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Un probleme sans solution est un probleme mal poseé.
Albert Einstein
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Glossaire

A -aire, facteur pré-exponentiel (loi d’Arrhenius)

A - matrice jacobienne de par rapport &J

a - vitesse du son

b - puissance de la température (loi d’Arrhenius)

C - concentration molaire

CLF - nombre de Courant-Friedrichs-Lewy

Cp - chaleur spécifique massique a pression corestant

Cv - chaleur spécifique massique a volume constant

D - célérité de la détonation dans le repére dudbive

dm - diametre moyen de la chambre CDWE

dr - poids barycentriques réguliers

E - énergie totale spécifique massique, énergie igaadn (loi d’Arrhenius)
e - énergie interne spécifique massique

F - fonction de passage entre les limites de pyasgéro et de pression infinie
F - vecteur des flux convectifs

f - flux numérique (WENO)

OF - terme correctif (AMR)

G - vecteur des flux convectifs

Ginj - flux verticaux (systéme d’injection dans lesisiations 3D)

Oinj - débit surfacique (systéeme d'’injection danssiesulations 3D)

h - enthalpie spécifique massique, hauteur de dém@EDWE)

H - vecteur des flux convectifs

I - centre de cellule

I - matrice identité

J - matrice jacobienne des termes sources chimigheiRK2C)

K - constante de vitesse de réaction chimique

Ke - constante d’équilibre chimique

ki,k2 - vecteurs des variables conservatives internrédi@K3, ASIRK2C)
L - hauteur de chambre de détonation (CDWE)

L - vecteur propre de gauche

I - période spatiale entre deux ondes successSBIR¥/E)
- numéro du niveau de raffinement (AMR)
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- longueur dans la direction x

- masse molaire, nombre de Mach

- nombre de points

- nombre de dimensions

- nombre d’espéces chimiques

- nombre de cellules selon les directions du iagd|
- nombre de niveaux de raffinement

- nombre de réactions chimiques

- Pression

- Pression partielle de I'espege

- pression réduite (approximation de Troe)

- Vecteur des variables primitives

- coordonnée radiale, facteur de raffinement
- constante du gaz

- vecteur propre de droite

- constante universelle des gaz parfaits

- entropie spécifigue massique

- section devant la détonation (simulation 3D)
- section juste derriere la détonation (simula8@r)
- section théorique CJ (simulation 3D)

- vecteur des termes sources

- stencil (WENO)

- Température

- parametres de I'approximation de Troe

- temps

- temps final

- pas de temps

- vecteur des variables conservatives

- composante de vitesse selon

- vitesse azimutale de la détonation

- composante de vitesse sejon

- composante de vitesse sefon

- variable arbitraire pour le critére de raffinemghMR)
- vecteur des variables caractéristiques

- fraction molaire



- coordonnée dans le repere numérique
X - coordonnée cartésienne
Y - fraction massique

- coordonnée dans le repere numeérique

y - coordonnée cartésienne
z -coordonnée cartésienne
Z - coordonnée dans le repere numérique

Symboles grecs

o - paramétre de I'approximation de Troe
- numéro de I'espece chimique (lorsqueariant entre 1 d\lesy

br - indicateur de raideur (WENO)

A - épaisseur du canal de la chambre (CDWE)

y - ratio des chaleurs spécifiques

p - densité

® - taux de réaction

Wdet - vitesse angulaire de la détonation dans la bhaf@DWE (simulation 3D)
r - poids barycentriques (WENO)

0 - coordonnée polaire

v, v’ - coefficient steechiométrique de réaction directeetrse

A - valeur propre

- taille de cellule

A - matrice diagonale des valeurs propres

v - vecteur généraliste contenant les dérivéesadpsiet les termes source
@ - vecteur contenant les dérivées spatiales deeselisses (ASIRK2C)

Y - vecteur contenant les dérivées spatiales deeseraides (ASIRK2C)
Ew - constante basée sur la variablpour gérer les limites de raffinement (AMR)
Neft - coefficient pilotant la création des blocs (AMR

Indices:

0 - limite de pression zéro

b - réaction inverse (backward)

CJ - condition Chapman-Jouguet

capt - capteur

f - réaction directe (forward)
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Sigles:
AMR

AMROC
ASIRK2C
CDWE
CDWRE

CJ

DAGH
ENO

LIH

- coordonnées du maillage

- conditions d’injection

- niveau de raffinement (AMR)

- composante normale de la vitesse de la détonati fonction du front
- numéro de réaction chimique

- conditions d’arrét ou conditions totales

- limite de pression infinie

- mur d’injection

- destruction du traceur (simulation 3D)

- Adaptative Mesh Refinement

- Adaptive Mesh Refinement in Object-oriente¢+
- Additif Semi-Implicite Runge-Kutta d’ordr2

- Continuous Detonation Wave Engine

- Continuous Detonation Wave Rocket Engine

- Chapman-Jouguet

- Distributive Adaptive Grid Hierarchies

- Essentially Non-Ooscillatory

- Lavrentyev Institute of Hydrodynamics

PARAMESH - A Parallel, Adaptive Grid Tool For The&e Sciences

PDE
RK3
VTF

WENO

ZND

- Pulse Detonation Engine

- Runge-Kutta d’ordre 3

- The Virtual Test Facility

- Weighted Essentially Non-Ooscillatory
- Zel'dovich - von Neumann - Doring



Remerciements

Je souhaiterais tout d’abord remercier Iskenderalpiken qualité de directeur de
'ICARE, pour m’avoir accueilli pendant ma thése.

Je tiens a grandement remercier Boujema Izrarctéie de thése, pour sa présence
et sa disponibilité.

Je voudrais remercier tout particulierement DmiDgvidenko, co-encadrant, pour
m’avoir suivi durant ce travail de thése. Son etiperen simulation numérique de la
détonation a été une aide précieuse pour la réahisale ce travail. En plus de son
encadrement scientifique de haute qualité, il npaoaté énormément d’'un point de vue
humain. Ce fut un véritable plaisir de travaillgea lui.

Je voudrais remercier I'ensemble du jury en commaenpar le président, Azeddine
Kourta, professeur de I'Université d’Orléans. Je drais €également remercier Messieurs
Paniagua et Mura, respectivement professeur auevkhargé de recherche a 'TENSMA pour
leurs rapports pertinents et les suggestions qoritspu apporter a mon mémoire de these. Je
voudrais également remercier Bruno Le Naour, irgénd’études propulsion a MBDA pour
son soutien durant la these.

Je voudrais également remercier Francois Falemgsponsable propulsion a MBDA,
pour la confiance dont il a fait preuve a mon égafith que je puisse travailler sur ce sujet de
these passionnant.

Je voudrais également remercier toute I'équipe aidtnative avec notamment
Murielle qui a permis mon intégration rapide aunsi I'lCARE.

Je remercie chaleureusement tous les doctoramggsnigurs et autres stagiaires pour
tous les bons moments passés ensemble. Sans erg&fdrence, j'ai envie de citer Jules,
Julien, Kodjo, Jeremy, Bruno, Aurélien, Kathe, Guime, Marie-Michelle, Maria, May,
Atallah, Nicolas, Ludo, Fabien, Rémy, Elisa, YaRaomain, Florian, Alexis, Amir, Nazim,
Evgeniy, Mehmet, Mouhannad ainsi que I'équipe nugoér avec notamment Ivan Fedioun
gui m’a donné I'envie de travailler dans le domaieda CFD grace a ses cours passionnés et
passionnants.

Et pour finir, je tiens a remercier ma famille, Jd@atherine, Thibault, pour m’avoir
encouragé lors de ces trois années de thése, shler €laudie qui a toujours été la pour me
soutenir.






Introduction générale

De nos jours, il est devenu difficile d’améliores|performances des moteurs-fusées
conventionnels ceux-ci approchant les limites tiggms. Dans le but d’améliorer le
rendement des propulseurs aérospatiaux, on s'ssgr I'utilisation de la détonation dans le
cycle moteur. L’'un des concepts les plus intérdssast le moteur a détonation continue,
CDWE (Continuous Detonation Wave Engine) imaginé\fmtsekhovsky (1956), (1960) qui
offre un potentiel de performance supérieure.

La propagation des détonations dans ce type deumest trés rapide (quelque km/s)
et rend tres difficile la compréhension du procesdeisfonctionnement avec des moyens
expérimentaux. Afin de comprendre les processugrdpagation des détonations dans ce
moteur, MBDA France a financeé cette étude. Cetsdlgui est menée a I'lCARE, a pour but
de développer un outil de calcul basé sur des igeba numériques avancées pour étudier les
processus de fonctionnement de ce moteur.

Le Chapitre 1 de la thése place le cadre de I'éteideositionne le moteur & détonation
rotative par rapport a différents concepts de metaudétonation. Pour cela, on compare les
avantages et les inconvénients de chacun des mofeans ce méme chapitre, un état des
lieux des simulations numeériques concernant le ttonoeement d’'un moteur a détonation
rotative est établi afin de justifier 'approche rénque a utiliser.

Cette approche numérique est détaillée dans leitté@p on y présente les équations
d’Euler en formulation conservative exprimées pdes coordonnées cartésiennes et
cylindriques, les modeles thermodynamiques et aues, ainsi que les schémas cinétiques
utilisés dans cette étude.

Le Chapitre 3 décrit les méthodes numériques impidées dans le code. Le schéma
WENO d'ordre 5 est utilisé pour I'évaluation desxflnumériques. L’avancement temporel
est assuré par le schéma semi-implicite d’ordreS2RK2C ou le schéma explicite Runge
Kutta d’ordre 3.

Le Chapitre 4 est consacré a la technique de raffamé de maillage par la méthode
AMR (Adaptative Mesh Refinement) et a la bibliotheghoisie pour cette étude.

Dans le Chapitre 5, le code est testé sur différea$ OD, 1D, 2D et 3D afin de valider
les schémas et les méthodes numeériques. Le codpm@ijué a la simulation d’'une onde de
détonation afin d’estimer la résolution spatialelet pas de temps nécessaires pour les
simulations 3D présentées dans le dernier chapiteéficacité de I'outil développé est mise
en avant grace a une étude de performance suiateéopme de calcul parallele.

Pour finir, le Chapitre 6 présente la méthodolagfides résultats de simulation d’'un
moteur a détonation continue. La structure 2D d'wmele de détonation continue est
présentée et comparée a la structure 3D. L’inflaghcrayon de courbure du moteur et I'effet
d’une injection par une fente sur la structure al@étonation sont étudiés. En paralléle, on
montre les difficultés de la simulation d’'une dé&ton continue notamment a cause du
traitement de linterface entre les gaz frais dilds. Pour contrbler cette interface, une
meéthode spécifique a été développée.
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Chapitre 1 Cadre de I'etude

1.1 Actualité du theme de recherche

Le principe de la propulsion aéronautique est devedir la chaleur dégagée lors
d’'une réaction chimique entre un carburant et un keoant en énergie propulsive.
L’amélioration de tout systeme propulsif passe lfargmentation du rendement thermique
du cycle thermodynamique du moteur.

A ce jour, le turboréacteur est le moteur le pluséten aéronautique notamment
pour le transport aérien, tandis que le moteurdest principalement utilisé pour la conquéte
spatiale. Pour ces deux moteurs, la combustioeffesttuée a pression constante.

Il est théoriguement possible d’améliorer le rendem thermique du cycle
turboréacteur par rapport au niveau actuel, en antant la température des gaz en sortie de
la chambre de combustion. Une amélioration du cgskeenvisageable, car la richesse des
turboréacteurs actuels est largement inférieure B duffirait d’augmenter la richesse du
moteur afin d’augmenter la température des gazZbréih sortie de la chambre. Cependant, le
niveau de température est limité par la tenue mguanet thermique de la structure de la
chambre et de la turbine. Bien que des effortsnsogmtrepris pour repousser la limite
thermique des matériaux, une large amélioratiopestprobable.

Les moteurs-fusées a ergol liquide de derniere rgéné ont la possibilité de
fonctionner a la richesse optimale. Leurs systedmgefroidissement par I'ergol liquide
embarqué permettent de maintenir les parois dédanbre de combustion, du col, et de la
tuyére, a des températures acceptables et aimsefiez un fort dégagement de chaleur. De ce
fait, il est devenu difficile d’améliorer les perfoances des moteurs-fusées conventionnels
ceux-ci approchant les limites théoriques.

Compte tenu de la faible marge de progression no&rhpour les moteurs-fusées, il
est intéressant d’envisager un nouveau principeodgersion d’énergie. En 1940, Zeldovich
est le premier a montrer I'avantage du cycle theynathique avec, comme processus de
combustion, la détonation sur celui de la combustio pression constante et a volume
constant [Zeldovich (2006)]. Il présente la proprispar onde de détonation comme une
candidate pour repousser les limites théoriquesrageurs conventionnels, notamment pour
une application aérobie. En 2006, Wintenbergerhep8erd (2006) améliorent I'analyse du
cycle moteur en utilisant le cycle de Fickett-Jacdb interpréte le cycle de Fickett-Jacobs
comme étant un systeme piston-cylindre. Il étentecanalyse au cycle moteur avec une
compression avant la détonation prouvant ainsi litage de la détonation sur la combustion
a pression constante et a volume constant. C'aseddart, a cause des difficultés rencontrées
pour améliorer les turboréacteurs et moteurs-fuséesd’autre part, du fort potentiel
énergétique qu’offre la détonation qu'on s’intéeess ce mode de combustion dans cette
étude.

1.2 Motivation pour le choix du concept du moteur odétion

On peut distinguer trois concepts de moteurs andét;n. Le premier est le moteur a
détonation pulsée imaginé par Hoffmann (1940)stlle premier & I'avoir expérimenté avec
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succes. Puis, Dunlap et al. (1958) ont imaginé tdenr a détonation stabilisée et enfin
Voitsekhovskii (1960) a inventé le moteur a détamatotative.

On propose d'évaluer les avantages et les incoaménides trois principes de
propulsion par ondes de détonation en portant uradyse plus détaillée sur le moteur a
détonation rotative qui fera I'objet de cette étude

1.2.1 Moteur a détonation pulsée

Le moteur a détonation pulsée ou PPISe Detonation Enginea été le plus étudié
durant les dernieres décennies. Les études memees soncept sont principalement tournées
vers une application aérobie. De nombreux concdegs®s sur la détonation pulsée ont été
imaginés depuis les années 50. On s’intéresse emigpt au principe de fonctionnement du
PDE, illustré sur la Figure 1.1, afin d’identifiegs avantages et les inconvénients d’un tel
moteur. Lors de lI'admission, I'air et le combustibemplissent la chambre de détonation en
formant un mélange détonable. Un systeme d’allunigigje une détonation dans le mélange
réactif. Cette détonation se propage en directi®radsortie consommant le mélange frais
dans la chambre. Lors de son passage, la presaienla chambre augmente produisant une
partie de la poussée. L'autre partie de la propalgist obtenue lors de I'expansion des gaz
brilés dans la tuyere (non représentée sur la éiguk). Derriere la détonation, un train
d’'ondes de raréfaction est formé lors de I'expamsies gaz, et permet dans un second temps,
le remplissage de la chambre pour démarrer un @ouwsgcle. La durée du cycle de
fonctionnement est définie par le temps nécessaireemplissage de la chambre, a la
consommation du meélange réactif par la détonagba,l'évacuation des gaz brdlés.

Air
el
Systeme )
d’allumage Combusgg)le

i

%
'
éW//////d e e e e

Figure 1.1 Principe du moteur a détonation pulsdaemplissage, b) initiation,
c) propagation de la détonation, d) sortie de tartiion, e) expansion des gaz brilés,
f) purge de la chambre.

12



C'est a la fin des années 50 que Nicholls et al571%®xpérimentent le moteur a
détonation pulsée. lls obtiennent pour un mélangaiHune impulsion spécifique de 2100s
pour une fréquence de fonctionnement de 25Hz. @alie expérimentale peut étre mise en
relief avec la premiére étude numérique de Candti@édelman (1988). lls obtiennent pour le
méme mélange, une impulsion spécifique de 6500s ymoaifréquence de fonctionnement de
667Hz. Helman et al. (1986) présentent un motedétanation pulsée fonctionnant a une
fréquence de 25Hz. Lors de cette expérience, ilstraot que la vitesse de propagation de la
détonation est significativement inférieure a lgesse correspondant au régime Chapman-
Jouguet (CJ). Cette vitesse inférieure peut étpliquée par un mélange partiel du carburant
et du comburant ou d’'un systeme d’allumage ne peamiepas un établissement direct d'une
détonation. Les performances accessibles par ceumsbnt considérables. Pour maximiser la
poussée, le moteur doit fonctionner a une fréquéheese tout en conservant pour chaque
étape du cycle de fonctionnement une bonne efficatine fréquence de fonctionnement
élevée réduit le temps dédié a I'admission et alamgé de I'air avec le combustible. Un
mauvais mélange provoque une détonation se propagaame vitesse faible, ce qui rend la
consommation du mélange réactif moins efficace. Dagss conditions, linitiation directe
d’'une détonation peut étre rendue difficile, esistéme d’allumage peut seulement initier
une déflagration sans que celle-ci évolue en détwma

L’initiation de la détonation est I'un des pointsicaux du PDE. Bussing et Pappas
(1994) préconisent d’initier la détonation a I'éxtrité fermée de la chambre de détonation
afin de profiter du confinement pour une initiatieb un établissement plus rapide de la
détonation. Pour réduire la longueur nécessairea aldflagration de transiter vers la
détonation, Hinkey et al. (1995) proposent ungatidn avec un systeme d’allumage moins
puissant et muni d’'une spirale de Schelkin. Biem gette technique puisse faciliter la
transition d’'une déflagration vers une détonatielle crée une trainée supplémentaire qui
peut handicaper les phases de remplissage et de.fi2e plus, ces deux étapes du cycle sont
notamment pénalisées pour les mélanges hydrocaairucgii demandent une chambre tres
longue pour les systemes d’allumage basés suaraition d’'une déflagration en détonation.
Les hydrocarbures demandent généralement une értengi importante pour permettre une
initiation directe.

Des efforts ont été faits pour optimiser les candg d'initiation et de propagation de
la détonation. Eidelman et al. (1989) sont les jeesma proposer une étude numérique afin
d’étudier I'interaction entre I'écoulement danscteambre équipée d’'une tuyére convergente-
divergente et I'extérieur. Dans cette étude, ilsppsent d'initier la détonation non pas a
'extrémité fermée de la chambre (comme sur la féiglul) mais a I'extrémité ouverte. Ce
systeme permet d'initier la détonation dans un ngdahomogéne di a un temps de séjour
plus important, et d’autre part, la réflexion danide sur I'extrémité fermée provoque une plus
grande pression et donc une meilleure poussée.n@epk Zitoun et al. (1997) ont montré
expérimentalement que la position de linitiatioravait pas d’effet notable sur la poussée
maximale du moteur.

Afin d’optimiser I'évacuation des gaz brllés et nemplissage de la chambre,
Eidelman et al. (1990) imaginent un concept de BDEprofite de la dépression derriere le
passage de la détonation pour provoquer une aspinaturelle de I'air dans la chambre, et
ainsi faciliter I'étape d’admission.

Apres cette synthése des recherches menées sundg@ du PDE, le fort potentiel
théorique de performance a été démontré, mais pringipales difficultés intrinséques au
principe de fonctionnement de ce moteur peuvesorés. La premiere concerne I'admission
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qui doit permettre un mélange homogene entre lebcoamt et le carburant pour assurer des
conditions optimales a la propagation d'une déionaen régime Chapman-Jouguet. La
seconde porte sur le systeme d’allumage qui dainettre une initiation directe de la
détonation ou du moins une transition de la défiagn vers la détonation sur une distance
minimale. L’énergie délivrée pour l'allumage ne tdpas étre trop élevée afin de garder une
efficacité globale du moteur satisfaisante. Etr¢gsteme difficulté touche I'évacuation et la
purge des gaz brilés qui conditionnent le démamagenouveau cycle.

En faisant I'’hypothese que toutes les étapes dile ayg¢ PDE soient optimisées,
d’autres inconvénients peuvent étre soulignés. RBRjae le nombre de pieces mobiles
concernant notamment le systéme d’admission soithsndmportant que pour un
turboréacteur, ce point reste un inconvénient ingmbr De plus, le régime de fonctionnement
se faisant a basse fréquence, des problemes gedatifbruit, et aux vibrations de forte
intensité, peuvent intervenir. Enfin, le gabaritl&tmasse de I'ensemble propulsif peuvent
devenir tres élevés surtout si le moteur est compubisn systeme multi-tubes ce qui peut
rendre difficile son intégration dans des aéronieés. détails des autres concepts basés sur le
principe du PDE, et I'état de I'avancée des rediessont présentés par Roy et al. (2004).

1.2.2 Moteur a détonation stabilisée

Le moteur a détonation stabilisée ou oblique sesseladans la catégorie des
propulseurs hypersoniques, comme les statoréacteusuperstatoréacteurs. Dunlap et al.
(1958) sont les premiers a avoir imaginé ce princjpea été dérivé en une multitude de
concepts. On retiendra celui imaginé par Meneesalet (1992) pour expliquer le
fonctionnement de base (cf. Figure 1.2). Commanrieteurs a combustion supersonique, le
moteur a détonation stabilisée nécessite d'étre émgnune vitesse nécessaire pour le
démarrage. Son principe de fonctionnement estéhr ¢m systéme de chocs obliques induits
dans I'entrée d’air afin de comprimer l'air et, @@me temps, d’injecter le combustible pour
préparer un mélange détonable. En sortie de l'entfd@ir, les conditions doivent étre
suffisantes pour stabiliser une détonation obliqReur que I'écoulement soit stable, il faut
assurer gue la vitesse de I'écoulement réactif mid@adétonation soit supérieure a la vitesse
théorique de propagation d’'une détonation en rég@hapman-Jouguet. Puis, derriere la
détonation, les produits de combustion entrent dams tuyere divergente. En faisant
'hypothese d’'un moteur a détonation stabiliséelanb a une altitude de 30 km, et
fonctionnant avec un mélange stcechiométrigquail la vitesse minimale pour assurer une
détonation en régime CJ, sans compression avéoinle correspondrait a un vol a Mach 6.

Combustible

Pl
Ondes de choc Détonation

Figure 1.2 Principe du moteur a détonation stabilisée.
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Le principal avantage de ce moteur est de pouvemptacer la chambre de
combustion qui est assez longue par une détonatfonde réduire la taille du moteur et la
charge thermique intégrale.

Les principaux inconvénients de ce moteur sontlesipLe premier concerne la
restriction de la plage de fonctionnement de ceemrotLe démarrage doit se faire a une
vitesse hypersonique avec un nombre de Mach supéri. La deuxieme difficulté porte sur
la formation du mélange réactif. A cause de la deatiifférence de vitesse qu'il existe entre
I'écoulement de I'air et le combustible, il fauussir a limiter les pertes hydrodynamiques a
linjection (jets transversaux, mats d’injectiondut en évitant une auto-inflammation
prématurée du meélange. De plus, il faut assurdsammeélange entre le combustible et I'air
dans un écoulement supersonique, ou le temps dagmsest trés court, pour pouvoir établir
une détonation. La troisieme difficulté touche tabdisation d’une détonation par un train de
chocs réfléchis sur une plage de vitesse couveadbimaine de fonctionnement du véhicule.
La structure des chocs dépend des conditions dergt de I'incidence de la rampe de
compression ce qui rend complexe la stabilité ditanation.

1.2.3 Moteur a détonation rotative

Pour la premiére fois, la faisabilité d’'un mode thame de la propagation d’une onde
de détonation dans une chambre annulaire a étédmanace aux travaux de Voitsekhovsky
(1956), (1960). Ces travaux ont également fourniianterprétation physique du phénomene
observé. L'intérét pour I'application pratique dDWE (Continous Detonation Wave Engjne
a été plutét limité durant plusieurs décennies.n@@mque d’intérét peut s’expliquer, par un
développement rapide des moteurs conventionnels ldadsuxieme moitié du XXsiécle.
Aujourd’hui, avec la montée de l'intérét pour dgstemes de conversion d’énergie plus
efficace, le concept CDWE devient tres attractds lrecherches concernant ce concept sont
destinées aux applications moteur-fusée, qui sereatire de cette étude, et turboréacteur
[Wolanski et al. (2005)].

Une chambre de combustion d'un CDWE est schématséela Figure 1.3.
Contrairement a un moteur-fusée conventionnel quieachambre de combustion cylindrique
sans corps central, celle d'un CDWE est annuldiee.combustible et I'oxydant (1) sont
introduits sur le mur d’injection (2) par une ferde par des trous d’injection. Une ou
plusieurs ondes de détonation (3) de hautebrdlent la couche de mélange (4), qui est
recréée durant la période entre deux ondes deat&inrsuccessives. Les ondes de détonation
trainent des chocs obliques (5) dans les produitsode&bustion. Lors d’'un fonctionnement
établi, le sens de propagation des ondes, leur rmatheur espacememtrestent fixes. Vers
lautre extremité de la chambre, les produits de lugstion se détendent et sont ensuite
éjectés par la sortie (6) dans une tuyere (norésepitée sur le schéma). Grace a I'expansion
rapide des produits de détonation, un écoulemgugrsanique peut étre créé dans un canal
cylindrique ce qui rend la présence d’'un col géoigpde optionnelle entre la chambre et la
tuyére supersonique.
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Figure 1.3 Principe de fonctionnement d’'un CDWE.
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Les performances accessibles de ce moteur onvvakééés pour la premiere fois par
Nicholls et Cullen (1964) puis par Adamson et Otsgl®67). lls ont comparé ce moteur a un
moteur conventionnel. Pour cela, ils ont utilisgpproche d’'un gaz calorifiquement parfait,
aux propriétés constantes, mais differentes paugée frais et les gaz brdlés. lls ont supposé
un col sonique pour les deux moteurs, et ont flmagdéme niveau de pression en sortie de la
chambre pour les deux moteurs, ce qui limite la gai CDWE dans cette étude.

Bykovskii et Mitrofanov (1980) et Bykovskii et ak2006c) évaluent un gain
d’'impulsion spécifique en sortie de la chambre da ¥8% par rapport au méme moteur
fonctionnant en mode de déflagration. La chambrecdmbustion ne présente pas de
restriction de section laissant passer un écoulesmgrersonique. Bien que cette comparaison
montre la supériorité du moteur CDWE par rappottnamoteur-fusée conventionnel, elle
n'est pas suffisante dans le cadre d’'une applicadida propulsion spatiale car I'étude ne
prend pas en compte I'expansion des gaz dans yeeetlCes estimations ont été obtenues en
utilisant des propriétés thermodynamiques conssgmer le mélange frais et les produits de
combustion. Plus récemment, Davidenko et al. (2Qt@posent une analyse théorique de
performance du moteur-fusée complet. Cette anagsbasée sur une approche plus réaliste
des propriétés thermodynamiques des gaz et uneocdmpréquilibre chimique pour les
produits de combustion. Cette étude arrive a lalogion que I'avantage du moteur CDWE
est plus important lors d’'un fonctionnement au aivelu sol qu'a haute altitude. L’avantage
relatif d'un CDWE augmente lorsque la pression d@tijon diminue et lorsque le rapport de
mélange des propergols est proche de la stoechiem@tur un moteur opérant au sol, avec
un rapport de mélange staechiométrique, le gainmgulsion spécifique évolue de 22% a
12% pour une augmentation de la pression d'injaali® 1IMPa a 10MPa.

En plus d’offrir des performances supérieures awtenrs-fusées conventionnels, ce
concept offre la possibilité d’'une poussée veclierien changeant localement le débit
surfacigue du mélange injecté [Daniau et al. (20F%)lempin et al. (2006)]. La forme
annulaire de la chambre offre la possibilité disét des tuyéres de type aerospike [Daniau et
al. (2005)] qui ont 'avantage d’étre toujours ad®s dans I'atmosphere. Pour des missions
spatiales, des tuyéres plus conventionnelles awe@résence d'un corps central sont
nécessaires [Davidenko et al. (2009)] ou encoretdgares de type expansion-déflexion
comme suggérée dans [Davidenko et al. (2011)] qungient de rendre le moteur plus
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compact. De plus, la taille de la chambre peut &#&duite comparée aux moteurs
conventionnels. En effet, d’apres les expériencesées au LIH par I'équipe de Bykovskii, la
longueur de la chambre CDWE est limitée a queldwageurs du front. D’autre part, les

simulations 2D de Davidenko et al. (2007) montagriil suffit que la longueur de la chambre

soit supérieure a la hauteur du front pour quertgagation de la détonation ne soit pas
perturbée. Le CDWE peut fonctionner avec des passd’injection plus faibles tout en

maintenant une bonne efficacité. Ceci permet dereerd présence des turbopompes
optionnelle, ce qui réduit le poids et 'encombretndu moteur.

Comme pour les moteurs a détonation pulsée ouana®n stabilisée, une bonne
efficacité de ce moteur passe par une propagaéda détonation dans un mélange de bonne
qualité. Lors des expériences menées par le LIHotskii et al. (1975), Bykovskii et
Mitrofanov (1980) montrent la difficulté a obtenine détonation se propageant a la vitesse
CJ. Le déficit de vitesse de propagation de lard#ton est expliqué par une inhomogénéité
du mélange réactif. Le systéme d’injection doitdiaser le meélange du carburant et du
comburant tout en minimisant le mélange avec leslyts de combustion. La couche de
mélange ainsi formée n’est pas seulement consorparéla détonation, mais également par
déflagration pour la partie du mélange frais en atntivec les gaz brilés ce qui peut
diminuer les performances du moteur.

Si on compare ce moteur au moteur PDE présentégeéument, le CDWE offre de
nombreux avantages. Premierement, ce moteur nessitecgas de pieces mobiles pour
fonctionner, ce qui le rend potentiellement plable qu’'un PDE. Deuxiemement, les axes de
recherche pour optimiser la chambre de détonationh essentiellement basés sur le systeme
d’injection qui doit créer une couche homogéne,saljue pour le PDE l'optimisation de
toutes les étapes du cycle est nécessaire pourdatales performances intéressantes. En ce
qui concerne la tuyére pour une application mofesée, le design de celle-ci est moins
complexe pour un moteur CDWE que pour un PDE. Eat,d& structure de I'écoulement en
sortie de la chambre est principalement supersermpguir un CDWE alors que pour un PDE,
les fluctuations de vitesse sont plus importantess vitesses fluctuent entre un état
subsonique et supersonique.

Puisque le PDE a fait I'objet de nombreuses retteret qu’il reste difficile d’obtenir
une efficacité intéressante, le choix du CDWE davien choix logique pour une application
moteur-fusée. Des études théoriques, expérimenttlesumériques sur le CDWE sont
actuellement menées en Russie, Pologne, Franam),Jahine, Singapour, et USA [Braun et
al. (2010a), (2010b)].

En France, I'intérét pour I'application du CDWE a propulsion spatiale est montré
par MBDA France, Roxel, CNES et Astrium Space Tpantion. ICARE-CNRS (Orléans),
Pprime-CNRS (Poitiers) et TONERA contribuent auxdes scientifigues du CDWE et de ses
éléments. Etant l'initiateur de cet intérét, MBDAaRce a lancé des activités de recherche,
d’abord, par le démarrage d’une collaboration dedavrentyev Institute of Hydrodynamics
(LIH) de I'’Académie des sciences russe [Daniad.gR805), (2006)]. Puis, ICARE-CNRS a
été impliqué dans ce domaine grace a une collaborétroite avec MBDA France. Dans le
cadre de cette derniére collaboration, I'effortnpipal de MBDA France est axé sur la
creation d’'un démonstrateur CDWE [Falempin et LeoiNa(2009), Falempin et Daniau
(2008)] (cf. Figure 1.4) et sur des essais audoHgure 1.5), tandis qu'ICARE travaille sur
les études theéoriques, I'élaboration d'outils ddcwlaet sur la simulation numérique
[Davidenko et al. (2007), (2009) et (2010)].
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Figure 1.5 Banc d’essai CDWE de MBDA France.

1.3 Bibliographie des études numériques sur la simaatu CDWE

Zhdan et al. (1990), (2007) sont les premiers a avoir simulé la @tigag’une onde
de détonation en mode continue. Les effets 3D et visqueux ont étégémédhins ces
simulations qui ont été faites dans un domaine 2D périodique. lIsiblihypothese que la
distance entre les parois, externe et interne, d’'une chanlbMECest petite devant le rayon
moyen, et que les variations de I'état de I'écoulement dans réectidn radiale sont
négligeables. Une injection avec une multitude de microtuyeresiesd & été considérée ce
gui se ramene a une injection uniformément distribuée. Un modetegumelobal basé sur
'approximation du délai d’auto-inflammation et sur un modeéle detlgaamiquement parfait
ont étés utilisés. Le systeme d’équations d’Euler 2D est couplEu® équations pour le
modéle thermocinétique et est résolu sur un maillage cartésietilisant un schéma TVD
d’ordre 2. Les résultats obtenus ont apporté des informations sumutiusgr globale de
I'écoulement pour plusieurs cas, caractérisés par différentestioasdid’injection et
parameétres géométriques. Dans une autre étude, Zhdan (2008) a qudh&tait possible
d’avoir une propagation d’une détonation en mode continu avec une injection supersoni
1<M<3 avec un mélangeHD,. lls mettent en avant le caractere transsonique de I'état des
gaz br(lés dans une section constante.

