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Nombre de Froude
Nombre de Karlovitz
Nombre de Lewis
Nombre de Prandtl
Nombre de Reynolds
Nombre de Schmidt
Nombre de Strouhal

Opérateurs et moyennes

Symbole

VAN S YR SYIRS

Acronymes

Symbole
3D-NSCBC
ACARE
ADEME
AF
AFRL
BML
CCIB
CERFACS
CFD

CFL
CITEPA
CMC
CNRS
CORIA
COV
CPU
CRIHAN
DNS
DSM
DSP

Signification

Filtre, moyenne de Reynolds
Moyenne de Favre

Filtre Test

Moyenne statistique temporelle

Signification

Tri-Dimensional Navier-Stokes Characteristic Boundary Condition
Advisory Council for Aeronautics Research in Europe

Agence de ’Environnement et de la Maitrise de I’'Energie

Air Force

Air Force Research Laboratory

Bray-Moss-Libby

Compressible Conservative Immersed Boundary

Centre Furopéen de Recherche et de Formation Avancée en Calcul Scientifique
Computational Fluid Dynamics

Courant Friedrichs Lewy

Centre Interprofessionnel Technique d’Etudes de la Pollution Atmosphérique
Conditional Moment Closure

Centre National de la Recherche Scientifique

COmplexe de Recherche Interprofessionnel en Aérothermochimie
Composés Organiques Volatils

Central Processing Unit

Centre de Ressources Informatiques de Haute-Normandie

Direct Numerical Simulation

Dynamic Smagorinsky Model

Densité Spectrale de Puissance
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DTF Dynamically Thickened Flame

DYM Dynamic Yoshizawa Model

EBU Eddy Break-Up

EDC Eddy Dissipation Concept

EM2C Energétique Moléculaire et Macroscopique, Combustion
EVM Eddy Viscosity Model

FAR Fuel Air Ratio

FGM Flamelet Generated Manifold

FPI Flame Prolongation of ILDM

FSD Flame Surface Density

GCM Ghost Cell Method

GE General Electric

GEAE General Electric Aircraft Engines

GES Gaz a Effet de Serre

IBM Immersed Boundary Method

IDRIS Institut du Développement et des Ressources en Informatique Scientifique
IFP Institut Francais du Pétrole

ILDM Intrinsic Low Dimensional Manifold

ILES Implicit Large Eddy Simulation

INSA Institut National des Sciences Appliquées
ISAT In Situ Adaptative Tabulation

IT Injection Turbulente

LDSM Lagrangian Dynamic Smagorinsky Model
LDV Laser Doppler Velocimetry

LDYM Lagrangian Dynamic Yoshizawa Model

LES Large-Eddy Simulation

LIF Laser Induced Fluorescence

LODI Locally One-Dimensional and Inviscid

LPP Lean Premixed Prevaporized

LTO Landing Take Off

MILES Monotone Integrated Large Eddy Simulation
MMC Multiple Mapping Conditioning

MPI Message Passing Interface

NASA National Aeronautics and Space Administration
NSCBC Navier-Stokes Characteristic Boundary Condition
PCI Pouvoir Calorifique Inférieur

PCM Presumed Conditional Moments

PDF Probability Density Function

PIV Particle Image Velocimetry

PSD Power Spectral Density

RANS Reynolds Averaged Navier Stokes

R&D Recherche et Développement

RMS Root Mean Square

RQL Rich burn, Quick mix, Lean burn

SGE Simulations aux Grandes Echelles

SGS Sub-Grid Scale

SiTCom Simulating Turbulent Combustion

SMS Selective Mixed Scale

SNECMA Société Nationale d’Etude et de Construction de Moteurs d’Aviation
TAF Tube A Flamme
TECC-AE Technologie Enhancement for Clean Combustion in Aero-

Engines

xii



CHAPITRE 0. NOMENCLATURE

TF Thickened Flame

TTVC Tangential Trapped Vortex Combustor

TV Trapped Vortex

TVC Trapped Vortex Combustor

ucCcC Ultra Compact Combustor

UE Union Européenne
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Ce chapitre d’introduction présente la problématique générale associée a cette thése. Les pre-
miéres sections commencent par une discussion sur les contextes scientifique et industriel qui ont
suscité I'étude. Cette thése s’'intéressant & une nouvelle géométrie de chambre de combustion aéro-
nautique, la section 1.3 présente briévement le principe de fonctionnement d’un turboréacteur. Le
plan du manuscrit est ensuite dressé dans ses grandes lignes.

1.1 Contexte scientifique

Le calcul scientifique, outil au service de la recherche et de I'industrie, joue un role fédérateur entre
divers interlocuteurs (théoriciens, expérimentateurs, ...) et la complexité des phénomeénes physiques
en présence. L’optimisation et la conception de dispositifs industriels (moteurs, turbines) repose
de plus en plus sur des outils de simulation numérique, en support aux essais expérimentaux dans
l'optique de réduire fortement le temps ainsi que les cotits de développement. Ces investigations nu-
mériques fournissent également un niveau de détail difficile & obtenir expérimentalement. Néanmoins,
la plupart des dispositifs industriels opérent dans un régime d’écoulement turbulent impliquant une
multitude d’échelles spatio-temporelles qui ne peuvent, malgré les ressources informatiques de nos
jours, étre résolues simultanément. Il est alors nécessaire de recourir a des stratégies de modélisation
couplées a des traitements mathématiques des équations (moyenne, filtrage...). Les expérimenta-
tions permettent ensuite de valider et de qualifier le code de calcul. Les approches expérimentale et
numérique sont donc bien évidemment complémentaires.

Bien que de nombreuses avancées aient été réalisées pour comprendre et modéliser la combustion
turbulente (Bray [44], Borghi [38], Peters [288|, Veynante et Vervisch [389]), le champ d’investiga-
tion n’en reste pas moins large. En effet, la prédiction des taux de dégagement de chaleur et des
concentrations d’espéces, importante pour la description de la stabilisation des flammes, du bruit
et des émissions polluantes, représente un challenge. Les flammes turbulentes impliquent un vaste
ensemble de phénomeénes liés, d'une part aux réactions chimiques et d’autre part a la turbulence.
La description de la structure d’'une flamme turbulente nécessite de pouvoir tenir compte de la mo-
dification des caractéristiques de chacun des éléments (combustion et turbulence), introduite par la
présence de 'autre. En décrivant les diverses réactions chimiques, les schémas cinétiques détaillés
permettent I’évaluation des taux de production de chaleur et des différentes espéces.
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FIGURE 1.1: Fvolution de la demande mondiale en énergie entre 1971 et 2003 et exprimée en mé-
gatonnes équivalent pétrole [108].

Ces mémes taux sont soumis & 'influence des propriétés des écoulements turbulents qui inter-
viennent dans les phénoménes de convection, de mélange, de diffusion, de transferts de quantité de
mouvement et d’énergie. Par ailleurs, la turbulence dans un écoulement réactif se distingue de la
turbulence classique dans un milieu fluide isotherme ou & masse volumique peu variable. A ce vaste
ensemble de phénoménes peuvent s’ajouter d’autres éléments spécifiques comme les propriétés mul-
tiphysiques d’un corps gazeux, liquide ou solide, les interactions fluide-structure, 'application d’un
champ ionisant sous la forme d’un plasma, ’ajout de perturbations acoustiques, d’ondes de choc,
etc.

1.2 Contexte industriel

Les phénomeénes aérothermochimiques, intrinséques a la combustion turbulente, caractérisent la
quasi-totalité des systémes énergétiques (en écartant les procédés nucléaires et relatifs aux éner-
gies durables telles que la géothermie, I’éolien,...), des moteurs & combustion interne aux réacteurs
aéronautiques. L’étude des systémes de combustion se rattache ainsi directement & la société, ne
serait-ce que par son implication décisive dans I’évolution des moyens de déplacement des individus
et des flux commerciaux. Le domaine de la combustion turbulente souléve néanmoins des problémes
écologiques, liés d’une part a I’épuisement progressif des ressources fossiles et surtout a la pollution
atmosphérique a I’échelle du globe. En effet, depuis une quarantaine d’années, la consommation
mondiale en énergie n’a cessé d’augmenter, comme en témoigne la figure 1.1.

La diminution des émissions polluantes est I’'un des principaux axes de recherche actuelle en
combustion. L’introduction, directe ou indirecte, de polluants dans ’atmosphére a des conséquences
préjudiciables puisqu’elle nuit aux ressources biologiques et aux systémes, influe sur les change-
ments climatiques et sur la santé publique. Au dela des polluants primaires émis directement dans
Patmosphére (oxydes d’azote générés par la combustion des moteurs et des procédés industriels),
on distingue également les polluants secondaires qui résultent de modifications physico-chimiques
complexes des polluants primaires.

La liste des polluants atmosphériques est longue. Aux composés polluants tels que le dioxyde
de soufre (S0Oz2), les oxydes d’azote (NOx), le monoxyde de carbone (CO), les métaux lourds, les
composés organiques volatifs (COV), le fluor, I'acide chlorhydrique,... s’ajoutent les gaz a effet de
serre, c'est-a-dire le dioxyde de carbone (CO2), le méthane (CHy), le protoxyde d’azote (N20),
les composés fluorés (les chlorofluorocarbures C'FC, les hydrofluorocarbures H F'C| les perfluorocar-
bures PFC, I'hexafluorure de soufre SFg), ainsi que d’autres substances comme les hydrocarbures
aromatiques polycycliques (H AP), les organochlorés (dioxines et furannes), ’ozone troposphérique
(O3), 'ammoniac (N Hs3) ... L’ozone troposphérique est un polluant secondaire qui résulte princi-
palement de réactions chimiques mettant en jeu des polluants primaires, essentiellement le dioxyde
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FIGURE 1.2: Evolution au cours du temps des rejets de COq issues de combustibles fossiles, repré-
sentée en gigatonnes de carbone émis par an [397].
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FIGURE 1.3: Répartition des émissions de C Oy par secteur d’activité, en France et pour [’année 2009
(courbe €élaborée a partir des données fournies par le rapport d’activité d’avril 2011 du CITEPA [92]).

de carbone. Contrairement & l'ozone stratosphérique, qui filtre les rayons ultraviolets émis par le
soleil, I’ozone troposphérique participe a la pollution oxydante ou pollution photochimique, & 'effet
de serre et présente des effets irritants pour les voies respiratoires et pour les yeux. Les gaz a effet de
serre (GES) absorbent le rayonnement infrarouge émis par la surface terrestre et accroissent l'effet
de serre, a l'origine du processus de réchauffement climatique.

La figure 1.2 illustre 'accroissement des émissions de C'Oq issues des combustibles fossiles, de
1800 a 2000. La répartition des émissions de C'Os, par secteur d’activité, pour la France et pour
Pannée 2009, est illustrée sur la figure 1.3. Le CITEPA rapporte des émissions de C'O2 & hauteur
de 364 Mt. En France, le premier secteur contribuant aux émissions est celui des transports avec
une importance de 34%. Viennent ensuite le secteur résidentiel /tertiaire, 'industrie manufacturiére,
la transformation d’énergie et I'agriculture/sylviculture. Au sein du paquet transports, 94% sont
associés au transport routier, 4% au transport aérien et 2% au transport fluvial.

De méme, les émissions de NO, sont reportées sur la figure 1.4 par secteur d’activité, en France
et pour 'année 2009. L’appellation générique NO, désigne différentes formes d’ozyde d’azode (NO,
NOy, NoO, NyO3, NoOy4, NoOs). Néanmoins, en général, seuls les deux composés les plus abondants
(NO et NO2) sont pris en compte sous le terme de NO,. Avec une émission totale de NO, de 1
117kt, le premier secteur émetteur est le transport, et en particulier le secteur du transport routier.
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FIGURE 1.4: Répartition des émissions de NOx par secteur d’activité, en France et pour [’année
2009 (courbe élaborée a partir des données fournies par le rapport d’activité d’avril 2011 du CITEPA

[92]).

L’industrie manufacturiére représente la seconde source d’émission avec 13 % des émissions. Ces
oxydes d’azote sont essentiellement formés dans les chambres de combustion. Ils interviennent dans
la formation de 'ozone troposphérique (par le biais d’une réaction avec les COV) et, par effet
indirect, dans 'augmentation de l'effet de serre mais aussi dans la formation du smog et des pluies
acides (formation de I’acide nitrique, HNOs lors de sa dissolution dans l’eau). Par ailleurs, le NO
présente des effets néfastes sur la santé, en absorbant 'oxygéne dans les sang et en suscitant des
problémes respiratoires. On distingue trois principaux mécanismes dans la formation du monoxyde
d’azote :

— Le NO thermique. Le taux de production de ce composé dépend fortement du temps de
résidence et de la température. A mesure que la température croit, le taux de production
des NO, thermique augmente de maniére exponentielle (en particulier lorsque la température
excede 1850 K). Il résulte des réactions de l'oxygéne de lair avec le diazote ou de l'atome
d’azote avec le radical hydroxyl OH.

— Le NO Fuel Fenimore. Ce mécanisme repose sur 'oxydation des molécules d’azote du
combustible en oxyde d’azote. Son apport est important lors de la combustion du pétrole ou
du charbon.

— Le prompt NO. Ce mécanisme intervient dans le front de flamme et résulte de la réaction
du diazote de l'air avec des radicaux (C' ou C'H). Il est accentué par les hautes pressions (en
particulier lors de 'augmentation des performances des moteurs aéronautiques).

Dans le contexte actuel de prise de conscience de 'impact des activités humaines sur le réchauf-
fement climatique, diverses directives et conventions ont été établies. Nous pouvons citer certaines
mesures visant :

— L’industrie en général : Signé en 1998, le protocole de Kyoto a fixé des objectifs chiffrés en
terme de réduction des émissions des gaz a effet de serre pour les six principaux gaz a effet
de serre. Il prévoit, par ailleurs, la mise en place de la bourse du carbone, un marché de
négociation et d’échange de droits d’émission de gaz a effet de serre (CO2, CHy, NoO, HFC,
PFC et SFG)

— L’automobile : La famille des normes d’émission Euro vise a fixer les limites maximales de
rejets polluants dus au transport routier. Les normes Euro de 1 & 5, qui se sont succédés, ont
imposé des limites & chaque fois plus restrictives quant aux émissions des oxydes d’azotes,
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FIGURE 1.5: Evolution des polluants CO, des hydrocarbures imbrilés, des fumées et des NOg, en
fonction de la richesse [403].

de monoxyde de carbone, d’hydrocarbures et de particules. L’entrée en vigueur de la norme
Euro 6 est programmée en 2014 et prévoit une réduction de 44% des oxydes d’azote pour les
véhicules & moteur Diesel par rapport a la norme Euro 5.

— Le secteur aéronautique : En 2007, 'OACI (Organisation de I'aviation civile internationale)
fixe les normes limitant les émissions polluantes des moteurs d’avions pour les turboréacteurs
puissants (de poussée maximale excédant 26,7 kN). Une procédure de certification, norme LTO
(Landing Take-Off) est basée sur les différentes phases de décollage et d’atterrissage au cours
desquelles sont évaluées les rejets polluants ciblés.

Le conseil européen pour la recherche aéronautique, TACARE (Advisory Council for Aerautics
Research in Europe) a fixé des cibles de réduction des émissions polluantes pour 1’horizon 2020
au travers du rapport "Vision 2020". Ces objectifs consistent en une réduction de 80 % des
émissions de NOx, une réduction de la consommation de kéroséne et des rejets de COsy de
50% et une diminution du bruit de 50 %.

Le projet européen TECC-AE (Technologie Enhancement for Clean Combustion in Aero-Engines),
qui a assuré le financement de cette thése, s’inscrit dans cette dynamique de réduction des émissions
polluantes, de maniére & répondre aux objectifs fixés par TACARE, et en particulier les émissions
d’oxyde d’azote.

Les émissions des NO,, sont pilotées par les hautes températures et le temps de résidence des gaz
chauds dans les zones & haute température. De nombreuses méthodes sont utilisées pour réduire ces
émissions. La plupart de ces stratégies se heurtent néanmoins au probléme des émissions de C'O. Ce
composé résulte d’'une combustion incompléte et apparait en méme temps que les imbriilés. La figure
1.5 représente 1’évolution des émissions de NO, et de C'O en fonction de la richesse de la flamme.
On constate dés lors, qu’il est difficile de diminuer les NO, sans contribuer & I'augmentation des
émissions de CO. En effet, & mesure que la richesse diminue, la concentration en C'O augmente
puisque ce dernier n’est plus oxydé en C'Os. Pour des richesses supérieures, 'augmentation de la
température induit une augmentation des NO,. Lorsque la combustion devient riche, le défaut
d’oxygene réduit I'oxydation du CO en C'Os. Ce graphe souligne donc l'existence d’une fenétre ot
la combustion peut étre qualifiée de "propre".
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Dans le contexte aéronautique, la premiére stratégie de réduction des rejets polluants repose
donc sur une réduction de la température de la flamme [223]. Cette réduction s’effectue grace a un
passage & un mode de combustion prémélangée (ou partiellement prémélangée) pauvre. Ce régime de
fonctionnement se nomme LP (Lean Premized, pour les carburants liquides) ou LPP (Lean Premized
Prevaporized, pour les carburants gazeux). L’inconvénient majeur de ce régime de fonctionnement
est qu’il est trés sensible aux perturbations aérodynamiques de ’écoulement ce qui induit des dyna-
miques de flammes trés instationnaires avec des déplacements importants des fronts de flamme. Le
confinement de la chambre de combustion favorise alors I'excitation de modes acoustiques, & 1'origine
des instabilités thermo-acoustiques. Ces instabilités se caractérisent par la présence de fluctuations
de pression de grandes amplitudes qui se couplent aux fluctuations des taux de réaction. Les mou-
vements aérodynamiques induits par ces instabilité sont susceptibles de déstabiliser la combustion,
générer un mouvement de retour de flamme dans l'injecteur (flashback) et méme conduire & une
extinction. Les vibrations générées peuvent endommager la chambre de combustion, les systémes
d’injection et méme le moteur dans sa globalité. Ce probléme des instabilités de combustion est au
centre des développements réalisés actuellement sur les turbines a gaz.

Toujours dans le contexte des chambres de combustion aéronautiques, la deuxiéme stratégie
concerne le controle du temps de séjour [223|. Le controle de ce paramétre consiste a trouver le
meilleur compromis en terme d’émissions polluantes et pour les différents régimes de fonctionne-
ment. En effet, alors qu’'un temps de résidence important des gaz au sein de la chambre permet au
monoxyde de carbone de s’oxyder, ce maintien dans des zones & haute température peut conduire
a l'accroissement des NO,. Le temps de résidence est particuliérement conditionné par I’allumage
dans des conditions d’alimentation défavorables comme en altitude ou a faible puissance. A faible
puissance, les températures étant peu élevées, la cinétique d’oxydation du monoxyde de carbone se
trouve réduite. Par ailleurs, 'allumage et la stabilité de la flamme constituent deux éléments délicats
a piloter [251].

Pour limiter ces inconvénients, plusieurs choix technologiques existent et comprennent, entre
autre :

- Une modification des propriétés de la combustion. Cette stratégie passe par 'utilisation d’un
autre combustible, par exemple I’hydrogéne. Ce dernier briile plus vite que le méthane. Ainsi, le
front de flamme est plus proche de l'injecteur et est moins sensible aux phénoménes vibratoires
[251].

- Une modification de la géométrie de I'injecteur pour garantir des conditions aérodynamiques
de mélanges optimales. Par exemple, I'injecteur multi-points assure 'homogénéité du mélange
combustible-comburant & l'aide d’un réseau de points d’injection disposés en couronne |75, 18].

- L’utilisation d’un catalyseur ou injection de gaz (ammoniac, urée, méthanol [332] ou, plus
récemment, de dihydrogéne [125]).

- L’utilisation de nouvelles géométries de chambre de combustion avec les concepts de 1" Ultra
Compact Combustor [11] et du Trapped Vortex Combustor [318|.

Les travaux présentés dans ce manuscrit s’attachent a étudier le dernier choix technologique,
c’est-a-dire la voie de 'optimisation de la géométrie de la chambre de combustion avec le concept
du Trapped Vortex Combustor.

1.3 Les turboréacteurs

Avant d’aborder la structure du présent manuscrit, les principaux éléments d’un turboréacteur
ainsi que son principe de fonctionnement sont présentés.

