation G. (Schneider et al. 2008)

flamme en zone riche :

CHy + 302 — CO + 2H50 (5.9)

1
CO + 502 — COy (5.10)

Le second, permettant une bonne reproduction de la vitesse de flamme en zone
richesse est basée sur le mécanisme suivant (Leung et al. 1991) :

CHy + %Og — CO + 2H,
CHy+ HyO — CO + 3Hy
Hsy + %Og <~ Hy0

CO + H30 < CO2 + Hy

Un champ instantané de température est présenté sur la figure 5.24 pour les
deux schémas réduits (Bissiéres et al. 2005). On remarque tout d’abord que les
deux schémas ne prédisent pas la méme position de flamme. Les données expéri-
mentales montrent que le flamme est décrochée du brileur (Janus et al. 2007),
comme le prédit le schéma a 4 étapes. On remarque ici 'importance d’avoir
une bonne prédiction de la vitesse de flamme sur ’ensemble de la zone de flam-

mabilité pour reproduire correctement la combustion dans cette configuration
MOLECULES.

LES et Chimie tabulée

Une seconde étude LES a été réalisée a Darmstad (Wegner et al. 2007; Sadiki
et al. 2007) sur les cas non réactif et réactif de la chambre de combustion
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FIGURE 5.23 — Moyenne (haut) et RMS (bas) de la vitesse axiale pour le cas
non réactif. Symboles : Données expérimentales. Lignes : si-
mulation. (Bissiéres et al. 2005)
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[ =

(a) Chimie réduite a 2 étapes (b) Chimie réduite 4 étapes

FIGURE 5.24 — Champs de température instantané sur la configuration MO-
LECULES. Effet de la modélisation de la chimie. (Bissiéres
et al. 2005)

MOLECULES. Dans cet état de I’art, nous allons nous intéresser uniquement
au cas réactif. Pour cette approche, deux modéles basés sur des hypothéses
opposées ont été utilisés.

e Le premier modéle est basé sur une approche de flamme de diffusion tabulée.
Cette approche de flammelette est basée sur une tabulation de flammes de
diffusion en fonction de I’étirement. Dans ce cas c’est le mélange qui pilote
la réaction. Cette approche est justifiée par la séparation des réactifs lors de
I'injection.

e La seconde approche est basée sur la tabulation de flamme de prémélange
(van Oijen et de Goey 2004) comme le modéle F-TACLES. Le modéle de com-
bustion turbulente a été développé dans la thése de Wegner (2007). Il s’agit du
modéle de combustion RPV pour Reaction Progress Variable. Dans ce modéle
les grandeurs filtrées sont basées sur 'opérateur suivant :

1 1
onev = [ [ o EORERIE 615)

On remarque que la fonction de densité de probabilité sur 'avancement est
modélisé simplement modélisé par une fonction Dirac, ce qui ne saurait garantir
la bonne vitesse de flamme dans le cas d’un plissement totalement résolu.

La comparaison des deux modéles réalisée par Wegner (2007) montre que le
modéle RPV prédit une flamme liftée alors que le modéle de flammelette échoue
en prédisant une flamme accrochée au niveau de l'injecteur. Parmi ’ensemble
des résultats il a été choisi de présenter la répartition de température en fonction
du mélange pour les deux modéles sur la figure 5.25. Cette figure montre que
le modeéle de flammelette ne prédit qu'un comportement & ’équilibre menant
a une flamme accrochée trés différente de la prédiction du modéle RPV. On
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FIGURE 5.25 — Répartition de la température en fonction du mélange configu-
ration MOLECULES. Gauche : modéle de flamelette. Droite :
modele RPV. Les lignes correspondant a l’équilibre chimique
et au mélange pur. (Wegner 2007)

observe pour celui-ci une flamme liftée, visible par la présence de gaz frais pour
I’ensemble des richesses.

Apres cet état de I'art des simulations numériques sur la configuration MOLE-
CULES, la simulation réalisée avec le modéle F-TACLES dans le cadre de cette
thése va étre présentée dans la section suivante.

5.3.3 Simulation avec le modéle F-TACLES

Afin de réaliser la simulation F-TACLES, un maillage non structuré de 40
millions de tétraédres a été réalisé sur la géométrie de la chambre de combustion
MOLECULES. Les données du calcul réactif sont rassemblées dans le tableau
5.4.

Calcul F-TACLES de la chambre MOLECULES

Maillage 40,2 millions de cellules
Taille de filtre A 8 o7t
Schéma Numérique TTGC
Modeéle de sous maille WALE
Modeéle d’efficacité Charlette
Temps convectifs simulés 5

TABLE 5.4 — Récapitulatif des parametres de calcul de la chambre MOLE-
CULES
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On peut noter que, comme dans le cas du calcul PRECCINSTA, le maillage a
été créé de maniére a étre uniforme dans la zone de flamme. Une unique taille
de filtre est donc considérée pour la simulation : A = 865" ou 67 correspond a
I’épaisseur de la flamme & la stoechiométrie.

Afin de créer la table thermo-chimique du modéle F-TACLES, une collection de
flammes 1-D laminaire méthane / air a été calculée en utilisant le mécanisme
cinétique GRI 3.0 (GRI 2006) pour une richesse évoluant dans les limites de
flammabilité du mélange. Ensuite, comme décrit dans le chapitre 3, ’ensemble
de ces flammes a été filtré afin de réaliser la base de données F-TACLES. Pour
ce calcul, la variable d’avancement est définie comme :

Y. =Yco + Yeo, (5.16)

En ne prenant pas en compte la diffusion différentielle et le mécanisme des
oxydes d’azote, le diazote est une espéce inerte. La fraction de mélange a
donc été définie comme la fraction de massique de No dans les gaz frais a-
dimensionnée :

Y _ Yox
e (5.17)
vi — v

ot Yi¥ correspond & la fraction massique de Ny dans l'oxydant (I'air ici) et Y]@

a celle du fuel, ici du méthane pur (YJ(,2 =0).

Cas non réactif

Les grandeurs moyennes et RMS sont calculées en moyennant la LES non réac-
tive pendant 14 ms. Ce temps a été choisi pour obtenir une convergence satis-
faisante des moyennes sur les premiers plans de coupes expérimentaux (Janus
et al. 2004b; Janus et al. 2004a; Janus et al. 2007). Les grandeurs RMS, peuvent
ne pas étre totalement convergées, spécialement le long de l'axe de la chambre
de combustion, 1& ou les vitesses sont trés faibles et les échelles de temps trés
longues.

Les valeurs moyennes de vitesse axiale et de fraction massique de méthane sont
présentées sur les figures 5.26 (gauche) et 5.27 (gauche), respectivement. L’angle
d’expansion de I’écoulement ainsi que les vitesses maximales sont correctement
reproduits et un trés bon accord est obtenu avec les données expérimentales. Ce
premier résultat permet de valider la capacité du maillage et des modéles numé-
riques a reproduire le mélange et I’écoulement dans la chambre de combustion
MOLECULES.

Les RMS de vitesse axiale et de fraction massique de méthane sont également
comparés sur les figures 5.26 (droite) et 5.27 (droite), respectivement. Concer-
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FIGURE 5.26 — Moyenne (Gauche) et RMS (Droite) de la vitesse aziale pour
le cas non réactif. Symboles : données expérimentales. Lignes :
simulation avec F-TACLES.

nant la fraction de massique de méthane, les comparaisons entre les profils
numériques et expérimentaux montrent quelques différences. Cependant, la ten-
dance générale est bien représentée pour I’ensemble des profils avec une légére
sur-estimation des valeurs pour les coupes & x = 5 mm et x = 10 mm, sans
doute expliquée par un manque de résolution dans cette zone.

Cas réactif

Les quantités moyennes et RMS sont cette fois-ci calculées par une moyenne
temporelle de la LES sur un temps physique plus long : 38 ms ( environ 5
temps convectifs). Ce temps est suffisant pour garantir une convergence des
grandeurs RMS sur les premiéres coupes. Les vitesses moyennes radiales et
axiales sont présentées sur les figures 5.28 (haut) et 5.29 (haut), respectivement.
Un trés bon accord est observé entre les profils expérimentaux et numériques,
démontrant que I’écoulement est correctement reproduit dans le cas réactif. Les
RMS de vitesse axiale et radiale sont présentés sur les figures 5.28 (bas) et 5.29
(bas). Comme les RMS issus du calcul n’incluent pas les RMS non résolues,
les conclusions sur 'interaction entre la flamme et la turbulence sont, comme
dans le cas PRECCINSTA, difficiles a tirer. Cependant, les RMS résolus restent
en permanence inférieurs aux RMS expérimentales. De plus, leur évolution est
également trés similaire a I’évolution expérimentale.
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FIGURE 5.27 — Moyenne (Gauche) et RMS (Droite) de la fraction massique
de CHy pour le cas mon réactif. Symboles : données expéri-
mentales. Lignes : simulation avec F-TACLES.

Les moyennes et RMS de fraction massique de méthane sont visibles sur la
figure 5.30. Un trés bon accord est observé entre les profils expérimentaux et
numériques, démontrant que le mélange est bien capturé dans le cas réactif
excepté pour la coupe 4 x = 5 mm.

Topologie de la flamme

Pour finir les comparaisons sur le cas réactif de la configuration MOLECULES,
il est important de réaliser une étude de la topologie de la flamme. Pour cela,
une comparaison qualitative de la structure de flamme est présentée sur la figure
5.32. Cette figure représente la fraction molaire moyenne de OH obtenue numé-
riquement & partir de la base de données thermochimique avec les coordonnées
issues de la LES et celle obtenue expérimentalement par PLIF. Cette compa-
raison permet de montrer que 'angle de flamme est correctement reproduit
par le calcul LES. De plus, si on considére que le "lift" de la flamme peut-étre
mesuré a partir du gradient de OH sur ’axe, alors la hauteur de lift numérique
correspond avec précision a celle mesurée expérimentalement comme le montre
les point blancs sur la figure 5.32. A ce stade, il est important de noter qu’en ne
prenant pas en compte 'effet des hétérogénéités de mélange, le résultat est sen-
siblement différent. Comme le montre la figure 5.31, en remplacant la 5-PDF
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FIGURE 5.28 — Moyenne (haut) et RMS (bas) de la vitesse axiale pour le cas
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FIGURE 5.29 — Moyenne (haut) et RMS (bas) de la vitesse radiale pour le cas
réactif. Symboles : données expérimentales. Lignes : simula-

tion avec F-TACLES.
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FI1GURE 5.30 — Moyenne (haut) et RMS (bas) de la fraction massique de mé-
thane pour le cas réactif. Symboles : données expérimentales.
Lignes : simulation avec F-TACLES.
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sur la fraction de mélange par un fonction Dirac forgant S, = 0, on obtient une
flamme accrochée de maniére stationnaire au nez de l'injecteur.