Suivant I'approche numérique proposée par Zhdan et al., plusieurs étudesjnameéri
ont été conduites avec des modéles thermochimiques variés et ntifééremchniques
numeriques. Hishida et al. (2009) simulent la propagation d’'une détonationrdamslange
H,-air. lls utilisent un modeéle cinétique a une seule réaction. rdselution spatiale de
100um, leurs permettent de simuler la structure interne de laatiétonlls obtiennent des
cellules de détonation de 3-4mm et montrent I'existence d’'une iligtabde Kelvin-
Helmholtz entre les gaz frais et les gaz brdlés. lls confitrdgalement que la composante
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azimutale de la vitesse en sortie de la chambraéggigeable par rapport a la vitesse axiale,
le rapport des deux n’excédant pas 3%.

Kobiera et al. (2009) présentent une simulatiomd’détonation dans un mélangg H
air. lls utilisent un mécanisme a une seule rémactidinjection des ergols est séparée,
l'injection de I'hydrogene se fait a une certainstaice de I'entrée d’air. lls expliquent que le
jeu de parametres caractérisant le systeme diojeatst trés restreint pour assurer la
propagation d’une détonation.

Des modeles cinétiques détaillés pour le mélang®©Hont été également utilisés
dans le cadre d’'une approche 2D non visqueuse.dBako et al. (2007), (2010) isolent le
probleme de la combustion non physique sur la codehmélange en contact des gaz brilés
par I'effet de la diffusion numérique en bloquagd termes sources chimique. lIs utilisent un
schéma WENO d’ordre 5 et un mécanisme réactionp€dta 6 especes et 7 réactions. lls
présentent également la structure de la détondéananiére détaillée et établissent une étude
paramétrique en faisant varier la taille du domashéa pression d’injection. Yamada et al.
(2010a), (2010b) ont étudié la limite de propagatitune détonation en mode continue dans
un mélange KHO,. Pour cela, ils ont utilisé un schéma TVD d'ordet un mécanisme
réactionnel a 9 espéces et 18 réactions.

Des simulations 3D ont été menées par Shao 2GHl0g), (2010b) et Yi et al. (2009),
(2010). Pour ces simulations, ils ont utilisé undeéle cinétigue a une seule étape
réactionnelle et un modéle de gaz calorifiquementajppaShao et al. (2010b) ont fait une
simulation 3D d’'une chambre a détonation rotatidenentée en kKair. Le schéma
MPWENO d'ordre 5 a été utilisé pour la résolutions déquations d’Euler dans les
coordonnées cylindriques. Avec cette simulation Bmettent en avant I'importance de la
diffusion numérique dans la consommation par dédiamn des gaz frais en contact avec les
gaz brdlés. Cette déflagration a pour origine €efie la diffusion numérique, elle est donc
purement artificielle. Avec une résolution de 0.4nanvitesse de propagation du front de la
déflagration est de 310m/s. Shao et al. (2010apaumtsuivi leurs études en ajoutant plusieurs
types de tuyére (tuyere convergente-divergent@réuglivergente).

Yi et al. ont fait des simulations de la propagatibune onde de détonation en 2D et
3D. lls ont montré que la propagation d’'une ou dendes de détonation n’avait pas d’effet
sur la poussée du moteur [Yi et al. (2009)]. I @galement simulé plusieurs types de tuyere
et ont montré qu'il n'était pas nécessaire d’awgie tuyére convergente-divergente dans le
cadre d’'un CDWE [Yi et al. (2010)].

Pour résumer, I'ensemble de la communauté scigadéifa suivi I'approche de Zhdan
qui consiste a utiliser un domaine périodique. Cenfermontrent les expériences menées par
I'équipe de Bykovskii au LIH, cette approche eshi®, car le processus de détonation dans
une chambre CDWE est répétitif et tres stable. Tesisauteurs ont utilisé I'approche Euler
pour simuler une chambre CDWE. Pour l'approche 2Brtains auteurs ont simulé la
structure interne de la détonation et d’autres rRar. contre, la résolution de la structure
interne de la détonation n’a pas été obtenue gsusimulations 3D.
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1.4 Formulation de I'approche numérique utilisée péétude

Dans la bibliographie, la simulation d’'onde de dét@mn est généralement faite en
utilisant I'approche non visqueuse. La détonatishen effet pilotée par le dégagement de
chaleur derriere le front et par les effets dynaregyde I'écoulement. C’est pour cette raison
que I'ensemble de la communauté scientifique etilimpproche Euler pour simuler la
chambre CDWE que ce soit en 2D ou 3D.

La plus grande différence entre les auteurs coecé&nmodeéle chimique utilisé.
Certains auteurs ont utilisé un modéle a une seddetion avec un gaz aux proprietés
thermodynamiques constantes. Cette approche peenguler la structure cellulaire de la
détonation avec une résolution raisonnable. Maist’'des gaz brilés (pression, température)
n'est pas trés représentatif de la réalité. D'autmaeteurs ont préféré utiliser un modele
chimique faisant intervenir plusieurs espéces wiplrs réactions. Cette approche permet de
bien caractériser les gaz brdlés, mais la simulatie la structure interne de la détonation
nécessite une résolution plus fine et devientdiipour des calculs 3D.

Etant donné que I'on cible des simulations 3D, és®lution suffisante pour simuler
la structure interne de la détonation n’est passageable. La structure de I'écoulement
comporte de nombreuses discontinuités comme landébm, des chocs et des lignes de
glissement ce qui nécessite une résolution spaigfesamment fine. Nous utiliserons pour
cela un schéma numérigue a haut pouvoir de résol(i® schéma WENO d’ordre 5) basé sur
un maillage auto-adaptatif. On utilisera I'appro&MR (Adaptative Mesh Refinement) pour
bien résoudre les discontinuités de I'écoulemené plus, afin de bien caractériser
'écoulement, on utilisera un modele de cinétiqiemique détaillé avec des propriétés
thermodynamiques dépendantes de la températura. ddiviter des pas d'itérations trop
petits, dus au calcul de la chimie, on utiliserastdhéma d’intégration temporelle semi-
implicite d'ordre 2 ASIRK2C. Le principe est deraiun avancement explicite pour la partie
convective des équations d’Euler et implicite pbumtégration de la chimie. Ce schéma a
'avantage d’étre robuste et stable. Compte tendadedsolution trop faible pour pouvoir
résoudre les couches limites sur les parois, etlguechéma WENO est intrinsequement
diffusif et dissipatif, on restera avec I'approctan visqueuse.

1.5 Formulation des objectifs de I'étude

L’'objectif de cette étude est de porter notre dbation a la compréhension du
caractere 3D de la propagation d’une détonatiors dawe chambre CDWE alimentée es H
O, via une étude numérique. Le processus interne dioteur CDWE est si rapide et
instationnaire qu’il est difficile expérimentalentesle caractériser en détail la structure de
I'‘écoulement. L’outil numérique peut participeraadompréhension de ce phénomene. C’est
pour atteindre cet objectif qu'un code de simulatiomérique d’écoulements réactifs multi-
especes sur maillages auto-adaptatifs a été dévelmijop de simuler en 3D une chambre
CDWE. La premiére étape de I'étude est de fairesimalation 2D d’'une chambre CDWE
afin de retrouver la structure 2D de la détonatiOptte simulation permettra d’avoir une
premiére expérience afin de préparer les simulat8imsL'’influence de la courbure d’une
chambre CDWE équipée d’'une injection distribuée kurdétonation sera étudiée. On
comparera la structure 3D de la détonation avde obtenue en 2D. Puis, on considérera une
injection par une fente dans un domaine 3D rectamgulafin d’étudier I'écoulement et
'influence des instabilités de la couche de mééangr la propagation de la détonation. Et
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enfin, on comparera la structure 3D de la détonatians une chambre annulaire équipée
d’'une injection distribuée avec une chambre équiiaae injection partielle dans le sens
radial.
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Chapitre 2 Modeles numériques pour les écoulements réactifs

multi-especes

2.1 Hypotheses de base

Dans cette étude, on s’intéresse uniguement audefnents gazeux monophasiques.
On considéere que le gaz est vu comme un milieuirnongt qu’'on est loin du régime
moléculaire. Le gaz est constitué de plusieursaspehimiques réactives intervenant dans la
combustion de I'hydrogene et de I'oxygéene. La chadtectrique des espéces est supposée
neutre. On suppose que I'on a une seule tempénaburele mélange et que I'état énergétique
interne des particules atomes ou molécules s’adapdeat du fluide.

L’écoulement est considéré comme un gaz compressblnon visqueux dont la
densité dépend de la pression, car I'écoulement @eea supersonique et subsonique. La
gravité est négligée.

2.2 Equations d’Euler

Les équations d’Euler couplés a des équationsatspiprt pour les espéces chimiques
sont convenables pour I'approche définie par lepotheses. Dans cette section, nous
présentons le systeme d’équations d’Euler compiétquations de transport polNessl
especes et exprimé dans les reperes cartésienlirdricjue. La derniere espede.s, est
I'espece la plus abondante(Pidans la suite de I'étude) et sa fraction estra@tee a partir
des autres especes. On exprime le systeme d’énsiatio formulation conservative qui
permet de mieux résoudre les discontinuités, eticpler les chocs, qui sont tres présents
dans les simulations ciblées (cf. 1.2.3).

2.2.1 Dans les coordonnées cartésiennes

Dans les coordonnées cartésienney, (2) les équations d’Euler s’écrivent de la fagon
suivante :

a_U+a_F+a_G+a_H:S (2_1)
ot ox oy o0z

Avec le vecteur des variables conservatitksles vecteurs des fluk, G, H dans les
directionsx, y, z respectivement et les termes souiges

P ou o oW 0
ol o+ P VU OWU 0
u=| 2 puv o+ P oWV 0 2.2)
oW oUW W oW + P 0
PE (0E +P)u (0E +P)v (E +P)w 0
oY, puy, oY, oY, @,
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ou p est la masse volumique,v,w représentent les composantes du vecteur vitessst la
pressionY, est la fraction massique de I'especeay, est le terme de production de I'espéce

o par les réactions chimiques,Eeest I'énergie totale par unité de masse :
E:e+%(u2+v2+vvz) (2.3)

ou e est I'énergie interne du mélange.

2.2.2 Dans les coordonnées cylindriques

Les coordonnées cylindriques sont définies dansyseme 4, vy, r); ou @ est la
coordonnée azimutalg,représente la coordonnée axialer est la coordonnée radiale. Les
éguations d’Euler en formulation conservative patig&crire de la méme forme que dans un
repere cartésien:

U OF 0G H _g (2.4)

E%ay or

Avec le vecteur des variables conservatitk®t les vecteurs des fluk, G, H dans les
directionsd, y, r prenant les expressions suivantes :

P g P, o,
Py pu; +P U, U, Uy
u=| M |r=d A g AP H=| P (2.5)
o, r e, AU, o, +P
PE (0E +P)u, (E+P)u, (E+P)u,
PY, PUgY, Y, PUY,

et le vecteur des termes soursaomportant les termes chimiques auxquels s’ajolgsn
termes sources géométriques spécifiqgues aux cowgdsrcylindriques :

A,
20U,U,
1 AU,
r ,o(ur2 - uez)
(KE +P)uy,
pPUY, - @,

(2.6)

2.3 Modéle thermodynamique

Les équations de transport et de thermo-chimiességt un gaz multi-especes sont
rappelées dans [Poinsot et Veynante (2001)]. Lecgasidéré est compose N, especes
indicéesa = 1,...,Nesp On peut définir sa composition par les fractioressiques des espéces
Y, qui le constituent :

Nesp

>y, =1 (2.7)

a
a=1

d’ou on peut exprimer la fraction de la derniéngée® :
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Yy, =1=200, (2.8)

=1
Les propriétés thermodynamiques d'un mélange mesjtieces dépendent des
propriétés des composants, et des fractions ma&ssidas espéces qui le constituent. Le
modeéle thermodynamique est basé sur la loi despgdaits. Chaque espece du mélange
respecte la loi des gaz parfaits :
P, = p,RT=p, 0T (2.9)
Ma
ou P, etp, représentent la pression et la masse volumiquiel@rde I'especex dans le
mélange.T représente la température du mélarigeest la constante du gaz de I'espece

définie commeR, = R,/ M, avec la constante universelRg = 8.31451 J maot K et M, la
masse molaire de I'espéeee

On peut également caractériser un composant dungeéfaar sa concentration molaire
gui sera ensuite utilisée pour calculer les tersaesces chimiques :

iy
C,==¢% 2.10
= (2.10)

a

La chaleur spécifique a pression constdbig et a volume constar@@y, dépendent
uniguement de la température. Les chaleurs spéeffiqont approchées par une fonction
polynomiale du type :

C S n
%:zana-ra ! C\/0/ :CPa_Ra (211)
n=0

L’enthalpie standard de chaque espeéela température de référentde 298.15K est
notée h?. Cette enthalpie inclut I'enthalpie de formatidrenthalpie de chaque espéce en
fonction de la température est alors :

.
h,(T)=H) + [C.,(0)do (2.12)
TO
Et de la méme maniére, pour I'énergie interne pbacune des espéeces :
T
e,(T)=¢ +[C,(0)do (2.13)
TO
L’enthalpie et I'énergie interne sont reliées @ardlation suivante :
e :ha—%:ha—RgT (2.14)

Compte tenu de (2.12) et (2.14), on peut alorsimar|’énergie interne comme il
suit :

e (T)=h +'T[CPG(G))dG)—RaT (2.15)

On peut introduire I'entropig, qui dépend de la température et de la pression :
T

sa(T,P)=sg+jCP"T(T)dT—RaIn§ (2.16)

TO

avec I'entropie standas] correspondant aux conditiofi$=298.15K etP’=101325Pa.
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La masse volumique du mélange est obtenue a gdartir conversion de la masse :
Nesp

P= P, (2.17)

a=1

ou la densité partielle est déduite de la densitdéiange :
o, =pY, (2.18)

La loi de Dalton permet de relier la pression gégide chaque espéce a la pression
du mélange :

esp

P= ZP (2.19)

En faisant intervenir (2.18) et (2.19) dans I'équades gaz parfaits pour chacune des
especes (2.9), on montre que le mélange respetmemﬁme loi :

esp esp

P=TY AR =TOLY.R, = oRT (2.20)

Ceci fait intervenir la constante du gaz pour ldamgeR qui est fonction des constantes du
gaz de chacune des especes et de leurs fractiamimmes :

esp

R=3R)Y, (2.21)

En utilisant la relatiorR = R/M, la masse molaire du mélange s’exprime en fonaties

fractions des espéces par :
Nesp -1
M :(z a j (2.22)
a=1 Ma

Les chaleurs spécifiques du mélange s'écrivent :

esp

C, ZCPH g (2.23)
C, = f% (2.24)
C, - cV =R (2.25)
Pour le mélange, I'enthalpie, I'énergie internéezttropie sont :
h= Nze:sphaYa (2.26)
" =)

=Y eY,=h-RT (2.27)

Nesp - Nesp
Z Y, Z RY,InX, (2.28)

Selon la définition, la vitesse du son est expriméer une composition figée et une

entropie constante :
= /)R / (2.29)
sY,

ap
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avec .

y=Ce (2.30)

C,
Pour cette étude les données thermodynamiques siianpigviennent de Burcat et
Ruscic (2005) et ont été approchées par des farsctinéaires par morceaux pour la chaleur
spécifique a pression constarig,(T) et par des fonctions quadratiques pour les epital

des especeb,(T). Cette approximation est précise, fiable et perdee réduire le colt de
calcul par rapport a la représentation standarlyifipmes de degré 4 et 5 respectivement).

2.4 Modele de cinétique chimique

L’écoulement dans un moteur a détonation rotatstecemplexe. Il y a la présence
d’'ondes de détonation qui génerent des produitsomebustion. Ces mémes produits sont
traversés par des ondes de choc induites pardaatéin suivante. Le processus chimique des
produits derriere la détonation se déroule surdisgnce spatiale finie et durant un temps
relativement court. La composition chimique est d@in de I'équilibre chimique. Il faut
donc un modéle cinétique assez détaillé pour tréiveydation du mélange réactif et le
processus hors équilibre des produits.

Les termes sources chimiques présents dans lersyst@quations d’Euler (2.2) ou
(2.6) sont déterminés par le modéle de cinétiqumige, détaillé dans les sous-sections
suivantes.

2.4.1 Termes sources chimiques

Les réactions chimiques entre les espéces réagieegent étre exprimées par la
forme générale :

Nesp Nesp

DVaA, = D VA, (2.31)
a=1 a=1

aveo = [l Nr] étant I'indice de la réaction.

A, est la formule de I'espéce chimiquev' et v" sont les coefficients stoechiométriques de
'espécea dans la réactiom assurant la conservation des atomes pour tousessigeces y
participant. Chacune des réactions est réversibile J. La réaction est dite « directe » si son
sens est de la gauche vers la droite et « invetdsas le cas contraire.

Les taux d’une réaction élémentairsont définis dans les sens direfcfofward) et
inverse b backward par :
Nesp ,
wfr = Kfr Czl;m (232)
'\[:e:sp
a’l}r = Kbr Czl;”m (233)

a=.
ou K¢ etKy, sont les constantes de vitesse des réactiongalaemverse.

Il existe également des réactions faisant interu@micorps catalytique ou un troisieme
corps qui prennent la forme suivante :
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Nesp Nesp
DV A +M e V' A, +M (2.34)
a=1 =1
ou M représente le troisieme corps. Pour ces magties taux de réaction sont exprimés de
la facon suivante :

Nesp ,

w, =K Cy['1C" (2.35)
a=
Nesp

a‘l)r = KbrCM CZ ! (236)
a=
L’efficacité catalytique des espéces intervenamisda troisieme corps est pilotée par
le coefficient

Nesp

Cy =2 ke, C, (2.37)
a=1

Une loi de type Arrhenius est utilisée pour calclds constantes de vitedsg et Ky,
de la méme maniere :

E

K, = ATY exg —— (2.38)
RT

ou E; est I'énergie d’activation de la réactioh, et by sont des parametres d’approximation

dont leurs valeurs sont distinctes pour chaqueticiac

Les deux constantes de vitesse directe et invgrs Ky, sont reliées par la constante

d’équilibre K pour chacune des réactions
Kf
Ker = K .
br

(2.39)

La constante d’équilibre est déterminée par la éda la réaction et par les propriétés
thermodynamiques des espéces qui y participentdtPue de déterminer la constante de
vitesse inverse a partir des constantes de vitlissete et d’équilibre, la constante de vitesse
inverse a été approchée par une loi de type Amdsgmour améliorer la performance du code.

Il existe des réactions spécifiques dont la constde vitesse dépend de la pression.
Les réactions considérées sont exprimées aveoisietne corps :
A+B(+M) = C(+M) (2.40)

Les constantes de vitedsg etK,, correspondantes a deux limites de presBipet P,
sont approchées par la loi d’Arrhénius (2.38). lpsgametres d’Arrhénius sont définis
indépendamment pol, et K... Pour la pression infiniment petitBof, la réaction est traitée
comme :

A+B+M = C+M (2.41)
et pour la pression infiniment grand®,}, la réaction est :
A+B <~ C (2.42)

Pour une pression arbitraire, on utilise la cortstale vitesse exprimée par la formule

suivante :
K = Km( Pr jF (2.43)
1+Pr
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Avec Pr la pression réduite définie par :

(2.44)

L’approche de Troe [Gilbert et al. (1983)] estigéke pour déterminer le factebrcomme |l
suit :

F=Ff, (2.45)
avec :
F..=(- a)exp(_*—:[j +a ex;{i) rexg (2.46)
T T T
2 -1
v =| 14 —1ogPr*c (2.47)
n-d(logPr +c)
Les parametres dans (2.47) sont :
c=-04-067logF,,,
n=-075-127logF,,, (2.48)

d=014
ola, T,T ,T sontdes paramétres empiriques d’approximation.

Le taux de production de I'espéee(ou terme source chimique (2.2), (2.6)) pour
'ensemble des réactions est exprimé de la masigwante :

a)a =M ai (V"m _Vlm )(a)fr - %r) (249)

2.4.2 Schémas cinétiques

Deux mécanismes cinétiques ont été utilisés datte étude pour la combustion de
’hydrogéne dans I'oxygene. Le premier est sim@ldi vient de TONERA, et le second a été
développé au sein de 'ICARE par Mével (2009).

2.4.2.1Présentation du mécanisme-6&, de 'ONERA

Le mécanisme HO, qui a été le plus utilisé dans cette étude pravden’ONERA. I
est composé de 6 espéeces;; &, OH, HO, H, O et 7 réactions qui sont décrites dans le
tableau 2.1. Dans ce tabled\y, b, et E//R, sont les parameétres de la loi d’Arrhenius (2.38)
caractérisant les constantes de vitesse pour chiégogon dans les sens direct et inverse.
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Tableau 2.1: Mécanismex#D, de 'ONERA. Pour chaque réaction, le premier jeu d
parametres correspond aux réactions directes sectend jeu aux réactions inverses.

r Formule A (mol.cm.s.K) br E/R, (K)
1 H,+0, - 20H i:gggigz o.gfes 213%?3.%
2 H+0, = OH+O ;:gggigj 0_2;?83 ?ﬁ?]ﬁ
3 H,+OH « H,0+H ;géﬂg 1_1528 1,2?,%‘%
4 H,+0 = OH+H i%ﬁg 222479 2223'.2
5 20H = H,0+0 Zlfggllgfo 11_61;9 8291'38_2
6| H+OH+M = H,0+M §j§§§1§3 -fggs 5907'22.6
7 2H+M = H,+M %géigz -02,524 520i84.9

Ce mécanisme a été utilisé avec succes pour lalationu d’'une combustion
supersonique d'un jet d’hydrogene dans un écoulemieir vicié [Davidenko (2006)]. Il a
été également validé et utilisé pour la simulatienla propagation d’'une détonation continue
[Davidenko et al. (2007)]. Ce mécanisme est sufiis&nt précis pour les conditions de cette
étude. De plus, il est beaucoup moins colteux ejnedcanisme de Mével.

2.4.2.2Présentation du mécanisme-6&, de Mével

Le schéma cinétique D fait partie du mécanisme de Mével (2009) dévelqmmér
le systeme KN,O [Mével (2009) et Mével et al. (2009)]. Ce schéHwrO, est largement
basé sur le mécanisme de Konnov (2000) et de Muetleal. (2000). Ce dernier a été
particulierement validé dans la thése de Davidg@R06) pour le délai d’auto-inflammation
d’'un mélange homogene, ainsi que par Mével (2008)mécanisme de Mével fait agir 8
especes : ki O,, OH, H, O, HQ, H,O,, H,O et 24 réactions dont les parameétres cinétiques
sont présentés dans le Tableau 2.2. Les prédiaiiomsodéle ont été comparées aux données
de la littérature obtenues pour les hautes temp@&sen réacteur homogéne (tube a choc),
vitesse de flamme, et pour les basses tempéragmrggacteur auto-agité et en réacteur a
écoulement [Mével (2009)].
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Tableau 2.2: Mécanisme¥D, de Mével. Pour chaque réaction, le premier jepatametres
correspond aux réactions directes, et le secondyruéactions inverses.

r Formule A by E/R, (K)
(mol.cm.s.K)
1 H,+M = 2H+M 3?11'31%21;18 -1-.;2186 5-2252225.68
2 H, +0, - 20H sonsid | 09rss | leeess
5

3 3H = H,+H 4.56%%211016 -0.01'295 520?24.3
4 H+HO, - H,0+0 3.202'10310ll 0.506220 2%6557'65.8
5 O+H,~ H+OH 2.2@3881501404 2.2622734 21222%‘
6 20+M = O, +M 1.?1'0126:7011;19 -1_.%2?79 600428.4
7 H+O, = O+OH 5;'7921.317011;“ o(.)ége &ngﬁg
8 H+O+M < OH+M 3_2'3?11617()11;19 -1-_%_'216 510583.6
9 OH+H,  H,0+H M T Lo
10 H,0+0 - 20H . R
t OR+H*M = H.O+M 2.%&325151132;5 2473 SoTTaT
12 HO,+0 « O, +OH 8_32'9;%8113011 o.ﬂé’gl 2603;24.6
13 HO, +H < H,+0, s.égfllg;“ o.ggss 24717?1.6
14 HO, +H - 20H sesaei? | oavs | Tobwed
15 HO, +OH = H,0+0, 1.(2)'5?31:11;4 o.2$55 ééggélj
16 2HO, = H,0,+0, 5.(;12'338114015 -o%gzz ggfgéég
17 2HG, = H,0,+0, 1.51523111012 -o%gzz igég';.?
18 H,0,+0 = OH+HO, 2.%?571504 2.%?19 292%1%
19 H.0, +H < H,0+OH s.éféiosljos 1.2.3038 31,593555.;9
20 HO,+H < HO,+H, L R
21 H,0, +OH = H,0+HO, 2.913'23(2)1120“ o.gggl 1602'27.0
22 HO+OH-HO+HO, ol 00—
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Réactions dépendantes de la pression

K 1.4810% 0.6 0.0
“ 1 3.9093410" -0.0501 25437.9
23| H+O,(+M) = HO,(+M) « | 348210° 0.411 561.1
° 9.1975110% -1.0611 24876.8
K 2.9510" 0.0 24370.8
* | 7.0936310° 1.6104 -2409.5
24 H,0,(+ M) = 20H(+M) 1.2107 0.0 22896.4
Ko ™75 885541 1.6104 -3883.9

avec pour coef de Trd@.46)a=0.5, T =1.010"°, T=1.010", T =0.0
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Chapitre 3 Méthodes numériques

3.1 Notions de base

La simulation numérique d’écoulement passe pagdalution du systéme d’équations
d’Euler généralement dans un systeme cartésien @illus spécifiquement dans un repéere
cylindrigue (2.4) comme c'est le cas pour cette @&tudes équations différentielles sont
discrétisées en espace et en temps ce qui faitrappala notion de maillage et de
discrétisation temporelle.

La discrétisation spatiale de la solution numériqpeut s’effectuer selon deux
approches : des volumes finis et des différencesdi L’avantage de I'approche des volumes
finis est la possibilité d’application a n'importgiel maillage (non structuré, hybride, non
uniforme) et offre la possibilité de simuler deed@ements dans des géométries complexes.
La limite de cette approche est I'ordre des schémiasériques qui est généralement limité a
1-2. L'utilisation de schémas a ordres plus éleastompliquée a mettre en place méme sur
des maillages structurés et orthogonaux. L'appragsedifférences finies peut étre appliquée
sur des maillages non orthogonaux en utilisannaé&siques 3D. Mais ceci reste difficilement
applicable pour des maillages non structurés efboiement déformés. Par contre, cette
méthode est trés convenable pour les schémas pbawbir de résolution sur les maillages
structurés. Comme les cas étudiés sont caractgrasédes géometries simples, on utilise la
deuxieme approche dans cette étude.

3.2 Discrétisation spatiale

Le maillage est composé d¢, N;, Nk cellules selon chaque direction du repere.
Chaque cellule est identifiée par trois indicgs k aveciLI[1, Ni], jU[1, N;j] etkJ[1, Ni. Le
terme «cellule » n’est pas commun dans le cadrd’apgroche différence finie. Nous
utilisons ce terme pour la compatibilité avec lathméle de raffinement de maillage. Les
centres des cellules sont utilisés pour le suppariérique du schéma spatial.

Dans cette partie, le schéma numérique est explmiur un cas unidimensionnel.
L’extension a un nombre de dimensions supérieyorasente pas de difficulté, car il suffit
d’appliquer indépendamment la méthode dans chaigeetion.

3.2.1 La méthode WENO

Le schéma WENOweighted essentially non-oscillatyrgst le résultat des travaux de
Liu et al. (1994). Ce schéma numérique est I'extanslu schéma ENOesgsentially non-
oscillatory) développé par Harten et al. (1987). Dans cetttiepaon présente les points

o

essentiels de ce schéma. Cette section a étédagjarl’article de Shu (1997).

Considérons un maillage uniforme défini par lesng®k, aveci = 1,..., N, et x;
représentant le centre des celluleavecli=[ X.1/2, Xi+1/2]. Xi-1/2 €t Xi+1/2 SONt les coordonnées
des interfaces. Le pas spatial 88X 1-X=Xi+1/2-Xi-1/2-

Nous décrivons le schéma WENO d'ordre 5 appliquéna loi de conservation
scalaire unidimensionnelle :
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ou(xt) , 9f(u(xt))

=0 3.1
ot 0X (3.1)

Dérivée Dérivéespatiale
temporelle
Nous laissons de c6té l'intégration temporelle spria traitée dans la partie 3.3, et on
s’intéresse uniquement a l'approximation de la \ié&rispatiale. Pour cela, nous devons
d’abord exprimer la dérivée spatiale selon I'appeoconservative [Toro (1997)] :

o (U) :i(ﬁu/z - fi—l/z) (3.2)

ox |, AX

ou la dérivée est calculée au pamtetf,,,,représente le flux numérique déterminé par la
reconstruction WENO a l'interfader %2.

On cherche a évaluer le flux numérigtie,,, tel que la différence des flux approche la
dérivéef, avec une approximation polynomiale d’ordre

i(fm/z - fAi—1/2): fx()g)+0(Axk), i=0--,N (3.3)

La résolution de ce probleme est essentielle pesirsthémas conservatifs d’ordre
élevé Selon Shu (1997), si une fonctibfx) existe et respecte la condition suivante :
1 X+Ax/2

f)=—=["""h(¢)d¢ (3.4)

A\X ¥ x-Dx/2

fx(x)=i{h[x+%j—h(x—%ﬂ (3.5)

et représente I'approximation du flux numériqﬂg,2 :
fion2 = h()§+1/2)+ O(Axk) (3.6)

Pour la celluld; et une précision d’ordrle nous pouvons choisir un support basérsur
cellules a gauche stcellules a droite aveactets > 0 etr +s+ 1 =k :

elle vérifie la relation :

S =l (3.7)
Ce qui signifie que le flux numérique est fonctaes états aux points composant le support :
fiwe = fU - UL), =0+, N (3.8)

Ainsi pour le suppor&(i) décalé de points, on obtient la reconstruction suivante :

~ k-1
fly,=> G f ., r=0..k-1 (3.9)
j=0

ou ¢ sont des constantes dépendantes du paraknétre

Pour obtenir un schéma WENO d'ordre 5, nous utiésdrois reconstructions
construites sur les 3 suppo8squi sont compris dans un stencil gloBa(cf. Figure 3.1).
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Figure 3.1: Support numérique pour la reconstractdENO d’ordre 5.

Pour ce schéma, les coefficienssont donnés dans le Tableau 3.1.

Tableau 3.1: Coefficients; pourk = 3.

r|j=0 | j=1] j=2
0| 1/3| 56| -1/6
1]-1/6| 5/6 | 1/3
2| 13| -7/6] 11/6

Nous avons plusieurs reconstructicfﬁgzdépendantes du choix du supp8rt La
stratégie de la reconstruction WENO consiste asatiltoutes les approximations possibles
pour approcher le ﬂuxﬂw2 de la maniére suivante :

k-1 k-1
w=0et) g =1
r=0

A A

fioro = Zag fisaa:

r=0

(3.10)

Avec pour poids barycentriques qui sont déterminés pour assurer la stabilitéet |
consistance lorsqu'’il y a présence d’une discoiténsur le support

w = a, a :(E-'-drﬂ)z,rzo,...'k—l

(3.11)

r k-1 r

2.9

o
dr sont des poids barycentriques réguligrsest un indicateur de raideur de la solutiorg et
est une constante pour éviter un dénominateurJrang et Shu (1996) préconise de fixer
10°. Mais compte tenu du fait que I'on applique I'apgmation WENO aussi aux variables
caractérisant les espéces chimiques dont lesdrecsont potentiellement trés inférieures a
10°, nous avons fixé & 10?° [Gougeon (2007)].

Les poids barycentriquah sont déterminés pour une reconstruction régul@ssue
la solution est lisse et ne présente pas de disco :

A S ? 2%k-1
fisnn = zdr fiiue = f(xi+1/2)+0(AX )

r=0

(3.12)

Ce qui implique :

w =d, +olax**), r=o0,... k-1 (3.13)
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et prouve que 'ordre de la reconstruction WENOdesk - 1 :

A

. k-1 .
firnn = za? fiiez = f(xi+1/2) + O(AXZK_l) (3.14)
r=0

Pour un schéma WENO d'ordre 5 donc pdur 3, nous avons les valeurs des
parametresl, etg; suivantes :

dozl—:’;,dﬁg,dfl—lc (3.15)
A, =g(fi —2f + 1) +%(3fi —af + 1)
A =g(fi_l—2fi + fi+l)2+%(fi_l— £y (3.16)
B, :i—g(fi_2 —of + 1) +%(fi_2 —4f_ +3f )

Le schéma présenté ci-dessus est applicablegifgalu > 0, le stencil doit étre décalé

en amont pour assurer une stabilité de la solutionpratique,df /du n’est pas toujours
positif, le flux peut alors étre représenté comanedmme de deux flux” etf ™ :

f(u)=f*(u)+ f(u) (3.17)
tel que :
d*(u), 5 9 W), (3.18)
du " du

Les fluxf ™ etf~ peuvent étre obtenus en appliquant la décomposit: Lax-Friedrichs :
1 df
f*(u)==(f(u)xau), a =max— 3.19
=31z au). a=may 319

La valeura est définie a partir de la valeur propre a l'ifaee ou I'on approche le flux
WENO.