La figure 1.6 illustre les différents éléments constitutifs d’un turboréacteur a double flux. La souf-
flante ou fan aspire l'air dans le turboréacteur et le divise en deux flux : un flux d’air interne, destiné
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FIGURE 1.6: Turboréacteur a double flur avec une chambre de combustion annulaire [1].

a la chambre de combustion, et un flux externe qui contourne cette derniére. Cet air est ensuite
comprimé par un compresseur axial ou centrifuge, avec parfois plusieurs étages reliés a différents
arbres mécaniques pour améliorer le rendement. On qualifie les différents étages de compresseur de
basse pression et haute pression. L’air (ou dans le cas illustré sur la figure 1.6, le flux interne d’air)
parvient ensuite & la chambre de combustion par le diffuseur. Ce diffuseur a pour role de redresser
I’écoulement avant son entrée dans la chambre de combustion. Sur la fig. 1.6, cette derniére est de
forme annulaire et est constituée d’un foyer, qualifié¢ de tube a flammes, en forme de tore. Ce méme
tube & flammes est intégré a un carter de forme torique. L’énergie accumulée dans la chambre de
combustion est ensuite restituée aux différents étages de turbines. Les turbines transforment 1’éner-
gie cinétique et thermique des gaz en énergie mécanique destinée a entrainer le fan et les différents
étages de compression. Ces gaz sont ensuite détendus dans une tuyére pour étre accélérés et produire
la poussée.

Au cours de sa progression dans les différents organes, le fluide suit donc les étapes d’un cycle
thermodynamique composés des phases d’admission, compression, combustion, détente et d’éjection.
Dans le cadre d’un turboréacteur a simple flux, le cycle thermodynamique idéal (détente et com-
pression isentropiques, pas de perte de charge) est représenté sur la figure 1.7. Il s’agit du cycle de
Brayton-Joules. Ce cycle est commun aux turbines a gaz terrestres et aux turboréacteurs. Seul différe
le devenir de I’énergie mécanique aux derniers stades du cycle, destiné a alimenter des alternateurs
dans le premier cas et & fournir la poussée nécessaire dans le second.

Dans cette étude, nous nous focaliserons sur la chambre de combustion du turboréacteur. Elle se
décompose en plusieurs zones, comme l'illustre la figure 1.8 :

- La zone primaire s’étend du fond de la chambre aux trous primaires. Elle assure la stabilisation
de la flamme et favorise le mélange au travers des recirculations d’air dans le foyer et du
mouvement de swirl généré par l'injecteur.
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FIGURE 1.8: Schéma de la coupe d’un tube a flamme ou chambre de combustion annulaire.

Le role de la zone secondaire est d’assurer la consommation de la majorité du carburant. Elle
fait office de post-combustion et permet d’abaisser la température.

La zone de dilution assure le mélange des gaz briilés avec ’air frais issu du contournement et
amené par les trous de dilution. Elle permet I'obtention d’un profil de température convenable
pour la turbine (aux alentours de 1 400 K) et évite la formation d’éventuels points chauds sur
les aubages des turbines.

Pour un fonctionnement optimal, une chambre de combustion aéronautique doit satisfaire un
certain nombre de contraintes pour lesquels nous pouvons établir la liste suivante :

Consommation de la totalité du carburant,

Rendement de combustion élevé,

Plage de stabilité importante (sur une large gamme de richesse et de pression),

Faibles pertes de charge (minimisation des pertes d’énergie de ’écoulement),

Bonnes performances d’allumage au sol et en altitude (en particulier a faible pression),
Profils de température des gaz en sortie de chambre convenables pour les aubages des turbines,
Capacité d’ingestion d’eau,

Faible poids pour améliorer le rendement global du turboréacteur,

Faible encombrement,

.....
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- Endurance et fiabilité,

- Respect des normes en vigueur pour les émissions polluantes.

Ces derniéres normes, de plus en plus restrictives, orientent les recherches vers de nouvelles archi-
tectures de chambres et 'amélioration des systémes d’injection (d’un point de vue aérodynamique
avec de nouvelles géométries et de nouvelles dispositions des injecteurs au sein de la chambre mais
aussi d'un point de vue chimique avec I'investigation de nouveaux carburants).

1.4 Objectifs de la thése et plan du mémoire

La problématique de cette thése est consacrée a la compréhension des mécanismes régissant
la stabilisation d’une flamme dans une chambre de turboréacteur de type TVC (Trapped Vortex
Combustor) par la simulation numérique d’écoulements réactifs compressibles avec un couplage
chimique. Afin de conserver les avantages associés a 'utilisation d’un code structuré, la méthode
des frontiéres immergées est utilisée pour décrire des géométries complexes, jusqu’a présent traitées
avec des codes de calcul non structurés. Nous nous sommes attachés a décrire les différentes étapes
de mise en place d'un traitement des conditions limites immergées et démontrer la pertinence du
couplage code compressible/frontiéres immergées.

Pour représenter les écoulements réactifs, la méthode "PCM-FPI", dite de tabulation chimique,
est utilisée au cours de ces travaux. L’approche FPI est basée sur la décomposition d’'une flamme
turbulente en une collection de flammes laminaires monodimensionnelles pour lesquelles la simple
connaissance d’une variable d’avancement, pour caractériser la transition entre les gaz frais et les gaz
brilés, ainsi que la richesse du mélange fournit ’évolution des grandeurs thermochimiques préalable-
ment tabulées. Le modéle PCM assure le couplage entre la turbulence et la chimie par I'introduction
de fonctions de densité de probabilité. Les avantages et points faibles de la méthode PCM-FPI seront
discutés et ils nous améneront & l'introduction d’un modéle permettant la conservation de la vitesse
de flamme tout en préservant une description chimique fine du front de flamme.

Le manuscrit est structuré de la facon suivante :

- Le chapitre 1 rappelle les équations gouvernant les fluides compressibles, visqueux, réac-
tifs et non réactifs avec les différentes hypothéses et approximations utilisées. Les principaux
types de flammes sont ensuite présentés avec les outils de modélisation actuels. Parmi les trois
principales approches de la combustion turbulente, qui sont la simulation numérique directe
(DN S pour Direct Numerical Simulation), la simulation des grandes échelles (LE'S pour Large
Eddy Simulation) et la simulation des équations moyennées au sens de Reynolds (RAN S pour
Reynolds Averaged Navier Stokes), nous nous focaliserons sur la seconde et présenterons les
modéles de sous-maille utilisés. Enfin, la derniére section sera dédié a la présentation de la
méthode PCM-FPI.

- Le chapitre 2 présente les outils numériques utilisés : les schémas numériques et les conditions
limites.

- Le chapitre 3 est dédié a la méthode des frontiéres immergées. Dans un premier temps, un
état de l'art des différentes méthodes de frontiéres immergées sera présenté. La méthode de la
cellule fantéme, retenue pour les présents travaux sera décrite plus précisément. En particulier,
les éléments clés pour I'intégration de cette méthode seront exposés. Différents calculs seront
alors présentés pour valider cette technique de modélisation.

- L’objectif du chapitre 4 est I’étude de la dynamique de 1’écoulement affleurant une cavité
transsonique. Une description de la dynamique de cavité et des précédentes études relatives a
ces écoulements est effectuée.
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- Au cours du chapitre 5, les résultats de la simulation numérique des grandes échelles de
I’écoulement dans une cavité rectangulaire transsonique seront exposés. Cet écoulement est pi-
loté par un processus de rétroaction aéroacoustique dont la description est fortement sensible
aux conditions limites. Cette étude démontrera la qualité des reconstructions intrinséques a
la méthode des frontiéres immergées avec des comparaisons de calculs réalisés avec des pa-
rois immergées ou décrites avec une approche de type multi-bloc reposant sur un formalisme
caractéristique tri-dimensionnelle (3D-NSCBC pour Tridimensional Navier-Stokes Characte-
ristic Boundary Conditions). Différents calculs seront également confrontés et analysés suivant
le modéle de sous-maille, la résolution du maillage et le niveau de dissipation artificielle.

- Le chapitre 6 donne un apercu des différentes configurations de chambres basées sur ’emploi
d’une cavité comme élément stabilisateur.

- Le chapitre 7 rassemble les simulations de I’écoulement non réactif dans une chambre de type
TVC avec une étude phénoménologique de la dynamique de la cavité au regard des paramétres
géométriques.

- Le chapitre 8 est dédié a I’étude de la dynamique de la flamme dans cette configuration. La
littérature ne mentionne aucune étude de la combustion subsonique dans une cavité avec un
code compressible. Les difficultés de représentation de la dynamique de la chambre seront ainsi
évoquées. En particulier, nous reproduirons la dynamique instable de la chambre. Des simula-
tions complémentaires orienterons également les futurs choix technologiques pour obtenir une
chambre de type TVC stable. Il est aussi montré I'existence d’un cycle limite acoustique. Nous
établirons en effet une relation permettant d’anticiper le niveau des fluctuations de pression a
partir des variations d’une variable d’avancement décrivant la flamme. Ainsi, connaissant les
mouvements instationnaires d’une flamme, il semble possible d’obtenir une estimation de la
variation maximale de pression, sans nécessiter le couplage avec un solveur acoustique.

- Enfin le chapitre 9 présente les développements réalisés afin de corriger un des points faibles
de la méthode PCM-FPI, & savoir la conservation de la vitesse du front de flamme.
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2.1 Equations de I’aérothermochimie

Les écoulements au sein des chambres de combustion industrielles sont généralement turbulents,
multi-espéces, réactifs et diphasiques. Pour établir les équations régissant la dynamique du fluide, on
se place dans le cadre théorique de la mécanique des milieux continus. On considére ainsi un mélange
gazeux continu comportant N espéces de sorte & pouvoir appliquer les lois de la thermodynamique
et de la mécanique. La dynamique du fluide peut donc étre décrite par ses propriétés macroscopiques
telles que la pression, la masse volumique et la vitesse. Suivant la complexité du probléme, elles sont
complétées par d’autres quantités extensives, comme les fractions massiques des espéces chimiques,
ou chaque nouvelle propriété est associée & un phénomeéne physique bien distinct.

Les équations de 'aérothermochimie établies ci-dessous sont intégrées sur des volumes de controéle
pourvus d’un nombre important de molécules et justifiant ainsi le concept de moyenne statistique.

En particulier, les équations considérées portent sur la conservation de la masse, la quantité de
mouvement, ’énergie totale et les espéces, et découlent du bilan d'une grandeur extensive dans un
systéme défini par un volume donné ou une masse donnée du mélange considéré.

Pour une grandeur extensive notée G de nature scalaire (masse, énergie, entropie) ou vectorielle
(quantité de mouvement), le principe de conservation se présente sous la forme suivante :

Variation temporelle de G = Production de G + Echange de G avec I'extérieur

Chaque grandeur extensive (conservée ou non) G pouvant s’écrire G = mg avec g la densité par
unité de masse de G, ’équation 2.1 de bilan global s’écrit :

d
{/ png} +/ @G-ndZ}:/ oqdV (2.1)
dt | Jv ¥ Vv

ou p est la masse volumique, n représente le vecteur unitaire normal a la surface X et orienté vers
Pextérieur, ® g la densité de flux ou de courant de G et o la densité de source (ou, le cas échéant,
la densité de puits) de G. En utilisant la formule de Green-Ostrogradski, la précédente relation
(équation. 2.1) s’écrit :

9pyg

ﬁ—i—V'(bG:O’g (22)

Le flux @¢ se décompose en deux contributions d’échelles différentes associant un flux macro-
scopique de convection lié au champ de vitesse v et un flux de diffusion moléculaire JE :

be = pgu+ JC (2.3)

Afin d’exprimer le systéme aérothermochimique, I’équation de bilan global ou principe de conser-
vation d’une grandeur extensive G est appliquée a la masse, a la quantité de mouvement, aux espéces
chimiques ainsi qu’a I’énergie. En utilisant la convention de sommation d’Einstein pour les indices,
nous présentons ci-dessous les équations a résoudre dans un systéme exprimé dans une base carté-
sienne.

2.1.1 Conservation de la masse

Le bilan de conservation de la masse se traduit en utilisant une densité par unité de masse
unitaire g = 1, un flux de masse et un terme source nuls.

Op | Opui
ot 81’1

=0 (2.4)
ou p désigne la masse volumique du mélange fluide et u; la i-iéme composante du vecteur vitesse u.
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2.1.2 Conservation des espéces chimiques

L’écriture de la conservation des espéces s’obtient en considérant la fraction massique d’une
espéce | (g = Y;) dont le flux de diffusion s’écrit J G — pVa avec Vg la vitesse de diffusion de
I’espéce [ & I’échelle moléculaire :

dpY] n Op(u; + Vi)Y

o o —piy 1 =1..Ngpe (2.5)

oll wy est le taux de production de I'espéce chimique [ en unité de masse par unité de volume et
de temps. La diffusion moléculaire des espéces chimiques résulte de trois effets : le gradient des
fractions massiques (effet direct), le gradient de température (effet Soret) et le gradient de pression
(effet baro-diffusif). Dans la plupart des codes de calcul, I’équation 2.5 n’est pas utilisée directement
mais est 'objet de simplifications basées sur 'hypothése suivante :

Hypothese 1 : Les effets Soret et baro-diffusifs étant négligés, 'approximation de la loi de Fick
est utilisée pour le terme de diffusion :

Y\Va = -D\VY, (2.6)

ou D est le coefficient de diffusion de I'espéce [ dans le mélange.

Il en résulte I'’équation de conservation des espéces chimiques suivante :

0pY; | OpuY) 3( Y,
A = pD;

ot " oz, om a’m)_'—le b= 1o Nape 27

Dans le cadre des écoulements non réactifs, cette équation bilan est également utilisée pour
permettre la description d’un scalaire passif (de terme source nul). Ce scalaire passif permet de
qualifier le mélange entre deux écoulements et respecte donc I’équation bilan suivante :

opZ n opu; Z 0 <pD 5Z>

875 8:1:1 - (‘)xl axz

(2.8)

avec D = 1 la viscosité dynamique du fluide et Sc le nombre de Schmidst.

K
pScr?

Etant donné la définition de la fraction massique de l'espéce [ (Y}) et le principe de conservation
des espéces, nous obtenons les relations fondamentales suivantes dites de conservation de la masse :

Nspe Nspe Nspe
V=1, Y YVg=0, > &=0 (2.9)
=1 =1 =1

2.1.3 Conservation de la quantité de mouvement

Cette équation de bilan repose sur la définition de la quantité de mouvement G' = mwv ot v est
la vitesse de convection globale de I’écoulement. Le flux ®¢ est associé au tenseur des contraintes
o et le terme source est une fonction de la force massique fj agissant sur 'espéce [ :

Ns
8pui 8puiuj 8\I’ij b .
= > Yifi =1,2,3 2.10

Le tenseur des pressions ¥ se décompose en une partie isotrope exprimée en fonction de la
pression thermodynamique P et en un déviateur o, appelé tenseur des contraintes visqueuses :

\I/ij = 0jj — P(Sz‘j (2.11)
ol 0;; est le tenseur dit de Kronecker.
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Comme pour le bilan des espéces, 'équation de conservation de la quantité de mouvement est
lobjet d’hypothéses simplificatrices :

Hypothése 2 : Le fluide étant Newtonien, le tenseur o est une fonction linéaire des taux des
déformations (hypothése de Stokes, relation de Lamé) :

Uij = Q/LAZ‘j (212)

ou A;; représente le déviateur du tenseur des efforts et s’écrit :

1/ 0u;  Ouy 1 %
Aij = 2<8a:j * 8:ci> 55” Oxy, (2.13)

Hypothese 3 : Les forces de volumes qui s’appliquent sur le fluide sont négligés, fi; = 0.

On obtient alors :

dpu; n O(puiu; — P(Sij) B 8,qu
ot Ox;j Ox;

(i=1,2,3) (2.14)

2.1.4 Conservation de I’énergie

Cette équation peut s’écrire sous différentes formes suivant que l'on se base sur ’énergie interne
u, 'énergie totale e;, I’énergie totale non chimique F, la somme de I’énergie sensible et chimique e,
I’énergie sensible e ou 'enthalpie h [297|. Nous travaillerons avec 1’expression basée sur le bilan de
I’énergie totale non chimique E. Cette énergie résulte de la somme de la composante cinétique et
sensible, c’est-a-dire :

1
E = €s+§uiui
T RT, 1
E = vdl — — it 2.1
/TOC AT =57 g (2.15)
T R RT, 1
E = / Y dT — 220 4
T <lzlcl l) W 2uu
opE | Opu; B dq; 0 Nspe
! = pur — o \Ijl 7 Y 2.1
8t 81-] pwT 8I] +8 ( ]u)+Q+plzl fl,] U]+WJ) ( 6)

ot les termes wyp et @ sont respectivement le terme source d’énergie chimique et le terme source de
chaleur "autre" (flux radiatif, allumage par bougie...) & ne pas confondre avec I’énergie libérée au
cours de la combustion. Le terme p Zl]\il Y f1.i(ui+V] ;) représente I’énergie produite par les forces de
volumes f; sur l'espéce . Le flux d’énergie g; est la résultante du flux de chaleur, dti au gradient de
température et exprimé par la loi de Fourier, et d’un gradient de masse des espéces (effet Dufour) :

oT
8$i

N
+pY haYiVi (2.17)
=1

g =—A

soit :

N,
OpE  Opu; E 0 oT 0 e
opz L IPYE T+<)\> (/0 > hsﬂzhg)

ot Oz, Oxj \ Oz 8.1“] P
a . Nspe
o (Wijui) + Q +p > Yifi(u; + Vi) (2.18)

Ox;

17



CHAPITRE 2. MODELES PHYSIQUES ET EQUATIONS DE BILAN

On adopte les hypotheéses simplificatrices suivantes :

Hypothese 4 : Le terme p Zf\il Y, f1,i(ui 4V ;) sera négligé du fait de I'absence de la force massique
fi1 exercée sur I'espéce [.

Hypothése 5 : Le terme source de chaleur @ ne sera pas considéré par la suite.

Hypothese 6 : Le transport diffusif d’enthalpie sensible décrit par % (p ZlN:Sfe h&lYlVlJ) sera
—_— J
également négligé devant le terme source chimique wr.

Le terme source d’énergie wrp lié au dégagement de chaleur lors de la combustion est déterminé
avec les enthalpies de formation des espéces :

N.spe
Gp =—Y_ Ah$ iy (2.19)
=1

Dans le cas d’un écoulement non réactif, la précédente relation 2.16 se simplifie :

OpE  OpFEuj; 0uw;V;;  Ogj
_ _ 74 2.2
ot al’j 8:1:j 833j ( 0)

avec ¢; = —)\%.

2.1.5 Relations d’état

L’étude numérique des écoulements réactifs et non réactifs revient a caractériser leur évolution
thermodynamique. La thermodynamique décrit, a 1’échelle macroscopique, la distribution des molé-
cules et leurs interactions. En particulier, une équation d’état fournit la relation entre les différents
paramétres physiques (les variables d’état) qui déterminent son état. Il existe différentes équations
d’état suivant les comportements et phénoménes physiques a caractériser. Pour la modélisation de
la combustion, '’hypothése des gaz parfaits est généralement admise :

P = p(‘f/)T (2.21)

avec R la constante des gaz parfaits et W la masse molaire moyenne du mélange considéré, exprimée
en fonction des fractions massiques Y; des Ny, espéces constituant le mélange :

1 Nspe

l_v¥
==

= (2.22)

=1

2.1.6 Propriétés de transport moléculaire

L’introduction des coefficients de diffusion binaires D;; permet la caractérisation du terme de
transport moléculaire. Ces coefficients binaires modélisent la capacité de diffusion d’une espéce [ dans
une autre espéce j isolée et sont des fonctions complexes qui dépendent des intégrales de collision
et des variables thermodynamiques. Ils sont obtenus a 'aide de la théorie cinétique des gaz [168].
Afin de simplifier le formalisme, les coefficients de diffusion binaire D;; sont remplacés par une
forme plus compacte D; caractérisant la vitesse de diffusion de 'espéce [ dans un mélange décrit
statistiquement. La diffusivité moléculaire D; est ainsi définie par :

__1-y
TN X, /Dy;
Zg;ﬁl Jr

L’utilisation de I’équation 2.23 se révéle intéressante uniquement dans le cadre d’'une DNS couplée
4 une chimie complexe pour laquelle les actions respectives des différents composants doivent étre

! (2.23)
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décrites. Cependant, la plupart des applications (DNS ou LES) emploient des schémas simplifiés et ne
nécessitent donc pas une modélisation aussi précise de la diffusivité. La diffusivité est alors simplifiée
et exprimée en fonction d’'un nombre de Schmidt S¢; associé a 'espéce [ et supposé constant :

_ M
pSc

Dy (2.24)

2.1.7 Viscosité du mélange

La viscosité moléculaire du mélange est exprimée en fonction de la température avec une loi de
Sutherland :

T\*?Ty+ S
W@ =w(3) s
avec Ty la température de référence, S la constante dite de Sutherland et pg la viscosité de référence
connue a la température de référence Tp. Le jeu des paramétres (uo, 1o et S) est exprimé pour une
espece donnée et pour une plage de température. Pour Iair, ces données valent Ty =291,15K, S=120
et p1p—1,827x107° kg .m~! s~ pour des températures comprises entre 170 K et 1 900 K.