Pour finir, il est important de valider 'hypothése de flamme stratifiée qui a été
utilisée lors de la modélisation. Pour identifier le régime de combustion présent
dans la chambre de combustion MOLECULES, il a été choisi d’étudier une
répartition instantanée de la température en fonction du mélange. Sur la figure
5.33 (gauche), la répartition de température dans la chambre a été tracée. La
premiére conclusion visible sur cette figure est la présence de gaz frais pour
chaque richesse. Ce résultat est en accord avec celui trouvé par Wegner (Fi-
gure 5.25) dans les calculs de sa thése (Wegner 2007) et corrobore 1’hypothése
de flammes stratifiées. En regardant le nombre d’unité de volume possédant la
méme fraction de mélange et la méme température dans la chambre, le compor-
tement principal de la flamme apparait clairement comme le montre la figure
5.33 (droite) : le méthane ainsi que l'air se mélange a la sortie de I'injecteur
afin de briler ensuite dans une zone de flamme partiellement prémélangée pour
richesse variant de 0,6 a 1,7. On obtient donc une flamme stratifiée malgré la
séparation totale des réactifs lors de 'injection.

5.4 Conclusion

Dans ce chapitre le modéle F-TACLES a été validé sur deux configurations de
flammes swirlées. Sur la premiére, la chambre PRECCINSTA, un trés bon ac-
cord avec les données expérimentales a été obtenu dans le cadre d’une combus-
tion prémélangée. Ensuite, sur le brileur MOLECULES, le modéle F-TACLES
a été validé dans le cas d’une flamme partiellement prémélangée reproduisant
correctement ’ensemble des données expérimentales y compris la position de
la flamme issue des mesures OH.
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FIGURE 5.31 — Effet des hétérogénéités de mélange sur linjecteur MOLE-
CULES. Gauche : B-PDF tenant en compte de S,. Droite :
Dirac a S, = 0. Ligne noire : z = zg.
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FIGURE 5.32 — Champ moyen du radical OH sur la configuration MOLE-
CULES. Gauche : Numérique. Droite : FExpérience
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FIGURE 5.33 — Gauche : répartition de la température en fonction du mé-
lange. La ligne rouge correspond a la richesse globale de la
flamme. Droite : trajectoire de flammes dans lespace (T , z)
dans la chambre MOLECULES. La couleur rouge correspond
a un nombre d’unité de volume supérieur a 10000 et le bleu a
un nombre inférieur a 50.
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Dans ce chapitre, le modéle F-TACLES est comparé au modeéle TFLES
en terme de reproduction de la dynamique de flamme. Pour cela, un mo-
deéle analytique est développé afin d’analyser Uimpact du filtrage et de
lépaississement sur les épaisseurs thermiques et réactionnelles. Ensuite,
une analyse de la dynamique de ces deux modeles par méthode perturba-
tive est proposée, mettant en avant la présence d’une échelle de coupure
différente pour les deux procédés. Une étude de la réponse a une pertur-
bation est alors discutée en fonction de sa taille permettant d’affirmer
que le modele F-TACLES va répondre a un spectre de perturbations plus
large que Uapproche TEFLES. Les prédictions de ce modéle sont ensuite
confrontées a plusieurs simulations de flammes laminaires 2D pulsées.

6.1 Introduction

A Theure actuelle, la LES est un outil particuliérement attrayant pour simu-
ler les chambres de combustion complexes. En effet, en capturant les grandes
structures dans I’écoulement, ce type de simulation permet de prédire la dyna-
mique de la combustion et les éventuelles instabilités. La LES est méme utilisée
pour générer des fonctions de transfert de flammes (Galley 2006; Palies 2010),
ou pour départager deux géométries différentes de chambre de combustion in-
dustrielle (Wolf et al. 2009) en fonction de la dynamique de la flamme proche
injecteur.

Cependant, comme le montre le chapitre 2, les équations de la LES com-
portent de nombreux termes inconnus. Les modéles de combustion turbulentes
consistent & modéliser ces termes par un type de fermeture particulier. On peut
alors s’interroger sur les calculs LES : les modéles de combustion permettent-ils
de reproduire correctement la dynamique de la combustion ?

Dans le cadre de cette thése (chapitre 2), nous avons imposé différents critéres
aux modélisations : simplicité, facilité d’utilisation et respect de la vitesse de
propagation de flamme laminaire. Deux approches différentes y répondent :
TFLES et F-TACLES. Ce chapitre se propose donc de comparer ces approches
en terme de dynamique de la combustion. Pour simplifier cette étude, nous
allons travailler dans le cadre de la combustion prémélangée.
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6.2 Comparaison des approches TFLES et F-TACLES

Dans le cadre de la simulation aux grandes échelles de la combustion prémé-
langée, la résolution de la flamme sur le maillage de calcul est un probléme
récurrent. En effet, I’épaisseur de la flamme est plus faible que la taille typique
d’une cellule d'un maillage LES. Pour résoudre cette difficulté, comme men-
tionné dans le chapitre 2, de nombreuses approches ont été proposées. Elles
possédent toutes un point commun : elles introduisent un élargissement arti-

ficiel de la flamme. L’étude va donc se concentrer sur I'impact induit par les
modéles F-TACLES et TFLES sur la dynamique de la combustion.

6.2.1 Modéle TFLES et F-TACLES

Pour cela rappelons tout d’abord les équations de conservation de la variable
d’avancement adimensionnée, ¢, des modéles TFLES et F-TACLES dans le
cadre de la combustion prémélangée (En prémélange, les variables Y. et ¢ sont
proportionnelles et suivent la méme équation de transport).

Pour le modéle TFLES il vient :
Opc N = hw
g LV (pud) = V - (pDEFVE) + pc;c[é]

ol wc[c] est le terme source tabulé en fonction de avancement de réaction c.

(6.1)

Pour le modéle F-TACLES, I'équation de transport de la variable d’avancement
s’écrit sous la forme suivante :

dpc ~ ~ ~
g LV - (piie) = V - (5DEa.[E, A]VE) + EX.[E, A] (6.2)
ou 3[¢, A] = Q.[¢, A] + pwe[c, A] est tabulé en fonction de avancement de

réaction ¢ et de la taille de filtre A et ot a[c, A] est le terme de correction de
diffusion.

6.2.2 Comment comparer ces approches?

Les deux modéles sont basés sur des hypothéses de modélisation différentes. En
effet, alors que F-TACLES est basé sur un filtrage gaussien des équations de
Navier-Stockes, TFLES résulte d’une homothétie et ne peut donc étre défini a
partir d’un filtre. Cependant, ces deux modéles ont le méme but : permettre de
réaliser un calcul de combustion sur un maillage pour lequel A, >> d;. Il est
donc important de comparer ces deux approches sur un maillage identique.
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Pour la suite de ce chapitre nous allons introduire un ensemble de définition
afin de faciliter la comparaison des approches :

e ), est I’épaisseur réactionnelle, définie comme la largeur & mi hauteur du taux
de réaction.

d7 est I'épaisseur thermique définie comme d7 = 1/ max |V¢|

80 caractérise la flamme DNS

§ caractérise la flamme TFLES

¢ caractérise la flamme F-TACLES

Avec ces notations il est possible de définir plusieurs rapports qui seront utilisés
tout au long de ce chapitre. Ils sont regroupés dans le tableau 6.1.

Modéle TFLES Modéle F-TACLES

Résolution R= gir R = %
x x
Epaississement réactionnel G = 5—5 ZT = %6
Epaississement thermique (r = g—g Cr = %
T T

TABLE 6.1 — Définitions des rapports d’épaisseurs entre les modeles TFLES,
F-TACLES et la DNS.

La figure 6.1 présente la vitesse de propagation d’'une flamme filtrée, S;, et la
vitesse de propagation d’une flamme épaissie §l en fonction des rapports R et
R pour deux valeurs du ratio (. et (,. Cette figure a été réalisée a partir de
simulations de deux flammes filtrées (ou épaissies) sur des maillages de réso-
lution différente. Les vitesses de flamme prédites par les deux modéles restent
trés proches de la vitesse de flamme de référence S’lo tant que R et R restent
supérieurs a trois. En dessous de cette limite, une différence entre les vitesses
prédites et la vitesse de référence apparait en raison d’une sous résolution du
taux de réaction. Ces résultats montrent que ’échelle critique qui pilote 1’épais-
sissement (par filtrage ou homothétie) est la largeur de la zone réactionnelle
(ﬁ ou R). En effet quelque soit la taille du filtre ou de la valeur du facteur F,
le méme nombre minimal de cellules est nécessaire pour assurer la résolution
numérique du front de flamme. Une deuxiéme interprétation de ce résultat est
possible : un maillage donné impose un facteur d’épaississement minimal et une
taille de filtre minimale permettant d’assurer la résolution suffisante du taux
de réaction. Cette flamme filtrée ou épaissie sur un maillage de taille Az est
définie comme :

ol n + 1 est le nombre de point minimal nécessaire a la résolution du front de
flamme. Cette valeur de n dépend des schémas numériques utilisés. Par exemple,
le schéma numérique TTGC (Colin et Rudgyard 2000) nécessite n = 3 pour
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FIGURE 6.1 — Vitesses de flamme prédites en fonction de R et R pour
¢, =G =25 (haut) et C, = { = 5.7 (bas). O : F-TACLES
Si1/S, A : TFLES S;/S}.

réaliser un calcul sans aucune viscosité artificielle (Auzillon et al. 2011).
Le critére de comparaison des approches TFLES et F-TACLES impose donc :
R=R (6.4)
soit encore :
G =3 (6.5)

En appliquant, la méthode de filtrage et d’épaississement a une flamme 1-D de
chimie détaillée, il est possible de calculer 0,(A) et §,(F). La relation entre F
et A telle que ¢, = (, peut alors étre déduite.

6.3 Un modéle analytique de comparaison

6.3.1 Définition du modéle analatytique

Afin de pouvoir étudier de maniére théorique les équations 6.1 et 6.2 et de
mieux comprendre 'effet des modéles sur la dynamique de flamme, nous allons
introduire un modéle analytique 1D comportant les hypothéses simplificatrices
suivantes :

e la densité est constante p = pg

e la diffusion est constante D = Dy
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e le terme source est modélisé par w.(x) = S;G(ey, x). La notation G(e,, )

1/2
deéfinit une gaussienne de taille e, telle que G(e,,z) = ( 6 ) exp (— 6’62).

me2 e?
Sous ces hypothéses, ’équation de transport de la masse s’écrit sous la forme :

ou
9% = 0 (6.6)
u est donc égal & une constante & définir. Pour obtenir une solution stationnaire
dans le cas d’une flamme non perturbée, nous posons :

w = fj;o Powc(x) _ Sl (67)

Po

Comme la densité est supposée constante, la variable d’avancement de la réac-
tion n’a aucune influence sur le champ de vitesse.