Le flux numérique ﬁjl,zest approché par la procédure WENO détaillé citdesst

pour le flux numériqueﬁ;m, on modifie cette procédure de maniere symétnguaapport a
xi+172. Et enfin, on reforme le flux numérique :
fowo = fitan * filus (3.20)

3.2.2 Application sur la forme conservative des équatisiler

Soit un systeme d'équations hyperboliques pouvdapparenter au systeme
d’équations d’Euler (2.1) :
6_U+6_F:O (3.21)
ot ox

ou U etF sont des vecteurs de taifte

Le systéeme étant hyperbolique il possédevaleurs propres réelles et différentes
AW < )@ < <A™ qui représentent la solution du systéme d’équation
A-129=0,1=1...,m (3.22)
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avecl la matrice identité eA la matrice jacobienne depar rapport & de taillemxm :

A _OF (3.23)
ouU
Il existem vecteurs propres de droire!) = (rl('),...,rn(q'))T (vecteurs-colonnes) et autant
de vecteurs propres de gaudh(é‘ =(I1('),...,I,EL)) (vecteurs-lignes) qui respectent les relations
suivantes :
ARV = a0 LOA=AN) 1=1...,m (3.24)
et satisfont :
L=R™* LR =RL =| (3.25)
La matrice jacobienn& est diagonalisable :
A = RAL (3.26)
ouU A est la matrice diagonale dont les éléments nosisurit les valeurs proprég :
A0 o0
A= 0 . 0 (3.27)
0 0 A
On peut réécrire le systéeme (3.21) en faisant apata matrice jacobienne :
LN (3.28)
ot oX

Le but est d’exprimer ce systeme en termes de blagsacaractéristiques afin de

découpler les équations. Soit les variables canatitgies W = (W(l),...,w(m))T définies par
les relations suivantes :

dU=RdW, dW =LdU (3.29)
La forme caractéristique du systeme d’équatiorz8{3devient :
ow ow
R—+AR—=0 (3.30)
ot ox
En multipliant par la matrick, on obtient :
LRM+LAR aﬂ=0 (3.32)
ot 0X
ce qui simplifie le systeme :
W AW g (3.32)
ot 0X
Le systeme d’équations est ainsi totalement dééaupl
() 1)
o), oo =0,1=1...,m (3.33)
ot 0x

La reconstruction caractéristiqgue se fait au peajnt,. Nous devons calculer |'état
moyen U, ,,,, entre I'état de droitdJ;.; et I'état de gauch®);. Nous appliquons pour cela la
moyenne de Roe [Toro (1997)] qui satisfait la caodisuivante :

F(Ui,,) —F(U)) :A(Ui+1/2)(ui+l_ui) (3.34)

On peut alors construire pour I'état moyeh,,,les matricesR, L et A en faisant
'hypothése quéR, L et A sont des matrices constantes sur le sugport
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R= R(Ui+1/2) , L= L(Ui+1/2) , A= A(Ui+1/2) (3.35)

On peut alors passer dans l'espace caractéristigu@insi construire les vecteurs des
variables et des flux caractéristiqués= (g(l),...,g(m))T pour tous les poingsdu stencilS:
W;=LU,, G, =LF,,jOS (3.36)
On effectue la reconstruction WENO sur les fluxacaééristiques en prenant garde que

le schéma soit décentré en amont. Pour cela ongappla décomposition locale de Lax-
Friedrichs [Balsara et Shu (2000)] :

1 |
gt :E(g](')iai(l)l,zwgl)), j0s, 1=1...,m (3.37)

avec :
all, = xmax{ AL A, [ JAY) ¥ =1, 1=1....m (3.38)
x est un coefficient permettant d’'introduire de issghation supplémentaire dans le schéma

numérique quand il est supérieur a 1. Il est géadrent compris entre 1.1 et 1.3. On peut
noter que (3.38) représente I'approche locale éend 'interface pour le calcul de

Une fois le flux caractéristique décomposé, on pgmiquer le schéma WENO pour
obtenir §;,,,,et §,,,et construire le flux caractéristique final :

gi(i)llz = g.:t(i/)z + gi:(lll)Z’ I=1...,m (3.39)
Puis en multipliant ce flux par le vecteur propesdiloite, on repasse dans I'espace physique :
IA:i+1/2 = Z Ri(IJr)]./ZQi(BL/Z (3.40)
1=1

Les matriceR etL pour le systeme Euler (2.1) sont détaillées damnExe B.
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3.2.3 Les métriques

Certaines simulations durant cette étude ont niééesdes déformations
unidirectionnelles du maillage afin d’ajouter depigcision dans certaines zones en plus du
raffinement de maillage par la méthode AMR (voir Qilbe@ 4). Le systeme de métrique
implémenté dans le code concerne uniqguement degjoex unidirectionnelles et transforme
le systéeme d’équations (2.1) en:

6U+6_F6X+6_G6_Y+6H 0Z _

— — ——=S (3.41)
ot 0X ox 0dY dy 0Z oz

ou X, y etz restent les coordonnées qui définissent le dom@lrysique eX=X(x), Y=Y(y),
Z=Z(2) sont des coordonnées qui définissent le domagneattul. On peut écrire (3.41) en
faisant apparaitre les flux approchés par le schétaalO :

0 1 (- A oX
' Ui,j,k + (Fi+1/2,j,k - Fi—l/z,j,k)( j
ik

ot AX X
1 (a 2 oY
+ E (Gi Ju2k T G, ,j—1/2,k)(a_y]i‘j’k (3.42)

o ) 0z
+E(Hi’j k12 Hi'j'k_llz)(aji,j,k =S

Shu (1997) rappelle que si la déformation du mgdll@st suffisamment réguliere,
alors les propriétés du schéma WENO obtenues godomaine de calcul sont conservées
dans le domaine physique. L'organisation des pailntsmaillage est définie en fixant un
rapport de dilatation entre deux cellules successtsi)/Ax(i-1). Pour que les métriques
fonctionnent correctement lorsqu’il y a un raffinembh de maillage qui implique la création de
nouveaux blocs (voir Chapitre 4), il faut défing fapport de dilatation pour le niveau de
raffinement de maillage le plus fin comme présentéla Figure 3.2. La Figure 3.3 montre le
domaine physique et de calcul sur un exemple art@tcomportant 2 niveaux de raffinement.

Centre des cellules AX(i i
X(i-1)  Ax()
\ T~

® ® ® ® >——o——o——>

A ~ A ~ N J K -1 M | !

| ! | ! ! !

! ! ! ! ! !

! ! | ! ! |

| | | ! ! !

! ! | | | |

—— - —— N | R
® ° ° *——o——o—>
X
° ® ® ® ® ® —;(

Figure 3.2: Métrique avec un niveau de raffinement.
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X X

Figure 3.3: Exemple d’'un maillage physique (a gad&ht d’'un maillage de calcul (a droite)
sur un cas arbitraire 2D.

3.3 Intégration temporelle

Deux schémas d’intégration temporelle ont étésdiilors de cette étude. Le premier
est le schéma explicite RK3 (Runge-Kutta d’ordr¢T@)ro (1997)] et le second est le schéma
ASIRK2C (additif semi-implicite Runge-Kutta d’ord® [Zhong (1996)].

3.3.1 RK3

On reprend le systéeme d’équations d’Euler (2.1)(24), et on cherche a faire
'avancement en temps. On exprime le systeme anwpocant un vecteup(U) qui comprend
les dérivées spatiales, et les termes sources :

ouU
= =v(V)
ot

On discrétise le temgssur l'intervalle [t°, t"] par un pas de temps. Deux instants
temporels consécutifs sont notés comme siig:it" <t <t".

(3.43)

En approchant la dérivée temporelle du systeme)&dx différences finies, on peut
ecrire :
U™ =U"+Aty(U) (3.44)
Le but est d’évaluds™ & partir de I'étatU". La méthode Runge-Kutta est de

fractionner le pas de temps en trois étapes via la création de deux étatsmédiairek1 et
k2. La procédure RK3 se fait de la maniere suivante :

k,=U"+Aty(U") (3.45)
k, =3y +1kl +1Atq;(k1) (3.46)
4 47" 4
1 2, 2
U™ =-U"+>k,+=Aty(k 3.47
JU" ok S atylk) (3.47)

Le pas de temps est variable et est évalué a chigaton en fonction du nombre de
Courant ou Courant-Friedrichs-LewWdFL [Toro (1997)] :

At = CFL , CFL<1 (3.48)

Ax /1)/ /11
max —>*+—+~+-—*%
Ax Ay Az

avec .
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Ay =maxAl), | (3.49)

ou Ax, Ay, etAz sont les pas spatiaux seloy et z )li(',}vksont les valeurs propres du systeme

dans chacune des directions. Pour que l'intégratiomporelle soit stable, le nombE&L doit
étre inférieur a 1. Pour les simulations d’écouletseéactifs faisant intervenir des taux finis
de production d’especes chimiques, la chimie deveprincipal facteur limitatif du pas de
tergps. Pour les simulations menées dans cette, éuplas temps est généralement inférieur a
10°s.

3.3.2 ASIRK2C

L’avancement de la solution pour les écoulemergstif faisant intervenir des termes
sources chimiques nécessite de faibles pas de tesnpes calcul des termes de production des
especes sont tres raides. Plutét que d'utiliserapmpeoche explicite, le schéma semi-implicite
est un bon moyen de rendre l'intégration temponellss robuste et efficace. Le principe du
schéma semi-implicite additif ASIRK2C [Zhong (19P6kt de faire un avancement temporel
explicite pour les termes lisses et un avancenmaptigite pour les termes raides. Pour les
éguations d’Euler, les termes lisses sont les éésispatiales des flux convectifs et le terme
raide est le vecteur des termes sources chimidpesss le cas des équations d’Euler écrites
dans le repére cylindrique, les termes sources @é&mues supplémentaires sont considérés
comme des termes lisses. Le systéme peut étreifséngd la maniere suivante :

2= (U)+1(V) (350)

ou ¢(U) représente les dérivées spatiales des termes bsp@)) les dérivées spatiales des
termes raides. En prenant (2.1),on a:

oF G aH
U)= 3.51
¢(V) (ax ™ azj (3.51)
y(U)=5s (3.52)
Le schéma généralréétapes peut s’écrire de la maniere suivante :
um™=u" +Za)qkq (3.53)
=1

avec
p-1
kp:At{ (u“+2bpq qj+y(U“+Zcquq+ak H p=1...r (3.54)
q:

Les paramétres,, by, Cy @q SONt choisis pour que le schéma satisfasse aulitimTs de
précision et de stabilité. Une facon plus efficacenériguement d’écrire (3.54) est de faire
une extension du schéma semi-implicite de RosekbRomge-Kutta [Rosenbrock (1963) et
Zhong (1996)] :

P - Ata J(U“+deq qﬂk { (u”+2bpq qj+y(u“+chq qﬂ (3.55)

p=1...,r
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ou | est la matrice identité] la matrice jacobienne depar rapport &J. dyq est un
parameétre additionnel. La plupart des méthodes ibweek utilisent simplemerd, = a avec
dpq = 0 dans le but d'utiliser une decomposition LU paasoudre (3.55).

A partir de I'expression généralisée du schéma-gmplicite (3.55), le schéma semi-
implicite additif d’'ordre 2 ASIRK-2C s’écrit de lmaniere suivante :

[ - ataa(unk, = adg(U)+ v (u")] (3.56)
[ - ata,3(Un +c,0k, )k, = Ap(U" +b,k, )+ (U + 6k, )] (3.57)
U™ =U"+ wk, + wk, (3.58)

aveCwi = 1/2,602 = 1/2,b21=1, a = 1/4,82: 1/3 etcor = 5/12.

Les deux étapes (3.56) et (3.57) impliquent la s&ite de résoudre des systémes d’équations
linéaires de taillen. En pratique, une des possibilités est de faiedétomposition LU pour
les deux premiéres étapes. Pour mettre en plasehg&ma d’intégration temporelle, on peut
tout d’abord exprimer (3.56) de la fagon suivarfte de réduire le nombre d’opérations lors
de la résolution de ce systeme linéaire par unerdgosition LU, afin de déterminer I'état

| {J(U”)—Kl—ajkl :—[¢(Un);7(un)] (3.59)

Puis, on peut faire avancer la solution vers I'étéermédiaireU" +b, k, pour les termes
convectifs ¢(U” +b21k1) et vers un second état intermédialge +c,k, pour les termes

sources chimiques,(Un +c21k1). On peut ainsi résoudre (3.57) en procédant dméme
facon pour déterminex, :

{J(Un + Czlkl)_ﬁ}k2 - [¢(Un - bﬂkl)a-ZY(U” : C21k1)] (3.60)

Et enfin, on applique (3.58) pour finaliser 'avantent temporel. Le calcul de la matrice
jacobienne des termes sources chimiguest détaillé dans I’Annexe C.

A cause du calcul de la matrice jacobienne dese®rsources chimiques, et de la
résolution du systéme linéaire, le schéma ASIRK&Cphus couteux numériquement que le
schéma RK3. Néanmoins pour des simulations numérifpisant intervenir des schémas
cinétiques raides, comme par exemple pour le mélak®,, le schéma ASIRK2C permet de
faire des pas de temps plus importants que le st@838, et rendre I'avancement temporel
plus rapide tout en préservant la stabilité et &igion.
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Chapitre 4 Raffinement adaptatif de maillage

4.1 Notions de base

Il existe plusieurs méthodes de raffinement de laggl Le raffinement peut étre
effectué sur un maillage structuré, ou non stréctua Figure 4.1 présente une illustration sur
un maillage structuré et non structuré avec raffieet. La notion de raffinement de maillage
fait obligatoirement référence a la création d’tmerarchie liant les mailles grossiéres et les
mailles raffinées.

Figure 4.1 Raffinement de maillage sur un maillsifgecturé (a gauche), et sur un maillage
non structuré (a droite)

Le raffinement sur un maillage non structuré aarmactére local car il s’applique a des
cellules individuelles. Cette technique offre uneangle flexibilité géométrique. Le
raffinement local permet d’adapter le maillage sae zone tres ciblée, et de réduire le
nombre total de cellules. Le point faible de cefiproche concerne la gestion de la hiérarchie
qui devient complexe, notamment a cause de la sié&abenregistrer les relations entre les
voisins de chaque cellule. Néanmoins, cette appraoebte efficace pour des écoulements
stationnaires, ou lorsque le maillage évolue tréslges de la simulation.

Si la flexibilité de la géométrie devient un faatele second plan, il existe la méthode
de raffinement sur maillage structuré. Alors quarde maillage non structuré, la création de
la hiérarchie liant les cellules de différents e est tres complexe, le raffinement sur
maillage structuré simplifie la hiérarchie, carleali peut étre gérée plus facilement via un
systeme de coordonnées d’entiers.

Pour des écoulements fortement instationnairegpitache de raffinement par blocs,
aussi appelée AMRA(daptative Mesh Refinemgrdu SAMR Structured Adaptative Mesh
Refinement initialement développée par Berger et Colella8@)9 est une méthode plus
efficace. Le principe général de cette méthode destraffiner des paquets de cellules
comprises dans des blocs rectangulaires qui peéwentle taille fixe ou variable. Bien que le
nombre de cellules raffinées soit plus importamcasette méthode, I'efficacité est améliorée
car la hiérarchie gére uniquement des blocs dérdifits niveaux, ce qui rend la gestion moins
lourde et plus efficace.

La présente étude a pour but de simuler des éceulsniortement instationnaires
dans de simples configurations géométriques. Ereplg schéma numérique visé nécessite
un support numeérique de taille importante. Comptautde ces deux facteurs, on utilisera
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'approche AMR structurée. Dans un premier tempspresente cette méthode avant de se
pencher sur le choix de la bibliothéque pour dgyato le code.

4.2 Bases de la méthode AMR structurée par bloc

Dans cette partie on détaille la méthode d’adaptatie maillage structuré par bloc.
On commence par présenter la technique généralaffinement de maillage avant de rentrer
dans les détails sur les méthodes employées poqueliape.

4.2.1 Technique de raffinement de maillage

Selon les travaux originaux de Berger et Colella88@)9la méthode AMR consiste a
obtenir une solution numérique sur des blocs delagai structuré qui constituent une
hiérarchie. Cette hiérarchie commence par le ngalide base, qui est le plus grossier et qui
couvre I'ensemble du domaine de calcul. La hiéraradst composée de plusieurs blocs
rectangulaires de niveaux de résolution plus élewdissont imbriqués sur les blocs de
niveaux inférieurs. Pour plus de simplicité, lenpipe est présenté sur la Figure 4.2 pour un
maillage 2D. Ce principe reste le méme pour unlagel 1D ou 3D.

Maillages
raffinés

Maillage du niveau de be, | =C

Figure 4.2 Schéma de la hiérarchie de maillagea\& 2 niveaux de raffinement aves 2.
L’échelle de gris représente la solution dans tedtane discontinuite.

Chaque nouveau niveau est identifié par I'indice0, qui correspond au maillage
raffiné, et est caractérisé par un facteur deneffient constant,, par rapport a son parent de

niveaul —1. Le nombre de cellules raffinées de nivedans une cellule de base Eﬁjt_lerD :

ou Np est le nombre de dimensions. Pour un pas de tgiopal, Aty, le nombre de pas de
temps sur le niveauest défini comme étarii 'jzlrj . Cela signifie que les résolutions spatiales

et temporelles sont proportionnellement augmentéegzigure 4.3 représente I'organisation
et la hiérarchie des blocs pour I'exemple préssatda Figure 4.2.
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0
Figure 4.3 Schématisation de la hiérarchie correspondaxesnple de la Figure 4.2.

L’algorithme récursif pour le calcul de la solution sur ureaiv donné est le suivant :

1) On remaille le niveau actuel, c’est-a-dire on créenduveaux blocs et on supprime de
vieux blocs selon les critéres de raffinement. G@séres sont basés sur les gradients
de quantités physiques caractérisant I'écoulement (aciiept.2.2).

2) Les nouveaux blocs créés sont initialisés partdongationde la solution a partir du
niveau parent (voir partie 4.2.3).

3) Les conditions aux limites sont mises a jour selifférentes méthodes : pour les
frontieres extérieures de la zone raffinée, parddopgation de la solution du niveau
parent ; pour les frontieres intérieures de la zaffinée, en copiant les données a
partir des blocs voisins du méme niveau ; pour lestieres physiques, une méthode
commune est appliquée indépendamment du niveau (voie gazti3).

4) La solution numérique est avancée sur un pas dpstAm= At_;/r; en utilisant le
solveur pour le systeme d’équations différentiellesidaént le mouvement du fluide.

5) Dans la zone raffinée du niveau parent, I'état dedulement)'™ est corrigé par la
restriction en prenant la moyenneldledes cellules contenues dans les cellules parents
correspondantes. Dans les cellules adjacentes énkaraffinée U™ est corrigé pour
tenir compte des différences de flEX* et F' sur la frontiére extérieure de cette zone
(voir partie 4.2.4).

La derniére étape de l'algorithme garantit les pétgs de conservation du schéma
numerique.

L’algorithme d’avancement temporel de la solutiammérique sur la hiérarchie de
maillages est illustré sur la Figure 4.4. Les poiefsrésentent les états calcul&s(f), | = 0,
1, 2}. Les fleches verticales marquent I'avancementadsolution et les chiffres indiquent
'ordre des phases d’avancement. Les fleches hdel®) correspondant aux étapes de
prolongation et de restriction de l'algorithme e@sgus, marquent les échanges de données
entre les niveaux. Pour certaines phases d’avantcenmermédiaires, la solution n’existe pas
au niveau parent. Dans ce cas, la prolongation dst dapartir d'une interpolation spatio-
temporelle sur le niveau parent pour mettre a jms cellules fantbmes des niveaux
supérieurs.
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Figure 4.4 Schéma de I'avancement temporel de laisnlnumérique sur les maillages de
base et de deux niveaux raffinés akec= 2.

Le caractere récursif de I'algorithme permet d’oigar le code en sorte que le solveur
pour le fluide soit découplé de la gestion du ragi#l adaptatif. En effet, il suffit de créer un
solveur, composé de plusieurs modules fonctionpedsiéfinis, pour un bloc de maillage
structuré et de I'intégrer dans I'environnement AMR

4.2.2 Critéres de raffinement

Dans cette étude, le critere de raffinement esjuament basé sur le gradient des
variables primitive€Q (cf. Annexe A). Dans un cas plus général, il estsible d’appliquer ce
critere sur des grandeurs dérivées des variablesitipes ou conservatives. Pour une
simulation 2D, la celluleif j) est marquée pour étre raffinée si elle satidaltune des
conditions suivantes :

‘W(Uim‘ )_W(Ui,j )‘ > Ews ‘W(Ui,jﬂ)_W(Ui,j )‘ > &y ‘W(Ui+1j+1)_W(Ui,j )‘ > Ew (4.1)

avecw qui caractérise la variable arbitraire sur laguelt appliqué le critere de raffinement.
ew €st une constante fixée par l'utilisateur pouregdes limites de raffinement. On peut
remarquer que les opérations dans (4.1) sont fdaes le sens positif. L’'organisation du
maillage n’est pas symétrique si elles sont faitass le sens négatif. Ceci n’a pas d’'influence
sur le résultat de la simulation car les mailletoerant celles marquées sont également
raffinées, car contenues dans une zone tampopditfe 4.4.1). Dans notre étude, les critéres
de raffinement sont basés sur les gradients deenvadsmique, de température et également
de fraction massique d’'une espece chimique comhyellbgene ou I'oxygéne ou encore le
radical OH.

Pour les écoulements ne faisant pas intervenirates fgradients, il est possible
d’établir un critére sur I'estimation de I'erreue droncature. Le principe de base est de
comparer une solution avancée par deux pas de téhgpane solution avancée par un pas de
temps de &t. Les zones ou l'erreur est importante seront maéfs. Les détails de cette
technique sont présentés par Dieterding (2003)XeGethnigue n’est pas utilisée dans cette
étude car les écoulements simulés font intervemcgpalement des ondes intenses.
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4.2.3 Gestion des frontieres des blocs

Que ce soit pour le niveau de base qui constitiue geul le bloc parent, ou pour les
blocs de niveaux supérieurs, ces blocs nécessit@iné étendus par des points fantdbmes afin
de calculer les flux aux frontieres. Le nombre oz fantdmes doit étre en concordance
avec le schéma numérique utilisé. Dans cette énhales utilisons le schéma WENO d’ordre
5 dont le support nécessaire pour approcher lerflurérique a une interface est constitué de
3 cellules d'un coté et de 2 cellules de l'autrempan sens du vent fixé (voir partie 3.2.1). Le
nombre de points fantdmes nécessaire pour le cdelflux aux frontieres est donc de 3.
Pour la suite de cette partie, les figures explieatsont représentées avec seulement deux
rangeées de points fantdmes.

Trois types de conditions limites doivent étre ¢d@ses pour mettre a jour les points
fantdmes d’un bloc du niveduCes trois types de frontieres sont représentda stigure 4.5.
Les points fantbmes qui sont a I'extérieur du daraahysique correspondent aux conditions
limites physiques. Lorsqu’un bloc touche un aulaelile méme niveau, les points fantdmes
qui recouvrent les cellules intérieures du blocsiwoisont actualisés en faisant une simple
copie. Cette étape est appeBachronisation Pour le niveau de base, aucune condition
limite supplémentaire n’est nécessaire. Pour lessbile niveauk> 0, des conditions limites
internes peuvent apparaitre. Pour mettre a jour pmests fantdmes, on effectue une
interpolationspatiotemporelle a partir du bloc parent.

P/ \
/’ Domaine
physique
Bloc raffiné
considéré /

Conditions aux limites physiques
Interpolation
<4 Synchronisation
Figure 4.5 Gestion des points fantdbmes pour un bloc de neaitidiiné.

La méthode AMR est généralement implémentée avec simple interpolation linéaire
[Berger et Colella (1989)]. Une interpolation spatioterefie est également possible.
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Figure 4.6 Interpolation spatiotemporelle

Pour une cellule raffinéevtlw) représentée sur la Figure 4.6, on effectue |‘af@m
d’interpolation spatiotemporelle en commencantyree interpolation bilinéaire de la maniere
suivante [Dieterding (2003)] :

OI = (1_ fl)(l_ fz)Uil:iH + f1(1_ fZ)UiI,_jl—l +(1_ f1)f2Uil:ij + fleUiI,_jl (4.2)

v+liw

avec
I - I _
fl - X~ Xig et f2 — Y Iil—l
AXx Ay

-1

Cette étape est appel@mlongation Elle est aussi utilisée pour initialiser un btemaillage
raffiné lors de sa création (cf. Figure 4.4). Largolation (4.2) est suivie par une interpolation
en temps pour les instants n’existant pas pouivkanl — 1 :

' (t+xat, ) = (1—?}0' (t)+r50' (t+at,), k=01 -1 (4.3)

On peut remarquer que pour déterminer I’Eﬁié(t +KAt), il est nécessaire de connaitre les

états du niveau inférieud'(t) et U'™(t + At) ce qui explique la chronologie de la procédure
AMR présentée sur Figure 4.4.

4.2.4 Correction des flux conservatifs

Pour expliquer le principe de la correction deg,flon suppose un schéma conservatif
de la forme suivante :
_At At

Ui i (t +At) = Ui i (t) AX(|:i+1/2,j - Fi—l/z,j )_A_y(Gi J+uz T Gi ,j—1/2) (4-4)
Ce schéma est appliqué sur chaque niveau, maig &ttle suivi par une correction si :
1) les cellules sont recouvertes par un niveau sujpérie

2) les cellules sont a la limite d’'un bloc de niveayérieur, mais n’est pas lui-méme
recouvert par un bloc de niveau supérieur.

Puisque la précision est meilleure sur la soludamiveau raffiné, on la projette sur
les niveaux inférieurs en gardant les propriétésenvatives.

Dans le premier cas, une cellule de niveast recouverte par un groupe de cellules de
niveaul + 1. L'état dans cette cellule est défini comma&néia moyenne conservative des

états au niveau supérieur. Nous écrasons alorsléarvhli"i de la cellule i(j) de la facon
suivante :
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| 1 M lngl 141

_ +

Ui,j -2 Z ZUV+K,W+I
r.|+1 k=0 /=0

(4.5)

Cette étape est appelésstriction (cf. Figure 4.4).

Dans le second cas, pour conserver les flux adatiére des blocs de niveaux
différents, les valeurs des cellules du niveauriaf& doivent étre corrigées compte tenu de la
différence des flux calculés pour les deux nive&nxcombinaison avec la premiere étape, la
propriété conservative de la solution sera respeptiur I'ensemble de la hiérarchie. La
Figure 4.7 montre ces cellules sur un exemple.

N
N
N
N N
Namamamzs
NWANN

22 Cellules adjacentes a la zone raffinée
» Flux sur le maillage fin
* Flux sur le maillage grossier
Correction du Flux sur le maillage grossier

Figure 4.7 lllustration pour la correction des flux.

Pour I'explication de la procédure de correction, nousidénsns une cellulg ) illustrée sur
la Figure 4.8. En appliquant (4.4), la mise ajowujig: prend la forme :

| - Atl | 1 o 1n,1 1
Ui,j (t + A ) - Ui,j (t)__ Fi+1/2,j (t)__z z z Fv+1/2,w+/ (t + KAt|+1)

AX i+1 k=0 /=0 (4.6)
At
_A_yI|(GiI,j+1/2(t)_Gi|,j—1/2(t))
La double somme est due au raffinement en temps.
vy+l
W- |
y‘ i-1 i

X
Figure 4.8 Correction des flux pour une cellulg.(
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La procédure de correction utilisée est celle prépgsar Berger et Colella (1989). Apres la
mise a jour du niveal) nous initialisons le terme correct’v’IFi'fll,z,j qui appartient a la frontiere

du niveau raffiné mais est associé au poiit ( , y'j) par :

5Fil—+11/2, i~ _Fil—l/Z, i (4.7)
Durant les sous-past.; = At/ .1 du nivead + 1, nous accumulons tous les flux du niveau
fin:

Il +1_1

+ + 1 +
OF Y, =OF L, + = > Fi (t +xAt,,) (4.8)

v+1/2,w+
1+1 =0

Quand l'intégration du niveau fin est terminée,clarrection est appliqguée en modifiant
U (t+ag)

Ul (t+ag):=U; (t +At|)+%5|:i'fj,2,j (4.9)
L’application de cette correction doit étre adappmur prendre en compte le schéma

particulier d’intégration temporelle. Ci-dessous, &end la procédure de correction des flux
pour le schéma Runge-Kutta d’ordre 3 (RK3) et lgégta semi-implicite additif (ASIRK2C).

4.2.4.1Correction des flux pour RK3

Pantano et al. (2007) présente la procédure deatmn des flux pour ce schéma
d’intégration. Le schéma Runge-Kutta d’ordre 3 fafervenir plusieurs états intermédiaires.
On peut exprimer de facon générale 'avancemenpoeeh avec RK3 en une seule équation
en introduisant dans (3.47) les états intermédidBel5) et (3.46) :

Un+1:U”+[%\V(Un)+%\|1(kl)+§\|1(k2)jAt (4.10)

ouwy(U) est un vecteur qui comprend les dérivées spatédlies termes sources.

On peut exprimer ce schéma de la maniere suivanteeegardant que la directionpour
simplifier :

U™ =yr —ﬁigpmAF(um‘l) (4.11)
Ax=

avecg, =1/6, ¢, =1/6, ¢, = 2/3etU°=U", U' =k,, U>=Kk,.

Le calcul du terme correctif dans (4.8) est réaliséa maniére suivante pour le nivéau

3
ol Fi|_+11/2 p = _¢1Fil—1/2, j (UO)’ ol Fi|—+11/2, e JFil—Jrlllz, i~ Z ¢mFi|—1/2, j (U m_l) (4.12)
m=2
et pour le niveau+ 1 :
. . 1 hal3 N e
5Fi|—]:}/2,j = 5Fi|—]:}/2,j + 2 z z ¢mF\I/+1/2,W+/ (U 1(t + KAtI+1)) (4 13)
1+1 /=0 m=1

4.2.4.2Correction des flux pour ASIRK2C

Pour le schéma d'intégration temporelle semi-img@icadditif ASIRK2C, on
s’intéresse uniqguement aux flux convectifs c'edir@-au terme explicite dans les équations
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(3.56), (3.57) et (3.58). Pour déterminer I'expressles termes correctifs, on considére les
termes implicites comme nuls et sa jacobienne éggale On peut exprimer de fagon
générale I'avancement temporel en introduisant ar8) les états intermédiaires (3.56) et
(3.57):

1

um™=u" +§At\|1(U”)+%At\|;(U” +b,k,) (4.14)

ol y (U) est un vecteur qui comprend les dérivées spatimeslux (voir la partie 3.3.2).
De la méme fagon que (4.11), on peut exprimer kbérma comme suit :

U ==, —AF(U”“‘) (4.15)

m=1
avecy, =1/2, ¢, =1/2,etU°=U", U' =U" +b,k,

Le calcul du terme correctif dans (4.8) est réatieéla maniere suivante pour le
niveaul :

5Fil—+11/2,j = _¢1Fi|—1/2,j (UO)’ 5Fil—+11/2,j = 5Fil—+11/2,j _¢2Fi|—1/2,j (Ul) (4-16)
et pour le niveali+ 1 :
iyl 2
5Fi|—+ll/2,j = 5Fi|—+ll/2 j Z Z ¢mF\I/JJj/2 W/ (U m (t + KAtI+1)) (4 17)
|+1 /=0 m=1

4.3 Choix de la bibliotheque AMR

Il existe de nhombreuses bibliotheques AMR adappées des écoulements 2D et 3D
en libre acces comme AMRCLAW [Berger et LeVequed@9 AMROC [Dieterding (2003)
et VTF (2007)], CHOMBO [Colella et al. (2009)], DAG[Mitra et al. (1998), Parashar et
Browne (1997)], PARAMESH [MacNeice et al. (200 AMRAI [Hornung et al. (2006)], et
les classes C++ BoxLib, AmrLib [Rendleman et aDQQ)]. Il n'a pas été possible de tester
toutes ces bibliothéques afin de choisir la plugptée a notre étude. Néanmoins, peu de
bibliothéques respectent a priori nos exigences :

1) Il faut que la bibliotheque soit capable de géess simulations 3D.

2) Le code doit étre extensible pour permettre l'indéign du nouveau solveur
(avancement temporel semi-implicite, facteur déimament égal a 3 pour le schéma
WENO).