(2.25)

Pour un mélange fluide, la loi empirique de Wilke est souvent utilisée et s’exprime sous la forme :

Nspe

Xy (T)
T)=S —SHe) (2.26)
8 ;;Zﬁ?X@u

avec ®;; le coefficient suivant :

ol ) () GR))

Dans le code de calcul utilisé, SiTCom, la loi de Sutherland sera utilisée avec les coefficients de
air pour estimer la viscosité moléculaire de tous les mélanges gazeux. En effet, Godel [142] montre
dans ses travaux de thése que la loi de Sutherland, pour des mélanges air/méthane, permet d’obtenir
des résultats satisfaisants pour un niveau de complexité inférieur a I’approche de Wilke.

2.1.8 Nombres caractéristiques

Cette section rassemble différentes grandeurs caractéristiques. La viscosité cinématique, homo-
géne a une diffusivité de quantité de mouvement, est définie par :

y=" (2.28)

p

Le nombre de Schmidt Sc compare la viscosité cinématique v et la diffusion moléculaire D :
Sc=— (2.29)

Le nombre de Prandtl Pr correspond au rapport de la viscosité cinématique et la diffusion
thermique :

23
[ A
Pour les simulations présentées dans ce manuscrit, nous prendrons Pr = 0, 72.

Enfin le nombre de Lewis Le est le rapport entre la diffusion thermique et la diffusion moléculaire :
A Sc
~ pcpD  Pr

Le (2.31)

Un nombre de Lewis unitaire sera retenu pour nos études.
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2.1.9 Reécapitulation des variables et équations a résoudre

Pour décrire un fluide compressible, tridimensionnel, réactif et constitué de N espéces, le systéme
a résoudre comporte donc (5+N) équations :
- une équation de conservation de la masse totale : équation 2.4,
- trois équations de conservation de la quantité de mouvement : équation 2.10,
- une équation de conservation de I’énergie totale non chimique : équation 2.18,
- une équation de conservation pour N —1 espéces : équation 2.7. En effet, la N-iéme composante
est obtenue en appliquant le principe de conservation de la masse.

On introduit le vecteur des variables conservatives, U, exprimé par :

U:{p pui pus pus pE PYZ}T

et Y le vecteur associé aux espéces transportées dont les composantes seront notées Y; dans la suite
de ce manuscrit. Dans la présente étude, nous utiliserons la méthode PCM-FPI pour modéliser la
combustion turbulente. Cette approche, décrite dans la section 2.7, ne repose pas sur le transport
de m espéces mais de 4 paramétres qui permettent de reconstruire le vecteur des compositions.

On décompose le tenseur des flux en une partie convective, F* et une partie diffusive, D*. En
notant S le vecteur des termes sources, on peut décrire le probléme selon la relation suivante :

ou OFk 9DF

5 o T o = (2.32)
avec :
0
Py —2uA1s 0
puity + O1xp —211 Ao, 0
R I —2nAsk RPLI (2.33)
pusuk + Ozkp A ey OT 0
(pE + p)uy, —2u A By pior
pYyuy, 1o piy;
SC 8xk

2.2 Les archétypes de la combustion en régime laminaire

Il existe principalement deux configurations de flammes, indépendantes de la nature turbulente
ou non de I’écoulement : la flamme de diffusion et de prémélange. La distinction entre ces deux
classifications repose sur le mélange ou non du combustible et du comburant avant la combustion.
Lorsque les deux mélanges de carburant et de comburant sont injectés séparément, ils forment une
flamme de diffusion ou de combustion non-prémélangée. A I'opposé, le prémélange frais de comburant
et de carburant caractérise la combustion prémélangée. Les gaz frais sont alors séparés des gaz brilés
par un front de flamme se propageant librement. Entre ces deux régimes de flamme canonique, on
distingue également les flammes partiellement prémélangées, la combustion stratifiée ou encore les
flammes triples.

2.2.1 Flamme de prémélange

Cette section est consacrée a I'étude de la lamme de prémélange laminaire monodimensionnelle.
Sa structure est schématisée sur la figure 2.1. Elle est caractérisée par deux zones de compositions
homogénes, séparées par un front de flamme se propageant librement : d’une part un prémélange
frais de carburant et de comburant, et d’autre part les produits de combustion (cf. partie supérieure
du schéma 2.1). Le front de flamme peut étre décomposé en deux zones, une zone de préchauffage
et une zone de réaction. Alors que la zone de préchauffage est dominée par les effets de diffusion des
espéces, la zone de diffusion est pilotée par les effets chimiques.
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FIGURE 2.1: Schéma de la structure d’une flamme de prémélange laminaire [389).

L’évolution des grandeurs thermochimiques au travers du front de la flamme de prémélange
est décrite par la variable d’avancement ou de progrés ¢ qui constitue un scalaire réactif normalisé.
Celle-ci peut étre définie a I’aide de grandeurs intensives (la température) ou de grandeurs extensives
(certaines fractions massiques d’espéces) et est définie de fagon & valoir 0 du coté des gaz frais, ou
la réaction n’est pas encore initiée, et 1 du coté des gaz brilés :

T-T, Yp — Y

C=_—F—7— Ou ¢

=L F 2.34
Ty — Ty Y- Y} (2:34)

avec les notations u pour "unburnt" et "b" pour "burnt" afin de caractériser les gaz frais et les
gaz brilés. En restant dans les limites d’inflammabilité du mélange réactif, la flamme peut ainsi
étre localisée par cet avancement de la réaction globale. Néanmoins, il est important de noter que,
pour décrire 'avancée de la réaction globale entre le combustible et 'oxydant, cette grandeur doit
nécessairement étre monotone a la traversée de la flamme.

Le mélange des gaz frais étant homogéne dans un régime de flamme prémélangée, il peut étre
caractérisé par le rapport adimensionnel de la quantité relative de combustible & cette méme quantité
relative dans le mélange stoechiométrique. Ce rapport adimensionnel définit la richesse ® du mélange
et est inférieur a 1 lorsque le mélange et pauvre (combustible en défaut), supérieur a 1 s’il est riche
(combustible en excés) et égal a 'unité dans un mélange stoechiométrique :

Y;
b = S—F’O

= 2.35
Yoo (2.35)

oll s est le rapport stoechiométrique® et Yro et Yo les fractions massiques de carburant F' et
d’oxydant O initiales. Pour la réaction globale vpF 4+ voO — vpP, avec vp et v les coeflicients

molaires stoechiométriques, il vient :
voM,
=229 (2.36)
virMp
L’existence de gradients de température entre les gaz frais et les gaz a 1’équilibre permet la
propagation de proche en proche, par diffusion, du front de flamme dans les gaz frais a la vitesse de

flamme laminaire S7,(®) qui se détermine & partir de la conservation de la masse de carburant :

400 -
o wrdx
Sp(®) = fio
Pr

1. Pour une flamme de prémélange méthane-air, le rapport stoechiométrique s vaut 4 et autour de 3,5 pour 'iso-
octane.

(2.37)
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avec ,0% la densité partielle de carburant du coté frais et wg le taux de production ou de destruction
du carburant que l’on intégre sur ’ensemble du domaine spatial. Cette vitesse de flamme laminaire
constitue une grandeur clé pour la description dynamique des flammes prémélangées, tout comme
I’épaisseur thermique de la flamme 6(®) :

Tb - Tu

Sen = (2.38)

| |max
avec Tp la température adiabatique de fin de combustion (condition "burnt" caractéristique des gaz
bralés) et Ty, la température des gaz frais (condition "unburnt"). Pour une flamme atmosphérique
méthane-air proche de la stoechiométrie, 'ordre de grandeur de la vitesse de flamme S% est de
plusieurs dizaines de centimétres par seconde pour une épaisseur thermique inférieure au millimeétre.

Ces deux paramétres sont reliés au nombre de Reynolds de la flamme par la relation suivante,
dérivée de la théorie de Zeldovitch/Franck-Kamenetski [389] :
0t St

v

Rey =

~ 4 (2.39)

Concernant la valorisation industrielle, ce régime de flammes se retrouve dans les brileurs a
turbine & gaz (Lefebvre [223]) et dans les moteurs a allumage commandé. Il s’agit également de la
flamme observée avec un bec Bunsen.

2.2.2 Flamme de diffusion

Dans cette section, nous étudions la flamme de diffusion laminaire. Sa structure est schématisée
sur la figure 2.2 dans le cadre d’une flamme & contre-courant ot carburant et oxydant sont injectés
a contre-courant. La flamme se développe au niveau de la zone de diffusion (mélange intime des
deux compositions distinctes) et s’accroche autour de la ligne stoechiométrique. Contrairement a la
combustion prémélangée, la flamme de diffusion ne bénéficie d’aucun mécanisme d’auto-propagation,
elle est pilotée par la diffusion des espéces chimiques. Son front de flamme est caractérisé par une
épaisseur qui varie localement avec le mélange des réactifs et qui résulte de la diffusion des éléments
chimiques & une vitesse de diffusion dépendante des contraintes imposées par ’écoulement au niveau
de l'interface entre le combustible et ’'oxydant.

A Tinstar de la flamme de prémélange, on définit une grandeur caractéristique de la structure
interne de la flamme. Il s’agit de la notion de fraction de mélange (notée Z). Cette variable de
Schwab-Zel’dovitch est un scalaire passif qui permet ’évaluation du niveau de mélange entre tous
les éléments atomiques fondamentaux d’'une composition chimique hétérogéne. Elle vaut 1 dans le
mélange entrant de carburant et 0 dans le mélange de comburant. La fraction de mélange suit une
équation de transport du type convection-diffusion, sans aucun terme source et est définie comme :
% B Yo 0 +1

d+1

o Yr et Yoo sont les fractions massiques de fuel et d’oxydant dans les flux initiaux, et Yr et Yp
les fractions massiques locales.

Z:

(2.40)

Si on projette les équations de transport des espéces chimiques de ’espace physique & l’espace
normalisé de Z, en négligeant les effets de courbures des iso-Z, on obtient :

8,0Y 0%y
o R (2.41)

Cette équation fait apparaitre une grandeur clé des flammes de diffusion, il s’agit du taux de
dissipation scalaire noté yz :

pD|IVZ|* =

xz = 2D|VZ/|? (2.42)
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FIGURE 2.2: Structure du front de flamme de diffusion [389)].

Ce paramétre mesure l'inverse du temps caractéristique de diffusion. Ainsi, un taux de dissi-
pation scalaire important indique une diffusion rapide des espéces. On peut également définir le
nombre de Damkdéhler. Cette grandeur adimensionnelle compare les influences respectives du temps
caractéristique chimique 7, et du temps caractéristique de diffusion 7p = 1/xz :

1

XZTe

Da =

(2.43)

Lorsque Da tend vers 0, la chimie est lente et la flamme est gouvernée par la diffusion. On qualifie
ce régime de "diffusion pure". L’autre comportement limite d’une flamme de diffusion, caractérisé
par un nombre de Damkohler infiniment grand, est le régime de chimie infiniment rapide o les effets
chimiques prédominent.

La structure d’une flamme de diffusion se rencontre dans une flamme de bougie. Elle est également
présente dans les moteurs a injection directe (Diesel) et divers brileurs industriels.

2.2.3 Vers la description d’un systéme de combustion réaliste : la flamme
partiellement prémélangée

Cette section est dédiée a 'introduction du régime prémélangé ou régime mixte, unifiant le forma-
lisme des deux précédents régimes. En effet, on comprend aisément que les caractéristiques propres
aux deux régimes de flammes canoniques sont trop restrictives pour décrire les flammes rencontrées
dans la plupart des dispositifs industriels et dans les laboratoires. Ainsi, les applications aéronau-
tiques fonctionnent en régime partiellement prémélangé avec des inhomogénéités de compositions
liées & la vaporisation du combustible et au mélange des réactifs (Correa [87]).

Dans les paradigmes de la combustion turbulente, Bilger et al. [34] distinguent deux modes de
combustion partiellement prémélangée : les flammes stratifiées et la combustion prémélangée/non
prémélangée. La distinction entre ces deux modes repose sur ’existence ou non d’un mélange a la
stoechiométrie sur I’ensemble des compositions constituant le mélange hétérogene de combustible.

Ainsi, lorsque le mélange des réactifs se situe entiérement du cété pauvre ou riche, sans jamais
inclure de mélange stoechiométrique, la combustion est qualifiée de stratifiée. La structure locale
de la flamme reprend les caractéristiques de la flamme de prémélange puisqu’en l'absence d’une
ligne steechiométrique, les réactifs pénétrent dans la zone de réaction du méme coété. La combustion
stratifiée différe de la flamme de prémélange par des variations du mélange frais qui induisent des
fluctuations locales du taux de réaction et donc un plissement du front de flamme. Ce régime des
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FIGURE 2.3: Structure du front de flamme dans un mélange hétérogéne de réactifs [160].

flammes stratifiées suscite, depuis les derniéres années, de nombreuses études, en particulier pour
des applications liées aux moteurs thermiques a injection directe ainsi que les turbines a gaz. En
effet, dans les moteurs a injection directe, la présence d’une stratification en richesse assure la propa-
gation de la flamme sur toute une gamme constituée de richesses pauvres et permet de diminuer la
consommation de carburant tout en assurant de faibles niveaux d’émissions polluantes. Néanmoins,
la stratification est également a ’origine de variations cycle-a-cycle dont le controéle et la compréhen-
sion physique sont au coeur méme des études moteurs. Les mécanismes impliqués dans les flammes
stratifiées sont nombreux et délicats a interpréter. En effet, la propagation de la flamme au travers
d’un mélange spatialement hétérogéne présente des propriétés différentes par rapport & la propaga-
tion dans un milieu homogeéne. Pour prédire la vitesse de consommation des réactifs, 'histoire de la
flamme doit étre reconstruite. Par ailleurs, le couplage avec la turbulence augmente la complexité
du probléme.

L’existence d’un mélange stoechiométrique sur la gamme des compositions du mélange hétéro-
géne des réactifs méne a la définition de la combustion mixte de diffusion/prémélange. La flamme
emprunte alors des caractéristiques des deux régimes de flammes canoniques.

La figure 2.3 illustre une structure possible d’une flamme partiellement prémélangée. Cette
flamme est issue des travaux menés par Hélie et Trouvé [160]. Ils identifient deux étapes dans le
mécanisme de combustion : une premiére étape qui consiste en la propagation d’une flamme de
prémélange et la seconde étape qui présente les caractéristiques d’'un mode de combustion non pré-
mélangée et qui assure la consommation de I’excés de carburant et d’oxydant & gauche du front de
flamme.

2.3 Représentation de la chimie

La combustion peut étre définie [91] comme ’évolution irréversible d’'un mélange réactif vers son
état d’équilibre. Cette évolution est constituée d’un ensemble de réactions chimiques (collisions mo-
léculaires efficaces) qui permettent la description de la réaction finale d’oxydation d’un combustible
(généralement un hydrocarbure) par un comburant ou oxydant (dioxygéne de ’air). Ce processus de
combustion fournit majoritairement de I'eau (H20) et du dioxyde de carbone (COz). L’oxydation
du combustible est un procédé trés exothermique en raison de la libération des énergies de liaisons
associées : en moyenne, on considére 40 a 50 MJ /kg pour les hydrocarbures.

Si 'on s’intéresse a ’état final & I’équilibre, la réaction de combustion peut étre définie comme
une transformation globale, unique et irréversible, impliquant les réactifs et les principaux produits
de combustion. Ainsi, la combustion du méthane s’écrit sous la forme :

CHy+ 209 — CO9 + 2H50 (2.44)
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De maniére plus générale, 'oxydation stoechiométrique d’un hydrocarbure C,, Hy, par le dioxy-
géne de lair O9 est décrit par la réaction globale :

CpHy, + (0 + %)(02 +3,76N5) — nCOs + %HQO +3,76(n + %)Ng (2.45)

La chaleur dégagée au cours de la réaction peut étre évaluée a partir d’un bilan enthalpique basé
sur la différence entre les enthalpies de formation entre les produits et les réactifs.

Toutefois, cette réaction globale ne rend pas compte des étapes élémentaires et intermédiaires
menant aux produits finaux de réaction. Seule I'analyse du mécanisme réactionnel détaillé y donne
accés. La taille de ce mécanisme détaillé dépend du nombre d’éléments atomiques présents dans les
réactifs (C, H, O, N,...). A mesure que le nombre d’élements carbone du combustible est augmenté,
la taille du mécanisme augmente en raison des multiples combinaisons moléculaires possibles. En
prenant 'exemple du méthane, son oxydation implique plusieurs dizaines d’espéces intervenant dans
des centaines de réactions. On distingue différentes étapes dans ’évolution du milieu réactif. Le
mécanisme de combustion est initié par des réactions dites d’initiation qui sont activées par un ap-
port local d’énergie (étincelle de bougie par exemple). Cet accroissement de température augmente
la probabilité des collisions entre molécules. Les collisions engendrent des radicaux susceptibles de
dégrader les réactifs initiaux puisqu’ils présentent des centres actifs. Ces radicaux (par exemple OH,
CH) évoluent ensuite a 'aide d’un mécanisme de propagation de chaines (en conservant le nombre
de centres actifs) ou d’un processus de ramification (qui tend a augmenter le nombre de centres
actifs). Ces réactions en chaine sont particuliérement rapides. Néanmoins, elles sont également sou-
vent endothermiques et tendent & freiner la multiplication des centres actifs. Ces radicaux formés
présentent une durée de vie limitée par la cinétique des réactions de recombinaison qui sont prin-
cipalement plus lentes et fortement exothermiques. Ces réactions de recombinaison permettent la
formation des produits de combustion finaux (H20 et CO3). On considére que le systéme est a 1'état
d’équilibre lorsque toutes ces réactions chimiques, qualifiées d’élémentaires, sont achevées.

Pour prendre en considération ces différentes sous-étapes, on considére le systéme de Ny, évo-
luant suivant M réactions réversibles :

Nspe Nspe
Svia= Y v avec j=1,N, (2.46)
=1 =1

ol vj; et vj; sont les coefficients stoechiométriques de l'espece [ dans la réaction j et (; est le symbole
chimique de l’espéce [.

Nous introduisons le terme de réaction w; pour une espéce [ qui est défini comme la somme des
taux de réaction de I'espéce [ durant la réaction j, w;; pour j variant de 1 a M :

Ny Ny
W =Y dy =Wy ;9 (2.47)
J=1 Jj=1
Les coeflicients stoechiométriques des réactifs Vl’j et l/l/; permettent de calculer les coefficients
globaux v = v/; — v}, Le taux de réaction Qj, associé a la réaction j, est défini ainsi :
Nspe Nspe

Q; = Ky, T 16" — Ky TT 1 (248)
=1 =1

ou [(;] représente la concentration molaire de I'espéce I et Ky, et K, ; sont les constantes des
réactions directes ("forward") et indirectes ("reverse") de la j-iéme réaction. Cette expression est
déterminée a 'aide de la théorie cinétique des gaz de Maxwell. Notons qu’au sein d’un mécanisme
réactionnel, les vitesses de réaction Q; se répartissent sur un large spectre temporel. On introduit
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alors la notion de raideur du schéma cinétique qui rend compte de la forte dispersion temporelle des
temps caractéristiques chimiques 7 ;.

Les constantes Ky j sont modélisées avec une loi d’Arrhenius (loi empirique) suivante :

. Ea ]
Ky ;(T) = Ay,;TP% eXP( - RTJ> (2.49)

ot Ay ; est le facteur préexponentiel, F,; 1'énergie d’activation et 3; 'exposant de la température.
Les constantes K, ; sont alors évaluées & partir d'une hypothése d’équilibre (exprimée en minimisant
la fonction d’enthalpie libre G' de Gibbs) :

K

K, =—>2 2.
avec K4 la constante d’équilibre définie par :
K p\ZET AS) AH] 251
0= (w) eX"(n - RT) (251)

ot Py est la pression de référence (Py = 1 bar) et AH]O, AS’;-) sont respectivement les variations
d’enthalpie (sensible + chimique) et d’entropie lors de la réaction j :

Nspe
AH] = hi(T) = hj(0) = > v;Wi(hey(T) + ARS)) (2.52)
=1
Nspe
ASY = " uWisi(T) (2.53)
=1

Ah%l est I'enthalpie de formation de I'espéce [ a la température Ty = 0K, h,; et s; sont respective-
ment les enthalpies et entropies sensibles de chaque espéce.

Finalement, le terme de dégagement de chaleur wp est défini par :
N,
G ==Y ahY, (2.54)
j=1

Il est intéressant de constater que le taux de réaction est non linéaire vis a vis de la température
(dépendance exponentielle dans la loi d’Arrhenius) et des concentrations (expression des vitesses
de réaction). Il en résulte une libération d’énergie a la fois raide en temps et locale. Néanmoins,
la cinétique chimique ne suffit pas a expliquer le taux de dégagement de chaleur. Les mécanismes
intrinséques & la combustion interagissent avec de nombreux paramétres physiques. La réaction
chimique ne peut pas subsister sans 'apport continu de réactifs par ’écoulement qui est souvent
animé de mouvements turbulents. Cette dualité avec 1’écoulement fluide est telle qu'on qualifie
souvent le procédé de combustion d’aérothermochimie. Dans la section précédente 2.2, nous avons
vu que 'on distingue les flammes, indépendamment de la nature turbulente ou non turbulente de
I’écoulement, suivant la maniére dont les réactifs sont apportés. Nous allons maintenant aborder la
description des mouvements turbulents dans les écoulements.