Sous les hypothéses exposées ci-dessus, I'équation de transport de la variable
d’avancement c¢, s’écrit :

2
de  goc ) o

ot TSy — Poggz TG (e ) (68)

On cherche maintenant & définir, sous les mémes hypothéses, les équations de
conservations des variables d’avancement TFLES et F-TACLES. Pour cela, in-
troduisons les deux notations suivantes :

e ¢ : variable d’avancement du modeéle TFLES
e ¢ : variable d’avancement du modéle F-TACLES
Afin de clarifier la lecture de ce chapitre, l’ensemble des démonstra-

tions analytiques sont regroupées en fin de thése dans l’annexe A.

On obtient alors les équations de conservations regroupées dans le tableau 6.2
pour les méthodes TFLES et F-TACLES, et démontrées dans les sections A.3.1
et A.3.2. ’hypothése de densité constante permet également de simplifier le
modéle F-TACLES. En effet, on a :

o P

c =c 6.9
= (6.9)
Cela permet donc d’avoir :
dc Oc
mﬂ——m&&%—m>—0 (6.10)
D 2¢
ald = 7% g (6.11)

0
poDo 5y
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Modéle TFLES Modé¢le F-TACLES
Equation g—f + Sl% = FDog—;g + @e() % + Sl% = Dog—;g + welx)
Terme source we(x) = §G(Fey, x) We(z) = SiG(V/e2 + A2, x)

TABLE 6.2 — Comparaison des approches TFLES et F-TACLES

Les effets que nous allons observer ne seront donc pas liés a la modélisation des
flux de sous-maille ou de la diffusion moléculaire de sous-maille.

6.3.2 Lien entre A et F

Comme mentionné précédemment dans la section 6.2.2, le critére de comparai-
son des modeles TFLES et F-TACLES se base sur la résolution en maillage de
I’épaisseur la plus faible. Il s’agit de 1’épaisseur réactionnelle 6, pour le modéle
TFLES et §, pour F-TACLES. Ce critére se traduit par :

& =3 (6.12)

Dans les hypothéses de cette étude analytique ot les termes sources des ap-
proches TFLES et F-TACLES sont tous les deux des gaussiennes, l'égalité
¢r = ¢, impose la condition :

o) = welx) (6.13)
Cette égalité implique la relation suivante entre F' et A :

Feiia <A>2 (6.14)

€r

Cette relation est présentée sur la figure Fig. 6.2 et est en complet accord avec
les observations faites dans le paragraphe 6.2.2.

6.3.3 Comparaison des épaisseurs thermiques pour gr =90,

Pour commencer 1’étude analytique, une premiére approche stationnaire est
présentée dans cette section. Elle vise & comparer I'impact de I’épaississement
et du filtrage sur les épaisseurs thermiques des deux modéles de combustion.
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FIGURE 6.2 — Relation entre A/8° et F tel que G = ¢, Symboles : Calcul.
Ligne : Modéle analytique.

L’équation a résoudre, pour la variable d’avancement ¢ s’écrit sous la forme :

2
S,%:DO8 ¢

5 922 + SG(er, x) (6.15)

Comme le présente 'annexe A.4, il est possible de résoudre analytiquement

cette équation. En introduisant le paramétre adimmensionné! g = 23%65 ,
0

la
solution analytique de 1’équation 6.15 est donnée par :

1+ erf (fx) 1—erf (Zéx + ﬂ)

— Modéle TFLES
Pour I'approche TFLES, en régime stationnaire, I’équation de propagation de
la variable d’avancement épaissie ¢ devient :

E
c(x) == ePo”ef (6.16)

1
2 2

A~ 2/\
Sl@ — FDOa ¢

Par similitudes avec ’équation 6.15, la solution analytique ¢ s’obtient a partir

1. Le parametre 8 est a rapprocher du paramétre a = S;A/Dg introduit par Duwig et al.
pour leur modéle de flammes filtrées.
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de ¢ en réalisant les associations Dy — F' Dy, e, — Fe, :

" 1 V6 1 V6 Sg g
c(a:)—§ 1+erf<F6rx> —1—5 1—erf<Ferx+ﬁ> e (03)6 (6.18)

(1) (2)

— Modéle F-TACLES
En régime stationnaire, I’équation de propagation de la variable d’avancement
filtrée ¢ est définie par :
oe o%c
Si— = Do—
ox Ox?

Avec 'association e, — Fle,, la solution de I’équation 6.19 est :

+ SG(Fey, x) (6.19)

1
6($):§ l—i-erf(fx)]
) " (6.20)
1 6 S 2
21— Do L p(F'8)
+ 2 1 —erf (Ferx—l—FB) e Do (e)
3/

()
On remarque ici que les deux approches n’ont pas la méme prédiction du profil
de flamme 1-D. En effet, bien que les termes (1) et (1) soient identiques, deux
différences apparaissent :
e (2')et (3’) contiennent le terme F'3 au lieu de 3 pour (2) et (3)
e (3’) contient le terme Dy au lieu de F' Dy pour (3)
Comme les termes réactionnels sont identiques, c’est la modélisation du terme
de diffusion qui méne & ces différences entre les deux modéles.

En prenant les valeurs représentatives d’une flamme 1D laminaire de méthane
air a la stoechiométrie, a savoir Dy/S; = lmm et 5 = 1/10, on obtient pour
un facteur d’épaississement de 5, les profils de ¢ et ¢ présentés sur la figure
6.3. On remarque que la flamme TFLES posséde une épaisseur thermique plus
importante que la flamme F-TACLES. Ce point fait I'objet de I’étude analytique
présentée dans 'annexe A.5 qui montre que pour :

¢ =G (6.21)
les propriétés de la flamme épaissie sont :
G=Cr=F (6.22)

et celles de la flamme filtrée vérifient :

(,=F et Cp<(r=F (6.23)
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FIGURE 6.3 — Comparaison des flammes TFLES et F-TACLES pour un épais-

sissement réactionnel de 5 : ——— Modeéle TFLES , — : Modéle
F-TACLES
avec :
—~ 50
‘v, O (6.24)

(r Coo OF

Dans le cas de flamme représentative d’'un mélange méthane/air a la stoechio-
métrie, on obtient les résultats présentés sur la figure 6.4 mettant en évidence

que ET < (r.

Pour valider ces résultats analytiques dans le cas pratique, la figure 6.5 présente
les effets du filtrage et de I'épaississement sur la structure de flamme pour
un épaississement réactionnel identique. Deux épaississements sont considérés :
C,=6G=25F=25A=3)et(, =( =57F=>57A =17.96). La figure
6.5(a) confirme que les flammes filtrées et épaissies possédent bien les mémes
épaisseurs réactionnelles. Comme le montre la figure 6.5(b), I’épaississement
thermique est plus important pour TFLES que pour F-TACLES, venant ainsi

confirmer les résultats théoriques.

6.3.4 Etude analytique de la réponse a une perturbation

Afin d’étudier et de comparer la dynamique des flammes TFLES et F-TACLES,
cette derniére section s’intéresse aux roles des épaississements réactionnels ¢, et
¢ et des épaississements thermiques (7 et (7 sur la réponse & une perturbation.
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Epaississement thermique :

Epaississement réactionnel : (., (.

FIGURE 6.4 — Epaississement réactionnel et thermique des approches TFLES
(—) et F-TACLES (——).

FIGURE 6.5 — Effets du filtrage et de [’épaississement sur la structure de
flamme. Lignes : F-TACLES. Pointillés : TFLES. Sans sym-

boles : (, = (. = 2.5. Avec symboles : ¢, = (, = 5.7. a) Taux
de réaction, b) Température, c) Vitesse
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FIGURE 6.6 — Schéma de principe de [’étude perturbative

Méthode perturbative

Dans le cas instationnaire, on supposant toujours u = 5;, ’équation de propa-
gation de la variable d’avancement ¢, ot ¢ = ¢, ¢ ou ¢, est définie comme :

2
A

9~ Peggz T We(@) (6.25)

On se propose d’étudier la réponse de la flamme & une perturbation ¢” de taille
caractéristique § de la flamme comme le montre la figure 6.6.

Pour cela, en linéarisant 1’équation autour du profil stationnaire ¢ et en posant
o(x) = pg(x) + ¢ (x,t), il vient :

0" 0" 02" \VG(ew,tp_tl(gost))\ p

¥ D s 2

ot S ox Y 0x2 Si Vst (6.26)
————r

1 (2) (3)

Les détails menant a cette équation sont disponibles dans I'annexe A.6

Etude de la réponse de la flamme DNS

Afin d’étudier le comportement de la perturbation ¢”, on introduit § la taille
caractéristique de . Réalisons une étude d’ordre de grandeur des termes de
I'équation 6.26. Pour le terme de diffusion (2) dans I’équation 6.26, on obtient :

32 S0//
Y D2

D .2 (6.27)
%952 :
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D’apreés la définition du terme source w,, on a :

, 6\ —622\ S
We(x) =5 <2) exp ( = > ~ 2L (6.28)

’7T€(p ® €p

A partir de I’épaisseur thermique, dr il vient également :
1
Vsl ~ 5 (6.29)
T

L’ordre de grandeur du terme (3) de I’équation 6.26 est donc donné par :

|VG(6<,07 ‘P_tl(‘Pst)” " " ‘G(ecpa Sp_tl ((Pst))’ S0,
5 ~ S0 = ~
|v¢st| 2 10T7Y e, ea 2

Sy (6.30)

Ces ordres de grandeurs sont regroupés sur la figure 6.7. Considérons alors le
cas critique ot la taille de la perturbation § est telle que le terme de diffusion (2)
égalise le terme réactionnel (3). Cette valeur critique 6 = d,, se déduit aisément
de I'égalité suivante :

1 or
cr ©
soit :
52 = De . 6.32)
cr ?lg ( :

A partir de cette taille caractéristique, il est possible de déterminer le compor-
tement de I’équation 6.26. En effet on a :

E? N <55>2 (6.33)

Deux cas de figure sont donc possibles :

— Si 0 < O, le terme de diffusion (2) est alors supérieur au terme réac-
tionnel (3). L’équation 6.26 devient :

o " B " 82 "
¥ Yo_ D, ¥
ot Ox Ox?