3) Pour que le code soit efficace, les blocs de raffient doivent étre ajustables de fagcon
automatique pour limiter les frontieres des blotsnéimiser les communications
pour mettre a jour les points fantémes.

4) La bibliotheque doit étre parallélisée. La parahition est un point crucial car elle a
une influence directe sur I'organisation des bldegaffinement. Il est nécessaire que
'algorithme de parallélisation implémenté danslilarairie soit efficace sur des
plateformes hautes performances.

5) Les entrées-sorties doivent étre binaires aveoundt du type HDF, pour une bonne
efficacité sur les plateformes hautes performanass,adaptés aux outils de
visualisation pour faciliter le postraitement.
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Parmi les bibliothéques citées ci-dessus, deuxeaiahu notre attention. La premiere
est la bibliotheque PARAMESH développée par la NAERe est programmée entierement
en Fortran. La seconde est la bibliotheque AMROC esti codée dans un langage mixte
Fortran/C++. La principale différence qui sépares aeux codes, outre le langage de
programmation, c’est la gestion de la taille dexcél Tandis que Paramesh utilise des blocs
de taille fixe (définie par l'utilisateur), AMROCege la taille des blocs de facon intelligente
(voir partie 4.4.1). Sur la Figure 4.9 est repréSam exemple d’organisation des blocs sur
une simulation de la rencontre de deux écoulem&mpersoniques et formant deux chocs
obliques. Ce calcul a été réalisé avec le schém&MW'ordre 1 [Liou et Steffen (1993)]
implémenté dans les bibliotheques PARAMESH et lvess CLAWPACK [Berger et
LeVeque (1998)] disponible avec la librairie AMR@@ns le logiciel VTF (2007). On peut
remarquer que le nombre de blocs est beaucoupmpphatant lorsqu’ils sont de taille fixe.
Cette différence influe fortement sur la performada calcul.
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Figure 4.9 Représentation du sens des deux éconlgisuer le champ de densité (a gauche).
Organisation des blocs par PARAMESH (au centrppetAMROC (a droite), les contours
rouges correspondent aux frontiéres des blocs.

s
i

Parmi tous ces codes, AMROC respecte tous legeasittés ci-dessus. De plus, un
solveur WENO est déja implémenté. Bien que ce ceaié réalisé avec une structure
complexe et dans un langage de programmation rkiatean/C++, il a été choisi comme
base pour développer I'outil de simulation.

4.4 La bibliotheque AMROC

La librairie AMROC AMR in Object-oriented C+)+[Dieterding (2003)] qui a été
implémentée dans le logiciel libre VTF [VTF (20Q7§st exploitée au sein de différentes
institutions de recherche aux Etats-Unis et gagme neconnaissance croissante a I'échelle
mondiale parmi les équipes scientifiques. VTF ad#g@ utilisé avec succes pour simuler
divers écoulements instationnaires. De nombreuxmples d’applications de VTF sont
illustrés sur le site dédié [VTF (2007)].

Le code AMROC/VTF peut étre décomposé en troisgmprincipales. Tout d’abord,
la partie supérieure ou sont définis le problénmeut# (configuration géométrique, modeéles
thermo-physico-chimiques), le schéma numériquenike en place des conditions limites et
des conditions initiales. Cette partie est codéEatran 77 et 90.
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La partie moyenne ou l'algorithme AMR paralléle s#s composants pour la
génération du maillage, la correction des fluxegtimation des erreurs sont implémentés en
C++. Cette partie est indépendante des dimenspaigkes et du schéma numérique.

La partie de base gére la topologie de la hiérar@iMR et alloue toutes les données
relatives aux blocs de maillage. On y effectue égaht des opérations standards, requérant
les informations sur la topologie des blocs, contangynchronisation des cellules fantémes,
I'interpolation et le calcul des valeurs moyenries.plus, les opérations élémentaires sur la
topologie, telles que l'union et la division desodd, sont exécutées. Les opérations
nécessaires sont faites efficacement dans un sgstgobal de coordonnées d’entiers. Les
structures de données hiérarchiques sont dérivéesellies de la bibliotheque DAGH
(Distributive Adaptive Grid Hierarchigs[Parashar et Browne (1997)] et sont entiérement
implémentées en C++.

Les entrées/sorties sont également gérées par de €t++. Le code crée
périodiquement des fichiers binaires de reprisgestfichiers de résultats. Pour ces derniers,
on utilise le format HDF4. Les fichiers de résudtaeuvent étre post-traités et convertis en
différents formats compatibles avec les logicias/gualisation tels que Visit ou Tecplot.

La compilation du code source de VTF est géréeegaiux outils autoconf/automake
qui permettent de porter le logiciel VTF sur diffidtes plateformes sous Unix/Linux. Les
scripts de soumission de taches sont écrits emfgnBython offrant une facilité d’adaptation
a la plateforme visée.

4.4.1 Décomposition par bloc

L’'une des principales difficultés pour rendre lathoéle AMR efficace est de créer des
blocs de taille flexible afin d’en minimiser le nbre tout en réduisant les frontieres entre les
blocs et donc de la méme facon les cellules fargdeteles opérations associées a leurs
traitements. Ceci nécessite un algorithme plus cexepfiu’'une méthode basée sur des blocs
de taille fixe. La bibliotheque AMROC utilise I'adgthme développé par Bell et al. (1994)
pour la gestion des blocs par signature dont lecype est présenté sur la Figure 4.10.

Tout d'abord, il faut marquer les cellules a raffirm appliguant un critere de
raffinement approprié (voir partie 4.2.2). Une zaampon est délimitée autour des cellules
marquées pour assurer que le phénomene physideadeess la zone raffinée jusqu’a I'étape
suivante de raffinement. Cette zone tampon conaistarquer des cellules supplémentaires
autour des cellules initialement sélectionnées paifinement. Lors de cette étude, on fixe la
largeur de la zone tampon a deux cellules.

Le principe de l'algorithme de Bell est de compmombre de cellules marquées
suivant les lignes et les colonnes. Leurs sommasrf appeléesignatures.La premiere
étape consiste a découper le domaine de calculest iul sur un c6té (image a) de la Figure
4.10). Puis, on coupe lorsque la dérivée secandd-" passe par 0. L’algorithme commence
avec le gradient le plus fort au passage de zégemére des blocs de plus en plus petits
jusqu’a ce que le rapport entre les cellules magyour raffinement et le nombre total de
cellules des blocs dépasse le coefficignt Généralement on utilisgs = 0.8 ou 0.9 afin
d’avoir un bon compromis entre une zone raffindatiseement compacte et un temps de
calcul raisonnable pour la création des blocs.
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Figure 4.10 Génération des blocs par signaturd f@Bell. (1994)].

4.4.2 Méthode de décomposition de domaine adaptée a 'AMR

La parallélisation d'un code AMR est un point calgbour son efficacité. Comme
pour la plupart des codes de simulation numériqumécanique des fluides, la parallélisation
se fait par décomposition de domaine. Contraireraant code classique ou la décomposition
est directe pour assurer un équilibrage de la ehalg calcul, elle est beaucoup plus
sophistiquée pour un code AMR. Dans un premier teropsrappelle le principe de la
décomposition de domaine sur un maillage uniforrenaide passer a la décomposition de
domaine sur un maillage raffiné.

Généralités sur la parallélisation par décompositide domaine

Le principe de la parallélisation par décomposititndomaine est représenté sur la
Figure 4.11. On considére un domaine de calcul e@tpar des frontieres physiques. La
décomposition consiste a découper le domain®gayprocesseurs créant ainsi des frontieres
internes. Chaque sous-domaine doit étre de tdilistique pour équilibrer la charge de calcul.
Puis, chaque processeur s’occupe d’un sous-dontaimeant le schéma numérique utilisé, un
certain nombre de points fantdmes est nécessairrecpéculer les flux sur les frontieres. Pour
actualiser ces points fantbmes, des communicagoiie les processeurs sont nécessaires
pour pouvoir copier les données a partir des adlihternes correspondantes du sous-
domaine voisin.
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Figure 4.11 Principe de la décomposition de domaine.

Avec AMR, le raffinement de maillage a un caractére locah<>ces conditions, une
décomposition classique de domaine provoquerait un déséquilibre dedea deacalcul sur
chacun des processeurs et, par conséquent, ferait chuter la ped®nacode. Une méthode
de décomposition spécifique est alors nécessaire pour paralléliser un code AMR.

Méthode de décomposition de domaine adaptée atlzoohe AMR

Comme la méthode AMR traite le maillage par blocs, le prindpearallélisation
consiste a distribuer les blocs entre les processus pardll§lescependant une complication
liée au caractére dynamique du maillage adaptatif. Parcéacgteucture des blocs change
régulierement, la redistribution des blocs et I'équilibrage dehbage entre les processeurs
ont une grande importance. Pour équilibrer la charge entre lesspeats, la bibliotheque
AMROC utilise la méthode basée sur la courbe d'Hilbert [Parast Browne (1996) et
Dieterding (2003)]. Cette méthode équilibre la charge de cahtrd &s processeurs tout en
minimisant la quantité de données a synchroniser, et en limitanndalifications de la
hiérarchie déja créée auparavant.

Pour évaluer la distribution de la charge sur le domaine de cadouiete hiérarchie
AMR est considérée comme une projection du travail accumulé demuriles plus élevés
sur le niveau de base. La charge de tra¥gildans chaque cellule de la grilig)(est estimée
en fonction du nombre de mailles contenues dans celle-ci :

W, = i(NcellJ |I_| rmj (4.18)

N; est le nombre de niveaux maximum existaridgi|le nombre total de cellules de nivdau
contenues dans la cellule de base. Le prad{jitr permet de prendre en compte la charge de

travail nécessaire pour les sous-itérations des niveaux supéieursveau de base. Une
illustration de la distribution de charge entre les blocs est donnée sur la Figure 4.12.
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Le principe de tracage d’une telle courbe contiaué formulé par Hilbert. On peut
maintenant tracer une courbe qui parcourt tousbless sur la projection et obtenir la
distribution de charge sur sa longueur. La chatgeté&valuée pour chacune des cellules du
maillage de base, il est alors possible de décoenpasourbe d’Hilbert suivant le nombre de
processeurs de facon a répartir les charges aqagai@lement que possible. Bien que la
décomposition du domaine n’équilibre pas exacterteetavail des processeurs, une bonne
efficacité est assurée pour un nombre modéré desgsears.

Le principe de tracage de la courbe d’'Hilbert offezix avantages principaux : 1) elle
peut parcourir toutes les parties du domaine déosgnde maniére continue ; 2) les groupes
des blocs sont assez compacts pour limiter lestifr@s extérieures dont le traitement
nécessite des échanges entre les processeurs hidi@r que I'espace nécessaire au parcours
de la courbe d’Hilbert doit &tre de tailld'{> avecN le nombre de points & le nombre de
dimensions. Dans le cas contraire, 'espace nécesséa courbe d’Hilbert doit étre supérieur
au domaine physique ce qui représente la majeutie pas cas de simulation. La Figure 4.12
représente I'application généralisée de la méthdiddbert.

Extension
du domaine
Domaine -
physique
[/ L
77

Bl Processeur P1 #E# Forte charge de travail
Processeur P2 == Moyenne charge de travalil
Processeur P3 %%~ Faible charge de travail

Figure 4.12 Principe général de la méthode de la courb#bditijDieterding (2003)].

Processeur P1 P2

Figure 4.13 Séparation de deux blocs raffinés daed@composition de domaine.

La décomposition du domaine ainsi réalisée impligueéparation de certains blocs
préalablement déterminés et force une modificatierla hiérarchie (voir Figure 4.13). La
hiérarchie globale, debutant initialement par léllage de base, est modifiée pour augifocs
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hiérarchies distinctes. Chaque processeur s’ocaugettraiter chacune des hiérarchies. Plus
de détails sur lalgorithme sont disponibles damieferding (2003)]. La procédure
d’équilibrage des charges est couteuse et ne peatfd@ite a chaque pas de temps. La
frequence d’application de cette procédure doi¢ &moisie en fonction de la nature de
I'écoulement. Si I'écoulement est fortement instatiaire, la procédure doit étre appliquée
plus frequemment que s’il ne l'est pas. Dans céttiede, on effectue la procédure

d’équilibrage tous les 10 pas de temps.
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Chapitre 5 Tests et Validations

Cette partie est dédiée a la validation du code ldgpé durant la thése. Les
simulations présentées dans ce chapitre ont éigieb@fin de tester les éléments du code :
les schémas d'intégration temporelle, le schémapi@aimation spatiale des flux, et la
méthode AMR. Des cas tests spécifiques ont étésédapour la simulation de détonation et
pour évaluer les performances du code.

Les deux premieres sections sont destinées a wdfidpartie « solveur » du code.

Puis, on montre également que I'approche AMR nliefbas sur les résultats des simulations.
Afin de préparer I'’étude concernant la simulationn# chambre CDWE, des simulations 1D
d’'une détonation sont effectuées pour détermindinde de résolution nécessaire pour les
simulations 3D présentées dans le Chapitre 6. dauis un second temps, des simulations de
détonations résolues 1D et 2D sont menées afinmertéer la capacité du code a simuler la
structure interne de la détonation. Et enfin, leecast testé sur des plateformes hautes
performances. On présente I'avantage de la métAbtie et I'efficacité du calcul paralléle.

5.1 Validation des méthodes d’intégration temporelle

Les deux schémas d’intégration temporelle qui odtirdaplémentés dans le code sont
évalués en simulant une combustion & volume condtarbut est de tester la stabilité et la
robustesse du schéma explicite Runge Kutta d’aBd(BK3), et du schéma semi-implicite
additif Runge Kutta d’ordre 2 (ASIRK2C), en fonctidu pas d’intégration.

On simule la combustion d’un mélange-€&; a la stoechiométrie dans un domaine
fermé. Le domaine de calcul est un cube de 0.3mmdte discrétisé par trois mailles dans
chacune des directions. Des conditions de syméirieété imposées sur toutes les parois.
Afin d’assurer une réaction rapide et intense,rizsgion et la température sont initialisées a
P = 1MPa efl = 2000K. Le schéma cinétique choisi est celurG&IERA (cf. partie 2.4.2.1).
L’état d’équilibre chimique est atteint avant 10%. Pour le schéma explicite, nous avons
utilisé deux pas de temps différemts= 10% et 2.10s, et pour le schéma semi-implicite
trois pas de tempat = 2-10%s, 10% et 2-10s. L’évolution de la température, de la pression
et de la fraction massique des radicaux H et O tsacées sur la Figure 5.1. Les résultats sont
identiques pour les approches 1D, 2D et 3D.

Les résultats de simulation sont comparés avecésltats obtenus grace au code
SENKIN appartenant a la bibliotheque CHEMKIN-II s&m 4.4. Les détails concernant la
bibliotheque CHEMKIN-II et le code SENKIN sont désrdans les rapports de Kee et al.
(1989) et de Lutz et al. (1988).

SENKIN simule l'évolution temporelle de l'état d’'usystéme réactif homogene

fermé. Pour une combustion a volume constant, lee a@dout le systeme d’équations
différentielles suivant :

= 5.1
T (5.1)
T _ 1 &
—=-——) 6w, (5.2)
dt pCvazq
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T,K P, Pa

4000 1.8x10

3500 1.6x10 -

3000 1.4x10 -

2500 1.2x16 -

2000 R R e 1 ox1d D R ]
10°® 10’ %06 10°® 10’ t10'6

< , S
a) b)

YH

10"

10%

10°%E

UL AR A R R B R R IR O—<

10—6 A | 10—6 | |
10° 10’ 10°  10° 10’ 10°
t, s t, s
C) d)
—— SENKIN ASIRK2CAt = 2.0x1® s
------ RK3At=1.0x1® s —— ASIRK2C At = 1.0x16° s
—— RK3At=2.0x10°s ASIRK2CAt = 2.0x1® s

Figure 5.1 Combustion 4, a volume constant. Evolution de la températured@)a
pression (b), de la fraction massique des radita(x, et O (d), pour différents schémas et
pas d’'intégration.

Le processus de combustion est divisé en trois gshadpres un court délai
d’induction ou seulement les fractions des radio&n{uent, I'auto-inflammation crée un fort
dégagement de chaleur tout en créant des produdsrdbustion qui vont tendre vers un état
d’équilibre chimique.

Pour At=10%, le schéma explicite RK3 traite correctement lecessus de
combustion. La température et la pression d'équilitatteintes at; = 10°%, sont de
T = 3784.8K etP; = 1.67MPa. Ces valeurs sont identiques a cellésnabks avec le code
SENKIN. Avec un pas d’'intégration deux fois pluspiontant, la solution devient instable et
de fortes oscillations des grandeurs physiques rajgsent, et I'écart avec la solution
physique devient important.

Le schéma semi-implicite ASIRK2C a un comportemess stable. Pour un pas de
temps variant entrat = 2-10°s et 2-1Fs, la solution reste stable et I'état d’équilibegcalé
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est identique a celui produit par SENKIN. Lorsgegés de temps augmente trop fortement,
le délai d’auto-inflammation diminue a cause deswes numeriques.

En comparant les deux schémas d’intégration terfippan peut conclure que, pour
ce cas de simulation, la limite acceptable du pa®m@s pour le schéma RK3 egt= 10°s
alors que pour le schéma ASIRK2C la limite ast 10%. Le schéma ASIRK2C est plus
robuste et stable que le schéma RK3. Il offre lasipdge de faire des pas de temps plus
importants en préservant la précision et donc pedaeéduire de fagon importante le temps
de calcul. Dans le cadre de la méthode AMR, laipihsé d’effectuer des pas de temps plus
importants permet de faire des simulations avec gnaade différence entre les pas de
maillage des niveaux le plus fin et plus grossagrssfractionner I'intégration de la chimie sur
les niveaux inférieurs. En effet, on rappelle gaephs de temps correspondant a chaque
niveau est proportionnel au pas spatial (cf. pdrel).

5.2 Validation du schéma WENO

Afin de valider I'implémentation du schéma WENOusaavons choisi le cas test de
Sod (1978). La deuxiéme simulation consiste a ¢adaun écoulement supersonique réactif
d’'un mélange KHair a la steechiométrie afin de vérifier le bon mlage entre la partie
cinétique chimique et le solveur Euler. Pour cegxdeas de simulation, on compare les
résultats obtenus avec le schéma WENO d’ordre Hpléoaux schémas d'intégration
temporelle RK3 et ASIRK2C. Ces cas tests ont decefés suivant les 3 directions en 1D,
2D et 3D. Les résultats étant identiques, nouseptéss uniquement les résultats 1D.

5.2.1 Probleme de Sod

Le cas test de Sod (1978) représente un problénkRiaeann 1D dont la condition
initiale est définie par deux états homogenes demahs le Tableau 5.1. Le gaz est non
réactif et calorifiquement parfait. Le rapport ddwleurs spécifiques est considéré comme
constant et prend la valeyr 1.4. Dans la présente étude, le domaine deladtwonsidére
entre les coordonnées= 0 et 1. La discontinuité initiale se trouvexa 0.5. Le domaine est
discrétisé par 200 points de maillage uniformephs de temps est piloté paFL = 0.6. La
solution analytique de ce probléeme montre la présenm faisceau de raréfaction a gauche,
d’'une discontinuité de contact au centre, et d’'onde de choc a droite. On observe les
résultats pour l'instant finali = 0.2 sur les Figure 5.2 a Figure 5.5. Sur ceardg, on
présente les résultats obtenus avec le schéma WHN@re 5 couplé aux schémas
d’intégration temporelle ASIRK2C et RK3. On présemdigalement la solution analytique
obtenue avec un solveur exact de Riemann.

Tableau 5.1: Conditions initiales du tube a choSdd.

X | x<05 x>05
p 1 0.125
u 0 0

p 1 0.1
Xo2 21%
XNz 79%

61
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- \ —— Riemann exact
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Figure 5.2 Profil de la masse volumique du probléie&od &= 0.2.
T —— WENO-RK3
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Figure 5.3 Profil de température du probleme de&o€ 0.2.
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Figure 5.4 Profil de pression du probléme de Sbd a.2.
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0.6- / |
0.4- WENO-RK3
0.2 WENO-ASIRK2C
I / — Riemannexact I
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Figure 5.5 Profil de vitesse du probleme de Sod 8.2.

On peut constater que le schéma WENO d’ordre 5 gted® résoudre correctement
les discontinuités sans provoquer d’oscillationenBque l'ordre du schéma semi-implicite
soit inférieur a celui du schéma explicite, on nqgtee le choix du schéma d’intégration
temporelle n’a pas d’'influence notable sur les ltasu

5.2.2 Combustion supersonique

On propose ici de simuler I'auto-inflammation d’'omélange stoechiométrique-dir a
la température statique= 1200 K et a une vitesse supersonique correspbrgdan nombre
de Mach égal a 3. Le schéma cinétique utiliséasi de TONERA. Le domaine de calcul est
un canal a section constante de longueur 0.2métisérpar 200 points de maillage. On fixe
les variables conservatives correspondant aux \alprésentées dans le Tableau 5.2 en
entrée, et une condition de prolongation de latgoiuest imposée en sortie. Des conditions
de symétrie sont imposées sur les parois du canabeet 3D. Ce test a été effectué en 1D,
2D et 3D et dans toutes les directions. Les résulégant équivalents, nous présentons
uniquement les résultats correspondants au cas 1D.

Le pas de temps a été fixé\&= 10%s pour le schéma RK3 afin que l'intégration de la
chimie se fasse correctement pour ces conditioms: IB schéma ASIRK2C, le pas de temps
est piloté par le nombr€FL =0.7. Le temps final de la simulation @ést 0.16ms. A cet
instant, I'écoulement est considéré comme statiogna

Tableau 5.2: Conditions en entrée du canal.
u, m/s T, K YH2 Yoz YN2
2393.71200.0| 0.029| 0.226| 0.745

Mach | p, kg/m’
3 0.2124

La Figure 5.6 montre que les résultats de simulatiac WENO-ASIRK2C et
WENO-RK3 sont identiques. La grande différencersave sur le temps de simulation. Les
calculs ont été faits sur 8 processeurs d’'un adudza base de processeurs AMD Opteron. La
simulation correspondante au solveur WENO-ASIRK2@uace 37s contre 766s pour le
solveur WENO-RK3. Bien que le schéma semi-implicigsse intervenir le calcul et
linversion d’'une matrice jacobienne d’une tailleoportionnelle an nombre d’especes au
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carré, le surplus de calcul est largement comppaséa différence du pas de temps. Cette
bonne performance est possible, car le mécanisn@iguie est composé de seulement 6

especes.

Tk —— WENO-RK3 p pa — WENO-RK3
3000 WENO-ASIRK2C 2 8x16 WENO-ASIRK2C
2500 /' 2.4de;j . /
f 2.0x10 -
2000~ i /
I | 1.6x10 /
1500~ 1.2x6 /
—— — L L . | L
8.0x1d
0 005 01 015 0.2 005 01 015 0.2
X, m X, m
a) b)
p, kg/m? U, m/s
0.25- —— WENO-RK3 2400 —— -
- WENO-ASIRK2C f
0.24- e 2300~
f \
i ) i ‘
0.23- / 2200
i / I \
0.22- / 2100-—— WENO-RK3 ™~
- J - WENO-ASIRK2C
021 -------- \- B} _‘\ | | | J 2000 | I | I | | J
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0_2702 ) \\ . _I_!Z_O_ N / I
L \ _— ':'
0.15- \/ 0.02 s
= \ L :l \
L | I\
0.17 :“‘i 0017 :4!' \u — O
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Figure 5.6 Résultats de simulation d’'une combustiguersonique. Evolution spatiale de la
température (a), de la pression (b), de la masseniglie (c), de la vitesse (d), des fractions
massiques de H10O, H,O (c), et de OH, H, O (d).
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5.3 Validation de la méthode AMR

Dans cette partie, on valide I'approche AMR surxdeas test. Le premier cas de
simulation est le probleme de Sod (1978) déja ptésdans la partie 5.2.1, et le deuxiéme cas
est la simulation d’'une réflexion de Mach 2D [Woadd et Colella (1984)]. D’autres
résultats de simulation testant I'approche AMR iempéntée dans la librairie AMROC sont
egalement disponibles dans [Dieterding (2003) €f Y2007)].

5.3.1 Probleme de Sod 1D

Les conditions initiales pour ce cas ont déja éésentées dans la partie 5.2.1. Afin de
tester la méthode AMR, on effectue quatre simulatidifférentes en modifiant le nombre de
cellules du niveau de baddy, ainsi que le nombre de niveaux de raffinemBintLe facteur
de raffinementr, est toujours fixé a 3.

Tableau 5.3: Conditions en entrée du canal.

Cas No | N
1 50 0
2 150 0
3 50 1
4 50 2

Les cas 1, 3, et 4 permettent de voir l'influencdadeéduction du pas de maillage sur
la résolution, et les cas 2 et 3 permettent de caanpiux calculs avec et sans AMR pour la
méme résolution.

Toutes les simulations ont été faites avec le solVBENO-ASIRK2C avec un pas de
temps contrélé paCFL = 0.6. Pour les cas 3 et 4, les criteres de raffard ont été basés sur
le gradient de densit§ = 0.001. Les résultats pour les principales grarsiphysiques sont
présentés sur les Figure 5.7 a Figure 5.10.

Sur la Figure 5.7 on présente la distribution denksse volumique &= 0.2 et, les
zones de raffinement de maillage. On peut voir lgueritere de raffinement de maillage
permet de bien raffiner les zones de raréfactiedadliscontinuité de contact et du choc. Les
cas 2 et 3 obtiennent bien des résultats identigaegui prouve que la méthode AMR ne
modifie pas la solution.
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Figure 5.7 Profil de la masse volumique du probléimé&od a t = 0.2 avec et sans la méthode

AMR.
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Figure 5.8 Profil de température du probleme de&o€ 0.2 avec et sans la méthode AMR
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Figure 5.9 Profil de pression du probléme de Sbd @.2 avec et sans la méthode AMR
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Figure 5.10 Profil de vitesse du probleme de Sbd 8.2 avec et sans la méthode AMR
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5.3.2 Réflexion de Mach 2D

On propose ici de simuler la réflexion d’un choc soe paroi inclinée [Woodward et
Colella (1984)]. Ce cas test a beaucoup été utles®s la littérature pour évaluer I'efficacité
de la méthode AMR [Dieterding (2003)]. Berger etdllal (1989) ont montré I'avantage de
'algorithme AMR sur ce cas test. Le solveur WENGIRK2C a été utilisé pour cette
simulation. Les conditions initiales et aux limitant réesumées sur la Figure 5.11. Le gaz est
non réactif, calorifiquement parfait avegc 1.4. At=0, le choc incident plan traverse la
frontiére inférieure a la coordonnge 0.1 en faisant un angle de 60°. Le nombre de NMiach
propagation suivant la direction est égale a Mos(30°). La vitesse correspondante est
utilisée pour ajuster les conditions limites supédreés en fonction de I'avancement de la
solution. Les conditions limites d’'entrée pour lentiere gauche et pour la frontiere
supérieure apres le choc sont définies en fixams das points fantbmes le vecteur des
variables conservatives caractérisant I'état dexrle choc. Une condition de symétrie est
appliqguée pour la paroi inférieure. Les conditiates sortie sur la frontiere droite et sur la
frontieére supérieure avant le choc sont carace&sipar une simple prolongation de la solution
du domaine vers les points fantdmes.

Le domaine de calcul mesurg= 2.225 elL, = 1. Le maillage de base est composé de
250 cellules dans la directionet de 110 cellules dans la directipavec comme paramétres
pour la méthode AMR, = 2 etr;,, = 3. Le pas d’espace sur le niveau le plus fimespond a
Ax= Ay = 103 Le critére de raffinement appliqué sur la densités, = 0.4 et le critere
pilotant I'algorithme de création des blocs eséfexsye = 0.9 (voir partie 4.4.1). Le pas de
temps est piloté paCFL =0.8 pour atteindre le temps fingl=0.09. La structure de
I'écoulement a l'instant final est présentée sufigure 5.12. L’inclinaison du choc étant trop
importante pour créer une réflexion réguliére erpaimt, l'interaction choc-paroi crée dans
ce cas, une réflexion de Mach (ou singuliere) darsee par la présence d’'un point triple ou
se rencontre le choc incident, le choc réflecte étont de Mach (ou choc normal a la paroi).
Une ligne de glissement sépare I'écoulement pagsante front de Mach et I'écoulement
traversant le choc incident puis réfléchi.

Entrée Sortie
IrSSSsSSsSsS s
y ™ Maillage de base : 250x110
0.8 P Ms= 10 + AMR: N, = 2r1 =3
:: P=116.5 Zf‘f?“‘?
N raffinée
" _—\P - =2 u=0 Sortie
~ P=1.0
0.4 PX Zone p=14
M raffinée
i =1
0.2 N 60°
M~ | | Condition de symétrie | | |

0 0 0.2 04 0.6 0.8 1 1.2 14 l.6 1.8 2 2.2

Figure 5.11 Conditions initiales pour la simulataala réflexion de Mach 2D
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Figure 5.12 Organisation du maillage sur le champ instantané d’isolignessde wolumique
a l'instant finalt; = 0.09.

Une simulation avec des conditions identiques a été effectuédlgisLe domaine
a été discrétisé par un maillage de 2250x990 afin de garder oheiodsdeAx = Ay = 10°.
Les Figure 5.13 et Figure 5.14 comparent les champs de masse vol@hidggression
obtenus avec et sans AMR. Pour les deux simulations, la structlti@caolement est la
méme. Les positions du choc incident, du choc réfléchi, du front de Makthptint triple
sont placées aux mémes coordonnées. Sur la Figure 5.13, I'écouletr@os disse pour la
simulation AMR dans la zone comprise emntre 0.9 et 1. Le maillage est raffiné que d'un
niveau dans cette zone, il y a donc un facteur 3 entre les paslidgendu calcul avec AMR
et sans AMR. Ceci rajoute de la viscosité numérique et exgbgdiéférence de solution. On
peut voir également une légere différence sur la résolution lign&ade glissement sur la
Figure 5.14.

D’une facon générale, on obtient plus de détails pour la simulatenAdR car il

n'y pas de changement de résolution dans le domaine, et il n'y depamdification de la
viscosité numérique liée au changement du pas de maillagegBele calcul AMR donne
une précision tres Iégerement inférieure a une simulation sl A a un avantage trés
important sur le colt de calcul. Les deux simulations ont été faite 16 processeurs d’un
cluster PC a base de processeurs AMD Opteron. La simulatiodHds pris 28140s alors
gue la simulation avec AMR a duré pendant 2064s. Pour ce cas, la maiiBdest 13 fois
plus rapide qu’une simulation sur un maillage uniforme.
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Figure 5.14 Champ de pression avec la méthode AMi(che), et sans AMR (a droite)

5.4 Simulation numérique d’une détonation

Comme nous I'avons introduit dans la partie 1.44swoulons simuler le caractere 3D
de la propagation d’une détonation dans un CDWEnNb&ur étant d’'une taille importante, il

n'est pas possible d’avoir une résolution suffisapbur résoudre la structure interne de la
détonation. Dans cette partie, on simule la projp@aga’une onde de détonation sous-résolue

afin de choisir la résolution qui sera utilisée diesscalculs 3D. Le but étant d'utiliser une
résolution suffisamment fine pour permettre une agapion correcte de la détonation et

assez grossiére pour pouvoir simuler un moteur cetmipbur démontrer la capacité du code a
résoudre la structure interne de la détonationostparer les mécanismes cinétiques de

'ONERA et de Mével, on simule une détonation résatn 1D et 2D.
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5.4.1 Simulation numérique d’'une détonation 1D sous-résol

On simule la propagation d'une détonation soushiésodans un mélange
steechiométrigue HO, a une température dE= 300 K et a trois pressions différentes
P =0.05, 0.1 et 0.15MPa. Ces conditions ont éetésigds) car elles encadrent la plage de
fonctionnement correspondant aux simulations d'lWE. On utilise le solveur WENO-
ASIRK2C avec le mécanisme cinétigue de TONERA.dognaine de simulation mesure 1m
de long et linitiation de la détonation est faétd’extrémité gauche du domaine. Dans une
zone comprise entre= 0 et 5mm, on initialise la pression et la terapde aP = 1MPa et
T = 1000K. Des conditions de symétries sont imposéesoite et a gauche. Pour chaque
pression de mélange, on teste 4 grilles de résalatt=0.05, 0.1, 0.2, 0.5mm, et 4 niveaux de
pas de temps pilotés pa@FL=0.1, 0.3, 0.5, et 0.7.

Au démarrage de la simulation, la zone de surpyessiplose et initie une détonation.
La détonation est surpressée avant de ralentir gideindre une vitesse constante. La Figure
5.15 représente pou? = 0.05MPa,Ax=0.5mm, etCFL=0.1 I'évolution du maximum de
pression et sa localisation dans le domaine afimader I'avancement du front de détonation.
Le calcul des vitesses de propagation de détonatiété effectué a partir de la position du
maximum de pression en fonction du temps. On supgus la détonation a atteint un régime
auto-entretenu a partir ce= 0.8m.