2.4 Représentation de la turbulence

2.4.1 La turbulence

La majorité des écoulements rencontrés dans les procédés industriels et dans la nature sont ins-
tationnaires et turbulents. La principale différence entre un régime turbulent et un régime laminaire
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repose sur la multiplicité des échelles spatiales et temporelles impliquées, sur leur nature instation-
naire, leurs fluctuations et leur comportement aléatoire. Pour Chassaing [70], un fluide visqueux
passe d’un état laminaire & un état turbulent dés lors qu’il a dépassé le seuil d’énergie cinétique
nécessaire a la décohésion des filets fluides. En effet, aux faibles vitesses, les petites perturbations au
sein du fluide sont amorties par la viscosité moléculaire qui préserve le caractére laminaire ordonné
du fluide. A mesure que la vitesse augmente, les gradients de vitesse deviennent de plus en plus
importants et divers mécanismes d’instabilités amplifient, de maniére non linéaire, ces petites per-
turbations. Parmi ces mécanismes d’instabilités, on distingue les instabilités de Kelvin-Helmholtz,
caractéristiques de I’enroulement en structures tourbillonnaires et les instabilités de Rayleigh-Taylor,
apparaissant a l'interface séparant deux fluides de densités différentes. L’amplification non linéaire
des petites perturbations affecte ’ensemble de I’écoulement, & 'origine du passage vers l’état tur-
bulent. Pour distinguer les régimes laminaire et turbulent, on utilise habituellement un paramétre
adimensionnel, le nombre de Reynolds noté Re.

Ce dernier compare les forces d’inertie aux forces de viscosité :

_ pulL
I

Re (2.55)

ou L représente une distance (ou taille) caractéristique. Lorsque le nombre de Reynolds est petit,
les forces de viscosité dominent et I’écoulement est laminaire. Si on augmente Re, les forces d’inertie
peuvent perturber l'organisation globale de I’écoulement. On assiste alors a la transition vers la

turbulence 2.

L’état turbulent est donc associé a un comportement chaotique (peu prévisible), instable (fortes
fluctuations avec le temps et 'espace) et tridimensionnel (perte des symétries existantes). Au sein du
large spectre spatial et temporel associé a cet état, on peut hiérarchiser les structures tourbillonnaires
par leur état énergétique :

- L’échelle macroscopique : Elle est liée aux grandes structures anisotropes qui suivent les
directions privilégiées, imposées par la géométrie. Ce sont ces grandes échelles qui portent la
quasi-totalité de I’énergie cinétique turbulente. La plus grande échelle rencontrée correspond a
I’échelle intégrale, notée [; a partir de laquelle on peut définir un nombre de Reynolds turbulent,
Ret .

U;lt

= 2% 2.
Ret V ( 56)

avec uy la vitesse caractéristique des fluctuations.

- L’échelle de Taylor : Elle regroupe les échelles intermédiaires du spectre. Ces derniéres
assurent le transfert d’énergie de ’échelle macroscopique aux plus petites structures par divers
mécanismes de compression /étirement qui limitent I’anisotropie initiale.

- L’échelle de Kolmogorov : Cette derniére est associée aux plus petites structures de 1’écou-
lement. Ces structures isotropes assurent la dissipation de I’énergie tourbillonnaire résiduelle
en chaleur. Le caractére isotrope de ces structures est un point-clé dans la formulation des mo-
déles pour la LES. La taille caractéristique de ces petites structures est I’échelle de Kolmogorov
7. Le nombre de Reynolds associé a ces structures est noté Rey, :

Mk
Rep, = —— =1 (2.57)

1%

Afin de décrire le mécanisme de transfert de I’énergie cinétique turbulente des grandes échelles
vers les plus petites, Richardson [310] et Kolmogorov [204] introduisent le concept de la cascade

2. On définit souvent un nombre de Reynolds critique représentatif de la transition a un état turbulent, Re. qui
dépend de la configuration étudiée [226].

27



CHAPITRE 2. MODELES PHYSIQUES ET EQUATIONS DE BILAN
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FIGURE 2.4: Cascade d’énergie turbulente de Kolmogorov ([117]).

énergétique illustrée sur la figure 2.4. Cette cascade représente 1’évolution de I’énergie dans le spectre
des vecteurs d’onde k (exprimés en rad/m) de longueur d’onde ! = 27/||k||. La turbulence est
ainsi représentée comme un ensemble de structures tourbillonnaires étalées sur un large spectre de
fréquence. L’énergie est produite par les grosses structures aux faibles nombres d’onde du fait des
gradients de vitesse importants. Cette énergie est ensuite transférée dans la zone inertielle vers les
petites échelles. Cette zone est caractérisée, dans la théorie de Kolmogorov, par une pente en k=%/3.
On définit également un taux de dissipation de I’énergie cinétique turbulente € :

13

U,
— 2.
€= (2.58)

avec d une échelle de longueur et ug’ une vitesse caractéristique. Au bout de la cascade, les petits
tourbillons dissipent 1’énergie tourbillonnaire aux grands nombres d’onde.

Sur le principe de la cascade énergétique de Kolmogorov, la dissipation e représente a la fois (du
fait de la conservation de I'énergie) le taux d’injection d’énergie aux grandes échelles, le flux & travers
la cascade et le taux de dissipation par viscosité aux petites échelles. La combinaison des relations
2.57 et 2.56 conduit alors aux relations suivantes couplant l; et ny, :

3/4
N = vz (2.59)
b oY (2.60)

Nk
Ce dernier critére permet de comprendre pourquoi le calcul direct d’une configuration indus-
trielle n’est pas envisageable. En effet, le nombre de points N, nécessaire a la description d’un
volume cubique de c6té L étant proportionnel au rapport entre [; et 7y, il en résulte une dépendance

en O(Re? / 4). Par ailleurs, pour analyser le cotit CPU associé & une DNS, Pope [303] montre que
I'avancement temporel est piloté par la relation :

EY2At 1
Az 20
Si 'on considére une simulation effectuée sur quatre temps caractéristiques de la turbulence
(T =k/e), le nombre de pas de temps total N est déterminé a l'aide de :

47 80 (K2 80
= () = agt (262

(2.61)
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Le cotit global d'un calcul est alors directement proportionnel au produit Nps x Ny Pope [303]
évalue ainsi le cotit d'une DNS de turbulence homogeéne isotrope pour différents Reynolds turbulents,
analyse reportée dans le tableau 2.1. Il introduit le temps de calcul T prr, exprimé en jours et évalué

a l'aide de la relation :
10% X Niz x N

Tery = 105360 x 60 x 24 O™ (2.63)
Ret N TC PU nggf ps
94 104 | 20 minutes | 1 milliseconde
375 214 9 heures 32 millisecondes
1 500 498 13 jours 1 seconde
6 000 | 1260 20 mois 1 minute
24 000 | 3 360 90 ans 50 minutes
96 000 | 9 218 | 5 000 ans 43 heures

TABLE 2.1: Nombre de points par coté du cube (N ) et coit CPU d’une DNS de turbulence homogéne
isotrope, en fonction du Re; pour une architecture de 1 Gflop/s (extrait de Pope, 2000, [303]) et
pour une architecture actuelle de de 1 Pflop/s .

Le tableau 2.1 est obtenu en supposant un cotit unitaire de 1000 opérations par cellule et par
pas de temps sur une architecture de 1 Gflop/s?. Pour confronter cette analyse réalisée en 2000 aux
architectures massivement paralléles actuelles, on rappelle les performances de la machine de calcul
IBM Blue Gene/P Babel de I'IDRIS : 10 racks associés & 10 240 noeuds de calcul soit 40 960 coeurs
(un rack contenant 32 noeuds et chaque noeud comportant 4 coeurs), pour une puissance créte totale
de 139 Tflops/s (puissance théorique de 13,6 Gflop/s par noeud de calcul). La formule 2.63 peut étre
modifiée pour exprimer le temps CPU sur la base d’une architecture de 1 PetaFlops :

10% x Nijy x N3

THEP = ' 2.64
CPU" = 1015 % 60 x 60 x 24 7" (2:64)

Cette analyse du cotit CPU étant conduite pour un écoulement non réactif, la prise en compte
de I'aérothermochimie apporte de nouvelles contraintes. En effet, pour résoudre la flamme sur le
maillage, il est nécessaire que son épaisseur caractéristique dzp,, définie par o, = (Tp,—T,)/|dT /dx|maz,

respecte le critére :

Oth
— 1 2.
A <10 (2.65)

ce qui est particuliérement critique pour la taille du maillage, A,.

2.4.2 RANS-LES-DNS

Les figures 2.5 et 2.6 rassemblent les trois grandes approches rencontrées en mécanique des fluides
numeériques.

Dans une Simulation Numérique Directe (DNS pour Direct Numerical Simulation), un des ex-
trémes du paradigme numérique, toutes les échelles de I’écoulement et de la flammes sont résolues.
L’ensemble du spectre turbulent est donc résolu. Bien que ces approches soient attractives, I'ajout
d’une cinétique chimique détaillée et de procédés de transport, augmentent dramatiquement le cotit
numérique. Au dela du couplage avec une chimie, la complexité de la dynamique turbulente, reliée &
une croissance du nombre de degrés de liberté de la turbulence non réactive supérieure a O(Re''/%),

3. L’acronyme flops ou flop/s est associé au nombre d’opérations a virgule flottante par seconde
(Floating point Operation Per Second). 1l permet de qualifier la vitesse d’un systéme informatique. Ainsi, un giga-
FLOPS (noté 1Gflop/s) correspond & un milliard d’opérations & virgule flottante par seconde (10° FLOPS). De
méme, un pétaFLOPS représente 10*°> FLOPS.
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FIGURE 2.5: Comparaison entre simulation numérique directe (DNS), résolution des équations
moyennées (RANS) et simulation auzx grandes échelles (LES) (figure tirée de Roux [322]).

ou Re dénote le nombre de Reynolds, rend la DNS inapplicable pour la plupart des écoulements non
réactifs d’intérét. La DNS se trouve donc cantonnée a I'étude de domaines de calcul n’excédant pas

quelques cm?.

A Tautre extrémité, les simulations des équations de Navier Stokes moyennées au sens de Rey-
nolds (RANS pour Reynolds-Average Navier-Stokes Simulation) ne s’attachent qu’a réaliser un suivi
des quantités moyennes et ne résolvent ainsi aucune échelle de la turbulence. Les termes non fer-
mées, intervenant dans les équations RANS et impliquant des corrélations entre le spectre turbulent
et les grandeurs thermochimiques, nécessitent l'introduction de modéles. L’ensemble du spectre se
trouve donc modélisé lors d’un calcul de type RANS. Un des points clés au niveau des simulations
RANS se situe donc au niveau de la fermeture des termes d’interaction turbulence-chimie fortement
non-linéaires.

La méthode intermédiaire se base sur des solutions tronquées en fréquence dont le cotit numérique
est beaucoup plus faible que celui associé & une DNS tout en donnant accés & une partie du spectre
turbulent. Les Simulations des Grandes Echelles, notées SGS ou LES (pour Large Eddy Simulation)
résolvent les équations des quantités filtrées, en décrivant la dynamique des larges structures énergé-
tiques et modélisent ce qui se passent aux plus petites échelles. En effet, ce sont les grandes échelles
du mouvement qui contribuent a la diffusion turbulente de la quantité de mouvement, de la chaleur
et des espéces. Elles sont par ailleurs plus sensibles aux conditions aux limites. On peut s’attendre
a ce que la prédiction des modéles soit particuliérement satisfaisante pour les petites structures de
nature isotrope.

Les principaux challenges associés & la LES sont les problémes de fermeture. En effet, la non-
linéarité des équations de Navier-Stokes nécessite la prise en compte des échelles non résolues dans la
dynamique des structures résolues. Cette influence des petites échelles apparait au travers de modéles
de sous-maille. Pour les flammes turbulentes, les échelles chimiques étant typiquement plus petites
que ’échelle de Kolmogorov, les interactions chimie-turbulence ne sont pas résolues et nécessitent
I'introduction de modéles méme en LES (Pope, 1990). Ainsi, la plupart des modéles LES pour la
combustion turbulente sont des extensions des modeles RANS (Poinsot et Veynante, 2001).

2.4.3 L’opérateur de filtrage

Les équations de transport d’une simulation des grandes échelles (LES) décrivent 1’évolution des
grandeurs filtrées de I’écoulement et modélisent I'influence de la partie de sous-maille non résolue.
La séparation entre les échelles calculées et non résolues est réalisée par une opération de filtrage
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FIGURE 2.6: Schéma de principe de la DNS, LES et RANS dans [’espace spectral (6 gauche) et
temporel (a droite)[117].

des équations de transport. Ce filtre, passe-haut pour les échelles de la turbulence ou passe-bas en
fréquence, est représenté mathématiquement dans ’espace physique par un produit de convolution.
La partie résolue, ®(x,t), de la variable spatio-temporelle ®(zx, ) est ainsi définie par? :

+oo

B(x, 1) = / D&, 1)Ga(x — &)dPE (2.69)

—00
ou Ga est le noyau de convolution associé a I'opération de filtrage de largeur A. Le filtre considéré
dans I’équation 2.69 est supposé isotropique et homogeéne et le noyau de convolution tridimensionnelle
G est déterminé comme le produit de noyaux mono-dimensionnels :

Gax—¢&) =[] Gialzi—&) (2.70)

i=1,3

La relation 2.69 peut également s’écrire, dans ’espace de Fourier, comme le produit des trans-
formées de Fourier de la fonction et du noyau de convolution (exposant *) :

' (k,w) = o*(k,w)G, (k) (2.71)
4. Plus généralement, 'opérateur de filtrage spatio-temporel s’écrit :
— +oo Foo .
(x, 1) :/ / D&, t)Ga(x — &t —t')dt'd¢ (2.66)
avec le noyau de convolution spatio-temporel défini comme ’extension tensoriel des noyaux monodimensionnels :
Gax—&t—t) =Gt —t) [ Gialei—&) (2.67)
1=1,3

L’opérateur de filtrage utilisé dans les études actuelles est le filtre spatial. En effet, la majorité des études LES
d’écoulement compressible sont menées en ’absence d’un filtrage temporel. Néanmoins, il existe un formalisme LES
basé sur un filtrage temporel pour concilier les formalismes RANS et LES et ainsi faciliter les approches hybrides. Ce
dernier est dénommé TLES pour Temporal Large Eddy Simulation (cf. Pruett et al. [305], Fadai-Ghotbi [113]). Par
ailleurs, notons que l'opérateur de filtrage spatial induit un filtrage temporel puisque les équations de Navier-Stokes
permettent I’association d’une échelle spatiale caractéristique a une échelle temporelle. L’échelle de coupure temporelle

peut ainsi étre exprimée comme :
te = A/\/kcE(ke) (2.68)

avec kcFE(k:) Dénergie cinétique relative au nombre d’onde de coupure k.. L’élimination des échelles supérieures a k.
(échelles inférieures a la largeur du filtre A) revient a supprimer les fréquences supérieures a la fréquence de coupure
we = 27 /te.
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avec k et w respectivement le nombre d’onde et la phase et k. = 27 /A le nombre d’onde de coupure.
Dans 'espace spectral, la grandeur ®(x,t) est donc coupée au nombre d’onde k. par le filtre passe
bas G} . La décomposition suivante est alors obtenue :

b(x,t) = ®(x,t) + D' (x,1) (2.72)

avec ®’'(x,t) la partie non résolue de ®(x,t).

Afin de manipuler les équations de Navier-Stokes, le filtre doit remplir les conditions suivantes :
— la normalisation :

+o00
Ga(§)d’¢ =1 (2.73)
— la linéarité :
P+yYy=0+9¢ (2.74)

— la commutativité avec la dérivation temporelle ou spatiale :

9 _o% 0% _ oo
ot N ot ’83/}1' N 633‘2

(2.75)

Alors que les deux premiéres propriétés sont assurées sans difficulté, la troisiéme propriété est
plus complexe. Des erreurs de commutation spatiale apparaissent lorsque le filtre est inhomogéne, en
particulier, lorsque le domaine est délimité par des parois ou lorsque le maillage n’est pas uniforme
(cas du maillage raffiné pour les écoulements au voisinage d’objets). Certains auteurs incluent ainsi
les termes résultants de la non-commutation dans les modeéles de sous-maille [326, 127]. D’autres
travaux se basent sur des filtres de largeur non-uniforme qui commutent avec les dérivées partielles
[385]. Nous ferons ici '’hypothése que la commutation spatiale est respectée, hypothése largement
utilisée dans la communauté. Concernant la commutation temporelle, elle est respectée si le filtre
n’est pas modifié au cours du temps, c¢’est-a-dire si le maillage n’évolue pas au cours du calcul LES.
Cette problématique est abordée dans la thése de Moureau [264], pour des applications de type
moteur automobile.

On distingue différents filtres dans la littérature pour effectuer la séparation d’échelles : le filtre
dit boite (top-hat ou box), le filtre gaussien et le filtre passe-bas spectral (spectral cut-off ou sharp
cut-off ). Les expressions de ces filtres, dans le domaine physique et spectral, sont renseignées dans
la table 2.2.

En pratique, le filtre considéré est le filtre dit implicite, caractéristique du maillage. La séparation
entre les échelles résolues et modélisées est en effet dictée par la taille des mailles choisies. A mesure
que le maillage est raffiné, les échelles résolues sont de plus en plus fines et la modélisation des petites
échelles est moins cruciale. Ainsi, lorsque la taille de la maille tend vers I’échelle de Kolmogorov, la
résolution de la LES s’approche d’une résolution DNS. En général, la taille des mailles se rapproche
de I’échelle de Taylor. Il faut également remarquer que le filtrage effectué sur le champ total ne
résulte pas uniquement de la résolution spatiale. Les erreurs de modélisation et la dissipation induite
par les schémas numériques interviennent également dans le processus de filtrage intrinséque [127].

On souligne également que l'opération de filtrage ainsi définie ne repose pas sur un opérateur de
Reynolds. Ainsi, & priori :

O(x, 1)U(x, 1) # B(x, )V (x, 1), D(x,t) #D(x,t), P (x,t)#£0 (2.76)

La taille caractéristique du filtre est définie par Germano et al. [128] pour un maillage cartésien
non-uniforme :

A = (A1 AA3)Y? (2.77)

ou A; représente la taille de la maille dans la direction 3.
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Filtre Filtre dans I'espace physique : Ga(x — &) | Filtre dans I'espace spectral : G} (k)
1 .
) as i [x =&l < Ay/2 3 sin(Aiki/2)
Boite { 0  sinon. =1 Aiki/2

3/2 _6<($1_2€1)+(12_2£2>+(x3_2£3)) 21.2 21.2 21.2
Gaussien (%) e A7 A3 A3 e~ (ATk{+A%ky+A3k3)/24

Passe-bas | [[3_; % avec ke = x; { (1) :n|(])€111’ e

TABLE 2.2: Fonction du filtre dans ’espace réel et dans [’espace spectral pour différents filtres LES.

Dans le cas d’un maillage présentant une forte anisotropie, Scotti et al. [335] proposent une
formulation améliorée de la taille caractéristique du filtre sous la forme :

A == Aeqf(al, ag) (278)

avec Agq la taille du filtre estimée a 'aide de la formule 2.77 et f(a1,a2) la fonction de correction
anisotrope, évaluée a partir du taux de dissipation d’une turbulence isotrope :

flai,a2) = cosh\/;7 ((1n a1)?> —Inailnas + (In a2)2> (2.79)

ol aq et ao sont les rapports d’aspect inférieurs & 'unité et construits & partir de la longueur de

coupure maximale et des deux pas du maillage dans les deux autres directions®.