Comme illustré sur la figure 6.8, cette équation d’advection-diffusion entraine

une diffusion de la perturbation. On en déduit donc que dans cette situation,
la flamme ne réagit a la présence de la perturbation.

+ 51 (6.34)

— Si § > O¢r, le terme (3) est alors supérieur au terme (2) la réaction est
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FIGURE 6.7 — Ordre de grandeur des termes de l’équation 6.26 et définition
de €
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FIGURE 6.8 — Fvolution d’une perturbation dans une équation d’advection dif-
fusion
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alors prépondérante. En négligeant le terme (2), il vient alors :

d¢" 09" o IVGleg, 05 (0st))|
ot gy T Vs

(6.35)

Dans cas de figure, on obtient une équation d’advection réaction : les réactions
chimiques vont amplifier la perturbation et la lamme répond a la présence de
la perturbation.

En conclusion,la flamme réagira a une perturbation de taille § si :
0 > Oer (6.36)

N D, €2 ,
ol Opp = Tfﬁ est échelle de coupure.

Caractérisation des échelles de coupure pour la DNS, TFLES et F-
TACLES

A partir des résultats de la section précédente il est possible de caractériser les
trois échelles de coupures des approches DNS, TFLES et F-TACLES. Pour cela
on part de la relation générale :

2
52 — &eﬁ
cr Sl 5T

et on remplace D,, e, et dr par leurs valeurs correspondants a la DNS, a
TFLES et F-TACLES définies dans le tableau 6.3. On obtient alors les échelles
de coupures des trois approches regroupées dans le tableau 6.3.

(6.37)

DNS TFLES F-TACLES
Terme de diffusion D, Dg F Dy Dg
Epaisseur de réaction e, er Fe, Fe,
Epaisseur thermique (5% F(S% G(S%
Echelle de coupure & =, /%ZO% F30. TTLW(S%

TABLE 6.3 — Comparaison des échelles de coupure

Une remarque peut étre également faite pour le modéle F-TACLES. En effet,
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FIGURE 6.9 — Diagramme de réponse de flamme pour une flamme DNS,
TFLES et F-TACLES.

on a d’aprés I’étude des épaisseurs thermiques :
=~ = (6.38)

ce qui permet d’écrire :

F 50 1/2
= 50 (;;) VFS (6.39)
T T

A partir du tableau 6.3 regroupant les différentes échelles de coupure, on obtient
les résultats suivants :

e la flamme DNS réagira a une perturbation de taille § si § > 60,

e la flamme épaissie réagira & une perturbation de taille 6 si 6 > F'62.

o la flamme filtrée réagira a une perturbation de taille ¢ si 6 > F/Gl/ 2(58,,
Pour une perturbation d plus faible que 42, les trois approches (DNS, TFLES et

cro

F-TACLES) prédisent une diffusion de la perturbation. Si F /Gl/ 253 >4 > 6

cro

seul la flamme DNS va réagir. Dans le cas ot F§2, > § > F/Gl/zdo seul le

cro

modéle TFLES va diffuser la perturbation. Au dela de F§2., 'ensemble des
approches vont réagir & la présence de la perturbation. Ces comportements

sont présentés sur la figure 6.9.

Le modéle F-TACLES répond donc & un spectre de perturbation plus large
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que le modeéle TFLES : une différence de reproduction de la dynamique de la
flamme devrait exister entre les deux approches. Pour vérifier cette propriété,
la section suivante présente une comparaison de ces deux approches dans le cas
de simulations d’une flamme laminaire pulsée. Une comparaison dans un cas
turbulent est également disponible dans en Annexe B.

6.4 Etude de la dynamique d’une flamme laminaire
pulsée

6.4.1 Description de la configuration

Afin d’étudier 'impact de I’épaississement et du filtrage sur la dynamique de
flamme, un cas test 2-D est réalisé avec les deux modéles puis comparé avec
une simulation directe (DNS). Cette configuration est une simplification 2-D
du dispositif expérimental de Ducruix et al. (Ducruix et al. 2000; Schuller et al.
2002). L’objectif de cette simulation est de reproduire le comportement d’une
flamme de bec Bunsen soumise & des excitations hydrodynamiques. Pour cela,
un mélange d’air et de méthane a une richesse de 1.05 est introduit dans un
brileur de 22 mm de diamétre. La vitesse d’injection est modulée de la maniére
suivante :

v(t) = T+ V2uras cos <27> (6.40)

avec .
7=097ms ', vpmg=0.19ms et f=625Hz

ou v, vrums et f sont respectivement la vitesse moyenne d’injection, la vitesse
d’injection RMS, et la fréquence de I'excitation harmonique.

La DNS est réalisée sur un maillage de 1.1 millions d’éléments sur lequel la
structure de flamme est totalement résolue. Des simulations LES avec les mo-
deles TFLES et F-TACLES ont été réalisées sur deux maillages plus grossiers
de 0,6 et 0,3 millions d’éléments. Pour chacun des deux maillages, le facteur
d’épaississement I’ et la taille de filtre A ont été choisis de maniére a étre les
plus faibles possible. Cela se traduit par la vérification de la condition pratique
définie par 'équation 6.3 : 6, = :5; = 3Az. L’ensemble des paramétres des deux
simulations est rassemblé dans le tableau 6.4. Les résultats sont analysés apreés
dix cycles d’excitation afin de s’assurer de l'indépendance de la solution des
conditions initiales.



152 Chapitre 6. Dynamique de la combustion : TFLES vs F-TACLES

Cas Modele Cr (r O0r/d, Maillage
DNS - 1 1 26  11M
F1 F-TACLESA=3 25 111 116 06M
T1 TFLES F = 2.5 25 25 26  06M
F2 F-TACLESA =795 57 25 1.08 03M
T 2 TFLES F = 5.7 57 57 26  03M

TABLE 6.4 — Paramétres des simulations des flammes 2D pulsées

6.4.2 Estimation du plissement et diagramme théorique

Pour chaque cas, le plissement de sous maille effectif a été mesuré par filtrage
a priori des résultats de la DNS comme 'explicite la figure 6.10. Pour cela, on
commence tout d’abord a calculer 'intégrale du taux de réaction de la DNS.
Dans un second temps, on filtre avec le filtre de taille A la variable d’avancement
¢ afin d’obtenir ¢. A partir du taux de réaction de la flamme 1D filtrée & A,
We, on peut alors calculer a priori w.[c] sur 'ensemble du domaine et en faire
I'intégrale sur le tout le domaine. Le plissement de sous maille moyen peut alors
étre estimé comme :

_ M (6.41)
Jlq@elcldS

On obtient alors les résultats suivants pour les différents maillages :

e Maillage M1 : Z,,4; = 1,02 pour A = 349

e Maillage M2 : Z,,,4, = 1,07 pour A = 7.959

En conséquence, nous assumons qu’aucun plissement de sous maille n’existe et

que par conséquent = est approché par un. Dans ce cas, le modéle analytique

de la section précédente s’applique. Les simulations DNS, (F1,T1) et (F2,T2)

sont alors positionnées sur le diagramme théorique de la figure 6.11. Si les

calculs confirment la théorie développée dans la section précédente, I’ensemble

des simulations exceptée la T2 devrait reproduire la dynamique de la lamme

pulsée.

(1]

6.4.3 Reésultats et hypothéses

Les figures 6.12 et 6.13 présentent la position du front de flamme au cours d’un
cycle d’excitation de la flamme pulsée pour quatre phases distinctes. Le modéle
F-TACLES est représenté sur la partie droite et le modéle TFLES sur la partie
gauche. Le résultat de la DNS est quant & lui associé aux lignes rouges. Pour une
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FI1GURE 6.10 — Procédure d’estimation a priori du plissement de sous maille
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FIGURE 6.11 — Positionnement des simulations des flammes pulsées sur la
diagramme de réponse théorique défini. % : DNS, B : Simu-
lations T1 et F1 sur le maillage M1, @ : Simulations T2 et
F2 sur le maillage M2.
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faible valeur de la taille de filtre comparativement & 1’épaisseur réactionnelle,
soit ici pour A = 3 6%, un accord parfait est observé entre F-TACLES et la
DNS (Fig. 6.12) alors que le calcul TFLES correspondant (F' = 2,5) différe
légérement de la solution DNS de référence, la réponse restant acceptable.

Lorsque la taille de filtre augmente jusqu’a A = 7.9 §°, la dynamique de flamme
reste reproduite par le modele F-TACLES alors que 'approche TFLES corres-
pondante échoue (Fig. 6.13) ce qui confirme bien les prédictions du modéle
analytique.

Pour aller plus loin, on réalise le calcul, pour période donnée, du taux de déga-
gement de chaleur adimensionné défini pour "'approche DNS par :

B [Jq wedS — hIm

maxr _ jmin
hmaz — pn

ha(t) (6.42)

avec h"* et A" définis comme :

h"** = max (// o'chS) et A™"™ = min (// wcdS> (6.43)
t=0,T Q =0,T Q

Pour les approches TFLES et F-TACLES on introduit de méme un dégagement
de chaleur h, et h, définis comme :

 JJq@edS — i ~ o [fqwedS — hmin

hy (t) h;pax _ h;nzn et hy (t) h;naa: _ h;pm

(6.44)

Ces taux de dégagements de chaleur sont présentés sur la figure 6.14. Pour des
valeurs modérées d’épaississement (maillage M1), la dynamique de flamme est
reproduite avec précision par les deux modéles comme le montrent les prédic-
tions du dégagement de chaleur instationnaire en accord avec la DNS (Figure
6.14 (a)). Cependant, lorsque l’épaississement réactionnel augmente (Figure
6.14 (b)), seul le modeéle F-TACLES parvient a bien reproduire la dynamique
(malgré un déphasage de l'ordre de T/10. Pour le modéle TFLES, comme
0 < Fo. la perturbation est diffuser ce qui méne sous évaluation des mini-
mum et maximum du dégagement de chaleur.