P, Pa X, m
1.1x10 0.96- — — Simulation
| - —— Tendance linéaire
0.92

My
1.0X10 ™oy,
il T ST SR E—

- 0.88
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9'0X1d 4 ‘ 4 ‘ 4 0.8 4‘ ‘ 4‘ ‘ 4‘ ‘ 4‘ ‘ 4
1.0x10 2.0x10 3.0x10 3.0x10" 3.1x10" 3.2x10" 3.3x10" 3.4x10

t,s t, s
Figure 5.15 Evolution du maximum de pression (echay et de sa localisation (a droite)
d’'une détonation se propageant dans un mélangaistoaztrique H-O, aT=300K et
P = 0.05MPaAx = 0.5mm elCFL =0.1.

Sur la Figure 5.16, les vitesses de propagatiota @tonation sont comparées a la
vitesse théorique CJ. Les points non présentsesugrbphes correspondent a des simulations
non reéalisables. L'intégration de la chimie nédesan pas de temps plus faible lorsque la
pression du mélange augmente. Les pas de tempssiade les plus économiques pour
assurer une vitesse de détonation proche de laseit€hapman-Jouguet, pour les trois
pressions de mélange, correspondent a une résoldédod.1mm etCFL=0.7. Pour cette
résolution et c€CFL, la vitesse de propagation de détonation est qdestique a la vitesse
CJ théorique, la différence étant inférieure a %02

Les profils instantanés de pression, de températtrde la fraction massique de
'espece OH pour des pressions de mélangd® d¢€0.05, 0.1 et 0.15MPa sont présentés
respectivement sur les Figure 5.17, Figure 5.18Figure 5.19. Les cas présentés
correspondent a de€3FL permettant d’avoir une vitesse de propagationhgrate la vitesse
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CJ. En plus des cas de simulation, on y représientsolution ZND. Le modele ZND
considére une onde de détonation composée d’'unedmmdbloc plane suivie d’'une zone de
réaction. Il est décrit sous forme d’'un systemegdé&tions différentielles dans le livre de
Fickett et Davis (1979). Ce modele considére uneagbe unidimensionnelle formalisée par
le systéeme d’équations d’Euler stationnaire :

%“ . (5.3)
pu%+z—z=0 (5.4)
pu(% + u%} =0 (5.5)

e =g, (5.6)

La solution numérique du systeme d’équations paet édbtenue en transformant le
systeme d’équations ci-dessus en systeme d’égsaliffiérentielles ordinaires, et en utilisant
un intégrateur adapté. Le code qui a été utilists datte étude pour calculer les profils ZND
s’appelle ZNDKIN. Ce code a été développé par Dankad sur la base de SENKIN de la
bibliotheque CHEMKIN-II version 4.4.

Les profils de détonation obtenus sont alignés @eex des profils ZND a I'endroit
ou les états des gaz chauds apres la détonat@gregiht un état proche de I'état CJ. On voit
clairement sur les profils ZND que la structure laedétonation est composée d’'une zone
d’induction chimique et d’'une zone de réaction KMéigure 5.17). Au passage du choc, le
milieu réactif est porté quasi instantanément warsétat appelé état ZND (pic de Von
Neumann) de pressioRzp et de températurdzyp. Dans la zone d’induction, seules les
concentrations des radicaux varient tandis queolaposition des gaz choqués n’évolue
presque pas. La température des JB#p €tant supérieure a la température d’auto-
inflammation, on observe ensuite une zone de adl le taux d’avancement augmente
significativement durant la zone de recombinaiseana que les gaz brilés tendent vers un
état d’équilibre ayant pour pression et tempéraRapeet Tc; Globalement, pour un mélange
guelconque, on peut retenir les relations suivaehtse les états ZND et CPznp = 2P¢; et
Tznp = Y2Tes

On peut remarquer que l'effet de la sous-résolugompéche de simuler la zone
d’induction de la détonation. La résolution a ufeefres important sur les profils de pression,
de température et du radical OH. Plus le pas déageiest petit, plus le profil se rapproche
du modéle ZND mais les détonations restent soudtr@s. On remarque que I'état derriere le
front de détonation est par contre tres bien remtésméme pour des grands pas de maillages.
On peut noter également que I'épaisseur de I'enkeatioc initiateur — zone de réaction de la
structure ZND devient de plus en plus étroite diamgmentation de la pression du mélange
réactif. C'est pour cette raison qu'il est diffeit’augmenter le pas de temps et d’espace tout
en assurant des conditions de détonation physjpued = 0.15MPa. On peut remarquer que
pourP = 0.15MPa enAx = 0.2 ou 0.5 I'état d’équilibre atteint est en algord avec I'état CJ
(voir Figure 5.19) de méme que pour la vitesserdpapation du front qui devient plus lent
(voir Figure 5.16).

Dans cette section, on a montré qu'’il est posgildesimuler des détonations sous-
résolues se propageant a la vitesse théoriqueodtigant des gaz brdlés en parfait accord

72



avec I'état CJ. Pour les simulations 3D du Chagéitren utilisera donc un pas d’espace de
0.1mm et pas de temps contrélé @&l = 0.5.
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Figure 5.16 Vitesse de propagation d’une détonatans un mélange staechiométriquedd
aT=300K etP = 0.05MPa (a)P = 0.1MPa (b) eP = 0.15MPa (c) pour différentes
résolutions en temps et en espace.
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5.4.2 Simulation numérique d’'une détonation 1D résolue

Dans la partie 5.4.1, nous avons montré la pogsiloié simuler des détonations sous-
résolues qui respectent la vitesse de propagatiéoritjue et produisent des conditions
derriere I'onde de détonation en accord avec I'€thtOn s’intéresse ici a la structure interne
de la détonation. La propagation d’une onde derdditon est le résultat d’'un couplage entre
'onde de choc et la zone de réaction. La réacatimmique étant directement couplée aux
conditions derriére le choc, une légére perturbatenl’intensité du choc provoque une
variation de la vitesse des réactions chimiquesaqleur tour, entraine une variation de
l'intensité du choc. Ce phénomene de rétro-actrongmue une instabilité de la détonation.

Pour simuler le processus d'instabilité de la déionail faut que la zone séparant le
choc et la zone de réaction soit suffisamment mééfi L'intensité des réactions étant
directement dépendante de la pression du mélanggnule la propagation d’une détonation
dans un mélange stcechiométrique@4 a une pression relativement failfle= 0.05MPa et a
T = 300K afin d’avoir des pas d’espace raisonnalilegsiétonation est simulée dans le repére
lié a 'onde afin de limiter la longueur du domaithe calcul. Celui-ci mesuig,= 0.1m avec
une condition d’entrée a droite ou le vecteur dmsables conservatives des points fantbmes
sont déterminés pour avoir une pression statiqu®.d®8MPa, une température statique de
300K et une vitesse égale a la vitesse théoriquap@hn-JouguetV =-D¢cy A l'autre
extrémité du domaine, on fixe une condition deisgrair prolongation. Le maillage de base
est composé de 2800 cellules avec comme paramabgsla méthode AMR N, = 2 et
ri,2 =3, afin d’atteindre une résolution de 3.9um kumiveau le plus fin. Le critere de
raffinement est appliqué sur le gradient de dens#é0.1kg/nt et de température = 100K.

Le calcul est initialisé avec un profil ZND correspant a une détonation se propageant au
régime CJ au milieu du domaine. Le pas de tempspiste par CFL = 0.3. Les deux
mécanismes a notre disposition ont été utilisés.

Le régime de propagation de la détonation est festamais la vitesse moyenne de
propagation est équivalente a la vitesse CJ. Landébn est considérée comme établie a
partir tr = 0.1ms. A cet instant, la vitesse moyenne degmafion de la détonation pour les
deux mécanismes est équivalente a la vitesse @drédice inférieure a 0.03%). L’évolution
temporelle du maximum de pression dans le domaineatb®l est présentée sur la Figure
5.20 pour la simulation avec le mécanisme de 'ONER sur la Figure 5.21 pour le
mécanisme de Mével. On peut remarquer que le éxeadu processus de détonation est
clairement instable pour les deux mécanismes etlepi@ics de pression ont une intensité
comparable. De plus, on peut noter que la strudesefluctuations du maximum de pression
obtenue avec le mécanisme de 'ONERA semble plgsligke qu’avec le mécanisme de
Mével.
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Figure 5.20 Evolution du maximum de pression d’démnation résolue
se propageant dans un mélange stoechiométrigni@ BIT=300K etP = 0.05MPa
avec le mécanisme cinétique de 'ONERA.
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Figure 5.21 Evolution du maximum de pression d’démnation résolue
se propageant dans un mélange stoechiométrigni@® BIT=300K etP = 0.05MPa
avec le mécanisme cinétique de Mével.

La Figure 5.22 présente la continuation de la cewlb la Figure 5.20 sur un laps de
temps de 5us. Pour cing instants consécttifd.002ms 1.0022ms 1.0024ms 1.0026ms et
1.0028ms entourant un pic de haute pression, oe tes profils instantanés de pression, de
température et de fraction massique d’'OH sur laufeigh.23 en plus du profil ZND. A
t = 1.002ms, l'intensité du choc est faible ce qunprime moins le mélange réactif. Derriere
le choc, T = 1322K etP = 1.11MPa alors que, pour le cas ZN>1725K etP=1.59MPa. La
zone d’induction est donc plus longue que pourake £ND. L’'explosion qui se produit dans
les gaz frais derriére le choc crée une onde deEssion qui a une ceélérité plus importante
gue le choc et remonte I'écoulementt & 1.0022ms et 1.0024ms. Ceci implique une
augmentation de la température et de la pressiorede celui-ci. Le pic de pression a cet
instant est maximal, puis &= 1.0026ms, la zone de réaction rattrape le chole dait
accélérer, a une vitesse localement supérieurevidelsse CJ. Suite a I'accélération du choc,
les conditions de blocage thermique ne sont pastds et le choc commence a s’affaiblir. A
t = 1.0028ms, le choc ralentit ce qui diminue laspien et la température derriére le choc et
agrandit la zone d’induction avant d’'une nouvekeinitiation ce qui aura pour effet de
redémarrer un cycle.
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5.4.3 Simulation numérique d’'une détonation 2D résolue

Dans la partie 5.4.2, on a mis en avant le camadtestable d’'une détonation en
simulant numériguement sa propagation en 1D. Cactiére instable provoque I'apparition
d’une structure cellulaire en 2D.

La simulation numérique d’'une détonation 2D résokst intéressante afin de
comparer l'influence des mécanismes cinétiques édgeMet de 'ONERA sur la structure
cellulaire de la détonation. Cette partie a pourdeumontrer la capacité du code a résoudre la
structure interne de la détonation dans l'optigeefutures simulations 3D de détonations
résolues dans le cadre du moteur CDWE. On validdeBwent le mécanisme cinétique de
'ONERA qui sera utilisé dans la suite de cettedétu

La Figure 5.24 présente les conditions de simulatiha détonation est simulée dans
le repére lié a I'onde. Le domaine de calcul medyre0.01m etL, = 0.002m avec une
condition d’entrée a droitd®>(= 0.05MPa,T = 300K,V = -D¢; et une condition de sortie par
prolongation a gauche. La détonation se propags damélange stoechiométriqug®b. Le
champ initial est composé de cing échelons dispagés 0.0045m sur lesquels on initialise
un profil ZND. Le nombre d’échelon est impair afite forcer le développement d’'une
structure cellulaire non symétrique. Le maillagebdse est composé de 280 cellules dans la
direction x et de 56 cellules dans la directignravec comme paramétres pour la méthode
AMR : N, =2 etry,, = 3. Le critere de raffinement est appliqué sugtdadient de densité
¢,=0.18kg/m et de températurer= 180K. La résolution du maillage le plus fin est
Ax=Ay=3.9um. Le critere pilotant I'algorithme de créatides blocs est fixé = 0.9
(voir partie 4.4.1). Le pas de temps est piloté @&t = 0.5 pour atteindre le temps final
tr= 0.1ms.

Au départ de la simulation, la structure de la dation est composée de cing cellules
et sa vitesse est supérieure a la vitesse CJ. [Bwi#esse de propagation de la détonation
décroit et le nombre de cellules diminue progressient avant de se stabiliser a une cellule a
la coordonnée& = 0.007 au tempg= 0.1ms.

La structure bidimensionnelle de la détonatiomase en avant sur la Figure 5.25. On
présente cinq champs instantanés du gradient dét@¢os Schlieren numérique) pour les
deux mécanismes. Les deux structures du procesgi&tatgation sont comparables. La taille
de cellule est d& = 1.72mm pour le calcul avec le mécanisme de 'BNEt deh = 1.82mm
pour le mécanisme de Mével. Les tailles de cellulesériques obtenues sont légérement

inférieures a celles obtenues expérimentalemenhd&laige et Shepherd (1997)] (voir la
Figure 5.26).

L’instabilité de la détonation obtenue avec uneragipe 1D (cf. partie 5.4.2) se traduit
en une structure multi-fronts pour une simulatiantrdimensionnelle. La structure cellulaire
de la détonation est caractérisée par la trajectdes points triples entre les fronts de
différentes intensités. La Figure 5.27 présentenamp de pression, de température et de
fraction massique du radical OH, ainsi que I'orgation du maillage autour d’un point triple.
La Figure 5.28 est un schéma décrivant la struafiese ondes qu’on peut identifier sur la
Figure 5.27. Le point triple sépare deux fronts spipropagent a des vitesses différentes. Le
front de Mach est un choc surpressé, sa vitespeopagation est supérieure a la vitesse CJ et
le choc incident a une vitesse plus faible. Le €ythccélération et de décélération des deux
chocs et du couplage puis du découplage entre le ehale la zone de réaction crée un
mouvement des points triples. Les conditions irdsrde pression et de température derriére
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le front de Mach provoquent un délai d’auto-inflaatian trés court ce qui implique une zone

de réaction trés proche du front. Ceci se traduiupa forte concentration d’OH et une forte

température localement derriere ce front. A l'ieggrderriere le choc incident, la pression et
la température sont plus faibles et la zone deticladémarre plus tard. Entre les deux états,
derriére le front de Mach, et le choc incident, aha présence d'un front de détonation

secondaire attaché au point triple qui consomnmadlange réactif choqué. Des que le point
triple rencontre un autre point triple, le fronteach s’amortit pour devenir le choc incident,

il y a alors un découplage entre le front et laezde réaction. Dans le méme temps, il y a la
formation d’'un nouveau front de Mach entre les deoxveaux points triples qui partent dans
des directions opposeées.

Maillage de base : 280x56
AMR: N, = 2,r1 =3

Symeétrie

0.002
y,m | ntrée

B P =0.05MP
0.001 /Sortie T = 300K a\

i V= -Dc¢,

0 . . . . | \ . . | \ . .
0 0 002 \ 0 004 0.006 0.008 0.01
Symétrie X, m

Figure 5.24 Conditions initiales pour la simulation d’'une détonation dans un mélageaH
la stcechiométrie etR= 0.05MPa eT = 300K.
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Figure 5.25 Taille de cellule obtenue avec le misraa cinétique de 'ONERA (a), et de
Mével (b) pour un mélange,HD, a la stacechiométrie etth= 0.05MPa eT = 300K.
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Figure 5.26 Taille de cellule en fonction de lagsien pour un mélange#D. a la
stoechiométrie : comparaison des données expéritag@dih= 293K [Kaneshige et Shepherd
(1997)] avec les résultats des simulations 2D.
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d) e)
Figure 5.27 Structure de I'écoulement avant la rencontre de deux poirgs &ipl 101us,

Schlieren (a), Maillage (b), iso-lignes de la fraction massique decDg la pression (d) et
de la température (e) superposées au Schlieren.
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Figure 5.28 Structure des ondes autour d’'un pdpietat = 101us avant la prochaine
collision.
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5.5 Performance du code développé sur les plateforamedigles

Deux séries de tests de performance ont été effestsur le cluster Vargas de I'IDRIS
(Institut du Développement et des Ressources enmlafimue Scientifiqueet sur le cluster
Phoebus du CCSeéntre de Calcul Scientifique en région Cepttee premier est composeé
de 112 nceuds de calcul. Chaque nceud est équipgg ple@sseurs Power 6 a 4.7 GHz et de
256 Go de mémoire partagee. Le second est compoé2 desuds de calcul. Chaque nceud
est équipé de 2 processeurs quadricceurs Intel KB4B0 a 3 GHz et de 25 Go de mémoire
partagée, soit environ 3,2 Go/cceur.

Pour les tests de performance nous avons choigtanfeguration simple et facilement
extensible mais assez représentative car elle mwaehe du mode de propagation d’'une
détonation dans un CDWRE. Il s’agit de simuler &nlitiation et la propagation d’'une
onde de détonation dans une couche de mélapg®.Ha Figure 5.29 présente un schéma du
domaine de calcul et un tableau spécifiant les itiond initiales dans trois zones. Les zones
1 et 2 sont initialement remplies d’'un mélangesfralors que la zone 3 contient des produits
de combustion. L’état du mélange dans la zone 2rgmport a la zone 1, est caractérisé par
des valeurs de pression et de température 10lfimsépevées. A cause des fortes valeurs de la
pression et de la température, le mélange réactit da zone 2 explose et initie une
détonation qui se propage dans la zone 1.

Pour les cas avec la méthode AMR, on utilise learpatres suivantsh, = 2 etr; .=3.
Les criteres de raffinement sont basés sur les grlide densité et de température :
€= 0.1kg/n? eter= 100K. Les maillages de base sont caractérisésldarableau 5.4.

Somm  27-194.4n

-

et Zone P.MPa 7. K
5 [ 1 0.1 300
5 mm 3 :
é 2 1 3000
- - :--—-----------E‘I---g' - 3 0.1 3000
21 1 =
: = \

Figure 5.29 Schéma du domaine 3D (a gauche) ebteditons initiales (a droite) utilisés
pour les tests de performance.

Les résultats d’une simulation sont montrés siidaire 5.30 pour l'instant physique
t = 13us. On peut comparer le champ instantané de tenupéravec la répartition des blocs
de maillage et des niveaux de raffinement. La agutes blocs correspond au niveau de
raffinement. Les blocs de maillage de base sonmsparents, les blocs gris et noirs
représentent respectivement les niveaux 1 et affieement. On peut noter que le maillage
est raffiné autour des zones de forte variatiortetepérature comme la surface de contact
entre le mélange frais et les produits de combugdlgoinont de détonation, le choc attaché a la
détonation et la surface de glissement derrierehtee. La structure complexe et le nombre
important de blocs sont dus a I'adaptation du m@dl a la structure de I'écoulement et au
découpage particulier du domaine pour équilibrehiarge des processeurs.
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Figure 5.30 Champ instantané de température (&hgaet la répartition des blocs de
maillage entre les niveaux de raffinement (a dyaite= 13us.

Les tests sur Vargas avaient pour objectif d’'estiliaecélération du calcul paralléle
(« speed-up »), la scalabilité et le gain graca eméthode AMR. Une synthése des cas de
calcul effectués est présentée dans le Tableau 5.4.

Tableau 5.4: Cas de calcul effectués sur Vargas
Nombre de Niveaux de Taille du maillage

processeurs raffinement de base
1 16 2 56x 22x 3
2 32 2 56x 22x 6
3 64 2 56x 22x 12
4 32 2 56x 22x 24
5 64 2 56x 22x 24
6 128 2 56x 22x 24
1b 16 0 504x 198x 27
2b 32 0 504x 198x 54
3b 64 0 504 x 198x 108
6b 128 0 504x 198x 216

Pour les cas de 1 a 6, les dimensions du maillageade sont de 56 par 22 cellules
selon la longueur et la hauteur respectivementorSkl troisieme dimension, la taille du
maillage est proportionnelle a I'épaisseur du domait prend les valeurs 3, 6, 12 et 24. Deux
niveaux de raffinement avec un facteur constanB sont alloués. Pour les cas de 1b a 6b, le
maillage est uniforme sans raffinement mais, afbinir la méme résolution maximale que
pour les cas précédents, le nombre de cellules $&ddrois directions est multiplié par 9.

Pour les cas de 1 a 3 et 6 le nombre de processtlastaille selon la troisieme
dimension sont proportionnels. Si le domaine deutaést correctement découpé et si la
charge des processeurs est bien équilibrée, le tempestitution doit logiquement rester
constant. Le rapport entre le temps de restitudian calcul sur un maillage uniforme et celui
d’un calcul avec AMR nous permet d’estimer le gadina la méthode AMR. Les résultats de
ces tests sont présentés sur la Figure 5.31. Ompéartque le temps de restitution varie trés
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peu avec 'augmentation de la taille du domainguehombre de processeurs. L'utilisation de
la méthode AMR permet de réduire le temps de witit par un facteur de 2,5-3,5.

idéal
50+ —4 7 ¢ avec AMR Phoebus
| 49 avec AMR Vargas 120~ (56x22x3)
40 @ sans AMR Vargas 35 1004 o 2VeC AMR Varg
5 | | (56x22x24)
e 2 80
g 30- >
= T ¢
D 7 L 60
Z 20 v 7
&
5 I 40
t B
10 o & ¢ 2 20
71— 1 71 1 71 15 L S S B B A

20 40 60 80 100 120
Nombre de processeurs

20 40 60 80 100 120
Nombre de processeurs

Figure 5.31 Temps de restitution par itération Figure 5.32 « Speed-up » pour les calculs
avec AMR sur Phoebus et sur Vargas

et gain dd a la méthode AMR
(tests 1 a 3 et 6, 1b a 3b et 6b).

(tests 4 a 6).

Quant aux cas de 4 a 6, le nombre de processetiss paur une taille fixe du
maillage. Les résultats de ces tests nous permetféwtluer l'accélération du calcul
(« speed-up ») et la charge acceptable par pragedse graphe sur la Figure 5.32 montre
trois tendances : I'accélération idéale représepataine droite, I'accélération obtenue sur le
cluster Phoebus pour un domaine de petite tailla@télération obtenue sur Vargas pour le
domaine le plus grand. Nous pouvons constater daecélération réelle dévie
progressivement de la tendance idéale mais le uiaal&accélération reste appréciable.
Lorsque I'on passe de 32 a 64 puis a 128 procesdeuacteur d’accélération diminue de 1,8
al,e.

Pour tirer la conclusion finale concernant I'effit@ du calcul paralléle avec le code
AMR, il faut considérer I'ensemble des facteurs misjeu. D’'une part, la méthode AMR
permet de réduire les ressources informatiquesseéires (le temps de restitution et la taille
mémoire) mais, d’autre part, elle introduit un surc (les opérations de gestion de la
hiérarchie de maillages et I'’équilibrage de la geades processeurs) qui réduit I'accélération
du calcul paralléle. Le calcul avec AMR est effiedant que le bilan global reste positif. En
prenant comme exemple le cas 6, nous pouvons ¢engte le facteur de gain grace a AMR
est de 2,4 alors que l'accélération réelle représbf®o de la valeur idéale. Au total, notre
code AMR est d'un facteur de 1,35 plus efficaceuqutode classique (sans AMR) qui
montre une accélération idéale. Cela nous permetodelure que l'efficacité parallele de
notre code est toute a fait satisfaisante.

Les détails sur les résultats des tests effectué¥argas sont donnés dans le Tableau
5.5.
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Tableau 5.5: Résultats des tests sur Vargas

Cas Nombre de Ngmpre Tgmps de 'T,emps par

processeurs d'itérations restitution (h) itération (S)
1 16 4473 10,0 8,1
2 32 4473 11,3 91
3 64 4473 12,8 10,3
4 32 4419 40,7 33,2
5 64 4410 22,9 18,7
6 128 4482 14,4 11,6
1b 16 108 0,8 27,1
2b 32 108 0,8 26,9
3b 64 108 0,8 27,8
6b 128 108 0,8 27,9
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Chapitre 6 Simulation du moteur a détonation rotative

Dans ce chapitre nous présentons les résultatawgbties simulations de détonations
continues dans différentes configurations. Danpremier temps, nous décrivons I'approche
numérique utilisée pour la mise en place de la kitimn d’'une détonation continue. Nous
proposons une méthode pour contrdler la combustiomélange frais en contact des gaz
chauds, et enfin nous présentons la structure amulement d’une détonation grace aux
simulations 2D et 3D. On étudie l'effet d’'une irfjea par une fente et linfluence de la
courbure du canal sur la structure 3D de I'écould@me

6.1 Approche générale pour simuler une détonation coati

Le but de l'étude est de comprendre le processuprdpagation continue d’une
détonation dans le moteur a détonation continwivet Comme on a pu le voir dans la partie
1.3, l'essentiel des études scientifiques fontd@es de I'approche Euler afin de pouvoir
effectuer des simulations dans des domaines qaipgochent d’'une taille réelle. On décide
d’utiliser une chimie détaillée afin de bien caéaiger I'état de I'écoulement. Bien que nous
utilisions la méthode AMR pour mieux gérer le negk et le raffiner autour de la détonation,
il nN'est pas envisageable de raffiner suffisamnyoir résoudre la structure interne de la
détonation dans un calcul 3D méme si la zone kHfireste restreinte. Comme on a pu le voir
dans la partie 5.4.1, on est capable de simuledataation sous-résolue se propageant dans
un mélange stoechiométrigue a une pression de 0.05MPa avec une résolution de 0.1mm.
Avec cette résolution, la détonation se propage\atésse théorique et produit des gaz brdlés
ayant des propriétés identiques a I'état CJ. Ohseita donc cette résolution pour les
simulations 2D et 3D.

Les expériences menées au LIH sur le CDWE ont rddatprésence de plusieurs
ondes de détonations [Bykovskii et Mitrofanov (1p83 Bykovskii et al. (2008)]. Le
phénomeéne qui provoque l'apparition ou la dispamitide ces ondes n’'est pas encore
clairement expliqué. Bykovskii et al. (2006a) propakes lois empiriques pour estimer les
hauteurs des ondes de détonations en fonction @dl&ades cellules de détonation. Il n'est
pas encore prouve que I'établissement de plus@uaes de détonation soit dd uniquement a
la stabilité de la détonation. Des effets hydrodyigges peuvent certainement intervenir et
jouer un role dans le processus de création d’'oddedétonation. Il n’y a aucune donnée
expérimentale permettant de comprendre le procedsuséation des ondes de détonation.
Par conséquent, on n'essayera pas dans cette dduslenuler le processus de création et de
destruction de la détonation par le manque de ¢ssaraces de ce phénomeéne. Il a donc été
choisi d’étudier le cas d'une seule détonation ause période spatiale fixée, mais se
propageant dans différentes conditions. On se dertla simulation numérique pour
comprendre en détail la structure 3D de I'écouldmen

Le fonctionnement du moteur a détonation est explians la partie 1.2.3. Les
simulations 2D et 3D présentées dans ce chapilisent des approches trés similaires. Le
colt de calcul d’'une simulation numérique 3D d'whambre entiere d'un CDWE est trés
cher. C’est particulierement vrai pour une étudaametrigue nécessitant plusieurs
simulations. Un enregistrement photographique derdgpagation d’une détonation dans un
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CDWE alimenté par un mélange-8, a la steechiométrie est présenté sur la FigureGetl.
enregistrement a été effectué par Bykovskii et(2008) dans le cadre d’'une campagne
d’essai au LIH. On remarque clairement que le m®ee de propagation des détonations est
stable et répétitif avec une période spatiale emrist C’est pour cette raison qu’en appliquant
une période azimutale, le domaine de calcul peatrétiuit et égal a une périodé.e schéma
général du domaine périodique est présenté suiglard=6.2. On distingue en rouge la
détonation qui se dirige dans le sensxdemissants en consommant la couche de mélange en
bleue. Le domaine a pour conditions limites destfepes périodiques a chaque extrémité du
domaine dans la direction une frontiere d’injection sur la paroi inférieleune condition

de sortie pour la frontiére supérieure. La périddgrocessus de détonation est alors égale a
la distance entre les frontieres périodiglies,

Figure 6.1 Enregistrement photographique du passage déetonation se propageant dans un
mélange KO, dans une chambre CDWE [Bykovskii et al. (2008)].

sortie

ITTTTTIeeeq e rrrresd

frontieéres

periodiques~_ | L

injection ) )

Yttt rrt bt r
injection

X

Figure 6.2 Domaine de calcul pour la simulationdine chambre CDWE.

6.2 Traitement des conditions aux limites

Quatre types de conditions limites ont été utikspeur les simulations 2D et 3D. Des
conditions de périodicité, de symétrie, de sortiedes conditions d’injection. Les trois
premieres sont traitées en utilisant la méthode plasts fantdbmes, et les conditions
d’injection sont appliguées en modifiant les fluxricaux de la premiére rangée de cellules.
Les conditions d’injection sont détaillées a ladmcette section.

L’ensemble des conditions limites est présentélasuFigure 6.3. La condition de
périodicité est appliquée a gauche et a droiteainaine. Le principe consiste a copier I'état
des cellules internes du coté droit dans les edltdntdmes du cété gauche. On procede de la
méme maniére pour le cété opposé. Une conditiosodiee est appliquée sur la frontiere
supérieure. L’écoulement simulé étant totalememessonique pour une chambre d’'une

92



grande taille verticale ou trés majoritairementesgpnique pour une chambre de hauteur
équivalente a une demi-période entre deux ondes, eibectuons une simple extrapolation de
la solution. On copie l'état de la derniere rangke cellules internes dans les cellules
fantdmes ce qui revient a une extrapolation d’ordreLes conditions de symétrie sont

appliguées sur la frontiére inférieure du domainégalement sur les parois latérales pour les
simulations 3D. Le principe est de copier les étls trois rangées de cellules de maniere
symétrique en changeant le signe de la vitessealerénla paroi comme cela est représenté
sur la Figure 6.3.

frontiere physique | (,» Condition de sortie
)
Condition de Condition de
périodicité - périodicité
rh
.. e WY
Condition de symeétrie > Frontiére d'injection

Figure 6.3 Représentation des conditions limitdséés pour le domaine de calcul.

Le systeme d’injection :

En pratique, le systeme d’injection consiste acigeséparément le comburant et le
carburant. Ce systeme est composé d’'une sérieods tépartis sur le fond de la chambre.
L'organisation des trous est optimisée pour fawsrisn mélange homogéne en un minimum
de temps afin de permettre la propagation d’'unecotel détonation au plus proche des
conditions théoriques CJ. La simulation de ce ggpe&hambre n’est pas réalisable a cause de
la forte résolution nécessaire pour traiter les jjedividuels de carburant et de comburant.

Dans cette étude, on propose de faire une injedigmbuée d’'un prémélange sur le
mur d’injection. Le modéle du systéme d’'injectiast piloté par la pression totale d’injection
Piinj, la température totale d’'injectiofyiy, la composition du meélange injec¥i, et la
surface relative d’injectiorAn/Ay. Le dernier parametre correspond au rapport datre
surface totale des injecteufs, et la surface du mur d'injectioA,. Le debit d'injection
dépend de la pression locale sur le mur d’'injecBgnDans cette étude, on ne considére pas
les pertes de pression totale dans le systemecfiaj.

Le principe d’utilisation d’'une injection distribaé été utilisée pour la premiére fois
par Zhdan et al. (1990). Son approche consistdliaeutun ensemble de microtuyéres de
Laval dont le fonctionnement s’adapte a la pressimale dans la chambre. L'écoulement
dans ces tuyeres est considéré comme étant isepteogt la section de sortie est limitée par
la section de la chambre. L'autre possibilité estihiter les injecteurs a la section sonique
sans la partie divergente [Davidenko et al. (20@&ite derniere approche a été choisie pour
cette étude. Les conditions d’injection ont d’abété testées en agissant directement sur les
vecteurs des variables conservatives des pointérfeas, mais cette approche s’est montrée
trés instable avec le schéma WENO d’ordre 5.
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Afin de pallier ce probleme, la stratégie adoptéestste a fixer d’abord une condition
de symétrie dans les points fantdmes sur la frantiénjection. Cette condition garantit que
le flux de masse soit zéro sur le mur, et que Ul &&ment non nul du vecteur des fl&,,
soit le flux de quantité de mouvement verticale egtiégale &,,. Puis pour former le vecteur
des flux sur la frontiére d’injection, on y ajodgevecteur des flux d’injection qui s’exprime
de la fagon suivante :

ginj

0
Ginj _ Ginj Uin; +(an0_ Pw)Anj /AN (6.1)
ginjh[inj
Yzrinj ginj

ou gin représente le flux de masse injecté qui est fonale la surface relative d’injection :
i = LinUinj A A, (6.2)

La masse volumique est calculée a partir de lddsigaz parfaits :

P
v (6.3)
I%aninj

Trois conditions d’injection sont possibles : umgection bloquée, subsonique, ou
sonique. Si la pression sur le mur d’injecti®pnest supérieure a la pression totale d’injection
Ptinj, I'injection est bloquée. Le terme d’injecti@i, (6.1) devient nul car :

Py =

U, =0 (6.4)
Oy =0 (6.5)
P, =FR, (6.6)

Si la pression dans la chambre sur le mur d'injectst inférieure ou égale a la
pression critique d’injectioﬁ*in,-, il y a une injection sonique olﬂl{;j =1.Onaalors:

Uy = ui:“_ (6.7)
Oinj = gi:]j (6.8)
Ry = Pm] (6.9)

La vitesse critiqueu*in,- est égale a la vitesse du son (2.29) qui est fomate la température

critique d’injectionT jp; :
Uy = \ Vini R T (6.10)

Il faut alors exprimer la température critique ¢giction présente dans les équations
(6.10) en fonction de la température totale d’itiec:

* o yinj _1 N
Tinj _Ttinj 1+T (6.11)

La pression critique d’injection s’exprime a pade la relation isentropique :
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yinj
P =p | (6.12)

inj — "tinj T
tinj

Les formules (6.}1) et (6.12) sont valables si Boippose quey,; est constant dans la
plage de température dan; Ty in.