L’application de la décomposition de Reynolds, ® = ® 4+ &' avec ® la moyenne de Reynolds, aux
équations de Navier-Stokes compressibles ne conduit pas & un systéme d’équations filtrées proches
de celles de départ. En effet, le filtrage n’est pas distribuable (wu; # @; @j). On introduit alors
le filtrage au sens de Favre qui repose sur une pondération de la variable a filtrer par la masse
volumique : o

F= ”[;f = o =0f (2.80)

Comme précédemment, on décompose la variable ® en une partie haute fréquence ®" associée
aux petites structures de sous-maille et une partie basse fréquence ® caractéristique des grandes
échelles résolues : _

b(x,t) = B(x,t) + D" (x,t) (2.81)

Cet opérateur de Favre ne commute pas avec les opérateurs de dérivation spatiale et temporelle.
En effet, le développement de la dérivée spatiale d’une variable filtrée au sens de Favre fournit :
06 _ 0 pdy _10pd _péOp _0¢ 1. 0p ¢p

= = — = = O — — 2.82
8.1‘]' 833‘]' P ﬁ@xj 52 8l‘j 8.7)]' + ﬁqbaxj ﬁ@xj (2:82)

Erreur de commutation

5. Par exemple, si 'on consideére la longueur de coupure maximale A4 = max(A1, Az, Az) comme étant Aoz =
A1, les rapports d’aspect inférieurs ou égaux a l'unité, a1 et a2, sont déterminés par les expressions : a1 = As/Aq et
az = A3/A1 .
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Dans le cadre de la modélisation de sous-maille, les approches dites "dynamiques" ou "de si-
milarité" font souvent intervenir une deuxiéme fréquence de coupure du spectre dans la partie des
échelles résolues. Cette coupure repose généralement sur le filtre test, de largeur 2A ou de similarité,
de largeur 4/3A. La discrétisation de l'opérateur de filtrage explicite est développée dans la partie
3.3.

2.4.4 Présentation des équations filtrées au sens de Favre

Les équations a résoudre sont obtenues en appliquant 'opérateur de filtrage aux équations de
Navier-Stokes ainsi qu’a I’équation d’état.

2.4.4.1 Equation d’état
Le filtrage de la loi des gaz parfaits permet d’obtenir :
p=prT (2.83)

2.4.4.2 Equation de continuité

En appliquant le filtrage de Favre, la forme de I’équation de continuité reste inchangée.

dp | Opu;
5t oy =0 (2.84)

2.4.4.3 Quantité de mouvement

L’application de I'opérateur de filtrage aux équations de quantité de mouvement fournit dans un
premier temps :

opu; ~ Opuju;  Op  00y;

ot dr;  Ox;  Ox,

(2.85)

Dans cette équation, les termes pu;u; et &;; ne sont pas résolus directement. Il convient donc de
les modifier en faisant apparaitre une partie résolue et une partie & modéliser :

opu; ~ Opuju; — Op 00y

= RH 2.
ot o, " om  om, O u (286)
0 S 0 _
H _ — (U — Ui Gii — O 9.
RHSy dx; [—p(uiuj — Uty +6xj (Gij — Ti5) (2.87)
Al A2

avec Ay et Ay deux termes de sous-maille. Le terme A; est associé au tenseur des contraintes de
sous-maille et sera noté, par la suite, 7;; avec 7;; = —p(u;u; — U;4;). Le tenseur 7;; correspond a la
partie résolue du tenseur des contraintes visqueuses :

gij = 2u(T)A;; (2.88)
- ~ (Ou; Ou; 2~ (Ouy

o= u(T L) - ST (—) 2.
i 1( )(aijraxi) (1) By 0ij (2.89)

2.4.4.4 Espéces

Le filtrage de ’équation de conservation des espéces fournit :

oY | dpuiti _ 9 ( D an) + piy (2.90)

875 8951 N a$l P l@xi
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Cette équation est modifiée pour faire apparaitre des termes plus aisément accessibles :

opY:  dpuY; 9 AN o[~ _=1. 90 Y, Y]
- D — Y — ;Y D oD 2.91
ot + ox; 6951 l@xz = 8xi plus¥y — )| + 83:@ P ’ax, p laxz ( )

Cl CQ

ou (7 et (9 sont deux termes de sous-maille. En particulier C'; est un terme de transport turbulent
des espéce et sera associé¢ au vecteur flux diffusif de sous-maille des espéces, 7y;. On note que le taux
de réaction chimique des espéces [, w; nécessite également un modeéle de fermeture.

2.4.4.5 Energie

Si le traitement des équations précédentes n’a pas posé de problémes particuliers, il en va autre-
ment pour I’équation de conservation de ’énergie. En effet, la définition de I’énergie totale transportée
est différente suivant que 1’on se trouve dans un cas réactif ou non réactif. Pour un écoulement tur-
bulent réactif, nous utilisons ’énergie totale non chimique qui résulte de la sommation de I’énergie
interne et cinétique. Pour un cas non réactif, I’énergie totale est obtenue en sommant les énergies
cinétique et sensible.

Avant de filtrer I'équation de I'énergie totale, il convient de définir 'énergie totale calculable
filtrée E. Cette définition dépendra du cas étudié :

- Cas non réactif : Cette énergie est évaluée a partir des valeurs filtrées telle que :

— —— 1
pE = pc, T + o Pl (2.92)
soit, en utilisant I'opérateur de Favre et les composantes du tenseur des contraintes de sous-
maille 7;; = —p(u;u; — w;w;)
o~ o~ 1 1 D 1 1
pE = pe, T + S PUit: — ST = po— + SPUilli = S Tii (2.93)

- Cas réactif : L’énergie totale transportée exclut toute quantité d’énergie liée aux réactions
chimiques. Cette énergie totale non chimique résulte de la sommation des énergies cinétique
e. et sensible e;. On définit alors I’énergie totale non chimique calculable filtrée :

— 1
pE = p<2uiui + es> (2.94)
avec N
TS RTy
s /To (; vl l) W ( )
ou
Nspe T
Z Yies; — = avec eg; = / cpdT (2.96)
W Ty
L’expression 2.94 peut alors s’écrire :
N
~ 1___ 1 K~ RT,
pE = Qﬁuiui = 5Tii + p( ; Yies, — WO) (2.97)
ot BLo egt représentatif de Détat de référence et la masse molaire du systéme est évaluée a
partir des fractions massiques filtrées :
Nsp
Y,
— — 2.98
7 ZZ; W, (2.98)
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Pour déterminer I’équation associée a 1’énergie totale filtrée, le méme procédé d’application de
lopérateur de filtrage est utilisé.

OpE  Ouj(pE+P) _~ 0 & (e, T
+ -
Sc Ox;j

=pwr + —(Wi045) + 7—
ot 0x; por + 5 o)+ 5,

Il convient alors d’effectuer une décomposition en une partie résolue et une partie qui fera I’objet
d’une modélisation de sous-maille :

(2.99)

?f+“wﬁi+m)—£ﬁ%%%y£(”§@§£>—@TzRﬂ% (2.100)
RifSp = o (W8 +P) - GUE T P)) + o 05) — (i) +
8g;j 8$j 8[6]‘
Dy Do
0 c, 0T 0 T)e, OT
oo (0s) (" 5,,) o
D3

avec les termes de sous-maille Dy, Dy et D3. Ces termes devront faire 'objet d’une modélisation,
c’est-a-dire qu’ils devront étre exprimés en fonction des variables accessibles par le calcul (p, @}, P,
E).

Pour exprimer le premier terme Di, nous devons faire appel & la définition de ’énergie totale
filtrée E. Nous disposons ainsi de deux définitions suivant que nous nous situons dans un cas réactif
ou non réactif :

- Cas non réactif :

Dy = u;pE + ;P — u;pE — u; P (2.102)
Il est intéressant de développer pu;FE sous la forme suivante :
S — 1
pu; B = ujpe, T + o Pt
~ 1 oy

pui B = pc,Tuj + ipuiuin — peyTuj + wjpe, T
— _ P 1~
pu; B = ujﬁ o PUiU; — peyTu; + ujpe,T (2.103)

En remplagant pE par son expression 2.93 et pu; E par la relation 2.103, le terme de sous-maille
D4 s’écrit alors

Dy = @P —u;P+c,(pTi; — ujpT) +

%(puzuﬂt; — P UG ) (2.104)
Dy = @P —u;P+c,(pT; — ujpT) +

5 Pilsi; — iyis — ) (2.105)

- Cas réactif : Contrairement & ’expression précédente, le terme de sous-maille D; n’inclut pas
les termes résultant de la non-linéarité du filtrage de I’équation de 1’énergie interne.

Dy = ﬁjﬁE—F ﬁj? - UjpE - ’U,jP
D, = ﬁjp — u; P + pesu; — pesu; +
1 ~
§(puiuiuj — puu;) (2.106)

(2.107)
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2.4.4.6 Hypothéses simplificatrices

Dans le cadre de tests a priori sur des simulations numériques directes de couches de mélanges
bidimensionnelles, Vreman et al. [393] et Vreman [392] étudient les contributions relatives de chaque
terme de sous-maille. Ces tests sont effectués sur une gamme de nombres de Mach compris entre
0,2 et 1,2. Les auteurs montrent ainsi que les termes de sous-maille résultant des non-linéarités du
tenseur visqueux et du flux de chaleur sont négligeables devant les termes diffusifs et convectifs
des équations filtrées. Par ailleurs, de nombreux auteurs (Erlebacher et al. [111], Moin et al. [262],
Vreman et al. [394]) considérent que les variations de Mach restent faibles dans la sous-maille grace
a ’hypothése d’incompressibilité des petites échelles. Ces hypothéses simplificatrices sont confortées
par Adams et al. [2] lors de I'étude de linteraction d’une onde de choc avec une couche limite
turbulente & M = 3.

Les hypothéses simplificatrices sont exposées suivant les équations considérées :

- Equations de moment : L’influence du terme de sous-maille visqueux étant trés faible devant
le tenseur des contraintes de sous-maille, le terme Ao s’annule.

- Equation de 1’énergie totale : Les termes Dy et D3 sont négligeables. Le terme de sous-
maille D; peut également étre simplifié. Quelque soit la nature de 1’écoulement étudié (réactif
ou non), la nouvelle expression D; est la méme.

Pour un écoulement non réactif, en introduisant I’énergie interne e; = ¢,T" et I’énergie interne
résolue ey = cvf le flux d’énergie de sous-maille Dy devient :

- 1 _
Dy = ypleru; — eru;) + §(puiuiuj — DU U;) (2.108)

D;

Pour un écoulement réactif, le flux d’énergie de sous-maille D; s’écrit :

1 ~ (e
Dy = (v-1)plery; — erw;) + 5 (puiwiv; — puiwit) + p(est; — est;)
I _
Dy = (y—Dplery; — eruy) + 5 (puiwiv; — puiuia;)
D;
(s — ) (2.109)

Le terme de diffusion turbulente de sous-maille D; sera négligé.

- Equations des espéces : Le terme de diffusion des espéces de sous-maille Cy sera omis.

2.4.4.7 Systéme complet des équations filtrées a résoudre

En définissant la partie déviatrice, Til]? , a trace nulle du tenseur des contraintes de sous-maille :

1
Ti? =Tij — ngk(Sij, (2.110)

Les équations de Navier-Stokes filtrées se présentent sous la forme compacte suivante :

oU oF oD’
— t— 4+ — = 2.111
o " om, " om; O (2.111)
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avec
0
P P —2y; — i
put pur; + 61 (P — 574) =20 Az — 75
U= |72 - puzu; + 02;(p — 57ii) . Di- —2[iAz; — 7§ ’
pu3 muji(s?)j(ﬁ — 5Tii) o fic, 0T
e (PE + P T gy T
pYi pYiu; _E% Lo
Sc Ox; !
0
0
0
s=| , (2.112)
pwr
pwy;
avec 71 = u(T).

Dans cette expression, les termes 7;;, D1 et C7 sont les termes de sous-maille & modéliser. Cette
modélisation s’effectuera en adoptant différentes approches abordées dans les paragraphes suivants. 11
conviendra également de fournir les différents termes sources, ﬁg}T et ﬁg)yl au coeur de la modélisation
de la combustion (cf. sections 2.5 et 2.7).

On souligne que le terme 7;; peut se décomposer en trois contributions :

Tij = —p(uill — Uill;)
Tij = — pluguy) — pluityy — uity) — puiu + wju;) (2.113)
———
Rij Lij Cij

Le terme L;; est le tenseur de Léonard qui résulte de la non-idempotence du filtre (¢ # ¢). Ce
terme peut étre déterminé a I’aide des grandeurs filtrées. Néanmoins, sa contribution est généralement
négligeable. Il est, par ailleurs, nul dans le cas d’un filtre de type boite dans le domaine spectral.
Le terme Cj; regroupe les termes croisés et représente les échanges d’énergie entre les structures de
sous-maille (petites échelles) et les échelles résolues. Si I'on suppose que la fréquence de coupure du
filtre se situe dans la zone inertielle du spectre de la turbulence, alors ce terme est faible (hypothése
de Kolmogorov quant & la séparation des échelles). Enfin, le dernier terme, R;;, rend compte de
la dissipation d’énergie par les petites échelles non résolues. Cette contrainte de sous-maille est au
coeur des développements qui ont été réalisés pour modéliser la contribution des petites échelles.

2.4.5 Les stratégies de modélisation de la turbulence

La plupart des modéles de sous-maille reposent sur des descriptions simplifiées de la turbulence
ou le principal phénomeéne physique caractérisé est la cascade énergétique des grandes structures aux
petites échelles. Cette cascade énergétique directe caractérise précisément la turbulence isotropique
et les écoulements turbulents pleinement développés a large nombre de Reynolds. On distingue
principalement deux grandes familles de modéles de turbulence de sous-maille.

Le paradigme le plus populaire pour la modélisation du transfert énergétique inter-échelles est la
viscosité de sous-maille qui reproduit la dissipation d’énergie cinétique résolue par les échelles non
résolues. On qualifie cette modélisation d’approche fonctionnelle puisqu’elle s’intéresse uniquement
a la fonction des échelles & modéliser. Les modéles fonctionnels évaluent la divergence du tenseur

des contraintes de sous-maille ( 87:;:7 ) sans déterminer, au préalable, le tenseur des contraintes de
J
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sous-maille. Seul son action sur les champs filtrés est reproduite par le biais d'un terme de viscosité
turbulente. Ces modéles reposent sur 'hypothése de 'alignement des directions principales du tenseur
des contraintes de sous-maille et du tenseur des taux de déformations résolues.

On distingue également les modéles a similarité d’échelles et les modéles mixtes. Les approches a
similarité d’échelle sont qualifiées de modéles structurels puisque, contrairement aux modéles fonc-
tionnels, ils se concentrent sur la structure des échelles de sous-maille et non plus leur fonction.
L’hypothése de base de cette modélisation est que la structure des échelles de sous-maille est si-
milaire & celle des plus petites échelles résolues. Contrairement aux approches fonctionnelles, ces
modéles permettent la prise en compte du non-alignement entre le tenseur des contraintes de sous-
maille et le tenseur des taux de déformations résolues ainsi que du non alignement du flux turbulent
de quantité de chaleur avec le gradient de température. Ils permettent de reproduire les phénomeénes
de cascade d’énergie des petites échelles vers les grandes (backscatter). Bien qu’ils reproduisent la
structure des échelles modélisées, les modéles & similarité d’échelles prédisent passablement les trans-
ferts d’énergie cinétique. Il est alors souvent nécessaire de combiner un modéle & similarité d’échelle
avec un modeéle fonctionnel (souvent de type Smagorinsky) pour compenser cette faible dissipation.

Il existe d’autres approches plus générales qui ne sont pas fondées sur des hypothéses a priori
de la dynamique turbulente mais qui reposent sur la manipulation mathématique des équations du
mouvement. On distingue ainsi les méthodes de déconvolution, non abordées dans la suite de ce
manuscrit. Plusieurs ouvrages sont consacrés a ces outils mathématiques appliqués a la turbulence
[303, 127].

Si l'on s’intéresse a 'historique des développements réalisés pour les approches de sous-maille,
on remarque que la plupart des modéles proposés est vouée aux écoulements incompressibles avec
quelques extensions pour les écoulements & densité variable et pour les écoulements réactifs a faible
vitesse. Les modéles utilisés pour la description d’écoulements compressibles reposent ainsi sur des
modifications ad hoc des modéles de sous-maille développés pour les écoulements incompressibles au
lieu d’approches de modélisation entiérement fondée sur la dynamique turbulente compressible.

Les modéles présentés par la suite sont tous de type fonctionnel. Ces modéles se basent sur
I’hypothése de Boussinesq.

2.4.5.1 Approche de Boussinesq

L’hypothése de Boussinesq [40] suppose 1'alignement du tenseur d’anisotropie de la turbulence et
du tenseur de vitesse de déformation. En effet, la décomposition du tenseur des contraintes de sous-
maille en une partie isotrope Tin et une partie déviatrice 75 fournit, en supposant les contributions
des tenseurs de Léonard et des termes croisés négligeables :

Tij = 71{7?4_7-2‘[]' (2.114)
1 — 2

Tl-Ij = *gp(;iju;gu%:*gpksgséij (2115)
— 1 —

Ty = Ui+ PO, (2.116)

—~

avec kg5 I'énergie cinétique turbulente de sous-maille, définie comme kygs = uju). /2. Le terme au

coeur de la modélisation de sous-maille fonctionnelle est la partie déviatrice ng . Pour modéliser

ce terme, Boussinesq introduit la viscosité turbulente afin de relier les déviateurs du tenseur des
contraintes turbulentes de sous-maille et du tenseur des efforts :
D _

avec A;; la partie déviatrice du tenseur des efforts.
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Ainsi I'expression de ’équation de la quantité de mouvement filtrée se présente sous la forme :

dpu; — dpuiu; op o 2_ o . ~
=P 9 k) + ]2 Ay 2.11

Pour fermer cette expression, il convient de modéliser la partie isotrope du tenseur de sous-maille,

Té = f%ﬁksgsél‘j = %Tkkéij. On distingue trois principales approches.

- La premiére approche consiste & négliger la contribution de I’énergie cinétique turbulente
de sous-maille, kggs. En effet, I'influence de ce terme est faible pour les écoulements a bas
nombre de Reynolds. Ainsi, Erlebacher et al. [111]| soulignent, dans le cadre de simulations
directes d’'une turbulence isotropique pour des nombres de Mach de sous-maille inférieurs &

0,4 (Msys = \/qggs / *yrf), que 'influence de la pression thermodynamique est plus importante
que la partie isotropique du tenseur 7;;. Cet effet négligeable de la partie isotropique du tenseur
des contraintes de sous-maille pour un écoulement faiblement compressible est corroboré par

Speziale et al. [351]. En introduisant le nombre de Mach turbulent M; = <(11>\/ % avec

< a > la vitesse moyenne du son et u; la fluctuation de la i-éme composante de la vitesse
moyennée au sens de Favre, ces auteurs soulignent que la contribution de Ti[j peut étre négligée
pour un nombre de Mach turbulent M; inférieur a 6 (& noter, le nombre de Mach de sous-maille
est inférieur au nombre de Mach turbulent). Cette approche est consistante avec I’hypothése
d’incompressibilité des échelles non résolues [392, 86| qui suppose que les effets compressibles
affectent essentiellement les grandes échelles résolues.

- La seconde méthode repose sur la modélisation ce terme. Ainsi, Yoshizawa [411] propose un
modeéle de fermeture pour ce terme en s’inspirant du modeéle de Smagorinsky [346]. Ce modeéle
reposant sur I’hypothése que les échelles spatiales et temporelles des fluctuations des gran-
deurs fluides sont faibles devant les échelles associées aux champs moyens, limite néanmoins
son champ d’application aux écoulements a faible nombre de Mach présentant de faibles fluc-
tuations de la masse volumique.

- Pour des écoulements compressibles non réactifs, de nombreux auteurs dont Ducros et
al. [102] et Lesieur et al. [227], rassemblent les deux parties isotropes des tenseurs des contraintes
moléculaires et de sous-maille dans une macropression @ et introduisent la macrotempérature
J. La partie isotrope du tenseur de sous-maille n’est plus 'objet d’une modélisation. Cette
approche repose néanmoins sur une hypothése d’un faible nombre de Mach de sous-maille,

présentée ci-dessous.

La macropression est définie comme la somme de la pression résolue (partie isotrope du tenseur
des contraintes) et de la trace du tenseur des contraintes de sous-maille :

1

w=P— 37 (2.119)
La macrotempérature prend la forme suivante :
9=T— —j; 2.120
25y Tjj ( )
L’équation d’état filtré s’écrit alors :
1 | 1 - 3y-5
w=prl — 37T = porv + pr%Tjj ~ 37 = pri) + G T (2.121)

Si I'on suppose que la partie isotrope du tenseur des contraintes de sous-maille, 7;;, est né-
gligeable, la loi d’état basée sur la macropression et la macrotempérature est formulée d’une
maniére analogue a la loi d’état classique, c¢’est-a-dire :

w = pro (2.122)
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Cette hypothése est néanmoins assujettie a la condition suivante :

1
gnygs <1 (2.123)
avec Myqs le nombre de Mach de sous-maille défini comme :
M2, =15 = T (2.124)

pa* 4P
Comte et Lesieur [86] soulignent que cette approche de la macrotempérature et de la macro-
pression est moins restrictive que la précédente approche puisque 'annulation du terme 22=57;;

6
dans I’équation d’état a un impact plus faible que le fait de négliger directement le terme 7;;.