On peut également expliquer ce résultat a partir des résultats de Schuller et al.
(2002). En effet, une flamme se comporte comme un filtre passe-bas. L’accrois-
sement de I’épaisseur thermique a tendance a diminuer la fréquence de coupure
de ce filtre et tend & diminuer la réponse aux excitations. Pour conforter cette
hypothése, on trace sur la figure 6.15 les ratios &, = (R =R [ (o — pmin
et &, = (hmaw — pmin) /(RMAaT _ pminY en fonction de 1'épaississement réactionnel
(r et thermique (7. Lorsque 1'on utilise 1’épaisseur thermique comme épaisseur
de référence, les calculs TFLES et F-TACLES se comportent de maniére équi-
valente alors qu’en utilisant comme référence ’épaisseur réactionnelle, aucun
comportement clair ne peut étre identifié. Cela s’explique aussi par le modéle
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théorique, en effet I'échelle de §°. définie comme :

Doe%
687" _ SZ(SO (645)
T
On a par définition :
2(n2
(69)% = ZT”ez (6.46)

Soit pour le cas de cette lamme de méthane :

| Dpd% 1
0 2 097 4
Ocr S; 2.62 (6.47)

Soit encore, avec Dg/S; ~ 3.25% pour ce cas particulier :

60, ~ 8 (6.48)

En d’autres termes, alors que le numérique pilote le choix de I'épaisseur ré-
actionnelle, la dynamique de flamme est liée a ’épaisseur thermique. Le mo-
déle F-TACLES, possédant une épaisseur thermique plus faible que le modéle
TFLES pour une méme épaisseur réactionnelle reproduira donc avec plus de
précision la dynamique de flamme.

6.5 Conclusion

Ce chapitre présente une comparaison des approches TFLES et F-TACLES.
On remarque tout d’abord que, pour une épaisseur réactionnelle identique, la
flamme filtrée est moins épaisse que la flamme épaissie.

En terme de dynamique, il est possible d’introduire une échelle de coupure dé-
finissant la taille minimale d’une perturbation permettant d’affecter la flamme.
Tout d’abord, I’épaississement tout comme le filtrage induisent une augmen-
tation de cette échelle de coupure. Cependant, cette échelle de coupure est
plus faible pour 'approche par filtrage que pour le modéle TFLES. Ces deux
approches, sur un méme maillage, ne répondent pas aux perturbations de la
méme maniére comme le montre les simulations de flammes laminaires pulsées,
laissant un avantage au modéle F-TACLES.

Dans I’Annexe B, cette comparaison est poussée sur une simulation du brileur
PRECCINSTA. Sur ce cas complexe, peu de différences existent sur les gran-
deurs moyennes mais les RMS différent. Cela est cohérent avec les études en
maillage effectuées avec le modéle TFLES au CERFACS montrant que seules
les RMS dépendent du facteur F (Wolf et al. 2009).
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Dans ce chapitre, 'tmpact d’une modification géométrique sur la com-
bustion dans une géométrie industrielle va étre étudié a 'aide du modéle
F-TACLES. Apres une présentation de la configuration, deux simulations
seront comparées afin de tenter de reproduire et de mieuxr comprendre le
comportement de cette chambre mis en avant expérimentalement.

7.1 Un véritable challenge : la validation industrielle

Ce chapitre a pour but de mesurer 'impact des avancées scientifiques présentées
dans cette thése sur la modélisation d’une chambre de combustion industrielle
en testant le modéle sur une configuration réelle. Pour cela, la chambre de
combustion CTA1, construite par Turbomeca a été choisie. Elle présente dans sa
configuration nominale des points chauds en paroi, peu ou mal expliqués par les
modélisations existantes. Une modification géométrique sur cette configuration
nominale permet également de faire disparaitre ces points chauds.

Le modéle F-TACLES a été choisi pour tenter de reproduire ce comportement
par simulation et de mieux I’appréhender. Cette étude permettra alors de mesu-
rer les capacités du modéle dans une configuration particuliérement complexe.

7.2 Présentation de la chambre CTA1

7.2.1 Point de fonctionnement

Le point de fonctionnement, commun aux deux simulations, est décrit dans le
tableau récapitulatif 7.1. Les seules données expérimentales disponibles sont
des peintures thermiques du fond de chambre mettant en avant la présence ou
non des points chauds. Elles constitueront un premier point de comparaison
mais cette étude sera élargie pour mieux comprendre le comportement de la
combustion.

Pour les calculs, I’ensemble des multi-performations et films de refroidissement
présents dans cette géométrie ont été traités aux moyens de conditions aux
limites. Ces données ont été fournies par Turbomeca. Pour des raisons de confi-
dentialité, la répartition des débits & travers I’ensemble de ces refroidissements
a été volontairement omise.
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Pression d’entrée du calcul P3 5 bar
Température d’entrée du calcul T3 575 K
Débits d’air G 1,1250 kg/s
Débit de kéroséne Q 0,026 kg/s

TABLE 7.1 — Point de fonctionnement du calcul CTA1

Appendices ajoutés

pour le calcul \
/ o
/ Canne d’injection

-

e

Coude , ]

de sortie €--.ooome \'~.~
------- Appendices ajoutés
pour le calcul

Embout

de la canne \

Section
de sortie

FIGURE 7.1 — Visualisation de la géométrie de la configuration CTA1

7.2.2 Géométries et approche numérique

Géomeétrie

La géométrie de la configuration nominale est présentée sur la figure 7.1. Elle

comprend :

e une canne d’injection de prémélange riche en kéroséne qui sera supposé to-
talement pré-vaporisé, se séparant en deux "bras" terminés par les embouts.

(La partie principale de la canne sera nommée corps de canne).

e un tube a flamme, auquel ont été ajoutés des appendices (Fig. 7.1) pour
s’assurer de traiter correctement l'orientation et 'injection d’air au travers

des trous primaires et de dilutions.
e un coude de sortie de chambre
e une section de sortie.
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La modification géométrique, permettant de supprimer les points chauds, consiste
a réduire par un diaphragme la section d’entrée de la canne d’injection et donc
de réduire la quantité d’air injecté a ce niveau la. Ce diaphragme permet ainsi
de dévier une partie de I'air entrant dans la canne. Cela enrichit alors le mélange
de kéroséne et d’air et diminue également le débit d’injection dans la canne.
Néanmoins 'impact de ce diaphragme ne modifie que la section d’entrée de la
canne (et non pas la canne), il a été choisi, pour la simulation de la géomé-
trie modifiée, d’utiliser la géométrie nominale pour le calcul avec les nouveaux

débits.

Afin de faciliter ’analyse des résultats 3-D, trois plans de coupes radiaux ont
été définis. Ils sont présentés sur la figure 7.2. Le plan Aval coupe la géométrie
au centre de 'embout aval de la canne. La notion d’aval est associée au sens
de giration des multi-perforations. En effet, ’écoulement & travers les parois
perforées n’est pas perpendiculaire aux parois mais incliné ce qui crée une gi-
ration au sein de la chambre de combustion. Ensuite, le plan Amont coupe la
géométrie au centre de 'embout amont de la canne et le plan Médian coupe
le corps de la canne en son centre.

Plan Amont

Plan Median

Plan Aval

-

FIGURE 7.2 — Plans de coupe de la configuration CTA1

Maillage et méthodes numériques

Avant de passer aux résultats de la comparaison, il est nécessaire de parler du
maillage et des modéles numériques employés communs aux deux calculs. Le
maillage est réalisé a ’aide du logicel Centaursoft, il est composé de 7 880 220
tétraedres (soit 1 418 848 noeuds). Seule la zone dite primaire dans laquelle
a lieu la réaction a été fortement raffinée. Le choix de ne pas opter pour un
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maillage uniforme & trés haute résolution sur ’ensemble de la chambre permet
de limiter les couts de calculs. Pour finir, le maillage a été réalisé de maniére
a étre uniforme dans la zone des embouts de canne pour assurer une bonne
résolution de cette zone d’accrochage de la flamme.

Pour le coté numérique, '’ensemble des calculs a été réalisé avec les mémes
méthodes et avec la méme période de moyenne afin de repérer d’éventuelles
différences. Tous ces paramétres sont regroupés dans le tableau 7.2.

Modéle d’efficacité Charlette (Charlette et al. 2002)
Modele de sous maille WALE (Ducros et al. 1998)
Schéma numérique TTGC (Colin et Rudgyard 2000)

Temps de moyennes 31 ms

TABLE 7.2 — Paramétres numeériques commums aux calculs LES de la chambre

CTA1

7.2.3 Modélisation F-TACLES

La premiére étape pour ces calculs en chimie tabulée utilisant du kéroséne,
consiste a générer une bibliothéque de flamelettes & ’aide du logiciel PREMIX
(Kee et al. 1992). Ici, le schéma cinétique détaillé utilisé est celui de Luche
(2003) (91 espéces et 991 réactions). La gamme de richesse est représentative
de celle couverte dans la configuration cible. Dans le cas de la chambre CTA1,
I’avancement de réaction est défini de la maniére suivante :

Yo =Yco +Yco, (7.1)

ou Yoo (resp. Yoo,) correspond a la fraction massique de monoxyde (resp.
dioxyde) de carbone. En négligeant les effets de diffusion différentielle et en ne
prenant pas en compte les NO,, la fraction de mélange est définie par :

ox
YN2 - YN2

—_— 2 7.2
Ty -

Zz =

ot Y7 (resp. Y](,gel) correspond a l'oxydant (resp. combustible).

L’interaction chimie-turbulence est représentée par un modéle de combustion
turbulente liant la table FPI-TTC et le calcul LES. Pour ces calculs de la
chambre de combustion CTA1, le modéle F-TACLES a été choisi.
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7.3 Analyse des résultats des simulations F-TACLES

7.3.1 Reproduction du comportement expérimental

Afin de voir si le comportement expérimental est bien prédit par les calculs F-
TACLES, intéressons nous tout d’abord au champ de température au niveau du
fond de la chambre de combustion. Les résultats adimensionnés sont présentés
sur la figure 7.3. La premiére conclusion est la bonne reproduction de D'effet
de la modification par le calcul F-TACLES. Dans le cas de la canne enrichie
(géométrie modifiée), les points chauds disparaissent effectivement comme sur
les colorations.

Cette différence se retrouve également sur le champ de fraction de mélange
comme le montre la figure 7.4. En effet, le kéroséne ne parvient pas a venir im-
pacter la paroi dans le cas de la canne enrichie. Cela rend impossible la combus-
tion prés de la paroi et évite par la méme occasion ’apparition de points chauds
en fond de chambre. Il est cependant nécessaire de comprendre le mécanisme
qui permet de piéger le kéroséne a l'intérieur de la chambre de combustion.
Pour cela nous allons comparer les champs de mélange et de température sur
les différents plans de coupe Amont, Médian et Aval.

(b) Calcul F-TACLES canne enrichie (c¢) Calcul F-TACLES canne nominale

FIGURE 7.3 — Comparaison des champs de température en fond de chambre.
Sur les colorations le noir correspond aux températures les plus
élevées et le vert aux températures les plus faibles.
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FIGURE 7.4 — Comparaison des champs de fraction de mélange en fond de
chambre

7.3.2 Analyse des plans de coupe

La comparaison des fractions de mélange sur les plans de coupes (Figures 7.5,
7.7 et 7.8) nous permet de mieux comprendre l'effet de cette modification de
répartition des débits. Pour commencer, on remarque que sur le plan médian,
figure 7.5, la zone sous le corps de canne est appauvrie par ce changement
menant & une baisse des températures sur le fond de la chambre comme le
montre la figure 7.6.