Si la pression locale sur le mur dinjectid®, est comprise entr@;, et P*in,-,
l'injection est subsonique et dépend directemeniadgaleur deP,. La pression statique

d’injection est alors égale a la pression sur le diajectionR,, = R,.
La vitesse d’éjection du mélange vaut :
— Ttinj
Un =./2Cs; Tiy T -1 (6.13)
inj
avec :
an i
Tinj :Ttinj (614)
Ptinj

Les propriétés thermodynamiques du mélange injsot@ définies a partir des
conditions d'injection. L’enthalpie total®i,; est fonction ddin;, la composition du mélange
injecté, et les variable€p inj(Tin)) , Vinj(Tin)) €t Rnj sont déterminées par les expressions
disponibles dans la partie 2.3.

Lorsque la méthode AMR est utilisée, on force féimament de maillage dans la zone
d’injection et on applique le terme d’injection ddagpremiere rangée de cellules du niveau le
plus élevé. On applique également le terme souguevalent sur les niveaux inférieurs afin
d’éviter de forcer une non-conservation entre ld&rgnts niveaux. Grace a |'étape de
restriction de la méthode AMR, la conservationdestoute maniere préservee. L'injection est
évaluée pour chaque sous-pas Runge-Kutta.
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6.3 Méthode de contrble de la combustion de la couehmé&ange en contact
des gaz chauds

L’approche Euler couplée a un mécanisme chimiquil# permet de simuler
correctement la propagation d’une onde de détamatiea structure interne si I'on utilise une
forte résolution numérique, ou du moins la struetglobale d’'une détonation sous-résolue
avec une résolution numérique suffisante. De nombegiteurs utilisent un prémélange pour
remplir la chambre (cf. partie 1.3). lIs utilisgrdur la plupart des schémas TVD d’ordre 2 ou
WENO d'ordre 5. Ces schémas étant décentrés, ffinsidn numérigue est toujours présente
et est directement liée a I'ordre du schéma, & taille du pas d’espace. L'effet de cette
diffusion numérique s’appliquant a toutes les geamd physiques provoque une combustion
de la couche de mélange en contact des gaz bri@ésemi le modele théorique est non
visqueux. Si le maillage est trop grossier, lasgsgede combustion de cette couche peut étre
tres supérieure a la vitesse de propagation d'omt fde déflagration physique [Shao et al.
(2010b)]. Au contraire, si le schéma spatial a diffeisivité intrinséque limitée et est appliqué
sur un maillage ayant un pas d'espace tres restriEinvitesse de propagation de la
déflagration peut étre quasi nulle. Davidenko et(2007) proposent de bloquer les termes
sources chimiques sur l'interface de contact afangiécher la combustion de la couche de
mélange avant le passage de la détonation. Legsesources chimiques sont annulés dans la
zone d’interface qui est définie géométriquement.

En 3D, il devient difficile de localiser la surfade contact entre les gaz frais et les gaz
chauds et de la séparer du front de détonationlecas formes sont complexes et a priori
imprévisibles. On propose ici une méthode permettentcontréler la combustion de la
couche de mélange par un artifice numeérique. Rofaile, on rajoute une espece, « traceur »,
au mélange injecté. Le prémélange est alors cagsi#Yiyj 12, Yinj,02 €t Yinj raceur LE traceur a
les mémes propriétés thermodynamiques que I'espgoeais il est chimiqguement inerte. On
choisit une fraction initiale faibl&fin yaceur= 10° et on la retire &0z Ainsi, le mélange
injecté n’est pas modifié.

Le principe de cette méthode est d’annuler les dergsources chimiques dans les
cellules oUYyaceur™ Yoraceur LA valeurY9aceurpeut étre ajustée afin de controler la vitesse de
propagation du front de déflagration dans la coudbemélange en contact avec les gaz
chauds :

Y!atraceur: ftraceurYinj,traceur (6.15)

Le coefficientfyaceur permet de piloter la limite a partir de laqueiechimie se déclenche. Si
ce coefficient est égal a 1, le traceur n’a audtaet ear la moindre diffusion du traceur laisse
agir la chimie. Au contraire, si ce coefficient égal a 0, le mélange frais ne brule pas dans la
zone qu’il occupe, méme en trés faible quantité. Weur intermédiaire permet de ralentir la
déflagration.

Afin de laisser se propager la détonation dans ééange réactif, il faut détruire le
traceur devant la détonation. Lorsque la presssbisuérieure B’ aceus ON effectue les deux
opérations suivantes afin d’activer la chimie :

Yo2 = Yo2 + Yraceur (6.16)

Yiraceur O (6-17)

La fraction massique d'{devient exacte, et la chimie est débloquée. Ctamme@nt, sifn/Ay
n'est pas trop faible, la valeur daceur doit étre inférieure a la pression maximale de la
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détonation, et supérieure a la pression totalgegtfion pour éviter une combustion de la
couche de mélange des sa sortie du systéeme dionect

Une troisieme condition est appliquée dans le q@mile prévoir le cas ou des parcelles
du mélange frais sont arrachées de la couche dengetlet ne sont pas consommées par la
détonation. Afin de laisser agir la chimie, on ditfte traceur lorsque celui-ci dépasse la
coordonnég’yaceur Cette coordonnée correspond au sommet de laati&onPour détecter le
sommet de la détonation, on enregistre dans urewetd maximum de pressioRgmay, pour
chaque coordonnég a chaque itérationy’yaceur délimite la zone 0lPnax< Pyaceur dans
laquelle on détruit le traceur en effectuant (6.46]6.17). La valeur dByaceur €St imposée
par I'utilisateur et doit étre ajustée afin de diétr le traceur au-dessus de la détonation. Une

représentation schématique de la méthode est neairda Figure 6.4.

La pressionPnax N'est pas uniforme sur la hauteur de la détonadimbout pres du
sommet ou la diminution de la pression maximaleaste (voir le profil rouge sur la Figure
6.4). Afin de détruire correctement le traceurdaninue la limiteP’;qceur @ partir de la moitié
de la hauteur de la détonation. Cette modificatistnllustrée par la courbe bleue sur la Figure
6.4. Concrétement, pour les simulations 3D dansamal annulaire, on réduiyaceur de 50 -

60% lorsqu’on se rapproche du sommet de la détomati

Destruction du
| 41" traceur si
y > ygtraceur

|
! Destruction du
O-5PtraceU\ | traceur si

/ 5 — P>P gtraceur

_le— Activation de la

yﬂt N
raceu M L B 1= = B
T
chimie si
%]
Ytraceur< Y traceur

O,Sy“traceur_g»_/_/}_._i_.__ y o |

Pmax 4 A
traceur = Injection du traceu¥in traceur

Figure 6.4 Gestion du traceur permettant de controlercati@ment la combustion de la
couche de mélange en contact avec les gaz chauds.

Lors de certaines simulations 3D dans un canal aiteuldes ondes de détonation se
sont générées a cause de la réflexion de choagueblisur 'une des parois latérales pres de
I'injection. Ces nouvelles ondes de détonation onjaurs formé par la suite un écoulement
chaotique (discussion dans la partie 6.5). Afin d&vice processus dans nos simulations,
nous ajoutons une condition supplémentaire a ltogedu traceur. Le principe est présenté
sur la Figure 6.5 qui montre une détonation se gegat dans un canal annulaire 3D dans le

plan @ - 2 de la gauche vers la droite.
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Figure 6.5 Condition sur la destruction du traqaaurla pression pour les simulations
cylindriques 3D.

La méthode consiste a permettre la destructiorahedr par la conditioR > P%aceur
uniqguement dans une zone entourant la deétonatiatte Czone est définie comme

6016,;6,]016;;6,| ot les coordonnées, 65, 61 etd; sont déterminées comme il suit :

6, = Qo+ 095t ~toagy) + DO+ A, (6.18)
0,=6,-10 (6.19)

6.=6,-16/L, ], (6.20)
6,=6-78 (6.21)

Dans I'équation (6.20), la division effectuée d@nsj donne comme résultat la partie
entiere inférieure de cette opération.

Le modele de la chambre de détonation est équigeeagteurs numeériques de
pression positionnés sur la paroi interne et awcdannéedc,, permettant de localiser le
passage de la détonation. Dés qu’un capteur eimetggpassage de la détonation, I'instant du
passage du front devant le captéwp: et la vitesse angulaire de la détonatiog, sont
déterminés. Le parameti® correspond a la largeur de la zone dans laqustleagnprise la
détonation. La vitesse angulaire de la détonatgirrédluite de 5%, et la zone est décalée en
avant de la détonation @&,yance La valeur de\f,yance€St choisie pour que la limitk soit au
plus proche de la détonation. La réduction de tasge de propagation de la zone permet
d’assurer que la détonation soit toujours contetans le périmétre de destruction du traceur.

Afin de tester I'efficacité du traceur, on simuleeudétonation continue se propageant
dans un domaine 2D sur un maillage de résolutiobOfgm. Les conditions de la simulation
sont identiques a la simulation 2D détaillée dangdrtie 6.4. La combustion de la couche de
mélange est contrblée par le traceur. Le paramstre la pression prend la valeur

Pwraceur = Ptinj = LMPa et on fait variefiaceur €ntre 0.1 et 0.9 pour étudier I'influence de ce
parameétre sur la vitesse de combustion de la codeheélange avant le passage de la
détonation. Sur la Figure 6.6, on présente I'évofutde la vitesse de propagation de la
détonationUp, la vitesse moyenne de combustion de la couchemélangeUsqamme €t la
proportion du débit de mélange qui n’est pas bpaéléla détonation. La vitesse de combustion
est calculée de la fagcon suivante :
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U flamme = (Ginj _GD )/J- omampdA (622)

OuGp est le débit de mélange frais consommé par la dttmn:
Go :L\j (U, -u)dA (6.23)

Acontact Feprésente la surface de contact entre la coucmeétinge frais et les gaz brilés, et
Aget correspond a la surface du front de détonationcd@donnée verticale du sommet du
front de détonatior), est déterminée par la fraction massique gledand celle-ci devient la
moitié deYwzin, le sommet de la détonation est atteint.

On remarque que la vitesse de propagation de tanaldn est une grandeur assez
conservative. La vitesse de combustion de la codehenélange est directement liée a la
valeur defiaceur La vitessegamme €St quasi nulle poudfaceur~ 0.1-0.2 (la valeur négative de
Uflamme POUr fraceur = 0.1 est due a la précision du calcul du dékipar la procédure de post-
traitement). Poufiaceur= 0.1, le mélange n’est pas consommeé par la défiag alors que
pour fyaceur= 0.9 on a une combustion de 5% du mélange injactit le passage de la
détonation. On voit clairement qu’'avec cette méthaeest capable de piloter la vitesse de
déflagration. Par la suite, on fixekacewr @ 0.2 afin de bloquer la combustion sur la zone de
contact entre la couche de mélange et les gazsbrilé
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6.4 Simulation 2D d’'une détonation continue

Dans cette section, on présente les résultatsimesasions 2D. Le domaine de calcul
est schématisé sur la Figure 6.2. La taille du doenantre les frontieres périodiques
correspond a l'espacement entre deux ondes sueegssties dimensions du domaine de
calcul sont 1 =50 mm patlL = 20 mm. La résolution la plus fine est la mémesdas deux
directions :Ax=Ay =33 et 100um. La méthode AMR a été utilisée aescparametres
suivants :Nj=1 et 2 avecdr;,, =3 sur un maillage de base de 167x67. Le crithre
raffinement est appliqué sur le gradient de dem§ité).05kg/rﬁ et de températurg = 50K.

Le mélange stoechiométrique-B; est injecté a une pression tot&le, = 1IMPa et a
une température totalei,; = 300K. Le systéme d’injection est assuré damqsdaiére rangee
de cellules (cf. partie 6.2). La surface relativénjdction ramenée au mur d’injection
correspond #&\nj/Ay = 0.133. Les frontieres du domaine sont traitésnsla méthode décrite
dans la partie 6.2. La technique du traceur a #li€ée pour bloquer la combustion sur la
surface de contact entre les gaz frais et brllés s paramétres (cf. partie 6.3)aceur= 0.2,
et I:)’atraceur =P inj

La stratégie d'initialisation du calcul est présentsur la Figure 6.7. Une zone
triangulaire pres du mur d’injection est rempliendélange frais pour faciliter I'établissement
de la détonation dans le sens souhaité. On isigialne partie du mélange réactif avec une
forte pression et une température suffisante poovgguer une explosion. Cette explosion
initie une détonation qui va se propager dans tezdangulaire. Cette zone triangulaire ne
doit pas étre trop étendue, car 'onde de pressgopropageant dans le sens inverse doit se
dissiper suffisamment afin d’éviter linitiation wuhe deuxieme onde de détonation se
propageant dans le sens oppose.

0.02- Produits de combustion a
y,.m T =3000K etP = 1bar
001 7 2 1000k
77777777 P =0.1MPa
VootV |- 300K
0 0.01 0.02 0.03 0.04 X m?-05

Figure 6.7 Conditions initiales de la simulation.2D

Le pas de temps est contrblé pgaFL = 0.5 pour atteindre l'instartt = 1ms afin
d’assurer une détonation établie et sans fluctuadiwrdébit injecté. Sur la Figure 6.8 on
présente les profils instantanés de pression smnuled’injectionP,, normalisée paP; iy, et
I'évolution temporelle du flux de masse moyen itgedrois simulations ont été faites pour
etudier I'effet de la résolution et du blocage @edmbustion par la technique du traceur :

1) résolution de 100pm sans traceur,
2) résolution de 33um sans traceur,
3) résolution de 100um avec traceur.
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Figure 6.8 Profil de pression sur le mur d’inject{ai, et évolution temporelle du débit sur
0.2ms (b) sans et avec traceur et pour differenéssutions.

Sur la Figure 6.8 (a) on observe un pic de pressjoincorrespond au front de
détonation. On peut remarquer que l'intensité dai-©é est |légérement supérieure pour la
résolution de 33um. Les profils de pression cornedpots aux résolutions de 33um et
100pm sans le blocage de la combustion sont tfé&ratits. La diminution de la pression
derriére la détonation suit une pente qui dépenth @a®mbustion de la couche de mélange.
Grace a la technigue du traceur, on est capabtetdmuver la distribution de pression de la
simulation avec la résolution de 33um, ce qui nmeorgue la résolution de 100um est
suffisante. Le petit décalage sur le profil de pi@s entre le cas 2 et 3 est di a une légere
combustion du mélange frais pour la résolution 8iern3. Pour une résolution de 100um avec
le traceur, on remarque que le flux de masse ijest légérement inférieur de 1.7% par
rapport a la simulation avec une résolution de 33iamla pression pariétal®,, qu’on
estime a partir du centre de cellule est plus égvéur le maillage le plus fin. Pour la
simulation avec la résolution de 100um et san®tra®n remarque une forte instabilité du
débit injecté.

Pour la simulation avec le traceur et avec une uésol de 100um, les champs
instantanés de gradient de densité et de températant présentés sur la Figure 6.9. Les
lignes de courant sont tracées dans le repére liénde détonation. On peut distinguer
clairement la structure de I'écoulement. L’'ondeddéonation (1) est presque normale au mur
d’injection pres de la frontiére d’injection et dent oblique au sommet de la couche de
mélange. La détonation crée une augmentation dadssion (d’'un facteur 20) et de la
température (d'un facteur 13). Les produits de agstibn se détendent derriere 'onde de
détonation comme l'indique la divergence des ligdescourant. A une certaine distance de
'onde de détonation, la pression sur le mur datign P,,, est supérieure a la pression totale
d’injection, Pyinj, ce qui implique un blocage local de l'injectighpartir du pointPy, = Py inj,
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la couche de mélange grandit jusqua4.5mm avant le passage d’une nouvelle détonation.
La frontiere délimitant la couche de mélange (2) @dairement marquée sur le champ de
température. L'interaction entre la forte pressggmérée par la détonation et I'écoulement
déja détendu provenant de la détonation précédtartee trois ondes: un faisceau
d’expansion (5) derriere le front de détonation, e¢hroc oblique (3) qui recompresse
I'écoulement provenant de la détonation précédentane discontinuité de glissement (4) qui
sépare les deux écoulements qui ont des vitessies éaémpératures statiques différentes. Ces
trois ondes sont originaires du sommet du frondétenation.

2T(K) 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

0.02- ‘ 0.0
y,m | NN \s y,m |

X, m 0.05 0 0.01 0.02 0.03 0.04 X, M 0.05

Figure 6.9 Champs instantanés de gradient de ég@ajjtet de température statique (b) avec
des lignes de courant dans le repére lié a 'oddeande de détonation ; 2 — couche de
mélange ; 3 — choc oblique ; 4 — ligne de glissemént délimitation de la détente des gaz

bralés.

Sur la Figure 6.10, on présente le champ instardamémbre de Mach dans le repére
du laboratoire. La ligne en pointillé représentértate ou la composante verticale du nombre
de Mach est égal a 1. On peut ainsi voir que 80%adeontiére de sortie est en régime
supersonique ce qui valide notre condition d’extlajan comme condition limite.

MO 025 05 075 1 125 15
My>1

My<1

! ! ! ! ' N ! ! | ! ! ' ! 1
0 . . 0.03 0.04 x, m0.05

Figure 6.10 Champ instantané du nombre de Machldaepere du laboratoire ; la ligne en
pointillé blanche correspond\, = 1.

La Figure 6.11 présente la distribution de plusiegrandeurs physiques dans la
directiony juste avant I'arrivée de la détonation. La vitessienx, u, correspond au repere du
laboratoire. On peut localiser l'interface entre ¢@z frais et les gaz bralés sur les profils de
vitesse et de la température statique. Cette aderést caractérisée par un fort cisaillement
(difference de vitesses supérieure a 1000m/s).cElécation graduelle des gaz injectés dans
la couche de mélange est indiquée par 'augmental#ola composante y de la vitesgeet
par la diminution de la pression statique. Cetteél#cation provoque également une
diminution de la température a une valeur minino@10K.

Comme indiqué au début de cette section, la réeal@ un effet important sur le
résultat de la simulation. L’approche non-visqueuste I'utilisation de schémas diffusifs
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empéchent la convergence en maillage de la soluflonprésente ici la méme simulation
mais avec un niveau supérieur de raffinemBing 2 etr,, = 3 pour atteindre une résolution
de 33um et sans l'usage du traceur. L'organisatiomaillage ainsi obtenu est montrée sur la
Figure 6.12. A cette résolution, la combustion gies frais en contact des gaz brilés est quasi
nulle. La Figure 6.13 présente le champ de gradierdensité et de température statique. On
peut voir que la hauteur de la détonation est edgine a la simulation 2D de résolution
100pm calculée avec l'usage du traceur. On remamjus de détails sur la ligne de
glissement (4) avec notamment la formation d’urstainilité de Kelvin-Helmholtz. L’'onde
délimitant la zone d’expansion des gaz brllés gateénent bien visible et laisse une trace
evidente de trois passages de détonation (5 bavant que celle-ci sorte du domaine de
calcul.

y,m
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B 0.004-
- 0.002-
07 L \ L \ L \ L \ L 07 \ L \ L \ L \ L \
1000 -800 -600 -400 -200 O O 200 400 600 800 1000
u, m/s Vv, m/s
a) b)
y’m y!m
0.006 0.006-
0.004- 0.004-
0.002- 0.002-
i | | | | | | | | | i | | |
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O I I I O I
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 1.0x10
T,K P, Pa

c) d)

Figure 6.11 Distributions de vitesse selofa), selory (b), de température (c) et de pression
(d) a travers la couche de mélange en face dedaalion.
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Figure 6.12 Organisation du maillage raffiné aiee 2.
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Figure 6.13 Champs instantanés de gradient detddn}i et de température statique (b), pour
la résolution de 33um.

La valeur moyenne dé, obtenue pour les deux simulations 2D sont de 279 ginla
fréquence correspondante gst up/l = 55.5kHz. Il est aussi important d’évaluer laesgie de
détonation par rapport au mélange fr@lsLa simulation 2D produit une valeur moyenne de
D égale a 2814m/s, ce qui est proche de la vitess®rigue Chapman-Jouguet
Dcjy=2862m/sDc; a été évaluée a partir des conditions statiguand@ange frais devant le
front de détonation.

On peut conclure gqu'une meilleure résolution perm&@tvoir plus de détails de
I'écoulement, mais que globalement les résultats tses proches.

6.5 Simulations 3D d’'une détonation continue

Aprés avoir mis en avant la structure 2D de lank#ion, on étudie dans cette section
la structure 3D d’'une détonation continue dans cimambre de différentes configurations.
Premierement, on étudie la structure de I'écoulérdans une chambre rectangulaire équipée
d’une fente d’injection.

Dans un second temps, on étudiera l'influence dmilabure du canal de la chambre
sur la propagation d’une détonation, mais avecinjeetion distribuée. L’injection distribuée
a été choisie afin d’isoler I'effet de la courbde moteur sur la structure 3D de la détonation.

Et enfin, on couplera les deux simulations 3D dfnsimuler une détonation dans une
chambre cylindriqgue avec une injection partiellen @ettra en avant I'importance de la
surface d’injection sur la structure de I'écoulemen

Comme pour les simulations 2D, on se concentreuanngnt sur la simulation d’'une
détonation ayant une période spatiale fixe.
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6.5.1 Simulation 3D d’'une détonation continue dans uraardire rectangulaire
équipée d’'une fente d’injection

La configuration de la chambre 3D simulée est prabbeelle calculée en 2D. Le
domaine de calcul est schématisé sur la Figure ®@ads le but de réduire les ressources
informatiques requises, un domaine rectangula@e& a@onsidéré en supposant un diametre de
chambre infini et en ne gardant qu’'une moitié deagde selon la directiorz. Bien que le
caractére de I'écoulement ne soit pas obligatoirensgmeétrique par rapport au plan de
symétrie de la chambre, cette hypothése a été gmmmscompte tenu des ressources
informatiques disponibles. La chambre est équipémeal’fente pour injecter le mélange
réactif. La simulation a été effectuée sur 128 @sseurs du cluster Phoebus du CCSC.

Les dimensions du domaine, sans considérer la f@imgection, sont :l = 50mm,
L = 20mm etA = 5mm suivant les directionsy etz. La largeur de la fente eAj,; = 0,3mm et
la profondeur edtin; = 0.9mm. Les pas d’espace dans les directiogts sontAx = 99um et
Ay =101pm et dans la direction transversestAz = 8.3um. La forte densité du maillage
dans la direction transverse est nécessaire pearrbsoudre I'écoulement sortant de la fente
d’injection. Pour atteindre cette résolution, lathoéle AMR a été utilisée avec les paramétres
suivants N, = 2 etry,, = 3. Le critére de raffinement est appliqué suldasités, = 0.2kg/n?
et sur la températurg = 200K. Le maillage de base est alors constitub6de€2x33 cellules
pour la chambre et de 56x1x2 pour la fente.

sortie

A 0 0
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| plan de |;
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mur d’injectior) | )

A

E:Lin' inj
y[TTTTTTTTT_TT_TTTJTTTTT yﬂ‘
injection

X Y4

Figure 6.14 Domaine de calcul pour la simulationd&)’écoulement périodique dans une
chambre CDWRE de diametre infini.

Le mélange stcechiométrique-B, est injecté a une pression Bg, = 1IMPa et a une
températureT; i, = 300K. Le systeme d’injection est assuré dangrimiére rangee de
cellules au fond de la fente. L'injection par umate implique de fixer la surface relative
d’injection a 1 a l'intérieur de la fente dans é&mpiations de la section 6.2. La surface relative
d’injection ramenée au mur d’injection corresporil,gA, = 0.06. Les conditions aux limites
sont traitées selon la méthode décrite dans |&0se@2.

La résolution étant tres forte dans la directipnla vitesse de combustion reste
raisonnable et le traceur n'a pas été nécessaineqamtroler la combustion de la couche de
mélange en contact avec les gaz brilés. Afin dévit propagation de la détonation dans la
fente, on bloque les termes sources chimiques adlesci. On considere seulement les effets
aérodynamiques dans la fente. Un champ 2D a éigéypiour initialiser le calcul. Le pas de
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temps est contrdlé pafFL = 0.5 pour atteindre l'instartt = 45us. La propagation de la
détonation est égale a trois fois la période dualonen

La méthode AMR réduit le maillage d’environ 50% papport & une simulation sur
un maillage uniforme de méme résolution. Le nonadarenailles durant la simulation est alors
d’environ 16 millions. La Figure 6.15 présente ¢tbemps instantanés de gradient de densité
dans le plan de symétrie pour deux instants:36us et 44,fis. On peut remarquer
premiérement que les niveaux de résolution de léooent de gaz chauds derriére la
détonation sont différents. Entre ces deux instdesscriteres de raffinement ont été adaptés
afin de concentrer la zone raffinée autour de leclbeude mélange, la détonation et le choc
oblique. La répartition des niveaux de raffinempotir I'instantt ~ 44.6s est présentée sur
la Figure 6.16.

0.02 0.03
t=44.615

Figure 6.15 Champs instantanés de gradient de densité dans le plan de symeétricaviete
différents criteres de raffinement.

Sans raffinement (niveau 0) Niveau 1 Niveau 2

Figure 6.16 Répartition des différents niveaux de raffinement de maillagd46us.

Le Schlieren numérique et la structure de I'écoulement 86us dans le plan de
symétrie sont présentés sur la Figure 6.17. La structure gldd#kcoulement reste similaire
aux simulations 2D. La détonation est normale au plan d’injectitraiae un choc oblique
qui traverse les gaz brulés. Bien que la surface d’injectiondsaix fois inférieure a la
simulation 2D, le mélange injecté pénétre plus profondément dareahaboe. La surface
supérieure de la couche de mélange est perturbée par undokemient avec les gaz chauds
provenant de la détonation précédente. La détonation se propageant daglange réactif
non homogéne est fortement perturbée, elle crée de nombreuses onddsuasousli
parcourent la chambre. Ces perturbations excitent les instab#itéscouche de mélange qui
sont ensuite amplifiées par la détonation. La détonation a une straotuplexe qui peut étre
divisée en deux parties. La partie principale est normalplaau d’injection, tandis que la
partie inférieure, proche de la fente d’injection, a un angle d’inclinaison doends°.

La Figure 6.18 présente la composantki champ de nombre de Mach construit dans
le repére lié a l'onde, et la composantedans le plan de symétrie. On peut voir que
l'inclinaison de la détonation est provoquée par une forte détente ldngeé&éactif sortant
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de la fente d'injection se traduisant par un graachbre de Mach suivagtce qui caractérise
un jet sous-détendu. Sur la Figure 6.19 on voirari@ent la structure de I'écoulement en
sortie de la fente grace aux champs instantangsadiéent de densité et & dans une coupe
transversale placée devant le front de détonattomsortie de la fente, I'écoulement est
accéléré dély = 1 a 4.2 ; puis derriere le choc normal, I'écadat devient subsonique dans
une zone trés restreinte avant de réaccélérer’fubfju= 2 car une partie du mélange traverse
les chocs obliques positionnés autour du choc noreafront de la détonation normal au
plan d'injection crée des gaz brllés initialemenMa= 1 (voir Figure 6.18). La partie
inférieure de la détonation est fortement inclirgse, le front se trouve dans un environnement
fortement perturbé par la détente rapide du jendinge. A cause de cette forte détente, la
vitesse de détonation diminue localement.

7 7 &
y i~ ,
Frontiere du

mélange injecté \;

Choc obllque

)MU#’ j  aaV

Mélange réactif

Figure 6.17 Schlieren numérique, et structure de I'écoulement dans le planétieesgm
t~ 36pus.

M 01 2 3 4 5 6 7 8 M 0 05 1
‘ Y

1.5 2 25 3 35 4 45

0 o 0.0ll . 0b2 - 063 - 0b4X, mObS 00 0.01 0.02 0.03 0.04)(’ m©.05
a) b)
Figure 6.18 Champs instantanés du nombre de Mach suidant le repére lié a I'onde (a),
et suivanty (b) dans le plan de symétrie @ B6us.
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M, 0 05 l 1.5 2 25 3 35 4 45
Figure 6.19 Champs instantanés de gradient de densitéiguen@n haut) et du nombre de
Mach suivany (en bas) dans le plap-§) ax = 2.89cm et pour® 36us
(les champs sont tournés a 90°).

Un champ 3D instantané de température statiquerésenté sur la Figure 6.20 par
une série d'iso-surfaces et par des coupes transvelsaliesnpérature des gaz bralés apres le
passage de la détonation dépasse les 3000K. Rarrgilla couche du mélange réactif est trés
étroite et a une grande surface de contact avegdesbrilés. On peut remarquer que la
température autour de la couche de mélange esbmkel de 2500K ce qui provoque la
formation de zones de réaction sur toute la surfigceontact qui peut étre mise en évidence
par une forte fraction massique du radical O. PouB6us et 44.6us, deux champs
instantanés de fraction massique du radical O taptan de symétrie sont présentés sur la
Figure 6.21. Pour ces deux instants, la couche dengeilast en train de brdler avant le
passage de la détonation. Sur la partie bassedigdaation et sur la couche de mélange, on
voit une forte fraction massique du radical O earradicaux se recombinent plus lentement a
cause d’'une pression basse. On peut également rggnange petite poche de mélange frais
non bralée par la détonatiort & 36 s.

T, K
3800
3400
3000 |
2600
2200 |
1800
1400
1000
600
200
b)
Figure 6.20 Champ 3D instantané de température statiqu@@yts : a) isosurfaces,
b) coupey-z
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t~ 36us t=44.6us

Figure 6.21 Champs instantanés de fraction massique du radical O dans le plaétde.sym

Une étude a été menée pour caractériser le regime de propagation dedtatétLes
conditions de propagation de la détonation en 3D sont analysées paleubesnstants
t~ 36us ett~ 44.6us dans le plan de symétrie. Pour chaque instant, les profils dgopres
statigue et de température statique le long de kasant extraits a une courte distance devant
le front de détonation. Cette section est nommge.'8tat du gaz aprés le passage de la
détonation est caractérisé par les pressions et températaxémailes locales derriére la
détonation suivant la coordonngeCette section est nommeég &es sections Set $ sont
présentées sur la Figure 6.22 pour les deux instants considéré$ érui§;J est déterminé
localement par un calcul ZND (cf. partie 5.4.1) d'une détonationrgpageant dans un
mélange aux conditions de pression et de température de tms®cties profils de pression
et de température des trois états sont présentés sur la Big8r Comme on peut le voir sur
ces figures, le mélange ne détone pas dans la fgrt®.0mm), donc la pression et la
température ne varient pas entree§S. A la sortie de la fentey 0.9mm), les parametres
des profils correspondent typiquement a un jet fortement sous-détemdoulédment se
détend rapidement car la pression en sortie de la fente estrglagante que la pression
environnante ; puis I'’écoulement est recompressé par le choc noymaB@am. Aprés le
choc normal, les parametres de I'écoulement fluctuent autour d’ununegeestant pour la
partie supérieure du front de détonation. En comparant les profiiespondants a I'état
derriére la détonation,®t I'état CJ, on peut voir qu’il y a une bonne correspondance générale
entre les deux états dans la zone au-dessus du choc npengah(n). La forte diminution de
la température maximaleta 36us est provoquée par la présence d’une bulle de gaz frais qui
n'a pas été brdlée par le passage de la détonation. Cettedbuijaz frais est visible sur la
Figure 6.22.

T,K 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500002 T,K 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

0.02

. k|
y. m S (Toas Prad V. m% (Tl -
3 ) . y S-L !

0.01- 0.01-

0
0 0.01 0.02 0.03 0'04X, m?©-03 0 0.01 0.02 0.03 0'04X, mo.03
t~ 36us t~ 44.615

Figure 6.22 Champs instantanés de température dans le plan de symétrie avec la
représentation des deux section®SS pour I'étude du front de détonation.
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Figure 6.23 Profils de pression (a), et de tempéegb) dans le plan de symétrie et pour les
trois états : $devant la détonation,8erriére la détonation et 8Chapman-Jouguet.