En se basant sur ces définitions, les flux convectifs et diffusifs filtrés dans ’équation 2.112

deviennent :
NO
7t —2pA; - i)
Wﬂj + 51]'@ _2H*’§?]’ - ng
7 _ | PRy + 0@ Di— —21As; — 78, (2.125)
puzt; + 03,70 |’ o~ fic, 09 ’
(pe + @)1 A g,
pYit; fi Y]
_587.%'] + Cl
avec [t la viscosité dynamique déterminée & partir de la macrotempérature :
3N 9 Tre f + S
() = uref(Tmf) o (2.126)

La pression filtrée P n’etant plus directement accessible, I’énergie totale calculable filtrée ainsi
que le terme de sous-maille Dy sont modifiés et exprimés en fonction de la macrotempérature
et de la macropression résolues. Ainsi, I’énergie totale calculable filtrée est obtenue par la

relation :
pE = e, + %Tuﬂj (2.127)
Le flux d’énergie de sous-maille D; devient alors :
Dy = pe,(Vua; — Tuj) +wi; — Puj + %p(a,ﬂiaj — wpuiuy) (2.128)
Dy = (@il — i)+ 7D; + gy (2.129)

avec l’énergie interne résolue ey = ¢, et le terme de sous-maille de diffusion turbulente de
I'énergie cinétique D; = %puiuiﬂj — %puiuiuj.

Les simulations numériques non réactives seront réalisées avec les deux derniéres approches, c’est-
a-dire la notion de la macropression et de la macrotempérature ainsi qu’avec le modéle de Yoshizawa.
Les simulations réactives reposeront, quant & elles, sur I’hypothése d’une faible contribution de
I’énergie cinétique turbulente de sous-maille. Comme le mentionne Sagaut dans son ouvrage dédié a
la LES [127], cette partie du tenseur 7;; est associée aux phénomeénes de compression ou dilatation
(terme de divergence des équations de Navier-Stokes). Or, dans ces zones ou régnent les effets
compressibles, les schémas de dissipation numérique ont tendance & ajouter une forte dissipation
numérique qui peut surpasser la contribution d’un éventuel modéle. Ce comportement dissipatif des
codes numériques au niveau des zones de compression ou de dilatation explique que de nombreux
auteurs considérent la contribution de la partie isotrope comme négligeable. Dans ce manuscrit, nous
avons étudié I'impact d’un tel modéle pour I’écoulement affleurant une cavité transsonique avec un
soin particulier apporté a I'activité du schéma de dissipation artificielle.

41



CHAPITRE 2. MODELES PHYSIQUES ET EQUATIONS DE BILAN

2.4.5.2 Fermeture des termes de transport scalaire et d’énergie non-résolus

Pour fermer les termes relatifs au transport scalaire et au transport d’énergie non résolus, la
modélisation la plus simple et trés largement utilisée consiste & introduire une diffusivité thermique
turbulente k4, et une diffusivité turbulente des espéces Hsyés, en supposant, par analogie avec 1’hy-
pothése de Boussinesq que le transfert d’énergie entre les échelles résolues et les petites échelles est
similaire au mécanisme de diffusion moléculaire. Ainsi les flux turbulents de quantité de chaleur et

d’espéces sont considérés alignés avec, respectivement, le gradient de température et d’espéce :

—_— 8}71 U 8171
prIYG = PAIY; p”sgsaa;j Scy Ox;

. _ or v, OE
Tu: — pTu;,; =~ D _— 2.131
pLUy = oty Phisgs Ox;j Scy 0z ( )

(2.130)

Les termes de transport turbulent non résolus sont ainsi exprimés en fonction des propriétés de
transport turbulent (Pry et Scy ;). Les calculs décrits dans ce manuscrit sont réalisés avec I'hypothése
d’un nombre de Lewis unitaire et d’'un méme nombre de Schmidt pour les N, espéces, c’est-a-dire
Pry = Sc; = Sey; = 0,9.

2.4.5.3 Modéle Smagorinsky

Le premier modéle de sous-maille est proposé par Smagorinsky [346] pour un écoulement incom-
pressible atmosphérique. Ce modéle part du principe que le transfert d’énergie s’effectue des grandes
échelles résolues aux plus petites échelles non résolues et se base sur une hypothése d’équilibre entre
la production et la dissipation d’énergie au niveau de ’échelle de filtrage [326]. La turbulence de sous-
maille est alors considérée comme un phénomeéne dissipatif et modélisée par un terme de viscosité
turbulente v; :

ve = (C,A)?|S] (2.132)

Dans cette expression, le terme |S| représente la norme du tenseur de déformation filtrée §w Ce
dernier s’écrit :
~ 1(0u; Ou;
Sij== + 2 2.133
K 2 (al' yi 61‘1 ) ( )

avec sa partie déviatrice (& trace nulle) définie par :

_ _ 1~ ~
55- = S — gskkéij = Ajj (2.134)
Son second invariant est déterminé par la relation :

|S|=1/25:;S;; (2.135)

Dans I'équation 2.132, C représente la constante de Smagorinsky et A la largeur du filtre. Dans
la plupart des calculs LES, la discrétisation spatiale effectue un filtrage implicite. La largeur du
filtre est alors associée a la taille de la maille. La constante Cs peut, quant a elle, étre déterminée
analytiquement en supposant que la fréquence de coupure du filtre, k. = w/A, appartient a la zone
inertielle du spectre. On peut, dés lors, appliquer 'hypothése de I’équilibre local entre la dissipation
et la production d’énergie cinétique et déterminer la pente de la zone inertielle du spectre de I’énergie
cinétique turbulente. La constante de Smagorinsky s’exprime alors en fonction de la constante de

Kolmogorov [15] :
1 /3Ck —3/4
e (1) a9
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FIGURE 2.7: Spectre d’énergie : principe de l'approche dynamique de Germano (figure tirée de Blin

[35]).

En considérant une constante de Kolmogorov Cx =~ 1,4, la constante de Smagorinsky est estimée
a Cs =~ 0,18. Cette valeur est déterminée pour le cas d’'une turbulence homogéne isotrope. Suivant
le cas étudié, Sagaut [326] relate différentes valeurs comprises entre 0,1 et 0,2.

Pour limiter I'impact des erreurs numériques sur la dissipation turbulente, Ducros et al. [101]
proposent un modéle de Smagorinsky filtré. Cette approche part du principe que les échelles au
voisinage de la fréquence de coupure du maillage sont altérées par les approches numériques. Le
champ de vitesse est alors filtré explicitement et la viscosité turbulente est exprimée a 'aide de cet

opérateur de filtrage explicite :
vi = (CsA)2\ 24, Ay (2.137)

ot A est la largeur du filtre explicite. Ce modéle filtré permet une meilleure représentation locale
des phénoménes turbulents et est particuliérement adapté a la description de la transition vers la
turbulence.

Pour une formulation classique avec le filtre implicite, Li et al. [228] montrent que la constante
de Smagorinsky déterminée dépend fortement des gradients moyens de ’écoulement. Par ailleurs, ce
modele se révele trop dissipatif pour les études d’écoulements au voisinage de corps solides [326]. I
apparait alors nécessaire d’ajuster la constante en fonction des informations résolues. Cette adapta-
tion de la constante de Smagorinsky fait I'objet de la section suivante avec les approches dynamiques.

2.4.5.4 Le modéle de Smagorinsky dynamique

Le modéle de Smagorinsky dynamique se base sur la méthode dynamique de Germano [128]. Elle
consiste a évaluer les flux de sous-maille en tirant profit de la connaissance des échelles résolues.
La constante de Smagorinsky est alors évaluée dynamiquement et localement. Contrairement a la
méthode de Smagorinsky présentée auparavant, cette approche permet ’étude d’écoulements com-
plexes instationnaires puisque la constante adopte des variations spatio-temporelles. Historiquement,
le premier modéle de sous-maille dynamique a été proposé par Germano et al. [128] pour un écou-
lement incompressible. La généralisation au cas compressible a été proposée par Moin et al. [262].

En pratique, cette méthode fait intervenir un second filtre de largeur A supérieure a A comme
I'illustre la figure 2.7. Typiquement, le rapport A/A est pris égal & 2. De nombreuses études exposent
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une faible sensibilité a ce rapport [128, 262|. En appliquant 'opérateur de filtrage test aux champs
résolus, on introduit alors le tenseur des contraintes de sous-maille au niveau test, noté 7;; :

—

Ui PU 4 e
T, = (P42%) — par; (2.138)

La forme de ce tenseur est similaire a celle du tenseur des contraintes de sous-maille 7;; réécrit
sous la forme :

Jupe Ui PU;
Tij = PUU; — PUU; = (pf;) — puu; (2.139)

On utilise alors 'identité de Germano pour introduire le tenseur de Leonard qui relie les tenseurs
des contraintes de sous-maille pour les deux niveaux de filtrage (A er A) :

avec o R
L;j = puiu; — pu;u; (2.141)

Ce tenseur peut étre calculé explicitement puisqu’il ne dépend que des valeurs résolues.

Par ailleurs, I'hypothése de Germano repose sur une formulation analogue des tenseurs T;; et 7;;,
c’est-a-dire a partir du modéle de Smagorinsky :

) = —202pA%|S|S; (2.142)
TP = —202pA%S|Sy; (2.143)

En utilisant ces deux expressions, il est possible d’évaluer le tenseur de Léonard sous la forme :

L = 2(C2pA?(S|Aij) — 2C25A% S| A (2.144)

Cette relation pose trois problémes pour I’évaluation de la constante Cs. Le premier consiste en
la surdétermination du systéme 2.144. En effet, le systéme comporte six équations pour une unique
inconnue. Pour contrebalancer cette surdétermination, il existe deux méthodes :

- La méthode de Germano. Elle est basée sur la multiplication de part et d’autre de I’équation
2.144 par le tenseur S;;. Néanmoins, cette méthode peut conduire a une singularité lorsque le
membre de droite s’annule.

- La méthode de Lilly [234]. Elle consiste & évaluer la constante Cs en minimisant le terme
Lg - Tfj) + ?5 par une méthode des moindres carrés. L’approche dynamique présentée dans
cette section repose sur cette approche de Lilly.

Le second probléme relatif au systéme 2.144 repose sur le fait que la constante de Smagorinsky
Cs apparait a Uintérieur du filtre test dans le membre de gauche alors qu’elle est en dehors du
filtre dans le terme de droite. Pour permettre 'évaluation de la constante Cs, Ghosal et al. [132]
proposent une méthode intégrale consistant a utiliser la relation de Germano [128] sous une forme
intégrale et & minimiser une nouvelle fonction erreur associée. Ducros et al. [104] évaluent la constante
dynamique du modéle avec une méthode de relaxation. La méthode largement utilisée considére
que la constante de Smagorinsky reste inchangée sur les deux grilles de filtrage (invariance de la
constante en particulier sur la partie du spectre délimitée par la fréquence de coupure du filtre test).
La constante Cs peut ainsi figurer en dehors du filtre. L’expression peut alors s’écrire sous la forme
compacte suivante :

Lij = C2M;; (2.145)

avec le tenseur M;; tenseur défini comme :

My = 2(5A2151S,5) — 25421515, (2.146)
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Pour déterminer la constante Cs malgré la surdétermination du précédent systéme, on minimise
I'erreur commise (résidu), Ejj = Lf])- - CEMZ-? , par la méthode des moindres carrés [234]|. On définit
alors la somme des carrés, ¥ = E;;F;;. Le développement de ce produit fournit :

S =LJL) —2L) M) + M M7 (2.147)

La minimisation de 'erreur commise sur le calcul de Cy revient a rechercher le minimum de X.

. 2 .. . . . s g . s A :
Puisque % > 0, cette condition est satisfaite si la dérivée premiére de X est nulle. On en déduit
alors : ’

MDD
C? =YY 2.148

Le troisiéme probléme vient des fortes variations spatiales de la constante Cs qui peut méme
devenir négative localement ou étre indéterminée si le dénominateur s’annule. Une telle constante
négative induit une viscosité turbulente négative traduisant un phénomeéne de backscatter [67], ¢’est-
a-dire un transfert d’énergie des petites structures aux grandes échelles. La présence d’une constante
négative pose de nombreux problémes numériques notamment en terme de stabilité. Ce probléme
peut étre traité par des méthodes basées sur le calcul de moyennes ou de suivis de particules fluides.
On distingue ainsi trois approches pour réguler ce probléme, présentées ci-dessous.

La méthode des moyennes spatiales dans des directions homogénes

Cette méthode consiste & moyenner la constante Cy suivant une direction statistiquement homo-
géne de ’écoulement. En notant < . >p cette opération, la relation suivante est obtenue :

DasD
2 SLoMy 2 (2.149)
< Mz‘j Mz‘j >p
Dans le cadre de 'étude d’écoulements dans des canaux, Germano et al. [128] et Piomelli et
al. |292] proposent de moyenner cette relation suivant les plans paralléles aux murs. Cependant
la définition de ces directions est particuliérement délicate pour des configurations complexes. On
utilise dés lors la seconde approche décrite ci-dessous.

Le modéle dynamique localisé (DSM)

Le modeéle dynamique localisé [132, 291] consiste a filtrer localement la constante Cs obtenue
avec la relation 2.148 afin d’amortir les variations locales trop importantes. L’argument principal de
cette méthode repose sur le fait que la constante Cy ne doit pas comporter d’échelles inférieures a
A puisqu’elle appartient & I'expression de la viscosité turbulente a 1’échelle A. En notant < . > DSL
cette opération de filtrage, il vient :

DarD
o2 = = Luly >psu (2.150)
s ]\[D]\[D ’
< i M5 >DSM

Dans la pratique, nous choisissons d’effectuer cette opération de filtrage en appliquant succes-
sivement trois opérations de filtrage au niveau test A afin de déterminer une moyenne impliquant
non seulement les cellules avoisinantes mais aussi les cellules situées dans les couches (i + 1, i+ 2 et
i+3).

Pour éviter 'apparition d’instabilités numériques avec 'utilisation de cette méthodes, nous uti-
liserons la condition suivante est utilisée :
Cs 20 (2.151)

En évitant 'apparition d’une constante négative, cette approche perd un un des avantages de la
formulation dynamique puisqu’il est dés lors impossible de décrire les phénoménes de backscatter.
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Par ailleurs, en appliquant une moyenne locale, ce modéle peut limiter I’ajustement automatique
de la constante en fonction des informations résolues et dégrader les propriétés locales de 1’écoule-
ment. Il est alors nécessaire d’avoir recours & une autre approche. Cette méthode induit toutefois
des phénomeénes sur-dissipatifs a l'origine d’une grande stabilité numérique (contrairement & la mé-
thode introduite dans le paragraphe suivant) et justifie ainsi son utilisation dans de nombreuses
configurations.

Le modéle dynamique par suivi lagrangien (LDSM)

Cette procédure dynamique, proposée par Meneveau et al. [254], adopte un point de vu lagrangien
pour estimer la constante Cs en moyennant sur les trajectoires empruntées par les particules fluides.
La constante Cj est ainsi évaluée en minimisant 1’erreur (Lg —C2M;;) le long des trajectoires fluides.
Si l'on note B = Lg — CSQMg, Ierreur commise dans l'identité de Germano et z(t') le vecteur
position de la particule fluide au temps ¢, la méthode de moindre carré appliquée au formalisme
lagrangien fournit :

e — / By (), ) By (2 (), YW ( — ) dt (2.152)

avec € la somme lagrangienne des carrés et W une fonction "mémoire" rapidement décroissante.
L’objectif de la fonction mémoire est d’ajouter une pondération exponentielle en temps afin de
donner plus d’importance aux instants les plus récents. La solution consiste a déterminer Cs pour
que € soit minimale, c’est & dire si :

Oe
= 2.1
33 0 (2.153)
soit
t Oe o

Cette opération de minimisation fournit la relation suivante pour Cy [254] :

Iim

C%(x,t) = (2.155)

M M

Il convient alors d’introduire deux intégrales qui permettent le suivi des quantités voulues le long
des trajectoires fluides :

t

Ton = / LMy (=(t), €)W (¢ — #)dt! (2.156)
t

Tning = / My M (2(£), )W (¢t — £')dt’ (2.157)

Pour obtenir ces intégrales, les équations de transport-relaxation suivantes sont utilisées [254] :

DIy 1

= Li;M;; — T 2.158

Dt Tlag( ij 4y LM) ( )
DI 1

= M;: M, — T 2.159

D= T MMy~ Taana) (2.159)

Pour résoudre cette équation au sens lagrangien, des opérations d’interpolation multi-linéaires
sont appliquées [254]. L’équation de transport de la grandeur spatio-temporelle ¢(x,t) est la sui-
vante : Do ]

— = —|f(ax,t) — o(x,t 2.160
22 = i (@.0) - b, 1) (2160)
Elle peut en effet étre approximée au premier ordre en temps par :
(@) — 9" (@ — @A)
At

= 2l @) - 6" (@) (2161)
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ou la valeur ¢™, au temps n et a la position £ — u"At, est déterminée par des interpolations
multilinéaires suivant les trois directions du repére d’espace. Le nouveau champ ¢"t! est alors
exprimé sous la forme :

¢ (@) = ¢f"TH @) + (1= )" (x — u"At) (2.162)
avec ( = At/(T + AT).

Dans les relations 2.158 et 2.159, Tj,4 est le temps de corrélation lagrangien défini sous la forme
[326] :
Tiag = 1,585 *(ZrarTasar) ™/ (2.163)

De méme que la procédure dynamique localisée, pour éviter I'apparition d’une constante Cf
négative, les termes Zy,pg et Zpgpg sont limités, c’est-a-dire que les conditions Zrpr < 0et Zazpr <0
sont imposées. Notons que si 'un des deux termes est limité, alors la constante Cy est considérée
comme nulle.

Les simulations réalisées dans ce manuscrit reposeront sur les deux derniéres approches (DSM et

LDSM).

Par ailleurs, il est possible d’étendre la procédure dynamique (localisée ou lagrangienne) a I'éva-
luation des flux de chaleur et des espéces de sous-maille. Ainsi, Moin et al. |262] proposent de
déterminer les propriétés de transport turbulent de maniére dynamique (diffusivité thermique rgqs)
avec une approche lagrangienne.

c: 201G
Hsgs = Pi’)“t (w,t)A ’S’ (2164)
Nous pouvons étendre cette approche a la diffusivité des espéces ﬁ}%s :
v _|C2 2G
Ksgs = Pre (x,t)LeyA%|S| (2.165)

avec Le; le nombre de Lewis de sous-maille, considéré comme égal & 1. On introduit alors un tenseur
modifié de Léonard qui relie les flux d’énergie pour les deux niveaux de filtrage (A et A) :

Ki = 4-Qj (2.166)
avec
Qj = (pert; — pertiy), G = v(perti; — pert;) (2.167)
Soit :
K; = v(peri; — peri) (2.168)

n évaluant le flux de chaleur au niveau "tes . par analogie avec le modéle utilisé pour
E luant le flux de chal "test", Qj, 1 1 déle util
fermer ¢;, le nouveau tenseur de Léonard s’exprime sous la forme :

Kij = C2 o ol + c <1 (2.169)
J P’I“t PTt

avec

aff = pA?S|5= 86[

6_72
; B AISI

(2.170)

En supposant que le nombre de Prandt turbulent, Pry, ainsi que la constante de Smagorinsky;,
Cs, ne varient pas sur la partie du spectre définie par le filtre test, 'erreur dans I'identité de Germano
peut donc s’écrire :

2

C _
B =K — 55Hj,avec Hj = af
P’I’t

o B (2.171)

J
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L’erreur & minimiser le long des trajectoires fluides est donnée par la relation :
t
cer = [ B (=), B (=))Wt — 1)t (2.172)

Cette derniére conduit & la définition des intégrales suivantes :

t
Trn = / K H, (=(t), YW (t — ')’ (2.173)
—0o0
t
Tun :/ HiH;(z(), YW (t —t")dt’ (2.174)
—0o0
Ces intégrales sont évaluées a partir des équations de transport-relaxation :
DTk g 1
= KiH; — T 2.175
Dy = g M~ i) (2175)
DTy 1
= iH; — T, 2.176
Dt TlageI (HJH] HH) ( )
avec le temps caractéristique Tiag., donné par :
Tiag., = 3, 500" (T Tuw) V" (2.177)

Les propriétés de transport turbulent sont alors exprimées sous la forme :

c? Trn

Les simulations réalisées avec un modéle LDSM comporteront ces évaluations des flux de chaleur
et des espéces de sous-maille.

2.4.5.5 Le modéle de Yoshizawa (fermeture de 7x)

Au cours de la procédure de modélisation des termes de sous-maille, il est d’usage de séparer
la partie déviatrice du tenseur des contraintes de sous-maille 7;;, notée TZ? de sa partie isotropique
%m. Ces deux parties font 'objet d’une modélisation indépendante. Dans la section 2.4.5.1, nous
avons introduit les trois approches pour fermer la trace du tenseur des contraintes de sous-maille.
En particulier, Yoshizawa [411] propose un modéle de fermeture pour ce terme 75 sous la forme :

e = 2C7pA%|S|? (2.179)

avec C7 la constante du modéle de Yoshizawa que Moin et al. [262] estiment & 0,005. Erlebacher et
al. [110] proposent quant a eux une valeur de 0,006. Comme pour le modéle de Smagorinsky, I’emploi
d’un coefficient constant rend la formulation moins polyvalente et moins précise. Il est alors intéres-
sant d’adopter un formalisme dynamique pour prendre en compte les variations spatio-temporelles
de C7. Cette approche dynamique est justifiée par Zang et al. [412] qui reportent d’importantes
variations de cette valeur.