Cependant, il est vrai que ce plan n’est pas le plus approprié pour comprendre
leffet de cette modification (Cf figure 7.3). Il est donc nécessaire de comparer le
champ de fraction de mélange au niveau des embouts présentés sur les figures 7.7
et 7.8. On remarque que la répartition du kéroséne est complétement différente.
On constate que le kéroséne entoure la canne enrichie et est piégé a l'intérieur
de la zone primaire.

Cela s’explique par la confrontation de deux jets au niveau du fond de chambre.
Dans cette zone, le jet de kéroséne est en "compétition" avec le film de refroi-
dissement qui léche le fond de la chambre comme le montre la figure 7.9. Dans
le cas nominal, le jet de la canne, plus rapide, parvient & impacter le fond de
chambre en méme temps que le film de refroidissement est coupé. Dans la géo-
métrie modifié, le rapport de force s’inverse et le jet de la canne subit cette fois
le film de refroidissement, piégeant le kéroséne a l'intérieur de la chambre.

D’un point de vue plus quantitatif, la quantité de mouvement du jet en sortie de
la canne a baissé de 37% permettant au film de refroidissement d’agir. Cet effet
est également visible sur les champs de température des deux plans comme le
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FIGURE 7.5 — Comparaison des champs de fraction de mélange sur le plan
médian
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FIGURE 7.6 — Comparaison des champs de température sur le plan médian
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FIGURE 7.7 — Comparaison des champs de fraction de mélange sur le plan
amont

0.2500 0.5000 o7soo 1.000

Fraction de mélange

) Calcul F-TACLES canne enrichie ) Calcul F-TACLES canne nominale

FIGURE 7.8 — Comparaison des champs de fraction de mélange sur le plan
aval

montre les figures 7.11 et 7.10. On remarque que la flamme a été complétement
modifiée et englobe maintenant les embouts de la canne mais sans impacter le
fond de chambre permettant d’éviter ainsi les points chauds.

7.4 Conclusion

L’utilisation de simulation numérique avec le modéle F-TACLES a permis de re-
produire et d’expliciter l'effet d'une modification sur une géométrie industrielle
et complexe. En appréhendant I'influence sur 1’écoulement de cette modifica-
tion géométrique, les capacités prometteuses du modéle F- TACLES ont pu
étre mises en avant y compris sur des géométries complexes.
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FIGURE 7.9 — Comparaison des champs des vitesses en sortie canne
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FIGURE 7.10 — Comparaison des champs de température sur le plan aval
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FIGURE 7.11 — Comparaison des champs de température sur le plan amont






Conclusion

L’objectif principal de cette thése était de fournir un modeéle de combustion tur-
bulente permettant d’améliorer la prédiction de la température et des polluants
dans les chambres aéronautiques complexes. Nous avons ainsi développé un nou-
veau modeéle basé sur une méthode de filtrage de flamme : F-TACLES (Filtered
TAbulated Chemistry for Large Eddy Simulation). Créé a partir de flamme-
lettes, il intégre les phénoménes de chimie détaillée nécessaires & la prédiction
des polluants. Dans le cadre de la combustion partiellement prémélangée, F-
TACLES permet également d’améliorer la prédiction des simulations LES grace
a une meilleure prédiction de la dynamique de flamme.

Cette conclusion va donc faire le bilan des principales avancées, mais aussi des
perspectives et questions ouvertes soulevées par cette thése.

Principales Avancées

Développement du modéle F-TACLES

La dérivation des modéles de combustion turbulente pour la LES est souvent
réalisée en partant de I'idée que le plissement de flamme n’est jamais résolu en
sous maille. C’est par exemple le cas du modéele PCM-FPI. Celui ci ne peut
prédire la vitesse de propagation d’une flamme prémélangée turbulente possé-
dant un plissement de sous maille négligeable.

Or, a I’heure actuelle, les progrés de 'informatique sont tels que les maillages
permettent maintenant de résoudre de maniére importante ce plissement. C’est
a partir de ce constat que le modéle F-TACLES a été construit pour reproduire
la bonne vitesse de propagation dans de telles configurations. Il se base sur un
filtrage a priori de lammelettes calculées en prenant en compte les effets liés
a la chimie détaillée. Ce modéle est dédié a I’étude de la combustion partielle-
ment prémélangée rencontrée dans les chambres de combustion aéronautiques
de nouvelles générations.
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F-TACLES a ainsi été testé sur deux configurations d’injecteurs industriels :
les chambres PRECCINSTA et MOLECULES. Dans chacune de ces deux si-
mulations, le modéle a été validé par une trés bonne correspondance entre les
prédictions numériques et les données expérimentales aussi bien sur les espéces
que sur la température. Le cas particulier de la chambre de combustion MO-
LECULES était un véritable challenge : cette configuration met en jeu des
phénomeénes de mélange et de combustion extrémement complexes. Elle a éga-
lement été trés peu simulée a 'heure actuelle. Cependant nous avons réussi a
obtenir un trés bon accord sur la hauteur de décollement et I’angle d’ouverture
de la flamme.

LES et dynamique de flamme

Le développement du modéle de combustion F-TACLES a également induit
une réflexion plus générale sur la combustion en LES. En effet, ’ensemble des
méthodes de simulation de la combustion introduisent un épaississement ar-
tificiel de la flamme afin de pouvoir la résoudre sur le maillage de calcul. 11
est alors important de vérifier que cet épaississement n’a pas d’effet néfaste
sur nos simulations. Pour cela un modéle analytique a été développé lors de
cette thése pour les approches TFLES et F-TACLES. Cela a permis de mettre
en avant l'impact de cet épaississement sur la dynamique de combustion. Le
premier constat, malheureusement sans appel, est la modification de I’échelle
de coupure de la flamme en LES. En modifiant les épaisseurs thermiques, les
simulations suppriment la réponse de la flamme aux plus petites structures ré-
solues de I’écoulement. La LES ne prédit alors que la réponse aux plus grandes
structures.

Un second constat a été mis en avant par la comparaison des approches TFLES
et F-TACLES : la méthode de filtrage permet de moins modifier 1’échelle de
coupure de la flamme et ainsi répondre & un plus large spectre de perturbations.

Cette approche analytique a ensuite été confrontée a des simulations en combus-
tion prémélangée laminaire. Dans le cas des lammes pulsées laminaires mettant
en jeu une seule taille de perturbations, on remarque qu’au deld d’un certain
épaississement la LES ne parvient plus & capturer la réponse de la flamme. On
constate également que le modéle F-TACLES parvient & repousser cet épaissis-
sement limite au dela de la méthode TFLES. Ce modéle permet soit d’obtenir
de meilleures prédictions & maillage équivalent que le modéle TFLES, soit de
garantir une prédiction plus fidéle a la réalité sur des maillages plus grossiers.

Dans le cadre de simulations turbulentes prémélangées, cette comparaison a
aussi permis de mettre en avant une autre différence notable entre les deux
modélisations. Méme si les résultats différent peu en moyenne, les fluctuations
prédites par les deux modéles sont trés différentes tout comme la prédiction du
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plissement instantané du front de flamme.

Application a un cas industriel

Pour finir, cette theése a été 'occasion de tester les performances du modéle F-
TACLES sur une véritable chambre de combustion industrielle. Une simulation
de la chambre de combustion industrielle CTA1 a été réalisée dans deux confi-
gurations distinctes mettant en évidence 'effet d’'une modification géométrique
sur 1’écoulement et la combustion.

Perspectives et questions ouvertes

Différents points soulevés dans cette thése ouvrent également la voie a de futurs
développements.

e Le modéle F-TACLES a été développé dans le cadre de la combustion partiel-
lement prémélangée en supposant que les tailles caractéristiques du mélange
sont plus grandes que les échelles de la flamme. Cette hypothése s’avére dans
certains cas erronée. Il serait alors intéressant de généraliser le modéle en
supprimant cette hypothése et en générant des flammelettes en (z,c). Il se-
rait également possible de généraliser le concept de filtrage dans la direction
z et par la méme occasion supprimer la densité de probabilité présumée.
Une étude menant a la création d'une fonction d’efficacité propre au modele
F-TACLES serait aussi & envisager aux vues des différences entre les modéles
TFLES et F-TACLES. D’autres améliorations sur le modéle F-TACLES sont
également possibles et nécessaires : prise en compte d’une taille de filtre va-
riable, des pertes thermiques, ...

e En ce qui concerne la dynamique de flamme, il serait intéressant de pour-
suivre la comparaison des approches TFLES et F-TACLES dans des cas par-
tiellement prémélangés et instables comme le cas PRECCINSTA. Une étude
plus approfondie pourrait enfin étre menée sur les fonctions de transfert de
flamme prédites par les deux modéles LES et étendue a d’autres modéles :
I’équation G, les modeles CMC, ...

e Pour finir, & mon sens, des comparaisons entre les différentes modélisations
de la combustion en LES, devraient étre réalisées sur des configurations com-
plexes et instrumentées afin de pouvoir déterminer I'impact réel des modéles
sur les résultats. Cela se fait & I'heure actuelle dans la cadre du workshop
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Turbulent Non-premixed Flames mais pourrait étre éventuellement étendu a
des configurations trés complexes.



Annexe A

Démonstration du modéle
analytique de dynamique de la
combustion

Cette annexe regroupe l’ensemble des démonstrations en lien avec le modéle
analytique développé dans le chapitre 6.

A.1 Formulaire

Plusieurs formules sur la fonction d’erreur sont utiles dans ces démonstrations.
Elles sont regroupées dans ce formulaire. Ces résultats sont directement présents
dans Abramowitz et Stegun (1964) ou directement déduit de formule générale
du méme ouvrage.