Durant la simulation, les instants temporels cqoeslant aux pics de pression causés
par la détonation ont été enregistrés par plusieapteurs formant une grille orthogonale dans
le plan de symétrie: 5 lignes verticales avec gtaaas répartis sur chaque ligne. Les
positions du front de détonation pour différentestasthces verticales sont présentées en
fonction du temps sur la Figure 6.24 avec une @roé tendance linéaire de tous ces points.
Les points correspondants a la méme coordomnéent presque coincidents et proches de
'approximation linéaire. Cela signifie que le frodé détonation préserve une orientation
verticale durant la propagation. A partir de la pethé cette droite de tendance, on détermine
une vitesse de propagation de 2880m/s. Les prbilerigues CJ calculés pour les instants
t ~ 36us ett ~ 44.6.s sont tracés sur la Figure 6.25 et comparés awdtelsse de propagation
de la détonation obtenue pour la simulation 3D. @rut noter qu’'on a une bonne
correspondance entre la vitesse mesurée et |a@i@3$ au-dessus du choc nornyat 4§mm).
Grace a cette analyse, on peut conclure que danaslal’'une injection par une fente, la
propagation de la détonation est définie par leslitions du mélange frais dans le jet et au-
dessus du choc normal. L’estimation basée surdedittons soniques dans la fente conduit a
une surestimation d’environ 2%.
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Figure 6.24 Coordonnéede la détonation en Figure 6.25 Profils de vitesse CJ évalués a

fonction du temps pour différentes positiongartir des conditions devant la détonatian S
verticales des capteurs. La droite rouge en pointillé correspond a la
vitesse de propagation dans la simulation 3D.

Les profils temporels de pression et de températmregistrés par les 5 capteurs
placés dans le plan de symétrie de la chambrexet@rdonnéey = 1.3mm et 6.8mm sont
tracés sur la Figure 6.26. La premiere rangée geeges ¥ = 1.3mm) correspond a la sortie
de la fente d’injection et enregistre le passagdaddétonation fortement inclinée, et la
seconde rangeée (y = 6.8mm) est située au milida détonation normale au plan d’injection.
Sur ces deux rangées de capteurs, on peut idetgifimssage de la détonation par les pics de
pression et de température. Le passage de la diétorest caractérisé par un saut de la
température, et la présence de la couche de méfzargan niveau bas de la température.
Derriere les pics principaux de pression, on peit une deuxiéme augmentation de la
pression.

La Figure 6.27 présente le champ instantané deipresur le plan de symétrie pour
linstant t~ 36 us. On peut y voir une augmentation de la pressidmi derriere le front de
détonation. Cette recompression se traduit parauggnentation de la température qui est
également visible sur la Figure 6.22. Ce phénoneshel( a la propagation de la détonation
dans une couche de mélange ne remplissant pasligetde la chambre.
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Figure 6.26 Profils de pression, et de températaregistrés par les capteurs placés a
la coordonnég = 1.3mm (a et b), etya= 6.8mm (c et d) dans le plan de symétrie.

Sur la Figure 6.28 est présentée une coupe trasseatans le plax{) eny = 7.5mm
montrant les champs instantanés de pression etadews vitesse, construis dans le repere lié
a I'onde de détonation. On remarque clairementlgsechocs qui traversent les gaz brilés
sont poussés par la pression générée par la déimnbe champ de vecteurs montre bien
I'expansion des gaz derriére la détonation avarsedecomprimer. La Figure 6.29 présente le
nombre de Mach suivant la directigrconstruit dans le repére lié a 'onde de détonatim
note que la structure de I'écoulement derriereélamhtion est similaire a un jet supersonique
sous-détendu, les chocs obliques présents detdaed&tonation formant une structure en
diamant. Les chocs se croisent et s‘Tamortissenesura qu’on s’éloigne de la détonation.
L’intensité de ces chocs obliques est importanteadse de la présence des parois de la
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chambre. L’expansion des gaz derriere la détonatiéa un obstacle pour I'écoulement des
gaz brdlés qui traverse les chocs normaux autoua digtonation. Ceci produit de grandes
zones subsoniques prés des parois. A I'ouvertusemade du jet provenant de la détonation,
on observe la présence d’un col sonique pour I'eroent autour du jet.

La structure du jet sortant de la fente et 'écodat des gaz brQlés provenant de la
détonation ont deux structures différentes. Lagetant de la fente peut étre considéré comme
un jet plan et donc ne peut se détendre que datiseletionz. Le jet est moins géné par les
parois contrairement au jet provenant de la détmmata zone derriere la détonation est plus
grande, et I'écoulement peut se détendre égalenwms le sens vertical. Ces différences
impliquent que, dans un cas, nous avons la prés#aonechoc droit pour le jet sortant de la
fente et, dans l'autre cas, une structure en diapaur I'expansion des gaz brdlés provenant
de la détonation.

[ |

002P’ Pa 1.0x10™ 1.0x10™" 1.0x10™ 1.0x10™° 1.0x10™

y' m Zém( p, de
| pression

0.01-

0 001 002 003 004 005
t~ 36us % M
Figure 6.27 Champ instantané de pression danatedd symétrie.
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Figure 6.28 Champs instantanés de pression etaews vitesse construit dans le repere lié
a I'onde de détonation dans le plarg ay = 7.5mm et pour~ 36us.

BT |

0.02 0.024 0.028  0.032 X, m
Figure 6.29 Champs instantanés du nombre de Mdahset de vecteurs vitesse construit
dans le repeére lié a 'onde de détonation dantale @-2) ay = 7.5mm et poutr~ 36ps.
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La Figure 6.30 présente les profils de pressionleetempérature dans le plan de
symétrie et en sortie de la chambye=(0.02m). On peut voir que les capteurs de pression
enregistrent une forte hausse de pression corrdapbrau passage du choc oblique qui est
attaché a la détonation. On peut également remagyéel’intensité du choc varie fortement.
Cette variation est causée par I'état perturbéadeoliche de mélange et de la détonation.
L'augmentation de la température est caractéristiquepassage du choc oblique qui
comprime les gaz brilés en augmentant leur températa tendance moyennant les
évolutions temporelles des cing capteurs est trané®uge. On peut remarquer que la pente
n’est pas nulle ce qui caractérise un écoulemenn’'g@si pas encore parfaitement établi ; la
pression et la température en sortie de la chaotrénuent d’augmenter. Contrairement a la
détonation qui s’établie tres rapidement apreseseeiht un ou deux tours, les conditions de
I'écoulement en sortie de la chambre ont besoipldg de temps. La détonation a parcouru
seulement 3 tours et demi en 3D a cause de nasuress informatiques limitées alors que,
d’apres nos simulations 2D, il faut en moyenne diz@ine de rotations afin d’assurer un
ecoulement bien établi en sortie de la chambre.

P, Pa T, K
3.0x10 3600
2.5x10 3400
2.0x10 3200
1.5x10 - 3000
1.0x1C0 2800
5.0x1d 2600
0.0x10 — — — 2400 - — .
2.0x10° 3.0x10 4.0x1ot 2.0x10° 3.0x10 4.0x1ot
1 S y S
a) b)
Légende x=0.01m — x=0.03m X =0.05m

— x=0.02m — x=0.04m

Figure 6.30 Profils de pression (a), et de tempéegb) enregistrés par les capteurs placés
dans le plan de symétrieya 0.02m.
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6.5.2 Simulation 3D d’'une détonation continue dans urentire CDWE
annulaire équipée d’une injection distribuée

Le but de cette étude est de mettre en évidenafflets de la courbure de la chambre
CDWE sur le processus de détonation. Par rappocaa2D considéré dans la partie 6.4, on
impose ici un diamétre et une largeur du canas fem conservant une injection distribuée au
fond de la chambre.

Le domaine de calcul et les conditions limites gpasentés sur la Figure 6.31.

Figure 6.31 Schéma du domaine de calcul 3D :
1 - injection, 2 - condition de sortie, 3 - conalits de périodicite.

La géométrie 3D est caractérisée par deux tailtiditiannelles par rapport aux
simulations 2D : le diamétre moyedh, et la largeur du canah. On introduit également la
période angulaired = 2/dn,. Différents cas ont été considérés pour cette étudetaille
azimutale de la chambre correspondant a la pétietléa hauteur de la chambre sont fixées :
L = 20mm ;| = 55mm. Les autres parametres géométriques ppuakesimulés sont spécifiés
dans le Tableau 6.1.

Tableau 6.1: Cas de calcul d’'une chambre CDWE aimeusD.

dm (Mm) A (mm) 0 (rad) Tallledgubgsaelllage
35 5 3.14 186x 67x 18
70 5 1.57 186x 67x 18
70 7.5 1.57 186x 67x 27
105 5 1.05 186x 67x 18
105 10 1.05 186x 67x 36

La résolution suivant la coordonnée azimutalest déterminée pour qu’'elle soit de
0.1mm au milieu du canal comme pour les résolutitams les directiongetr. Pour atteindre
cette résolution, la méthode AMR a été utiliséecdes parametres suivantsl:= 1 etr; = 3.
Le critere de raffinement est appliqué sur le gmadide densité,=0.1kg/n? et de
températuresr= 100K. Les tailles des maillages de base utilipésir les différentes
simulations sont présentées dans le Tableau 6.1Figiare 6.32 montre un exemple de
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'organisation du maillage autour de I'onde de détmm a cété d’'un champ instantané de
gradient de densité pour la chambge= 35mm etA = 5mm.

Les conditions d’injection sont les mémes que pawsimulation 2D : injection d’'un
mélange stoechiomeétrique 1, ; température totaleT;in; = 300K ; pression totale
Ptinj = 1IMPa ; et une surface relative d’injectidg/A, = 0.133 (cf. partie 6.2). Cela suppose
gue le mélange est injecté a travers un nombraiimfinjecteurs soniques. Les autres
conditions sur les autres frontieres du domaineatieul sont traitées selon la méthode décrite
dans 6.2.

b)

Figure 6.32 Champ 3D instantané de gradient detédiag et I'organisation du maillage
correspondant (b) pour la chambre agige 35mm etA = 5mm.

Un champ 2D a été utilisé pour initialiser le caldie pas de temps est contrdlé par
CFL=0.5 pour atteindre linstan = 0.3ms. Le temps final est choisi afin d’avoir un
écoulement établi au niveau de la détonation sboetie de la chambre. Gréace a trois capteurs
situés sur le mur d’injection et en sortie de larabre placés sur les rayons correspondants a :
la paroi intérieurer(= 0.015m), la paroi extérieure £ 0.020m) et sur le rayon moyen de la
chambre (= 0.0175m) ; on montre que les profils de pressiotle température traduisent le
passage d’'une détonation établie autout d€.3ms (voir la Figure 6.33) et un écoulement
établi en sortie de chambre (voir la Figure 6.34s profils sont répétitifs pour I'ensemble
des passages de la détonation.
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Figure 6.33 Profils de pression (a), et de tempéegb) enregistrés par les capteurs placés au
niveau du mur d’injection, sur les parois extérgumtérieure, et au rayon moyen pour la
chambre aved,, = 35mm etA = 5mm.
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Figure 6.34 Profils de pression (a), et de tempéegb) enregistrés par les capteurs placés
dans le plan de sortie de la chambre, sur lesgarbérieure, intérieure, et au rayon moyen
pour la chambre avedty, = 35mm etA = 5mm.
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Un champ instantané correspondant a la chantye 35mm etA =5mm est
représenté sur la Figure 6.35. Pour illustrer tacstire de I'écoulement 3D, les champs de
gradient de densité et de température statique eisoglisés sur la paroi cylindrique
intérieure, le mur d’injection, trois plans parbdkeau mur d’injection, et quatre plans radiaux
qui découpent la période azimutale. On peut renarque les traces de la détonation et des
chocs marquent bien une structure 3D de I'écoulént@ncouche de mélange est clairement
visible sur la Figure 6.35 (b).

Pour avoir une meilleure représentation de la siraae I'’écoulement, un zoom sur le
champ de gradient de densité autour de I'onde tndton est donné sur la Figure 6.36. Le
front de détonation (1) est normal au mur d’inj@ctimais il est incurvé dans la direction
radiale devenant normal a la paroi intérieure digab sur la paroi externe. La détonation
induit un choc oblique (3) comme dans le cas 2Dplgs, I'interaction de la détonation avec
la paroi externe provoque un choc transverse (4) rqpoche entre les deux parois
cylindriques. La surface du choc transverse peet i@construit a partir des traces flechées
sur la Figure 6.36 : a) apres la réflexion de l'erk détonation ; b) ligne d’'impacte sur la
paroi intérieure ; c) aprés la réflexion sur lagbamtérieure ; d) apres la réflexion sur la paroi
extérieure ; €) choc transverse de la détonatiéoépiente. Il y a aussi un effet de réfraction
guand le choc transverse traverse la surface dwaatoantre le mélange frais et les gaz
chauds. Cette réfraction résulte dans le plissemmemtontal du choc, qui est visible a partir
de la trace du choc sur le plan radial (4e).

T, K 500 1000 1500 2000 2500 3000 3300

—

Figure 6.35 Champ 3D instantané de gradient detédiag et de température statique (b)
dans une chambre aveég= 35mm etA = 5Smm.

118



Figure 6.36 Zoom sur le champ instantané de gradiedensité de la Figure 6.35. Structure
de I'écoulement : 1 — onde de détonation ; 2 —tfeoa de la couche de mélange ; 3 — choc
oblique trainé par la détonation ; 4 — chocs trarsss induits par la réflexion de la
détonation.

La Figure 6.37 montre trois coupes cylindriquesctiamp de gradient de densité :
paroi intérieurer(= 0.015m), rayon médiam € 0.0175m), et la paroi extérieure=0.02m).
L’écoulement 3D est trés similaire a I'écoulemeit (2f. Figure 6.9) a I'exception des chocs
transverses présents pour la simulation 3D. Dansuahe de mélange, on peut voir les traces
horizontales des chocs transverses provenantrééidaion de la détonation.

Les effets du diamétre de la chambdg, et de la largeurA, sur la structure de
I'écoulement au fond de la chambre sont illustidsla Figure 6.38 qui montre les champs
instantanés du gradient de densité sur le muretiign. De plus, on représente des isobares
correspondantes R, =Pyinj pour deélimiter les zones ou l'injection est blogugar une
pression dans I'écoulement supérieure a la predsiate d’injection. Pour les diameétres :
dm =70 et 105mm, les images ont été dupliquées gmunrir plusieurs périodes spatiales afin
d’améliorer la présentation. Les ondes de détonattdes chocs transverses sont clairement
visibles. Quand le diametre de la chambre augmenigue les distances entre les parois
latérales restent constantes, le front de déton&iwhvers une orientation radiale et les chocs
transverses deviennent moins intenses. Donc letssedD diminuent progressivement (voir la
Figure 6.38 a). Au contraire, les effets 3D s'igiient si la distance entre les parois
augmente pour un méme diametre de la chambre (cemgpat b de la Figure 6.38).
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Figure 6.37 Coupes cylindriqgues du champ de gradient de densité a différents rayons :
a)r =0.015m ; by =0.0175m ; ¢y = 0.02m. Structure de I'écoulement :
1 — onde de détonation ; 2 — frontiére de la couche de mélange ; 3 — choc oblique trainé par la
détonation ; 4 — chocs transverses dans les produits de combustion ; 5 — choc transverse dans
le mélange frais.
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Figure 6.38 Champs instantanés de gradient detdesisi le mur d’injection pour
dn =35, 70, 105mm : a) avec une épaisseur constanteadal A =5mm ; b) avec une
augmentation de la largeur du canat 5, 7.5, 10mm. Les contours rouges sont des liseba
Pw = Ptin.

Les distributions azimutales de pression instamagér le mur d’injection sont
compareées au profil 2D sur la Figure 6.39 et laifgdgs.40. Sur la Figure 6.39, on présente la
distribution de pression pour les trois diamétresiree largeur constant® = 5mm. Sur la
Figure 6.40, on montre les distributions pour dethambres :d, =70, A=7.5mm et
dm = 105,A = 10mm avec le profil 2D. Sur chaque graphe, acdrles profils de pression
correspondant a la paroi intérieure, extérieurauemilieu. Le pic de pression le plus a droite
marque l'onde de détonation alors que les autresegmondent aux passages des chocs
transverses. Pour tous les cas calculés, le ppression le plus élevé représente la réflexion
de la détonation sur la paroi extérieure. Tousplesdils tracés sont proches de la simulation
2D ce qui est confirmé par la comparaison des Igrof pression au milieu de la chambre
pour les trois diametres, et une largeur fixe auFigure 6.41. Les distributions de pression
pour les simulations 3D ou 2D démontrent la mémensité de la détonation en termes
d’augmentation de pression. On peut encore noelaeahoc transverse devient de moins en
moins intense quand le diamétre de la chambre autgme

On peut remarquer également d’'apres les Figure (@,39) et Figure 6.40 que, sur la
paroi intérieure, la pression entre les pics caraant le front de détonation et le choc
réfléchi peut descendre en dessous de la pressiale td'injection. Cela signifie que le
mélange frais est injecté dans cette zone, etnssiite traversé par un choc réfléchi de forte
intensité. Ce phénoméne rend difficile la simulatdd de chambre annulaire sans I'usage de
traceur pour bloquer la chimie, car sinon, on atibtia création d’'une explosion qui provoque
plusieurs ondes de détonation qui rend I'écoulenckbabtique. L'initiation d’une nouvelle
détonation par la réflexion du choc doit étre veenme un artéfact numeérique dd a une
diffusion artificielle élevée. En réalité, il n’epas slr que la couche de mélange ainsi créée
Soit assez épaisse pour qu’une détonation puigsepager de maniére stable.

Ce phénomeéne pourrait étre une partie de I'explicatlu processus de création de
nouvelles ondes de détonation lors des expériekrestfet, une nouvelle onde de détonation
consommerait une quantité du mélange injecté aitfpar conséquent diminuer la hauteur de
la détonation principale. La diminution de la hamtde la détonation impliquerait alors une
diminution de la zone de forte pression derrierdeas, et ainsi réduire la distance
d’interaction du choc réfléchi. Il se pourrait aaue le nombre d’ondes de détonation puisse
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se stabiliser lorsque les chocs réfléchis deredless ne permettent plus d'initier de nouvelles
ondes de détonation. Bien sdr, cette explicatisterane hypothése a vérifier.

P, Pa

r— 2D

L — r=0.02m

L r=0.0175m
r =0.015m

a)
P, Pa
[— 2D
- — r=0.055m
L r =0.0525m
r=0.05m
£ A i

tinj

L
105 | | | | | | | |
0 0.2 0.4 0.6 0.8
X/
C)
P, Pa
W:— 2D
L — r=0.03875m
r =0.035m
r =0.03125m

P, Pa

r— 2D

L — r =0.0375m
L r=0.035m

r =0.0325m

Figure 6.39 Comparaison de la pression sur
le mur d’injection des simulations 2D et 3D
avecA = 5mm et pour : &n=35;
b)dn= 70 ; c)dm=105mm.

P, Pa

r— 2D
L — r =0.0575m
L r =0.0525m

r=0.0475m
e —— ——— —— — — |

T 1 S E S S S —
o 02 O .

b)

Figure 6.40 Comparaison de la pression sur le rimjedtion des simulations 2D et 3D avec :
a)dn =70 etA = 7.5mm ; b)Yd, = 105mm e\ = 10mm.
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Figure 6.41 Comparaison de la pression sur le rinjedtion et au milieu du canal
des simulations 2D et 3D avAc= 5mm etd,, = 35, 70, 105mm.

Comme il a déja été mentionné, les structures ¢gshies écoulements 2D et 3D sont
similaires. Une analyse quantitative a été menée pomnparer différentes caractéristiques
intégrales. Sur la Figure 6.42, on présente lawale maximum local de pression et de la
pression moyenne sur le mur d’injection pour lesuations 2D et 3D. Le maximum local de
pression est directement lié a la courbure du moteuqui est cohérent avec l'analyse
précédente. Lorsqud, décroit, I'inclinaison de la détonation augmentéspde la paroi
extérieure ce qui se traduit par une réflexion phiense et un pic de pression plus fort. Le
phénomene est le méme lorsquaugmente.

On peut remarquer que la pression moyenne sur ftedimjection est de 0.433MPa
pour le cas 2D, et que pour les simulations 3Dahlge Iégerement entre 0.432 et 0.435MPa.
Il 'y a pratiquement pas de variation de le laspren moyenne en fonction dg. Par contre,
une augmentation de la largeur de la chambre augm&stématiquement la pression
moyenne sur le mur d’injection.

Sur la Figure 6.43, on présente, pour toutes hasllations 3D et la simulation 2D, le
débit surfaciquei,j, la fraction de la surface d’injection bloqu&gscage l€ pourcentage de la
surface sur le mur d'injection ou linjection esingjue Aij sonic €t Subsoniqueénj su» ON
remarque que le débit surfacique injecté dansamtine est de 173kg/s?mour la simulation
2D et il varie entre 171 et 174kg/s~mour les simulations 3D. Il est important de nafee
lorsqueA augmente, le débit surfacique augmente tout colampeession moyenne sur le mur

d’injection Pw. Ceci est possible car la fraction de blocage mimilaissant augmenter les
fractions des surfaces d'injectid®; su, €t Ainjsonic Globalement pour les simulations 3D et
2D, la surface d'injection bloquée varie entre 10d5.1.4%. On note de tres légeres
variations deA,; sup pour unA constant, celle-ci diminuant avec I'augmentationdiametre
de la chambre. La variation des autres grandeats tes légere.

D’apres cette étude, il est préférable d’avoir uotear avec une largeur de canal
importante afin de diminuer la surface de blocageeemettre ainsi d’injecter une plus grande
guantité de mélange réactif tout en augmentamtdsspn moyenne sur le mur d’injection. La
surface de blocage de I'injection a un effet plapartant sur le débit surfacique injecté que la
valeur de la pression moyenne sur le mur d’injectio
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Figure 6.42 Maximum de pression local sur le mumjection (a) ; pression moyenne

sur le mur d’injection (b).
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Figure 6.43 Débit surfacique du mélange injectésdarthambre pour les simulations 2D et
3D (@) ; fraction de la surface du mur d’injectimoquée (b) ; fraction de la surface ou
I'injection est subsonique (c), et sonique (d).
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La vitesse de propagation de la détonation danepére fixeup, est un parametre
important du moteur CDWE. Comme pour la simula@@net la simulation 3D avec la fente
d’injection, une étude a été menée afin de caliaetéta propagation de la détonation.
Comme on a pu le voir, la vitesse de propagatiamsda cas d’'une simulation 2D est de
2775m/s et dans le cas 3D avec une injection parfante est de 2880 m/s. Dans les
simulations 3D présentées dans cette sectiontdasé de propagation évolue avec le rayon
afin que la détonation maintienne sa forme. Rigur 35mm etA = 5mm, la vitesse évolue de
2553 a 3406m/s avec une vitesse moyenne supedeufel% par rapport a la simulation 2D.
Pour d, = 105mm etA = 5mm, la vitesse varie de 2669m/s a 2936m/s awec vitesse
moyenne supérieure de 1%. La détonation accélemddeadiamétre de la chambre décroit
ou quand la distance entre les parois de la chamlgmente.

La valeur mesurée dé, n'est pas le seul paramétre qui détermine l'inténde la
détonation. Il est aussi important de prendre enpte I'inclinaison de la détonation dans le
mélange frais. De ce point de vu, il est plus coabée de considérer la vitesse de détonation
par rapport au mélange frais le long de la norn@dale sur le front de détonatiob,. La
simulation 2D a une valeur moyennelieégale a 2814m/s, ce qui est proche de la vitedse C
Dcjy=2862m/s. A partir des résultats 3D, les valéocales deD, sont déterminées pour une
coordonnée verticale constantes 2.5mm (correspond a la mi-hauteur de la détonatiein)
pour différentes coordonnées radiales. Les résubtet 3D sub, sont tracés sur la Figure
6.44 pour toutes les chambres simulées. Par rapparsimulation 2D, les vitess&s sont
inférieures d’environ 200m/s pour la partie procleela paroi intérieure et presque la méme
pour la paroi extérieure. La moyenneDlesur toute la largeur de la chambre est environ 3.5
5.2% inférieure a la simulation 2D.

Dn, m/S — 2D Dn’ m/S — 2D
2900 d. = 35mmA =5mm 2900 d,, = 70mm,A = 7.5mm
| i d,, = 70mmA =5mm

2800 28007

2700 2700

2600 : : : 2600 \ \ \ ! \

0.016 0.018 r 02 0.032 0.034 0.036 0,038
: r,m
a) b)

D,, m/s— 2D

2900" o~ g =105mmA=10m _ o _ _
" e d_=105mmA =5m Figure 6.44 Distribution rad[ale de_ wtgsse
= normale au front de la détonation a

y = 2.5mm pour les différents paramétres

géometriques : &y =35 ; b)dh,= 70;

C) dn = 105mm. La ligne horizontale

correspond a la simulation 2D.
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C’est aussi intéressant de comparer les valeumsitfues de la vitesse de détonation,
Dcj correspondant aux conditions statiques dans laheode mélange juste en face de la
détonation. Les profils qui ont été utilisés poétedminer les vitesses CJ théoriques sont
tracés sur la Figure 6.45 pour la pression statejusur la Figure 6.46 pour la température
statigue dans la couche de mélange. Les distrimitiadiales deéDc; obtenues pour ces
conditions, sont tracées sur la Figure 6.47 et coégs au niveau d&:; de la simulation 2D.
On peut noter une bonne correspondance entre $edtats 2D et 3D : le maximum de
différence deDc; est inférieur de 10m/s. En comparant les doni&e®t D¢, on peut
conclure que les détonations ont un déficit dessigequi augmente de 1.7% pour le cas 2D
jusqu’a 5-6% en moyenne pour les cas 3D.

P, Pa P,Pa —
130 — 2P L3ad oo
| d, =35mm,A =5mm | d,, = 70mmA =7.5mm
1.2x16 12516 d, =70mmA =5mm
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Figure 6.45 Distribution radiale de pression
statique devant la détonatiory & 2.5mm

1.1x16

pour les différents parametres géométriques :

a)dn=35; b)dy= 70 ; c)dyn=105mm. La
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Figure 6.46 Distribution radiale de
température statique devant la détonation a
y = 2.5mm pour les différents parametres
géométriques : &y =35 ; b)dn,= 70;

C) dm = 105mm. La ligne horizontale
correspond a la simulation 2D.
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Figure 6.47 Distribution radiale de vitesse

théorique de la détonatiorya 2.5mm pour

les différents paramétres géometriques :
a)dn=35; b)d,= 70; c)dy,=105mm. La
ligne horizontale correspond a la simulation
2D.
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6.5.3 Simulation 3D d’une détonation continue dans ureardbre CDWE
annulaire équipée d’une injection partielle

Apres avoir étudié la structure 2D de I'écoulemé&mifluence d’une injection par une
fente sur la structure 3D dans un canal rectanglet la structure complexe de la détonation
dans une chambre annulaire avec une injectioniuligt, on étudie dans cette section le cas
d’'une injection partielle dans un canal annulaire.

Bien qu’il aurait été plus judicieux d'utiliser lméme fente que celle dans la partie
6.5.1, on décide de considérer une zone d’injegtios large afin de ne pas augmenter le
nombre de points dans la direction radiale. Ond#eailors de prendre la géométrie de la
chambre la plus grande en termesdglest A, et d’effectuer une injection sur un tiers de la
largeur au milieu du mur d’injection. De méme,ufait été préférable de tripler la fraction de
la surface d’injectio\,/Ay afin d’obtenir le méme deébit total injecté danstiambre, mais il
n'a pas été possible de résoudre les problemesrigquas trouves lors de 'augmentation de
Ainj. Il a été decide de garder la fraction d’injectidp/Ay @ 0.133 (voir partie 6.2), et de
conserver une pression totale d’injection de 1MPane température totale d’injection de
300K pour le mélange stoechiométrique® injecté.

Les conditions de calcul sont identiques aux sitraria 3D des chambres annulaires
précédentes. La donnée qui varie pour cette simnolabncerne I'injection distribuée qui est
effectuée pour un rayon compris entre 50.83 et 54.17mm. La géométrie de la chambre est
définie par les parametres suivants= 20mm ;| = 55mm ;d,, = 105mm etA = 10mm. Les
tailles géomeétriques ont été indiquées dans laoseptécédente sur la Figure 6.31.

On conserve la résolution spatiale de 0.1mm suilamdirection radiale, axiale, et
suivant la direction azimutale au milieu de la cbaen La méthode AMR est utilisée avec les
parameétres suivants\j = 1 etr; = 3. Le critére de raffinement est appliqué sugrkdient de
densitée,,=0.1kg/n’? et de températurer= 100K. Le maillage de base est constitué de
186x67x36 cellules. Le calcul a été initié a partir deslmulation 3D avec une injection
distribuée. Le pas de temps est piloté @&t = 0.5 durant un temps physique 0.2ms afin
d’assurer un écoulement bien établi.

La Figure 6.48 présente une illustration de I'éec#nt obtenu. Le domaine de calcul
de période), dans le sens azimutal a été multiplié afin desgméer une chambre complete.
Les isosurfaces bleues correspondent a la frontieréa couche de mélange frais dans la
chambre et les ensembles détonations-chocs samatiigiss par des isosurfaces de pression sur
lesquelles les couleurs correspondent a la tempéraOn remarque que la couche de
mélange est perturbée a cause du cisaillementlesgaz bralés.
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Figure 6.48 lllustration de I'écoulement dans larabhre CDWE dpy, =105mm eA = 10mm
avec une injection partielle. Les iso-surfaces édecorrespondent au mélange frais injecté
dans la chambre ; la détonation est visualiséelgmisosurfaces de pression colorées en
fonction de la température.

Sur la Figure 6.49, on présente les champs instésitde gradient de densité et de
température au milieu du canal. Globalement, I'G@ment a une structure similaire aux
simulations précédentes. On distingue nettemethétianation (1) qui consomme la couche de
mélange (2) trainant au-dessus d’elle un choc oblig®). On peut remarquer que
'écoulement présente une forte perturbation gdaéraractérisée par la présence d’ondes
acoustiques et avec notamment des chocs trans\éjysgs parcourent la chambre.

a) 0.03 0.04 x, m0.05
T, K 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
0.02 T
y, M
0.01-
b) 0 0.01 0.02 0.03 0.04 x, m0.05

Figure 6.49 Coupe cylindrique du champ de gradiendensité (a) et de température (b) dans
la section médiane.
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Grace a trois capteurs placés sur les parois éutérj extérieure, et au milieu de la
chambre, a la fois sur le mur d’injection et entisode la chambre ; on trace les profils
temporels de pression et de température sur lad-§50 et la Figure 6.51. On montre que
les profils sont perturbés mais assez répétitifguigorouve que le processus de propagation
de la détonation est stable et bien établi.

En comparant qualitativement I’évolution de la gres obtenue pour les simulations
3D d’une injection distribuée de la partie 6.5xe@la Figure 6.50 a, on peut déja noter que
les chocs transverses caractérisés par des pigsrede pic principal de la détonation sont
moins marqués. De plus, sur cette méme figure, @ncdlairement que le pic de pression
traduisant le passage de la détonation est emegisiguement par le capteur situé au milieu
de la chambre. Les capteurs sur les parois enregisine augmentation de pression moins
forte. On retrouve alors une structure similaire &imulation de la chambre rectangulaire
équipée d’'une fente d’injection ou on a la préseseaechocs qui se propagent autour de la
détonation. On peut voir sur la Figure 6.50 quepledils de pression et de température sont
plus perturbés que pour les résultats avec unectioje distribuée car la surface de
cisaillement est plus importante pour une injecpartielle. On retrouve cette perturbation sur
les profils de pression et de température dandale ¢e sortie sur la Figure 6.51. On peut
noter également que les courbes ont les mémessalue celles pour une injection distribuée
(comparer avec Figure 6.34).
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Figure 6.50 Profils de pression (a), et de tempéegb) enregistrés par les capteurs placés au
niveau du mur d’injection pour trois rayons cori@sgants a la paroi intérieure, extérieure et

au milieu.
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Figure 6.51 Profils de pression (a), et de tempéegb) enregistrés par les capteurs placés
dans le plan de sortie de la chambre pour troignsgorrespondants a la paroi intérieure,
extérieure et au milieu.
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Afin de caractériser le remplissage de la chamtmeprésente sur la Figure 6.52 les
champs instantanés de température, de gradientrdtéet du nombre de Mach suivant
dans une coupe radiale juste devant le front dendébn. On note que la section du jet de
mélange frais a une forme arrondie quasi-circuleirgue la couche de mélange ainsi crée est
légerement décalée vers la paroi externe. On timer le taux de remplissage du canal a la
hauteur de pénétration du jet a environ 50%. Léasarde contact avec les gaz chauds est
sensiblement perturbée. Comme pour la simulatiola daambre rectangulaire équipée d’'une
fente d’injection (partie 6.5.1), cette perturbatiest due aux instabilités de type Kelvin-
Helmholtz a cause d'un fort cisaillement dans lessazimutal entre le mélange frais et les
gaz chauds.

Le champ instantané du nombre de Mach suiwambontre une accélération du
mélange jusqu’'a 1.1-1.3 avant de passer en régilngorique en traversant un choc droit
dont le front a une orientation horizontale. Lafé@i#nce du nombre de Mach devant et
derriere ce choc traduit une intensité assez fahlesque le jet pénétre progressivement entre
deux passages de détonation, et que le choc a sitmp@roche de la limite de pénétration,
on ne peut pas affirmer si cette position est ks ou non.