2.4.5.6 Deux formulations dynamiques du modéle de Yoshizawa

Pour évaluer plus précisément le terme de sous-maille associé a la partie isotropique du tenseur
des contraintes de sous-maille, il est intéressant d’évaluer les flux & un niveau du spectre de la
turbulence ot I'écoulement est résolu pour en déduire la constante C7. Dans cet objectif, Moin et
al. |262] proposent ’expression de la constante Cy a ’aide d’une approche dynamique combinée avec
une opération de moyenne suivant une direction homogeéne de 1’écoulement.
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L’approche dynamique localisée du modéle de Yoshizawa (DYM)

Pour la modélisation de la partie déviatrice du tenseur des contraintes de sous-maille, les stra-
tégies de modélisation de sous-maille se concentrent sur la partie déviatrice du tenseur de Léonard
Lg. Pour fermer la partie isotropique, nous nous focaliserons sur la partie sphérique du tenseur de
Léonard exprimée par la relation :

Lik = Tk — T (2.180)

Par analogie avec le modéle utilisé pour fermer 7y, il est possible d’évaluer la partie isotropique
du tenseur des contraintes au niveau test Ty :

The = 2C1pA?|S)? (2.181)

A partir de cette relation, on obtient :

Lux = 2A2C7p|S|2 — 2A%Cp|S|? (2.182)
Lie = C;|2A2p|82 —2A%p|S)? (2.183)
My,

La détermination de la constante C; rencontre le méme probléme que la procédure dynamique
de la constante de Smagorinsky quant au caractére surdéterminé de la précédente équation. Pour
définir une relation unique, on minimise 'erreur commise sur le calcul de Cj avec la méthode des
moindres carrés de Lilly [234]. On introduit alors le résidu Ejy tel que :

By = Ly, — CrMpy, (2.184)

En minimisant le produit des erreurs (X = EyEjt), il vient :

Ly,

C f—
7 Mg

(2.185)
Cette équation ne donne aucune propriété particuliére a la constante C7. On moyenne alors la
constante suivant une direction homogéne de I’écoulement :

< Lpp >H
Cr=—F7-—"— 2.186
L= <My >n (2.186)

Pour éviter 'apparition de valeur négative, la valeur de Cf est limitée (C7 < 0).

L’approche dynamique lagrangienne du modéle de Yoshizawa (LDYM)

Nous étendons la procédure dynamique lagrangienne au modéle de Yoshizawa [411]. La mini-
misation de l'erreur commise dans l'identité de Germano conduit & 'introduction du produit des
résidus sous une forme lagrangienne :

e:/_t Ewp(z(t), ) Ep(z(t), YW (t — t')dt’ (2.187)

La constante C est alors déterminée en un point x, au temps ¢t de maniére & minimiser I’erreur
le long des trajectoires fluides. La minimisation du précédent produit conduit a Iintroduction des
intégrales suivantes :

Tu, — /t M (a(t)), €)W (¢ — )’ (2.188)
I, = /t Lip(z(t), YW (t —t')dt’ (2.189)
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Ces termes sont déterminés a l'aide des deux équations de transport suivantes :

DI, 1

= — (L — L 2.190

Dt j'vlagl( kk LI) ( )
DIy, 1

= My, — I, 2.191

Dt ﬂagl( kk MI) ( )

Le temps caractéristique Tj,4, est estimé a l'aide de la relation :
Thag, = 1.5AGY*(Ty, Tog, ) ™8 (2.192)

La constante C'7 résulte enfin du rapport :

C¥(x,t) = (2.193)

I,

2.4.5.7 Le modéle WALE

Ce modéle est proposé par Nicoud et Ducros [272] afin d’introduire un comportement réaliste
de la viscosité turbulente en proche paroi et permettre une description correcte de la transition vers
la turbulence. Ces deux points constituent en effet les points faibles du modeéle de Smagorinsky. La
viscosité turbulente est définie selon :

d od\3/2
(sd.5d.)
vy = C2A2 U

2.194
(SijSij)P/2 + (sfys;)5/4 2190

ou la constante C,, évaluée lors de tests & priori sur une turbulence homogéne isotrope, est fixée a
Cw = 0,4929. Le tenseur s;; est défini par la relation suivante :

L, 1
sty = 585 + 35) — 3900 (2.195)

avec g;; le gradient des vitesses résolues :
Gij = 505 = Gii ks (2.196)

2.4.5.8 Le modéle de Vreman

Vreman [391] propose de modéliser la partie déviatrice du tenseur de sous-maille avec la viscosité
turbulente suivante :
Bs
Oéij Otij

vy = 2.5C% (2.197)

ou Cs n'est autre que la constante de Smagorinsky (Cs = 0, 1). Les grandeurs Bg et «;; sont corrélées
aux gradients de vitesse :

o1,

ij = 2.1
@ J (9.21?1 ( 98)
Bij = Al 0mioim; (2.199)
Bs = P11Baz — Bia + Br1Bss — Bis + Baafss — Bis (2.200)
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2.4.5.9 MILES approach

Introduit historiquement par Boris et al. [39], approche MIiLES appartient au concept ILES
(Implicit Large Eddy Simulation) et ne repose plus sur un modéle explicite de sous-maille. L’ap-
proche MiLES (Monotone Integrated Large Eddy Simulation) [152] considére le schéma de viscosité
artificielle d’un code en volumes finis comme la principale source de dissipation des petites échelles.

En effet le concept ILES se base sur 'hypothése selon laquelle les modéles de sous-maille ont
uniquement une action dissipative qui peut étre reproduite par les schémas numériques, utilisés
pour la discrétisation du flux convectif (en particulier les schémas décentrés de type upwind) ou par
le terme de dissipation artificielle. Notons qu’en principe, I'application d’un modéle LES interdit
I'utilisation d’une viscosité artificielle du méme ordre ou supérieure a la viscosité turbulente ainsi
que de schémas numeériques de convection introduisant une trop grande diffusion numérique.

Dans le présent manuscrit, le schéma de dissipation artificielle de Jameson et al. [184] est employé
et est présenté dans la section 3.2.1.2. Ce schéma introduit des termes de dissipation de second et
de quatriéme ordre. Alors que le terme de dissipation artificielle de second ordre agit principalement
sur les discontinuités de pression et de masse volumique que les modéles de sous-maille ne peuvent
capturer, la dissipation de quatriéme ordre opére comme un modéle de sous-maille [326]. Cette
contribution de quatriéme ordre amortit les modes hautes fréquences induits par tout schéma centré
[361]. Or ces hautes fréquences sont également caractéristiques des petites échelles qui sont dissipées
par la modélisation de sous-maille. Pour effectuer un calcul LES implicite, la dissipation de second
ordre n’est pas modifiée alors que les coefficients pilotant le terme de quatriéme ordre sont augmentés
par rapport & une simulation LES employant une modélisation explicite.

Bien que cette méthode soit particuliérement attractive en terme de complexité et de temps de
calcul (lié a I'absence des procédures de filtrage explicite), il reste délicat de piloter et de justifier la
dissipation introduite.

2.5 Modélisation de la combustion

Cette section apporte un apercu général des techniques de modélisation de la combustion turbu-
lente. La premiére partie de cet exposé est vouée & la présentation des différentes approches suivies
pour la description mathématique de la flamme. L’objectif n’étant pas 'exhaustivité, la seconde
partie est consacrée a la présentation synthétique des outils permettant la représentation du phéno-
méne de combustion turbulente et mis en oeuvre pour les différents régimes de flammes. A I'issue
de la bibliographie, 'approche de chimie détaillée tabulée PCM-FPI (pour Presumed Conditional
Moments-Flame Prolongation of ILDM) est décrite.

2.5.1 Revue des techniques

On distingue généralement trois catégories d’outils mathématiques pour modéliser les effets de
sous-maille. Ces outils sont présentés sur la figure 2.8 et sont classés suivant :

— L’approche géométrique qui considére le front de flamme comme une surface géométrique
trés fine et mobile dans I'espace physique. Plusieurs modéles appartiennent a cette famille
de pensée et concernent essentiellement les flammes turbulentes prémélangées. On distingue
principalement ’approche de la G-équation, les modeéles & densité de surface de lamme et les
approches dites de flammes épaissies.

— L’approche algébrique qui relie le mélange moléculaire et turbulent aux termes sources
chimiques. Particuliérement adaptés aux flammes de prémélange, les modéles appartenant a
ce type de représentation mathématique reposent sur deux paramétres de controle qui sont le
nombre de Damkohler Da, présenté par la suite, et le taux de dissipation scalaire yz.
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FIGURE 2.8: Synthése des différentes approches en combustion turbulence (figure tirée de Vervisch
et Veynante [389]).

— L’approche statistique en un point qui décrit la structure de la flamme & ’aide des fonctions
de densité de probabilité. Cette approche se décline aussi bien pour les lammes de diffusion
que de prémélange. Initialement, elle fut développée pour des flammes non-prémélangées puis
étendue a la combustion prémélangée,

2.5.2 Combustion turbulente prémélangée

Cette section est dédiée a la présentation exhaustive des principaux modéles de la combustion
turbulente prémélangée, précédée de 'introduction des différents régimes de la combustion prémé-
langée.

2.5.2.1 Les régimes de la combustion prémélangée

Dambkohler [89] est le premier & identifier différents régimes de combustion pour décrire la struc-
ture topologique de la flamme. Il envisage un régime ou toutes les structures tourbillonnaires sont
beaucoup plus grandes que les échelles caractéristiques de la lamme de sorte que la structure interne
du front de flamme ne puisse pas étre modifiée par les tourbillons. Cette situation apparait pour des
nombres de Damkohler largement supérieurs a un et est appelé régime des flammelettes (flamelet
regime). Le nombre de Damkdéhler compare les temps liés a la chimie et a la turbulence (plus
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FIGURE 2.9: Effet de la turbulence sur la structure de la zone de réaction.

spécifiquement le temps associé aux échelles intégrales) :

/
Da = E — lt/uo
Te 5th/SL

(2.201)

avec l; I'échelle intégrale, v/ la fluctuation de la vitesse turbulente, d;, I'épaisseur de flamme de
Zeldovitch et 50 la vitesse de flamme laminaire. Pour un schéma cinétique simplifi¢, le temps lié a la
chimie est associé au temps nécessaire a la flamme pour qu’elle se propage sur une distance égale a
son épaisseur caractéristique 7. = dz,/S. Avec le concept de flammelettes, la structure locale de la
flamme se rapproche de la flamme laminaire académique [389]. La turbulence peut néanmoins plisser
ou étirer le front de flamme, augmentant ainsi sa surface, le taux de consommation des réactifs par
unité de temps et la vitesse de déplacement du front turbulent [376]. La flammelette peut ainsi étre
convectée a une vitesse St, supérieure a la vitesse de flamme laminaire S%, dont une expression
simple est proposée par Damkohler [89)] :

Sy A /
N A (2.202)
57 A, 57

Le paramétre Ap représente la surface de la flamme turbulence plissée et A. son aire projetée.
La vitesse de flamme turbulente, S7, regroupe ainsi les effets de la turbulence et de la chimie et est
l'objet de nombreuses études [288, 389, 339, 298].

La configuration opposée se produit lorsque Da < 1, ol tous les temps caractéristiques de la
turbulence sont largement inférieurs au temps chimique. Le mélange des espéces lié aux mouve-
ments turbulents s’effectue bien avant les réactions chimiques. Ce régime se rapproche du réacteur
parfaitement prémélangée [232] (Perfectly Stirred Reactor).

Suivant le critére de Klimov-Williams 201, 398], méme pour des nombres de Damkohler Da >
1, les petites structures, associées aux échelles de Kolmogorov, 1, peuvent pénétrer le front de
flamme et modifier sa structure topologique, ce qui a motivé I'introduction d’un autre parameétre
pour caractériser la topologie de la flamme. Pour compléter la description des différents régimes de
flammes, on introduit donc le nombre de Karlovitz, Ka, qui compare le temps chimique au temps
associé aux plus petites structures turbulentes [286] :

!
Te _ Oth Uy

Ka = = 0
Tk Nk Sy,

(2.203)

avec Ty le temps des échelles de Kolmogorov.

Peters [288] adjoint a cette idée la décomposition de la flamme laminaire en trois zones distinctes :
une zone de préchauffage, une zone de réaction interne et la couche d’oxydation. La zone de réaction
s’étend typiquement sur un dixiéme de I’épaisseur de flamme. L’échelle de Kolmogorov doit donc étre
extrémement fine pour pénétrer cette région. Le nombre de Karlovitz permet de rendre compte des
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interactions possibles entre ces petites structures et la flamme elle-méme. Plusieurs cas sont possibles
et sont représentés sur le diagramme des régimes de flammes de Peters [288]. Sur ce diagramme,
la classification des régimes repose sur plusieurs paramétres dont le nombre de Reynolds turbulent,
défini par :
!/
u'L
Re = —F (2.204)

Wy,

qui, pour un nombre de Prandtl égal a 1 vaut Re = (v/'Lr)/(s%0:)-

La région comprise entre Ka = 1 et Ka = 100 constitue la zone de réaction mince (thin reaction
zone) ou les échelles de Kolmogorov, beaucoup plus petites que I'épaisseur de flamme, pénétrent
dans la zone de préchauffage. Cependant, la zone réactionnelle ne se trouve pas affectée. Lorsque
Ka > 100, toute la structure interne de la lamme est modifiée par les structures tourbillonnaires
et la réaction se produit sur une région distribuée dans l'espace. Il s’agit du régime de flammes
épaissies ou flammes a zone de réaction distribuée (thickened flame ou distributed reaction zones).
Sous la ligne Ka = 1, on distingue les flammes plissées avec la formation de poches (corrugated
flamelets) et les flammelettes plissées (wrinkled flamelets) qui sont séparées par la ligne u//s) = 1.
La distinction entre ces deux régimes de flammelettes se fait sur Panalyse du rapport u’/s}. Ainsi,
siu'/ s% < 1, les tourbillons ne peuvent pas plisser réellement la flamme réduisant ainsi I'interaction
flamme/turbulence. A 'opposé, lorsque u//s% > 1, on assiste a la formation de poches de gaz frais
et briilés. La transition des flammelettes plissées aux flammes épaissies, & mesure que 'intensité de
la turbulence augmente, est illustrée sur la figure 2.9.

Il est important de rappeler que le diagramme de Peters (illustré sur la figure 2.10) repose
sur des grandeurs qualitatives et des hypothéses simplificatrices. De nombreuses expériences ont
tenté, et parfois réussi & définir les limites exactes des domaines de validité des différents régimes
de combustion prémélangée. Il existe ainsi des diagrammes "améliorées" basés sur des résultats
expérimentaux [74]. Avec des simulations de type DNS, Poinsot et al. [298] proposent un autre
diagramme basé sur les résultats de l'interaction d’une flamme avec une structure tourbillonnaire.
Mais, en dépit des incertitudes sur les limites réelles des différents régimes, ces idées qualitatives
sont largement utilisées pour formuler les concepts inhérents aux différents modéles de combustion
et pour justifier leur applicabilité suivant le cas étudié.

Ce découpage du diagramme en régimes de combustion a permis la formulation d’hypothéses
simplificatrices pour des modélisations spécifiques. Ainsi, dans le cadre du réacteur parfaitement
prémélangé, le temps chimique étant largement supérieur au temps caractéristique de la turbulence,
les fluctuations des grandeurs thermochimiques sont petites puisqu’elles sont rapidement homogénéi-
sées par les mouvements turbulents. Ainsi le taux de réaction moyen peut étre évalué, d’'une maniére
raisonnable, sur la base des quantités moyennes [232|. Dans la limite des flammelettes, on suppose
que la structure du front de flamme correspond a celle d'une flamme laminaire, il s’agit de I’approxi-
mation des "flammelettes laminaires". Le taux de réaction moyen peut, dés lors, étre déduit du taux
de réaction d’une flamme laminaire (typiquement, une flamme canonique) et des statistiques des
flammelettes en un point donné. Dans la plupart des applications, le scénario de combustion se rap-
proche d’un régime de flammelettes [286]. Ainsi, de nombreux modéles de combustion prémélangée
et de diffusion se basent sur le concept de flammelettes. Les approches de type flammelettes ainsi
que d’autres modélisations spécifiques sont présentées, succinctement, ci-dessous.

2.5.2.2 Le modéle EBU

Le modéle EBU (pour Eddy-Break-Up Model) proposé par Spalding [350, 250| repose sur I’hy-
pothése que la chimie est plus rapide que le transport turbulent, c’est-a-dire pour des nombres de
Reynolds et de Damkohler élevés (> 1). Le taux de réaction moyen est donc piloté par la vitesse
a laquelle les réactifs frais entrent en contact avec les produits de combustion. Le taux de réaction

54



CHAPITRE 2. MODELES PHYSIQUES ET EQUATIONS DE BILAN

1000 — Distributed reaction
ZONES
100 A
Ka = 100 _.-—~
, “ JF__-E!L Thin reaction
u'/sg e FONEs
Ka=1_ .-
10— Da = T
=1 e
'_‘_,..-""F Corrugated
L i
Wrinkled
0.1 T T T T
0.1 1 10 100 1000
AJé

FIGURE 2.10: Diagramme des régimes de flammes prémélangées, basé sur les travauzr de Peters

[288].
moyen s’écrit donc :
wWp = C'EBUEEE VY2 (2.205)

avec C'gpy la constante du modéle et Y[;’Q la variance de Favre reliée a 'amplitude des fluctuations
de la fraction massique d’espéce. Le taux de réaction moyen pour la variable de progrés ¢ s’exprime
sous la forme :

We = —CEBUﬁEE Ver = CEBUﬁEEE(l —¢) (2.206)

Malgré son expression relativement simple et le faible cotit numérique relatif & son implémenta-
tion, cette premiére approche présente 'inconvénient de surestimer le taux moyen de réaction, en
particulier dans les régions soumises a de forts gradients (étirement du front de flamme) ou le temps
de mélange turbulent devient important. Par ailleurs, ce modéle ne peut prédire la concentration des
produits de combustion minoritaires et reproduire des effets de non-équilibre des réactions chimiques.

2.5.2.3 Le modéle BML

Le modéle de Bray-Moss-Libby (BML) propose une fermeture de I’état thermodynamique du
meélange basée sur une fonction de densité de probabilité de la variable de progrés c(x, t) [49, 52, 44].
Cette pdf est définie comme la somme de trois probabilités : « liée a la présence de gaz frais, S pour
caractériser la probabilité de trouver des gaz briilés et v associée & la zone de réaction.

Ple= ¢z, t) = afx,1)5(¢) + Sz, 1)0(1 = ¢) + (=, 1)) f(C) (2.207)

frais produits réaction

avec 6(¢) et §(1—C) des fonctions de Dirac. La normalisation de la pdf fournit les relations suivantes :

at+B+y=1 et /01 F(O)d¢ =1 (2.208)
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Une quantité thermochimique moyenne s’écrit alors :

= B (OP(C, . 1)dC (2.209)
0

soit, en remplacant P((,x,t) par son expression 2.207 :

Ba = ala, 0a(0) + 5l 0a(1) +2(.1) [ a(OF(Q)C 2210

Ce modele a permis ’étude de flammes pour de faibles valeurs du nombre de Reynolds et des
nombres de Damkohler élevés, dans les limites de 'hypothése des flammelettes, ot le front de flamme
est mince et la probabilité d’étre dans la zone de réaction négligeable devant les contributions des
réactifs et des produits. Il a également aidé & mettre en évidence la diffusion & contre-courant, ot
le flux de scalaire est positif suivant les gradients de ¢ positifs [50]. Le point clé de cette méthode
reste néanmoins la fermeture du terme source moyen w, non résolu avec ’approche BML. En effet,
l'utilisation de la relation 2.210 restreint le terme source moyen a lordre O(y), qui est supposé
négligeable. Pour fermer le terme source moyen, d’autres approches alternatives furent proposées.
Bray [45], & partir de son analyse des équations de transport pour ¢ et ¢’ et en utilisant les hypothéses
de I'approche BML, relie ainsi le taux de réaction moyen au taux moyen de dissipation scalaire €, :

2 ' Co(Q)P(¢)d
G=-— 36 avec Oy = foff"(o (6)de (2.211)
2Cm —1 Jo w(Q)P(C)d¢
avec le taux de dissipation scalaire moyen défini comme :
80// 861/
pec = pD.— 2.212
pec=pDeq o (2.212)

Cette formulation pose par ailleurs le probléme de la fermeture du taux de dissipation scalaire
moyen. En utilisant un des modeles classiques développés pour les scalaires passifs dans des écoule-
ments turbulents non réactifs, pe. = pc’’?/7, sous les hypothéses du modele BML ou ¢2 ~ ¢(1 — ¢)
et en estimant le temps caractéristique de la turbulence comme 7 ~ k /€, le modéle BML revient a
la formulation EBU de Mason et Spalding [250] :

We & CEBUTEEECEBUE%EEO —0) (2.213)
t

Une autre formulation du terme source moyen, proposée par Bray et al. [51], associe le taux
moyen de réaction a une fréquence de passage vy du front de flamme en un point donné;

We = Wrry (2.214)

avec wy le taux de réaction associé.