Vo > 0,

erf(x)
erfe(x)
erfc(z)

2 e~

——
VT x4+ Va2 +2

/ o (at+b)? gy

erfe(x)

(A1)
(A.2)

(A.3)

(A4)

(A.5)
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r 1
/ (1 — erf(at +b))edt = - [e“" — erf (ax + b) ]
1 c(c—4ab)
+ —erf(az +b— i)e 1a2 (A.6)

(A7)

e

/ e @’qr =
R

A.2 Etude préliminaire des fonctions de Dawson

On s’intéresse a ’étude des deux premiéres fonctions de Dawson :

Wo(x) = exzerfc(x) (A.8)
Wi (z) = ze” erfe(x) (A.9)

A.2.1 Etude de W,

On veut démontrer les deux résultats suivants :
e Wy(0) =1

e W est monotone décroissante sur R
Comme, erf(0) = 0, on obtient trés facilement

Wo(0) =e’(1-0) =1 (A.10)

Soit £ < 0, on a :

e la fonction z — e*” est positive strictement décroissante

e la fonction z — erfe(x) est positive strictement décroissante

Wo étant le produit de deux fonctions positives strictement décroissantes est
strictement décroissante positive sur R~

Soit £ > 0, on a :
oWy 1

S =2 (Wl(x) . \/7?> (A.11)

D’aprés le formulaire, il vient pour x > 0 :

2 T 2 1 2 1
Wl(:c) < — = < — (A.12)
Mo+ /a2 + 2 \/%1%—\/14-*42 VT 14+V1
Soit :
1
Wi(x) < — (A.13)
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On obtient donc :

Wy
ax—Q(

™

W (z) — \}) <0 (A.14)

Wy est donc décroissante sur RY.

En regroupant les résultats on obtient donc :
L] Wo(O) =1

e Wy est monotone décroissante sur R

A.2.2 Etude de W,

On veut démontrer les deux résultats suivants :
e W, est monotone croissante sur R

e W (.%') < ﬁ
Soit x < 0, on a :

e la fonction z — —ze®” est positive strictement décroissante

e la fonction x — erfc(x) est positive strictement décroissante

x — —Wi(x) étant le produit de deux fonctions positives strictement décrois-
santes est positive strictement décroissante. W; est donc strictement croissante

et négative sur R~

Soit > 0, on a :

oW,
ox

= (222 + D)Wy(z) — \2/;% (A.15)

A partir du formulaire, on obtient :

2 22 4+ 1 oW,

—_— | — e A.16
VT e+ Va2 +2 | oa ( )
Soit encore :
2 _ 2
iaz +1—xzvVz?+2 0W; (A17)

<
VT x4 Va2 42 O

Or pour z > 0 on a

e 0< 22 +1

o 0 < Va2 +2

o (2+1)2 =2 +222+1> 2%+ 22?2 = (2V2?2 +2)?
On obtient donc :

21l —a/a2+2>0 (A.18)
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Soit :
oW
0 A.19
< ox ( )
W1 est alors strictement croissante sur R et donc sur R.
On sait également d’aprés I'étude de la fonction Wy que sur RY :
1
w- < — A.20
1(z) < NG (A.20)
De plus, d’aprés le formulaire on a :
1
Wi(z) ey (A.21)
Comme W7 est strictement croissante R et vérifie :
1
Wy (JU) < —= (A.22)

NZs

A.3 Définition des termes sources

A.3.1 Modele TFLES

Par définition du modéle TFLES, en utilisant un facteur d’épaississement F, le
terme source w, est défini comme :

Belw) = min(Z)
c F c F6 - 6x2 (A 23)
- <7r<Fer>2> o <‘ <Fer>2> |
= S|G(Fe,, )

A.3.2 Modele F-TACLES

Pour le modéle F-TACLES, en utilisant une taille de filtre A, le terme source
w, s’écrit sous la forme :

1/2 2
we(z) =8 (722) /exp <—6€t2> G(A,x —t)dt
T R T

B 6 6(z —t)? 61>
= Sl (ﬂAer> /eXp <_A2> exXp <—e% dt
R

(A.24)
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En introduisant la fonction de Dirac, §(z), une nouvelle expression pour w, est

obtenue :
- o 6 / A
we(z) =9 <7rAeT> // exp(P(x,t,t"))d(t")dt'dt (A.25)
R2
avec :
6(z —t 6(t —t')?
Pl = o=t _S=1)
\/m ! x 2 g2

La décomposition sous forme canonique du polynéme du second degré en t

P(x,t,t") donne :

\/A2+e%t7 ' +£ Ae,
Aer A2 \/A2+€%

Ainsi on obtient pour w. ’équation suivante :

) =5 (25 // o (‘ﬁ)

6 VAL, +
* p— e —— — — —_— e —
exp Aer 6% A2 /AQ I 6%

x—t)?
g

P=—-6

En réalisant le changement de variable, u = t — (& + )(
’ T \/AQ—FS%

intervertissant les intégrales on trouve :

Bulx) = SZ(WA6T>/5 ( ii;il)dt/

5 (A.28)
* / 6 Altep d
exp : Ac, U u
R
Finalement avec le formulaire, le résultat final donne :

_ 6 1/2 6113‘2

ve(2) =8 [ —— 7

we(@) = 50 (W(M ¥ ez)> P ( A? eg> (A.29)

= S5G(v A2 + 6%, x)
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A.4 Reésolution de I’équation de transport de c

Cette démonstration est basée sur une résolution par variation de la constante
de I'équation 6.15.

Avant toute chose, introduisons la fonction C' telle que :

_ dc

Cz)=— A.30
(2) = 52 (4.30)
On obtient ainsi I’équation différentielle du premier degré :
oC
SZC(SU) =Dyg— + SZG(GT, :C) (A.31)

Ox

A.4.1 Résolution de ’équation homogéne

Considérons tout d’abord I’équation différentielle homogéne associée a I’équa-
tion 6.15 :

e

Par intégration directe on obtient :

S
Co(z) = AePo® (A.33)

A.4.2 Résolution de I’équation compléte

A partir de la définition de Cy on cherche a résoudre ’équation 6.15 en posant :

S,
O(z) = A(z)ePo® (A.34)
On obtient alors I’équation différentielle suivante sur A :

_ A.
or ~ D¢ " Clena) (A.35)

En utilisant une décomposition sous forme canonique, on obtient 1’égalité sui-
vante :

2
2
Y +Sém:<ﬁm+ﬁ> S ave =
e 0

26Dy

(A.36)

r Er
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On obtient alors :

1/2 2
04 __ 5t ( 0 > P exp | — (ﬁx—i—B) (A.37)

Or Do \me2 er

En utilisant le résultat du formulaire [* e (at+b)* gt — ‘;—jerf(ax +b) il vient :

S 2 \/6
Alz) = -~ earf | — A.
() 2D0€ er [erx—i—ﬁ (A.38)
On obtient ainsi :
. Sl 52 \/6 %:p
C(x) = |Cste — 2—D06 erf (erx +pB ]| ePo (A.39)
Or par construction on doit avoir C(z) o~ 0 soit :
S
C(z) = g; = ;DloeﬁQ [1 —erf (fz + ﬂ) eDo® (A.40)
A T'aide de la formule suivante disponible dans le formulaire :
r 1
/ (1 — erf(at + b))edt = = [e“* — erf (az + b) €]
¢ (A.41)

1 s c(c—4ab)
—erf] b— —)e 4aZ
+ Ser (azx + 2a)6

on obtient finalement & 'aide du résultat précédent :

Clste + erf (ﬁx> 1 — erf <ﬁx + ﬂ)
€r Cr

Avec la condition ¢(z) — 0 il vient :
1—erf <\/€x + ,6’)
Er

A.5 Epaisseurs thermiques

1 1 Se
(@) = 5 +5 Do (A.42)

1
+ =

E
5 ePoe”  (A.43)

c(x) = B

1+ erf <\/6£L'>
Er

Soit xq tel que :

dc dc
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On a donc par définition §% = 1/%|x0 xo vérifie donc :

0%c

— =0 A .45

Ox? ( )
En injectant cette propriété dans 1’équation de propagation de ¢, on obtient :

oc

w0 = Gler, 20) (A.46)

Soit encore :
S 32 \/6
P 1 —erf | X2
5 Oe [ er < . xo+

Apreés réorganisation et en posant ug = ?wo + il vient :

S
0™ = G(ey, o) (A.47)

Wo(ug) = €0(1 — erf(ug)) = 75 (A.48)

A.5.1 Modele TFLES

Pour le modéle TFLES,  est invariant. On obtient %y = ug soit g = Fxg. 1l
vient :

oc 1 Oc
%|Fxo = G(Fe,, Fag) = f%bm (A.49)
Soit encore :

or = F6% (A.50)

A.5.2 Modéle F-TACLES

Pour le modele F-TACLES,; il convient de résoudre numériquement I’équation :
- 1
Wo () = €% (1 — erf(up)) = N (A.51)
V6

avec upg = %IO + FB afin d’obtenir Zg et %50 Cette équation n’a pas de
T
solution analytique, il est alors nécessaire de la résoudre numériquement.

A.5.3 Comparaison

Cette étude se base sur les résultats obtenus dans 1’étude préliminaire des fonc-
tions de Dawson. On va démontrer le résultat suivant :

To<Top<0 (A.52)
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Preuve de 7y < 0

D’aprés 1'étude préliminaire de Wi on a :
1
F — A.
WA(FS) < - (A53)
Soit encore :
1

N3G

Comme W)y est strictement décroissante, on obtient alors :

V6

Wo(FB) < = Wo(To) (A.54)

uy = F6T$O+FB<F5 (A.55)
Soit encore :
T <0 (A.56)

Preuve de 7y < Ty

On se place dans le cas ou ug est négatif, ce qui correspond d’aprés I’étude de
Wy a:

1
——>1 (A.57)

ENVE
1

Cette condition, 8 < 7= 0,564, n’est pas restrictive pour les flammes : en

effet on a § ~ 0.1 en général (méthane, propane, kéroséne, ...). Avec ug est
négatif, il vient :

6

Uy = £IO +68<0 (A58)
Cr

Soit en posant ag = ‘e/—ré\xo] avec 19 < 0,

ug = ﬁ —ap <0 (A59)

Soit la fonction A définie comme :

VE >1, A(F)=FW,|[F8 - a (A.60)

On veut démontrer que :

VE>1, A(F) (A.61)

1
LT

Etude de A pour F > H%
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Pour F suffisamment grand, on sait d’aprés le formulaire que :

1 F

AF) ~ —=———— A.62
(F) . =75 (A.62)
A tend donc vers ﬁ quand tend vers l'infini.
Calculons maintenant la dérivée de A, on a :

98 WP B — ag) + 28 (WAIFB — ag) — = (A.63)

aF = Vo 0 1 0 /r :
On sait également que d’aprés Abramowitz et Stegun (1964) on a :

Vo > 1, erfe(z) = Lﬁ 1- L + R(x) (A.64)

’ RV 212 .

avec R(x) > 0 et R(x) négligeable devant 1/22, ce qui se traduit par R(x) =
ot (z72).

1l vient donc, VF > 1tao .