T, K 500 1000 1500 2000 2500 3000
e 0.07— 0.0 M, 0 02505075 1 1.25
y, m y, m y, m
0.015 0.015- 0.015
1
0.0l 0.01- 0.01

A

) .‘

0 \ 0 s “3 AN |

0.048 0.051 0.054  0.057 0.048 0.051 0.054 0.057 0.048 0.051 0.054  0.057
r,m rLm r,m

a) b) ¢)

Figure 6.52 Champs instantanés de température (a), de gradient de densdé (@) e
composantg du nombre de Mach (c) dans une coupe radiale devant le front de détonation.

Afin de mieux comprendre la topologie de I'écoulement, des chamstasés de
température et du gradient de densité sur des coupes horizongaltiesésur la hauteur de la
détonation sont présentés sur la Figure 6.53. Sur le mur d’injegtiof)( les chocs normaux
sur les cétés de la zone d’injection sont tres en avant par ragpaitgtonation. Leurs fronts
sont inclinés dans le sens de propagation par rapport a la direction radiale.
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Grace au champ de température de la Figure 6.%5% aemarque que la zone de
blocage par la forte pression est tres restrefteeffet le rapport de pressiéh/P iy est
réduit a cause du débit injecté qui est faible car@mux chambres équipées d’une injection
distribuée sur tout le mur d’injection. De pluss lgaz brdlés derriere le front de détonation
peuvent se détendre non seulement verticalemerd, édgalement dans le sens radial ce qui
implique une décroissance rapide de la pression.

Poury >0, on note que la surface de contact entre dé&sfipis et brilés est trés
perturbée. Comme expliqué précédemment, on a lsepcé d’'une instabilité de type de
Kelvin-Helmholtz autour de la couche de mélangesfr@ontrairement aux simulations avec
une injection distribuée, le front de détonationree orientation radiale et il a une position
azimutale pratiquement fixe pour différegtsEn revanche, les fronts de choc positionnés de
part et d’autre de la détonation se rapprochergrpssivement du front de détonation lorsque
la couche de mélange s’épaissit dans le sens rdthkal deux chocs et la détonation sont
connectés par deux fronts fortement obliques teardrles frontieres de la zone de mélange
frais. Le décalage des chocs par rapport au frenti&onation est mis en évidence sur la
Figure 6.54 qui montre les profils de pression lsuparoi intérieurer(= 0.0475m), rayon
médian = 0.0525m) et paroi extérieune£ 0.0575m), sur le mur d’injection ou le décalage
est maximal, et a la mi-hauteur de la détonatyon 2.85mm) ou le décalage est minimal.

Sur la Figure 6.53 b, on apercoit également que metions de mélange frais
détachées par des mouvements tourbillonnaires ia&geavers les chocs des deux cotés de
la détonation en formant des poches de gaz moiagdes que les produits de combustion.
Ces poches reagissent et se dissipent progressivemarriere du front principal.

Dans la zone bassey£ 1.5 et 3mm) derriere la détonation, la structae
I'écoulement ressemble beaucoup a celle obtenue lposhambre rectangulaire équipée
d’'une fente d’injection (partie 6.5.1). Les gazutisia haute pression derriére la détonation se
détendent sur les c6tés en réduisant le passagd'@oaulement des gaz chauds traversant
les chocs pres des parois intérieure et extérieQee.dernier s’'accélérant d’'une vitesse
subsonique derriere les chocs jusqu’a une vitegpersonique apres avoir traversé un col
sonigue ou la section est la plus restreinte. Asealiune forme concave des frontiéres qui
délimitent I'écoulement passant par la détonatites ondes de compression se génerent pres
de ces frontiéres pour finalement former deux chuagues qui se croisent au milieu du
canal.

Dans la zone supérieurg £ 4.5 et 6mm) derriére la détonation, on peut @arir
'apparition d’'un choc transverse comme dans ledase injection distribuée bien que le
front de détonation ne touche pas directement laipextérieure. Ce choc est di a
l'interaction de I'écoulement des produits de contibmsavec la paroi. La divergence de
'écoulement derriére la détonation crée des camdit d'impact sur la paroi. Comme la
couche des gaz chauds entre le bord du front dmalédn et la paroi est mince, elle ne peut
pas amortir cet impact. Par conséquent, le chosvese a une intensité importante. Un effet
équivalent est observable pour la paroi internaffaiblissement de ce choc est dd, d’'une
part, au décalage de la zone de détonation vett®iieur, d’autre part, a la forme convexe de
la paroi interne contre la forme concave de laipaxterne.
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Figure 6.53 Champs instantanés de températuré da)gradient de densité (b) dans des
coupes horizontales placéeg a0, 1.5, 3, 4.5, et 6mm.
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Figure 6.54 Profils de pression enregistrés pacd@seurs sur la paroi intérieure, extérieure et
au milieu placés =0 (a) et 2.85mm (b).
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Aprés avoir étudié la structure globale du procesda détonation ainsi que le
remplissage de la chambre, on détaille la stru@Oren présentant le champ 3D de gradient
de densité sur le mur d’injection, la paroi inteaigsi que sur des plans horizontaux=a5 et
11mm et radiaux sur la Figure 6.55. Le front dedation (1) reste normal au mur d’injection
mais contrairement a la chambre équipée d’unetiojedistribuée, le front n’est pas incurvé
dans la direction radiale. La détonation induitchiec oblique (3) qui parcourt les gaz brilés
provenant de la détonation précédente. Les chiis) (8ont en avance par rapport au front de
détonation. Les gaz brdlés produits par la détondtirment la structure d’'un jet |égérement
sous-détendu dans le repere lié a I'onde. Aing,dcs obliques apparaissent (4a) derriére
la détonation, puis se croisent avant de se réfléahles parois (4b, c, d et e).

Figure 6.55 Champ instantané de gradient de deiSidécture de I'écoulement :
1 — onde de détonation ; 2 — couche de mélangech®c oblique trainé par la détonation ;
4 — chocs transverses induits par I'expansion deschauds derriere la détonation.

Sur la Figure 6.56 on montre trois coupes cylingggjdu champ 3D de gradient de
densité : paroi intérieurer € 0.0475m), rayon médiarr £ 0.0525m) et paroi extérieure
(r =0.0575m). Juste derriére la détonation, les shudiques se croisent dans une zone
localisée (4’), mais apres réflexion sur les parois peut remarquer que les chocs obliques
induits par I'expansion des gaz brilés ne se anbigas exactement dans le plan médian. En
effet on note des marques doubles des passageshales (4” et 4”"). Sur les coupes des
parois extérieure et intérieure, on voit clairemannarque des chocs réfléchis (4) et la forme
inclinée des chocs autour du front de détonatidisf3 On peut d’ailleurs remarquer en

comparant les trois coupes que I'avancement dessql3bis) diminue lorsque la coordonnée
y augmente.
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Figure 6.56 Coupes cylindriques du champ de gradient de densité a différents rayons :
a)r =0.0475m ; by = 0.0525m ; cj = 0.0575m. Structure de I'écoulement :
1 — onde de détonation ; 2 — frontiére de la couche de mélange ; 3 — choc oblique trainé par la
détonation ; 4 — chocs transverses induits par I'expansion des gaz chauds derriére la
détonation.

Sur la Figure 6.57 et Figure 6.58, on compare les champs de gradidensig
obtenus avec la chambre équipée d’une injection distribuée et d’'unéoimjpattielle sur le
mur d’injection et au-dessus de la détonation=a15.5mm. Sur la Figure 6.57, les isobares
correspondantes R, = Py iy sont tracées pour délimiter les zones ou l'injection est bloquee.
Alors que pour le premier cas le front de détonation est tres indigréntation du front
devient radiale dans le deuxiéme cas ce qui implique que laréfle®ion de la détonation
obtenue avec une injection distribuée disparait lorsque linjectiopaselle. La surface
bloquée derriere la détonation devient tres localisée dans déucasinjection partielle, car le
deébit est moins important ce qui implique une pression dans la chplabriaible. En effet,
la surface d'injection étant divisée par trois, le débit surfacigjexté ramené au mur
d’injection est de 65.7kg/saet la pression moyenne est de 0.16MPa pour une injection
partielle contre 173.8kg/s“ret 0.435MPa pour une injection distribuée. Puisque les chocs
transverses ont des origines différentes pour les deux chambyesl&5mm (cf. Figure
6.58), on retrouve dans le premier cas un choc transverse uniquergetrés qui percute les
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parois de la chambre, alors que pour le deuxieragoraa la présence des deux chocs moins
forts provenant de I'impact des gaz chauds supaesis derriere la détonation.

Figure 6.57 Champs instantanés de gradient detdemsile mur d’injection pour
dn=105mm etA = 10mm : a) avec une injection distribuée ; b)cawee injection partielle.
Les contours rouges sont des isob&ges P; n;.

\ \ \ \ \ \ \ T
002 -001 0 001 002 003 004 005
rm rm

a) b)
Figure 6.58 Champs instantanés de gradient detdesusile plan horizontal au-dessus de
la détonation & = 15.5mm poud,, =105mm etA = 10mm : a) avec une injection
distribuée ; b) avec une injection partielle.

Les conditions de propagation de la détonation anatysées dans la section médiane
de la chambre annulaire. Les profils de pressiodeetempérature le long de I'ayesont
extraits a une section nommeégsguée devant le front de détonation. On défing gaction
S, qui correspond a I'état du gaz brllés caractépaé les pressions et températures
maximales locales obtenues apres le passage détdaation. Les sections; 8t S sont
tracées sur le champ de température instantang ligure 6.59. On détermine I'état CJ par
un calcul ZND (cf. partie 5.4.1) d’'une détonatiom gropageant dans un mélange aux
conditions de pression et de température de ladose&. Les profils de pression et de
température des trois états sont présentés sigueeFs.60. On remarque qu’il y a une bonne
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correspondance générale des profils correspondald$at derriere la détonation, 8t I'état
théorique CJ.

y:m] S (Trmax Prma)

0.01-
_ St

O—H—v—. )
0.02 0.025 0.03
X, m
Figure 6.59 Représentation des lignes représertmétats Set S placées dans la section
médiane sur un zoom du champ instantané de terap€idd la Figure 6.49.

Sur la Figure 6.61, on trace la vitesse théorigoapthan-Jouguet. La vitesse CJ varie
selony entre 2820 et 2840m/s avec une vitesse moyennevitbea 2830m/s. Puisque
I'orientation de la détonation est radiale, on paétierminer la vitesse de détonation dans la
simulation 3D grace a une série de capteurs deiprete long de la période azimutale pour
un rayon donné, puis en déduire la plage de vitdss#etonation locale en fonction du rayon
de la chambre. On obtient alors une vitesse deagatmn de la détonation variant entre 2485
et 3010m/s suivant si on se place sur la paroirieuge ou extérieure avec une vitesse
moyenne de 2748m/s. La vitesse de propagation di&tlznation est alors comprise entre
87.8% et 106.4% de la vitesse CJ. Il y a alors éfitid moyen de vitesse de 3% ce qui est
cohérent avec les analyses des simulations 3D qeates.

y' m y; m
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Figure 6.60 Profils de pression (a), et de tempéggb) dans la section médiane pour les trois
états : $devant la détonation,Serriere la détonation et SChampan-Jouguet.
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Figure 6.61 Profil de vitesse CJ évalué a parsramnditions devant la détonation S
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6.6 Synthese sur les résultats obtenus dans cette étude

Les études menées sur le moteur CDWE avec undianjet’un prémélange HO, se

résument par les conclusions suivantes :

1)

2)

3)

4)

5)
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L'utilisation des équations d’Euler avec un mécam@scinétique semble étre une
bonne approche pour la simulation d’'un CDWE. Oncaglable d’obtenir la structure
globale de la détonation continue en 2D comme e@a\ai2 une résolution acceptable.
Néanmoins, il est important de garder en téte quarhulation d'une détonation se
propageant dans un prémélange réactif sans termgiffudon physique des espéces
implique une non-convergence en maillage de la cstiin du mélange frais en
contact avec les gaz brilés. Il a donc été nécesdai développer la technique du
traceur pour contrdler cette combustion. Avec gesdu traceur, la structure globale
de I'écoulement n’est plus sensible a la résolutiomaillage.

L’ensemble des simulations des chambres 3D a momque les structures de
I'écoulement sont dépendantes de la géométrie dehdambre et du systeme
d’injection. En faisant une analyse détaillée, ét& mis en avant que la structure 3D
fait apparaitre des chocs transverses pouvant piove de la réflexion sur les parois
du front de détonation incliné dans le cas d’'unendbre annulaire avec une injection
distribuée, ii) de I'impact sur les parois des gaizlés provenant de la détonation se
propageant dans une couche de mélange ne remplaartoute la largeur de la
chambre.

La simulation d’'une chambre annulaire 3D équipémé’injection distribuée montre
gue le débit injecté n'est pas directement lié gidassion moyenne sur le mur
d’injection, mais par la fraction de surface d’mtjen bloquée. Pour ce type de
chambre, il est préférable d’avoir une largeur dantbre importante et avec un fort
diameétre pour diminuer la surface de blocage edi @ingmenter le débit tout comme
la pression moyenne sur le mur d’injection.

Les résultats de la chambre annulaire avec un resage partiel de sa section
montrent une structure de I'écoulement différente celle obtenue avec une injection
distribuée. Les deux principales difféerences seveat sur la structure des chocs
généres derriere la détonation, et sur I'orientatlarfront de détonation qui devient
radiale.

Pour tous les cas calculés, le temps physique &igtalt suffisant pour observer une

propagation de détonation établie avec une vitessstante. Une analyse spécifique a
été effectuée dans chaque cas pour caractériggopmgation de la détonation en

comparaison avec la vitesse théorique CJ. Pouegoles simulations, le mode de

propagation était proche de CJ avec un faible défec vitesse. En faisant une étude
approfondie de la chambre annulaire équipée d'mjeetion distribuée, une hypothese

a été apportée pour comprendre le processus d@ardondes de détonation dans le

cas d’une injection distribuée. Cette hypothestera®tre prouvée par d’autres études
numériques et expérimentales.



Conclusions générales et Perspectives

Lors de cette these, un outil de simulation numéridas écoulements réactifs non
visqueux sur maillage auto-adaptatif a été développér I'application a un moteur a
détonation continue. L’'approche numérique utiliséste dans la lignée des recherches qui
sont faites dans la communauté scientifique en ajuine amélioration sur la résolution
accessible grace a l'usage de la méthode AMR. lde queut opérer sur un systéme de
coordonnées cartésiennes ou cylindriques. L'appdicades métriques permettant de faire
varier les pas de maillage selon chaque directi@ut pservir a une amélioration
supplémentaire de la résolution spatiale.

Le schéma WENO d'ordre 5 a été utilisé durant céttele en couplage avec le
schéma semi-implicite ASIRK2C pour I'avancement penel. L'implémentation du schéma
semi-implicite a permis de faire des pas de tempdgoilOplus importants qu’un schéma
explicite et ainsi contribué a I'amélioration defficacité globale du code. Durant la fin de la
these, le schéma WENO-Z a été implémenté et testéla simulation d’'ondes de détonation
1D. Ce schéma a montré une meilleure efficacité [@oresolution des discontinuités. Il serait
intéressant de faire des tests avec ce schéma disconditions représentatives en
multidimensions.

La simulation da la propagation d'une détonatiosohée dans une chambre CDWE
n’'est pas envisageable en 3D. Aprés avoir monteapacité du code a simuler la structure
cellulaire d’'une détonation en 2D, il a été testé@rpdéterminer la résolution suffisante pour
simuler une détonation sous-résolue assurant defitioms de propagation compatibles aux
conditions CJ afin de préparer les simulations IBR &té montré que l'usage d’une résolution
de 0.1mm et d’'un pas de temps piloté par un CFLO&eest suffisant pour simuler la
propagation d’une détonation dans un mélang®jktoechiométriqgue a 0.05 — 0.15MPa.

Pour comprendre le processus de propagation d’étendtion continue dans une
chambre CDWE, des simulations 2D et 3D ont étéctféaes pour différentes configurations
du canal et du systeme d’injection. La structubgle de I'’écoulement et les conditions de
propagation de la détonation ont été caractérig@esles configurations étudiées.

De facon générale, la propagation d'une détonationtinue est un phénomene
complexe. Le phénoméne se propageant a 3km/s dagahditions de pression et de
température trés importantes, il est difficile ddier le processus détaillé par des méthodes
expérimentales. L'étude menée dans cette these tappges éléments de réponses sur la
structure globale 3D de la détonation. La comprébansompléte de ce processus passe
obligatoirement par une approche numérique comp$stes approches réductrices du
probléme. Une telle simulation nécessite des resssuinformatiques importantes, mais
deviendra possible dans un futur proche.

Ce travail doit étre poursuivi en développant ldecoers I'approche Navier-Stokes et
LES. En utilisant cette approche plus réalisteseita possible d’introduire les interactions
visqueuses dans I'écoulement principal et les zpagsgtales.

Par ailleurs, il faut améliorer la maitrise de I&thode AMR pour gérer plusieurs
niveaux de raffinement de maniéere plus efficaceeth alors possible de raffiner davantage la
détonation a quelgques micromeétres et permettre @gnsiieux comprendre la structure 3D de
I'écoulement et les processus complexes de créatide destruction des détonations dans un
CDWE.
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Annexe A. Matrice de passage des variables primites aux
variables conservatives

Nous détaillons dans cette annexe les matrices dsaga entre les variables
primitives et les variables conservatives. Bien lgugysteme d’équation soit écrit pddsp -
1, le vecteur des variables conservatives est étamly, au moment de la construction des
variables primitives. On consideére le vecteur dembbes conservatives suivant :

U ={p. pu o, pw, oE, ¥, ... oY)’ (A1)
et le vecteur des variables primitives :
Q=lpuvwTY, . ..% ) (A.2)
On peut déterminer la matrice de pasgdge! que :
1 0 0 O 0 0
u po 0 O 0 0
ou v 0 p O 0 0
M=%7lw o o » o o (A-3)
E ou pv pw pCv pe,
'Y, 0 0 O 0 P |

N 2 2
= u®+v> +w
aveca allant de 1 MNespet E= ) 'Y,e, e
a=1

La matrice de passage inverSE* permettant de passer des variables primitives lesrs
variables conservatives est donnée ci-dessous :

1 0 0 0 0 0
—% % 0 o 0 o0
—% 0 % o 0 o0
4 _0Q _
M= =5 = —% 0 0 % 0 0 (A.4)
w+v+w u v w1 e
2pC, pC, pC, pC, pC, pC,
Yo 0 0 0 0 L
L P P
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Annexe B. Matrice de passage des variables consetivas aux
variables caractéristiques

Nous détaillons dans cette annexe les matrices dsaga entre les variables
conservatives et les variables caractéristiquestescipour Nes, Bien que le systeme
d’équations soit formulé poNesp -1, les vecteurs conservatifs des variables efldessont
étendus au moment de la construction des vari@bldes flux caractéristiques. Afin d’éviter
des permutations des éléments du vecteur des dluxgalculer les flux caractéristiques selon
les trois directions du maillage, les matrices étdt développées pour fonctionner dans les
trois directions. Pour cela, nous avons introdaivariablell dans le calcul du flux convectif
F:

F=UG+P (B.1)

avecu =un, +vn_+wn, etny, ny etn, des paramétres pouvant prendre comme valeur 1 ou 0
selon les combinaisons suivantes :
n,=1n, =0etn,=0
n,=0,n =letn, =0 (B.2)
n,=0,n =0etn, =1
ou le vecteuP est défini de la maniére suivante :

P=(0 Pn_ Pn, Pn PG Of (B.3)
On peut alors calculer la matrice jacobiene
A:a—F:IO+ﬂU+a—P (B.4)
ouU ou  ou
avecl la matrice identité.
La matriceA s’écrit sous la forme :
0 n, n, n, 0 0 |
—uG+nA G-un (2-y) uny—vnx(y—l) un,-wn (y-1) n(y-1 nB,
A~ -vi+nA vn-un(y-1) dG-vn(2-y) vn,-wn(y-1) n(y-1) nB,
—wi+n,A wn —un(y-1) wn,-vn(y-1) d-wn,(2-y) n,(y-1) n,B,
G(A-h)  nh-ui(y-1) nh-vi(y-1) nh-wi(y-1) ya 0B,
Y. d Y,n, Y,n, Y,n, 0 u
(B.5)
2 2
avec A= (y—l{#j , B,=TR,-(y-1e,, eth= e+%

La matrice jacobiennA est diagonalisable suivant la relation (3.26)natrice des vecteurs
propres de droit® est évaluée en imposant certains éléments desweB" car il y a une

dépendance linéaire dans le systewR) = 'R, Puis en appliquant (3.25), la matrige
est inversée afin d’obtenir la matrice des vectguopres de gauche. Les matrices des
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vecteurs propres de droite et de gauche sontpigek matrice diagonal¢ (3.26) qui s’écrit
de la maniere suivante :

d-c O 0
0 g O :
: o . . :
A= B.6
: o0 (8.6
: 0O d 0
i 0 ei eee o 0 ﬁ+c_

La matrice des vecteurs propres de drBitpermettant de passer de I'espace des variables
caractéristique vers I'espace des variables coasees est donnée ci-dessous :

1 1 0 0 0 1 ]
u-cn, U -n,-n, n, u+cn,
v-cn, v n, -n,-n, v+en,

R=lw-cn, w n, n, w+cn,

h-ci h-CpT n(w+v)+(-n-nu n(w+u)+(n-ny - h+dl
Y, Y, 0 0 Y, |
(B.7)

La matrice des vecteurs propres de gaulcheR™ s'écrit :
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C,(G+cJT-L -n(ad+C,T)-dn, +nu -nld+CT)-cn +nl -nlcd+CT)-dn+nw 1 B,
2cCpT 2cC.T 2cC,T 2cC,T 2c,T  2C,T(y-1)
nd+ (ny +n, na+ (n, +n,)v na + (nX +n, 1 B,
C,T C,T C,T c,T C,T(v-2)
(ny+nZ —(nx+ny -n,-n, 0 n, +n, 0 0
(nx+nz)v— n,+n, 0 -n,—n, n,+n, 0 0
-Y, Q Q 0 0 1
~c,(G-or-L  -nfa-c,T)-dn,+nlu -nfd-cT)-dn +nlv -nfad-CcT)-dn +nw 1 B,
2¢C, T 2cC,T 2cC,T 2cC,T 2c,T 2C,T(y-1)
(B.8)

avecL =ch- B"1CYa +eq+di, g=(n, +n)Jw? +(n, +n V2 +(n, +n )u?

y—
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Annexe C. Calcul de la matrice jacobienne des termsesources
chimiques

Le schéma semi-implicite ASIRK2C (voir partie 3.3t intervenir la matrice
jacobienne des termes sources chimigugsi s’exprime de la fagon suivante:
3= 0S (C.1)
a0, pu, pv, pw, OE, pY,,)
avecs le vecteur des termes sources chimiqueas a@tant de 1 aNesy1. On rappelle que le
vecteur des termes sources chimiques a comme éeltasriermes de production des espéces
d) .

o "

S=(0 0 0 00 w,)’ (C.2)
La stratégie adoptée pour détermidest tout d’abord de calculer :
0S
a(o, pu, v, W, T, Y, )

car il est plus facile de dérivep, par rapport a la températufeplutdt qu'a I'énergie totale

pE. Puis, grace a la matrice de passage :
3(p. ou, pv, pw. T, pY, )"
d(p, pu, pv, pw, OE, P, )

on détermine la matrice jacobienne des termes sswhimiques par rapport aux variables
conservatives :

(C.3)

(C.4)

3= 0S d(p, pu, ov, o, T, pY, )"
d(p. pu, pv, o, T, Y, ) 00, U1, v, oW, £E, Y, )
Le taux de production de I'espégau, ne dépendant pas des composantes de vitesse :
oa, _ Oa, _ O, _
Y R o

on peut alors introduire un vecteur rédQjtaveca allant de 1 Negys1 :
Q,=(p.T.0Y,)" (C.7)

De plus, pour faciliter I'expression de la dérivdeS pourNess1, on introduit le vecteus
avecsallant de 1 @Nesp:

(C.5)

Q. =(T, oY) (C.8)

Pour déterminer la matrice jacobienneSigar rapport au vecte@, , il suffira de multiplier
la matrice jacobienne d&par rapport au vecte@Js par la matrice de passag€./0Q, :

0S _ 0S 0Q,

0Q, 9Q,0Q,

La matrice de passag®) /dQ, a pour valeur :

(C.9)
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0 6_T =1 0 0 0
oT
0 0 ﬂ = 0 0
0pY;
00Y__
0 0 0 0 —=1 =1 0
a_Qs - oY, (C.10)
Q. 0Py, 1
0 0 0 0 —=_=1
0Py, 1
0PYy,,, 1 0 0PYy,,, - 0pYy,., - 0PYy,,, __
ap 0pY, 0pY, apYNesp—l
2pY, apY, Negp1
avec ™ =1et PNy _ -1 car pY,_=p- > pY,
op 0pY, o

Dans I'équation exprimant le taux de production sitase de I'espéce w, (2.49), les taux de
réactions élémentaires directe et inverse sonsdates termes dépendant & et deT. La
matrice jacobienn@S/0Q, a les éléments non nuldw, /dpY.et 0w, /0T exprimeés de la

facon suivante :

: Nr aa)
00, _p 3 (. oy ) 2% _ 0, (C.11)
6,0YS r=1 ast ap YS
. N, a
0L, \, > (v vy )| 22 - 0% (€12)
oT — oT oT

Les taux des réactions directe et inverse ayamédme expression analytique, nous
allons genéraliser leur notation en utilisamt. De plus, on omettra l'indice dans les
expressions en considérant que les termes dansrféra de droite ne concernent que cette
fraction.

Le taux de réactiorw, est exprimeé, pour les réactions ne faisant pasviehir un
troisieme corps (cf. (2.32) et (2.33)), de la mem&uivante :

Nesp

w = Kr'cn”n (C.13)

et pour les réactions faisant intervenir un tror@ecorps (cf. (2.35) a (2.37§) s’écrit :

Nesp

w =KC, |‘l c” (C.14)

Le taux de réactiorwy dépendant de la concentration molaire, la déridee/0pY, peut
alors s’écrire sous la forme :

0w _ 0w 0C,

dpY, 0C, dpY,

(C.15)

Si la réaction ne fait pas intervenir de troisiesogos (C.13)dw, /0C_ devient :
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04 _kycrrrcn =L (C.16)
0C, I C,
et avec un troisieme corps (C.14) :
K K
0 :ﬁa)r + eﬁsa)r =w Vs | Defts (C.17)
aC|,, C, Cy C. C,

esp

La températurd intervient dans I'expression de via la constante de vitesge On peut
donc exprimer la dérivée par rapport a la tempéeadw, /0T de la maniére suivante s’il n’y
a pas d’intervention d’un troisieme corps :

Nesp
‘?;‘T’f =3_$ c (C.18)

ou avec l'intervention d’un troisieme corpgy, /0T :

Nesp

dw. 0K
r=""C C C.19
aT  oT Mr' " ( )

La dérivée de la constante de vitesse (2.38) pgoraa la température s’écrit :

a—K=K(E+ Ezj (C.20)
or  \T RT

Si la réaction est dépendante de la pression, xapation de Troe est utilisée Kta une
expression plus complexe (2.43) a (2.48). Compte tkes schémas cinétiques utilidég,

est une constante et ne dépend pas de la temgeratpartir de (2.43) et (2.44), la constante
de vitesse devient :

—_ KooKOCM F
K., +K,Cy
%/_J

k

(C.21)

Afin de détermine@K /0T , il est judicieux d’exprimer d’abord le différesltde la constante
de vitesse:

dK =(K°°—_kF +£6—Fj(Koch +C, dK,)

K,+K,.Cy K., 0Pr
o KoCu =K o KOF g
K., +K,Cy K, oPr ) °

(C.22)

A partir des équations (2.45) a (2.47) le teroe/0  geut étre exprimé de la fagcon

suivante :
OF _oF dy alog(Pr)

=— (C.23)
oPr dy dlog(Pr) oPr
avec :
g—; =Fx In(F...) (C.24)
ox _ -—-2Frac n (C.25)

dlog(Pr)  (1+Frac?)’ Der’
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Frac = - —lggol:;r;rc+ ) et Den=n-d(logPr +c) (C.26)
dlog(Pr) _ log(e) c.27)
oPr Pr

La dérivée de la constante de vitesse par rappota dempératuredK /0T avec
I'approximation de Troe s’écrit de la maniére suiea:

a_K( K.-K F+£6_FJ oK,y
aT | K, +K,C, K_aPr) ™ aT

(C.28)
+( KoCu =K - K oF jaKw

— r__
K, +K,C,, K_dPr) aT

ou 0K, /0T etdK, /0T prennent 'expression (C.20).

Il reste plus qu'a compléte?Sla(p,,ou,p\/, ,ow,T,,oYa) avec les éléments d&s/0Q, et de la
multiplier par la matrice de passage suivante :

a(p. pu, v, o, T, oY, )" _

a(o. pu, pv, pw, o, pY, )

i 1 0 0 0 0 0 0 i
0 1 0 0 0 0 0
0 0 1 0 0 0 0
0 0 0 1 0 0 0

(u2 +Vv7 + vv2)
ey + 2 U vV w 1 (eNesp - ea) (eNesp B eNesp—l)
pC, pC, pC,  pC, pC, pC, pC,

0 0 0 0 0 1 0

I 0 0 0 0 0 0 1

(C.29)
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Yohann EUDE

Développement d'un outil de simulation numeérique de S
écoulements réactifs sur maillage auto-adaptatif et son application
a un moteur a détonation continue

Dans le but d’'améliorer le rendement des propulseurs aérospatiaux, on s’intéresse a Il'utilisation de la
détonation dans le cycle moteur. Cette thése porte sur le développement et I'utilisation d’'un code
pour la compréhension du fonctionnement d'un moteur & détonation continue (CDWE). Le 1
chapitre place le cadre de I'étude, et positionne le CDWE par rapport a différents concepts de
moteurs a détonation. Un état des lieux des simulations numériques concernant le fonctionnement
d'un CDWE est établi afin de justifier I'approche numérique a utiliser. Cette approche numérique est
détaillée dans le 2° chapitre. Les équations d’Euler, les modeéles thermochimiques, ainsi que les
schémas cinétiques utilisés dans cette étude y sont présentés. Le 3° chapitre décrit les méthodes
numeériques implémentées dans le code. Le schéma WENO d’ordre 5 est utilisé pour I'évaluation des
flux numériques. L'avancement temporel est assuré par le schéma semi-implicite d’ordre 2 ASIRK2C
ou explicite d’ordre 3 RK3. Le 4° chapitre est consacré a la technique de raffinement adaptatif de
maillage (AMR) et & la bibliothéque choisie. Le code est testé dans le 5° chapitre sur différents cas et
appliqué a la simulation d’une onde de détonation afin de préparer les simulations présentées dans le
dernier chapitre. Le 6° chapitre présente les résultats des simulations d’'un CDWE. La structure 2D
d'une onde de détonation continue est présentée et comparée avec la structure 3D. L'influence du
rayon de courbure du canal et I'effet d'une injection par une fente sur la structure de I'écoulement
sont étudiés.

Mots clés : détonation continue, propulsion, simulation numérique, raffinement adaptatif de maillage.

Development of a tool for numerical simulation of r eactive flows on
adaptive mesh and his application on a continuous d etonation
engine

In order to improve the performance of aerospace propulsion systems, it is interesting to use
detonation in the engine cycle. This thesis focuses on the development and use of a code for
understanding the operation of a continuous detonation wave engine (CDWE). The first chapter
establishes the framework of the study and compares the CDWE with different concepts of detonation
engines. An overview of numerical simulations concerning the operation of a CDWE is made to justify
the numerical approach to use. This numerical approach is detailed in the second chapter. The Euler
equations, thermochemical models and kinetic mechanisms used in this study are Eresented. The
third chapter describes the numerical methods implemented in the code. The 5" order WENO
scheme is used for the evaluation of numerical fluxes. The time-stepping is provided by the 2" order
semi-implicit ASIRK2C scheme or the 3" order explicit RK3 scheme. The fourth chapter describes
the technique of adaptive mesh refinement (AMR) and the selected library. The code is tested in the
fifth chapter on different cases and applied to the simulation of a detonation wave in order to prepare
the simulations presented in the last chapter. The sixth chapter presents the results of simulations of
a CDWE. The 2D structure of a continuous detonation wave is presented and compared with the 3D
structure. The influence of the radius of the curvature of the duct and the effect of a slot injection on
the structure of the flowfield are discussed.

Keywords: continuous detonation, propulsion, numerical simulation, adaptative mesh refinement.

ICARE
1C, Avenue de la Recherche Scientifique,
F-45071 Orléans Cedex 02

e s V. % /:7+7; |

MISSILE SYSTEMS

P
=
3
2
8
5
2
8
=
2
S