&)
WolFB—ap) = ——(—1 1 + ot ((FB - ag)™?)
0 O T A\FB—ay 2(FB—ay)? 0
_ 1 1 =2
WilFs - al = = (1= gpays ) o (8 - ) )
On en déduit donc que VF > 12‘10 :
0A 1 I 1 __FB +(FB — an)-2
OF  /r <Fﬁ—ao 2(F'B — ag)? (Fﬁ—a0)2> ot ((FF ~a0)™)
Soit encore VF > 17% :
0A —ap 1

OF — Jm(FB—ag)?  2y/a(FB — ag)? +o0"(FB—a0)™) (A.65)

Comme ag > 0, il vient :

1+ag 0A
5 ,8—F<0 (A.66)

VF >

La fonction A est donc strictement décroissante a partir de F' = (1 + ag)/p.
Comme A tend vers ﬁ, on en déduit donc que :

1+ ag

VF > ,
B

A(F) (A.67)

1
> /B
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Etude de A pour F=1

On sait également que :

1
A(1) = Wo(uo) = N (A.68)
De plus, il vient :
= po o L _
A1) = S5 = 1) = 2 [1+23(up — ) (A.69)
Soit encore :
A1) >0 1+28uo—pB) >0 (A.70)

On s’intéresse maintenant a la fonction B définie comme :

B(B) = AWa(6 - 37) (A1)

Par dérivation successive, il vient alors :

B'(8) = Wo(B — 215) +28 <1 + 2;2) [Wl(ﬂ - 216) — \/H (A.72)

et

. 1\? 1
B(ﬁ)=2<1+2ﬁ2> Wa(s - 5)

(1) (7-3)| -5~

Pour < 1//m, on a:
2(1 ! 2VV ! 0
(14 552) Wots =35>

1\? 1
1+<1+252> (52—2>] <0

On en déduit donc que la fonction B” est positive, ce qui implique que B’ est

croissante :

VB < 1/y/m, B'(x) < B'(L)~-15 (A.74)

™

(A.73)
+4

4
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B est donc décroissante et :

VB < 1/y/w, B(zx)> B(ﬁ) ~ 0.852 > ﬁ (A.75)
On en déduit donc finalement que :
1
VB < 1/Vm, Wo(B — *) ENG: = Wo(uo) (A.76)
Wy étant décroissante, il vient :
up > —— soit 1+4+28(up—pF) >0 (A.77)

2/3

On retrouve donc la condition A’(1) > 0

Conclusion sur le comportement de A

On sait également que A est le produit deux fonctions réelles dérivables stric-
tement monotones aux dérivées strictement monotones. On peut donc affirmer
que A’ s’annule au plus une fois (Antonini et al. 2007).

En regroupant les derniers résultats, la fonction A posséde les propriétés sui-
vantes :

e A(1)>0

e A’ posséde au plus un zéro

e A" < 0 apartirde FF = (1+ag)/B

On en déduit donc que A’ s’annule une unique fois sur U'intervalle [1, +oo[. Soit
Fy tel que A'(Fp) = 0. Comme A’(1) > 0, A est strictement croissante sur
[1, Fy[puis strictement décroissante sur |Fp, 4+o00].

On obtient donc :

VF telqueFy > F > 1, A(F)> A(l) = NG (A.78)
7r

On sait également que :

e A est décroissante a partir de Fj

e A/(F) <0 si et seulement si F' > Fy
° A/(l":ﬁao) <0

o A(F) > fﬁ siF > B
On en déduit donc que :

VE > Fy, A(F)> (A.79)
Soit encore :

VF >1 A(F)> ﬁ (A.80)
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Il vient alors d’aprés les définitions de A et Wy :

Wo(FB — ao) > %Wo(uo) = Wo(7o) (A.81)

Comme Wy est décroissante, il vient :

Fpg—ag < (A.82)
D’ou :
6 6
[$0+Fﬁ<}£l‘o+Fﬁ (A.83)

Soit encore :

1

Finalement, il vient ;

Fxy =7y < T (A.85)

A.5.4 Comparaison de F et Fy,

Comme nous venons de le voir nous avons :
To<Top<0 (A.86)
Or G(Fe,,x) est croissante pour z < 0. On a donc :

G(Fer,i/lf\o) < G(Fer,fo)
o1
op  Or (A.87)
ET < 5T

(r< ET

1l est également facile de démontrer que le rapport ET /Cp tend vers une constante.
En effet, pour les facteurs d’épaississement importants, on obtient :

A>>68) et A>>40 (A.88)

Dans ce cas, il vient :

Crod ~ A et (.00 ~A (A.89)
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Soit comme (, = ZT =F ona

= 0
oo (A.90)
CT Foo 67"

A.6 Etude perturbative

Posons ¢(x) = pgt(x) + ¢”(z,t) dans 'équation de conservation de la variable
d’avancement . On obtient alors :

9" | Opst +¢") 0*(pst + ")
ot Ox Ox?
En chimie tabulée, le taux de réaction est fonction de la valeur de la variable
d’avancement. Pour prendre en compte cet effet, on réécrit le terme source de
la maniére suivante :

+ 5] = D@ + w@(:v)

Wy(z) = Wy [‘P;tl(ﬁpst)] =Wy 0 ‘P;tl (pst)

Soit encore :
9" (st + ")
S =D
ot Tt ox s

82(90575 + SDN)

S e 09y (P + )

On effectue une linéarisation du terme source autour de g (x) pour obtenir :

. » N — Vw ng_l gp n
Wy © ‘Pstl(wst +¢") = Wy © gﬁst1<gpst) + | w‘vgpstt’( s )’gD"
S

Or comme @g4 est solution de 1’équation stationnaire, on obtient finalement :

o " - D 8290” + SZ‘VG(G@"P;SI<90515))‘ "

S —
ot lor T e a2 Vst




Annexe B

Dynamique de la combustion :
Une comparaison sur

PRECCINSTA

Cette annexe présente une comparaison des modéles TFLES et F-TACLES sur
la configuration PRECCINSTA décrite dans le chapitre 5, en utilisant le critére
de comparaison développé dans le chapitre 6.

B.1 TFLES et F-TACLES : le briileur PRECCINSTA

Aprés 'étude des flammes pagodes 2-D du chapitre 6, les modéles TFLES et
F-TACLES sont utilisés pour étudier la configuration PRECCINSTA, précé-
demment décrite dans le chapitre 5. Pour cette comparaison, le plissement de
sous maille est modélisé a partir de l'intensité turbulente de sous maille en
utilisant le modéle d’efficacité de Charlette et al. (2002). Une taille de filtre
de A = 188 est utilisée pour le calcul F-TACLES correspondant & un facteur
d’épaississement de F' = 9.3 pour le modele TFLES. F et A ont été choisis de
maniére & vérifier la condition : &, = 6, = 3dz définie par I'équation 6.3. Il est
important de noter que dans ce cas, on obtient ST [o1 =~ 2.7.

Les moyennes et les RMS résolues sont calculées par une moyenne temporelle
de la LES sur un temps physique correspondant a 4 temps convectifs basés sur
la vitesse d’injection des gaz frais et la longueur de la chambre.
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40 40—
E 20 20
E. L
w L
x

L] L=
E e
g’ 1
D

£ L
L=}

E -
7]

0y-20 20—

-40 | | | | | | | | | I I _4O_| | | i
2000 2000 2000 2000 2000
x=6mm x=10mm x=15mm x = 20mm x = 30mm

FIGURE B.1 — Profils de température moyenne, cas ¢ = 0.83. o : Mesures
expérimentales. — : simulation avec F-TACLES. —— : simu-
lation avec TFLES.

B.1.1 Reésultats en champ moyen

La température moyenne ainsi que la fraction massique moyenne de CO4 sont
présentées sur les figures. B.1 et B.2, respectivement. Un trés bon accord est
observé entre les profils expérimentaux et numériques sur les différentes coupes.
Ceci démontre qu’a la fois 'angle de flamme et son épaisseur moyenne sont bien
prédits par 'ensemble des deux modéles. On peut cependant remarquer, qu’en
dehors de la zone de recirculation (pour x < 20 mm) et prés des parois de
la chambre (& une distance d’au moins 20 mm de l'axe) la température est
clairement surestimée par la simulation. Cela s’explique par la non prise en
compte des pertes thermiques aux parois a la fois dans la génération de la table
et dans le calcul lui-méme.

B.1.2 Reésultats en champ RMS et Iso-surface de flamme

Les RMS de COq et de température sont présentés sur les figures B.3 et B.4.
Cette fois-ci une différence est observée entre les deux modéles. Cependant,
comme les RMS résolues ne tiennent pas en compte des RMS de sous maille,
les conclusions en terme de d’interaction flamme / turbulence s’averent difficiles.
A coté de cela, on observe aussi que la réponse de la flamme & la turbulence est
plus importante avec le modeéle F-TACLES. Cela est cohérent avec 'analyse de
la section précédente. En effet, comme 1’épaisseur thermique d’une flamme F-
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FIGURE B.2 — Profils de COs moyenne, cas ¢ = 0.83. o : Mesures expérimen-
tales. — : simulation avec F-TACLES. —— : simulation avec

TFLES.

TACLES est moins importante que celle d'une lamme TFLES, les interactions
avec la turbulence devraient étre plus proches de la réalité. Ceci est également
visible sur la figure B.5 qui représente 'iso-surface de lamme T = 1800K pour
les deux modéles. On voit ici que la flamme filtrée répond & un spectre de tur-
bulence plus large comme le prédit 'analyse théorique des échelles de coupures
du chapitre 6. La flamme filtrée répond & un ensemble de structures turbulentes
plus petites qui plissent davantage la flamme que ’approche TFLES.

Une seconde explication de cette différencg de forme de flamme se base sur
I'écart entre les épaisseurs thermiques &7 et é7. En effet la réponse d’une flamme
a un tourbillon de taille 7 est principalement controlée par le ratio r /0. Comme
&1 < 67 pour un maillage identique, les flammes TFLES ne vont donc répondre
qu’aux grosses structures, alors que les flammes F-TACLES répondront a des
structures de tailles plus faibles.

B.2 Conclusion

Le filtrage de flamme permet d’obtenir des épaisseurs thermiques plus faibles
et ainsi une réponse & un spectre plus large de perturbations que ’approche
épaissie. Ceci est confirmé par la simulation du brileur PRECCINSTA. On peut
cependant remarquer que peu de différences existent sur les grandeurs moyennes
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(a) F-TACLES (b) TFLES

FI1GURE B.5 — Iso surface T'= 1800K. Cas a : F-TACLES, Cas b : TFLES
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malgré un écart important des iso-surfaces de température. Cela est cohérent
avec les études en maillage effectuées avec le modéle TFLES au CERFACS
montrant que seules les RMS dépendent du facteur F (Wolf et al. 2009).
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