Malgré les améliorations du modéle pour la fermeture du terme source moyen et du taux de
dissipation scalaire moyen, un des principaux inconvénients de ce modéle reste la méconnaissance
de la chimie.

2.5.2.4 L’approche de la densité de surface de flamme

Cette approche, complémentaire au modéle BML, suppose que le taux de réaction chimique
moyen par unité de volume w; est le produit d’un taux de réaction par unité de surface de flamme
€2; a une densité de surface de flamme ¥ [248] :

Wi = % (2.215)
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En supposant que le taux de réaction par unité de surface de la flammelette puisse étre relié &
la vitesse de flamme laminaire, le taux de réaction de la flammelette devient :

Wi = pu(Se)se (2.216)

ou s, correspond a la vitesse de consommation de la flamme et la notation () représente une moyenne
sur une surface de flamme. La densité de surface de flamme correspond & la surface moyenne de la
flamme par unité de volume. L’estimation de cette densité de surface de flamme s’effectue en utilisant
soit une expression algébrique de fermeture ou une équation de transport pour . Ainsi, en utilisant
des considérations géométriques, Bray et al. [48] proposent une expression algébrique de X basée
sur 'analyse de la fréquence de passage de la flamme alors que Gouldin et al. [148] se basent sur
les théories fractales pour proposer une formulation de 3. Pope [300], de son coté, propose une
formulation statistique de la densité de surface de flamme d’une iso-surface ¢ = ( :

X = (Ve =P(Q) (2.217)

avec (Vcle = () la moyenne de |Ve| conditionnée sur ¢ = ¢ et P(¢) une pdf.

L’équation de transport de ¥ peut s’écrire sous la forme|65, 300, 375] :

05 Ou).y 0 - on,
o " T on + o1, [(sqni)sX] = {ar + Sd%>52 (2.218)

avec n; la i-éme composante du vecteur unitaire normal & la surface de flamme, s; la vitesse de
déplacement de la surface de flamme et ap le taux d’étirement tangentiel, définis par [296] :

cc) (2.219)

La plupart des calculs de flammes turbulentes basés sur 'utilisation de cette équation néglige le
dernier terme a gauche (LHS) relatif a la vitesse de propagation normale. Le terme de convection
est alors exprimé comme (u;)s = u; + (ul)s, et le taux d’étirement tangentiel est divisé en deux
contributions liées a I’écoulement moyen et aux fluctuations turbulentes. Le dernier terme du membre
de droite (RHS), associé a la courbure, est traité comme un terme de destruction s’opposant a une
croissance infinie de la surface de la flamme. Il existe de nombreux modéles de fermeture du taux
d’étirement tangentiel et du terme de destruction (Poinsot et Veynante [296] et Veynante et Vervisch
[389]).

ou; 1 Dc
ar = (5ij)nmj)aij, 54 = <<V0>Dt

Avec I'hypothése d’un front de flamme similaire & celui d’une flamme laminaire non étirée plane,
la vitesse de consommation s. est proche de la vitesse de la flamme laminaire, s%. Pour décrire des
configurations de flammes plus réalistes, ou les tourbillons courbent et étirent le front de flamme et
modifient ainsi sa vitesse de consommation, Bray et Cant [47] regroupent les effets de la turbulence
sous la forme d’un facteur d’étirement I, de sorte que (s¢)s = IOSOL avec Iy défini comme :

1
Iy = S—O/SC(R)P(/@)d/ﬁ (2.220)
L
Le terme d’étirement est ainsi le rapport de la vitesse moyenne de consommation de la lammelette
et de la vitesse de la lamme laminaire non étirée.

2.5.2.5 L’approche géométrique : I’équation de surface GG

Cette approche considére le front de lamme comme une surface dont la propagation peut étre
suivie de maniére déterministe. Cette surface est supposée étre une discontinuité entre des gaz frais
et des gaz brilés. Ainsi I’épaisseur du front de flamme demeure nulle par consistance mathématique.
Ce formalisme est également appelé level-set et est basé sur I’équation de surface G [288, 399|. La
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variable G(x,t) est définie comme la distance d’une position de 'espace @ au front de flamme Gy.
Les valeurs G > Gq sont associées aux gaz brilés alors que les valeurs G < G correspondent aux
gaz frais. Ce formalisme pose le probléme de la non-unicité de la solution puisque, loin du front de
flamme le scalaire G peut étre défini de différentes maniéres. Afin de prescrire un champ de solution
unique pour la flamme turbulente, le scalaire G est défini comme la distance séparant les fronts de
flamme moyens et instantanés mesurés suivant la direction normale & la lamme turbulente moyenne.

Ainsi, le front de flamme moyen est localisé en G = Gy. La variance de G, G2, fournit une mesure
de I’épaisseur de flamme. La propagation du front est décrite par une équation de transport de G
[287] :

oG

sz-

oG

5o, (2.221)

- Mtlc‘

Le premier terme du membre de droite représente la propagation normale du front de flamme
turbulent alors que le second est un terme associé a la courbure. Pour fermer cette équation, la vitesse
de la flamme turbulente, Sz, doit étre modélisée. On I'exprime ainsi sous la forme Sy = s% (1 + o7)
ou apparaissent la vitesse de la flammelette laminaire, SOL, et le rapport oy lié a I'accroissement de
la surface de flamme turbulente par rapport a la surface de la flammelette laminaire. Peters [287]
dérive une équation de transport pour ce rapport d’accroissement de surface de flamme, valide dans
les limites des régimes des flammes plissées avec la formation de poches (corrugated regimes) et des
flammes & zone de réaction mince, et fournit ainsi des expressions algébriques pour la fermeture de
la vitesse de flamme turbulente Sp.

Pour qualifier I’état thermodynamique du mélange, la distance normale au front de flamme
normalisée, x,, est introduite et repose sur le scalaire G :

G — Gy

- 2.222

" VG| ( )

Les équations relatives aux flammelettes laminaires monodimensionnelles sont alors résolues afin

d’exprimer les grandeurs thermochimiques @, en fonction de x,. Les quantités moyennes associées
®,, sont obtenues en utilisant les solutions laminaires couplées a des pdf [167].

2.5.2.6 Le modéle de flammes épaissies artificiellement : TFLES

Cette méthode des flammes épaissies propose de résoudre la propagation d’une flamme laminaire
sur un maillage grossier |64, 82]. Pour capturer le front de flamme sur un maillage grossier, la flamme
est artificiellement épaissie d’un facteur d’élargissement F' dont une valeur typique est comprise entre
5 et 30. Les équations de transport des espéces s’écrivent alors :

OFt OFx  OFx

opYr n opuYrp 0 ( OYF> WE
P oFx

— 2.22
-z (2.223)

L’épaississement de la flamme & Fé% entraine une division du nombre de Damkohler par F'. Les
temps chimique et turbulent sont alors différents, ce qui induit une réponse différente de la flamme
a la turbulence. Pour limiter cet effet, un facteur d’efficacité, F, est introduit de sorte & corriger la
sous-estimation du plissement de la flamme et préserver la vitesse de flamme turbulente.

Une des difficultés majeures a cette technique est la détermination du facteur d’élargissement F'.
Pour s’affranchir de ce réglage, Legier et al. [224] proposent un modéle dynamique d’épaississement.

2.5.2.7 L’approche du transport de PDF

L’approche basée sur le transport de pdf fournit une fermeture exacte du taux de réaction moyen
dés lors que les pdf jointes de tous les scalaires thermochimiques sont connues. Ainsi, dans le cas
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d’une réaction a une étape, le taux de consommation moyen du combustible est estimé précisément
sous la forme :

or = / / / op (Y, Yo, TYP(Ye, Yo, T)dYpdYodT (2.224)

FR:/ / / /wk (Y1,Y2..Yn,T) P(Vi,Ya...Yy,T)dY: dVs...dT (2.225)
vilvea JynJr

ou P(Yr,Yo,T) est la pdf jointe des fractions massiques des espéces et de la température. Pour
un systéme complexe comportant N espéces, les taux de réactions sont fermés grace a la pdf jointe
des compositions en un point, P(®), avec le vecteur des compositions ® = (Y7,Ys,....YN,T). Une
équation de transport additionnelle fournit la pdf jointe filtrée [273, 299] :

OpP(®) L0 e
ot 81‘2

o ﬁwa@)p?@)} -

<1 8Ji,a
00, \ Vp Oz

avec Jj o = V; oYy le flux de diffusion moléculaire. Alors que les trois termes de gauche sont fermeés,
le premier terme de droite lié au transport turbulent dans I’espace physique nécessite un modéle de
fermeture basé, dans la plupart des études, sur une hypothése de transport de gradient. Le transport
de la pdf jointe des compositions et des vitesses peut permettre de s’abstenir de ce modéle de
fermeture et fournit également les expressions des termes non fermés des équations de moment. Le
second terme de droite exprime le mélange moléculaire dans ’espace des compositions et constitue
la principale difficulté de modélisation de cette approche [301].

¢>p15(<1>)> (2.226)

Le principal inconvénient de cette méthode réside dans le colit numérique lié a la résolution de
la pdf jointe en chaque point de 'espace (systéme de dimension N + 1). Pour résoudre 1'équation
de la pdf, l'utilisation de méthodes numériques comme les différences finies étant & proscrire, des
approches de type Monte Carlo sont utilisées et consistent & traquer de nombreuses particules fluides
afin de reconstruire la pdf jointe & partir de leurs distributions de compositions [299]. Ainsi, cette
méthode est accessible numériquement pour 1’étude d’un systéme chimique complexe puisque le
colit numérique croit linéairement avec la dimension de la pdf. Néanmoins, cette approche reste
excessivement cotiiteuse comparée aux autres modéles.

2.5.2.8 L’approche des PDF présumées

Afin de réduire les cotits numériques liés a I’équation de transport de la pdf et a la dimension
importante de la pdf jointe, 'approche des pdf présumées caractérise I’état thermochimique a partir
d’un nombre limité de scalaires en présumant la forme des pdf associées aux scalaires. Les modéles
BML et la G-equation reposent ainsi sur cette hypothése puisque I’état thermochimique est déterminé
a partir de la variable de progrés ou de GG. En présumant la forme de la pdf, les calculs thermo-
chimiques sont, par ailleurs, dissociés des calculs fluides. Les grandeurs thermochimiques moyennes
sont calculées & priori et tabulées en fonction des moments des scalaires caractéristiques. Ainsi, la
connaissance de ces moments permet la lecture dans la table des différentes grandeurs nécessaires
au calcul de la flamme turbulente. La forme de la pdf présumée fournit le nombre de moments de
scalaires nécessaires pour la tabulation. Ainsi, la pdf du modeéle BML requiert seulement la connais-
sance de ¢, alors que la S-pdf nécessite deux moments : ¢ et ¢’ [41, 296, 334]. Pour connaitre ces
différents moments, des équations de transport doivent étre ajoutées.

Il existe de nombreuses approches basées sur des pdf présumées. Ces approches différent par le
nombre et la définition des scalaires impliqués dans la description de I’état thermochimique. Ainsi, au
sein de 'approche des flammelettes laminaires [41, 384, 135], la relation entre les scalaires et 1'état
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chimique est assurée par des calculs de flammes laminaires canoniques. Les différentes quantités

moyennes recherchées, ®, sont ainsi obtenues grace a la relation :

3= [ QPO (2.227)

—0o0

ot ®(() est la solution laminaire.

2.5.2.9 L’approche de fermeture des moments conditionnés

Cette approche des moments conditionnés repose sur I’hypothése que les fluctuations des gran-
deurs thermochimiques des flammes turbulentes sont corrélées aux fluctuations d’un unique scalaire :
la variable de progrés, dans le cas des flammes de prémélange. Alors que les fluctuations autour des
moyennes non conditionnées peuvent étre importantes, les fluctuations autour de la moyenne condi-
tionnée par ce scalaire sont faibles. La moyenne non conditionnée est alors exprimée en fonction de
la moyenne conditionnée :

Ba = [(@ale = QP (2.228)

Les grandeurs thermochimiques conditionnées par le scalaire réactif ¢ sont obtenues a partir de
leurs équations de transport respectives, écrites sous la forme [200] :

0*Qa
a¢?

= (Pl {Ne[C)

IQq 9Qa
€T

0Qq
(plC) =5, + (puil€) +<wa|<>_<w’C>§+eQa+€ya (2.229)

avec wy le taux global de production massique des réactions chimiques, w le taux de réaction de la
variable de progrés et NV, le taux de dissipation scalaire instantané défini par :

e de
cal’i a$Z

N,=D (2.230)

Les termes eg, et ey, sont associés respectivement a la diffusion moléculaire et aux fluctuations
turbulentes conditionnées [360|. Le terme de diffusion moléculaire e, devient négligeable & mesure
que le nombre de Reynolds augmente.

Les problémes majeurs de ce formalisme concernent la fermeture du taux de dissipation scalaire
conditionné ainsi que la définition d’une variable de progrés [200]. Par ailleurs, cette approche est
particuliérement cotiteuse puisque la thermochimie nécessite la résolution de (Ngpe + 1) équations de
transport, multipliées par le nombre de points dans I’espace de la variable de conditionnement. Par
rapport aux autres approches décrites ci-dessus et basées sur des arguments phénoménologiques, ce
formalisme offre 'avantage de prédire les polluants et leurs taux de formation.

2.5.2.10 Le modéle de la chimie tabulée filtrée : F-TACLES

Le modele F-TACLES (Filtered TAbulated Chemistry for LES) proposé récemment par Fiorina
et al. [120, 14, 13] est une approche transversale au modéle T-FLES et a 'approche des flammelettes
laminaires de prémélange. Pour reproduire la dynamique du front de flamme en LES, ce modéle
associe, aux équations filtrées, une table chimique filtrée. En particulier, I’équation de la variable de
progreés filtrée est fermée par la tabulation de lammes laminaires monodimensionnelles de prémélange
filtrées. Ainsi, cette approche repose sur I'introduction d’un filtre dont la taille caractéristique est
plus grande que la taille de maille et est choisie & priori. Cette approche permet de garantir la
bonne dégénérescence du modeéle pour une flamme de prémélange monodimensionnelle (la vitesse de
flamme monodimensionnelle est bien retrouvée quelque soit la taille du filtre).
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FIGURE 2.11: Diagramme des régimes de flammes non-prémélangées en fonction du nombre de Rey-

nolds et de Damkdohler [389).

2.5.3 Combustion turbulente non-prémélangée

Cette section présente les principaux modéles applicables dans le cadre de flammes turbulentes
non-prémélangées. La combustion non-prémélangée étant pilotée principalement par la diffusion et
dépourvue de vitesse de propagation, on introduit, pour caractériser sa structure topologique, la
notion d’épaisseur de mélange, [; :

D

= 2.231
Xst ( )

lg=

avec Xs¢ la valeur moyenne conditionnée de la dissipation scalaire pour Z = Zg, xo = D|VZ |§t et
D le coefficient de diffusion moléculaire. Le terme de dissipation scalaire, yz, décrit I'interaction des
structures turbulentes avec la structure de la flamme.

On peut également définir un nombre de Damkéhler, Da* = (7.xs) !, avec le temps chimique,
Te, qui dépend de la chimie du combustible. Les pentes & Damkdhler Da* constant sont des lignes
de coefficient directeur 1/2 dans l'espace log(Re)-log(Da) du diagramme 2.11. La distinction en
différents régimes de combustion, présentée sur la figure 2.11 repose sur le nombre de Damkohler et
le nombre de Reynolds.

Ainsi, lorsque le temps chimique est largement inférieur au temps caractéristique de la turbulence
(Da > 1), la combustion peut étre assimilée & un modéle de combustion infiniment rapide ou régime
des flammelettes (infinitely fast chemistry). Cette condition correspond & Da* > Darpa. A mesure
que les échelles de temps de la turbulence augmentent pour un méme temps chimique, les structures
tourbillonnaires agissent sur la structure de flamme, il s’agit du régime de chimie finie ou les effets
instationnaires liés & la turbulente doivent étre pris en considération. Au dela d’un seuil, lorsque la
turbulence devient I’élément directeur, on assiste a 'extinction de la flamme (lorsque Da* < Dagyy).
Pour de faibles nombres de Reynolds (Re < 1), la flamme est laminaire.

Ainsi les principaux modéles de la combustion turbulente non-prémélangée se distinguent suivant
I’hypotheése sous-jacente formulée concernant le comportement de la chimie (chimie infiniment rapide,
ete).
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2.5.3.1 Le modéle EDM

Le modéele EDM [245], largement utilisé pour des applications industrielles, repose sur I’hypothése
d’une chimie infiniment rapide. Ce modeéle suppose que le taux de réaction moyen d’une chimie &
une étape puisse étre relié au mélange turbulent :

vy, Yo BYr ) (2.232)

© = pA; min (YFfs’ 1+ s

ou A et B sont des constantes du modéle et s la fraction massique stoechiométrique. Le taux de
réaction moyen est exprimé comme celui associé a la réaction chimique la plus lente dont 1’évolu-
tion est prédite par le mélange turbulent. Ce modéle ne peut pas prédire précisément les espéces
minoritaires stables mais fournit une bonne évaluation du taux de dégagement de chaleur.

2.5.3.2 L’approche des flammelettes laminaires

L’approche des flammelettes laminaires, introduite par Peters [284], suppose que les zones de
réaction sont suffisamment fines pour étre assimilées, localement, & des flammes laminaires assujetties
a une dissipation scalaire. Ainsi, les flammes laminaires sont calculées & priori en utilisant une chimie
détaillée et une bibliothéque de flammelettes est générée. Cette bibliothéque pré-calculée stocke les
grandeurs thermochimiques nécessaires (composition, température, taux de réaction) en fonction des
paramétres fondamentaux, qui sont la fraction de mélange et le taux de dissipation scalaire y .

L’équation de la flammelette laminaire instationnaire s’écrit [288] :

oY P Xz 82Y .

avec Y = (Y7,Y5,....YN, T) le vecteur des espéces et de la température et w le terme source chimique
associé a chaque coordonnée. Le terme yz est exprimé a ’aide des gradients de la fraction de mélange
dans 'espace physique et peut étre transporté dans l'espace des compositions. Un niveau élevé de
Xz implique que les effets diffusifs au sein de la flammelette sont prédominants avec d’importants
transferts de masse et de chaleur. Au dela d’une valeur seuil correspondant & ’extinction et associée
au taux de diffusion scalaire d’extinction yz,, la flammelette n’existe plus.

La flammelette est valide pour le régime caractérisé par Da > 1 et Ka < 1. A mesure que
I'intensité de la turbulence augmente, les tourbillons pénétrent la structure de flamme. La flamme
ne peut donc plus étre considérée localement comme une flamme de diffusion laminaire.

2.5.3.3 L’approche du transport de PDF

L’approche statistique basée sur une équation de transport de la pdf existe également pour les
flammes de diffusion puisque cette méthode fut proposée a l'origine pour traiter les flammes de
diffusion [299]. A l'instar des flammes de prémélange, I’équation de transport est résolue pour la pdf
de la fraction de mélange.

2.5.3.4 Les moments conditionnés CMC (Conditional Moment Closure)

Le modeéle de fermeture, nommé CMC et proposé par Bilger [33] et Klimenko et Bilger [200],
repose sur la corrélation des fluctuations turbulentes de la température et de la composition avec
les fluctuations de plusieurs variables clés, par exemple, la fraction de mélange. Dans un premier
temps, la variable associée & la fraction de mélange Z est soumise & une moyenne conditionnée,
définie comme l'intégration de tous les membres du sous-ensemble de la grandeur thermodynamique
disposant de la méme valeur que la fraction de mélange.
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La fermeture directe du modéle, au premier ordre, suppose que les variances et les covariances
conditionnées sont négligeables. L’utilisation de la formulation CMC, au premier ordre, fournit I'ex-
pression suivante pour les fractions massiques moyennées au sens de Favre :

Y, :/01 (Vi|z*) p(z*)dz* (2.234)

La grandeur (Y2|Z*) représente la moyenne conditionnée a la fraction de mélange Z* et est
déterminée a l’aide de la relation :

(317 = [ Yip (vil2°) v (2.235)

ou p (Y;]Z*) est la PDF conditionnée de Y}, évaluée a l'aide de la PDF jointe de Y} et Z* :

p (Y1, Z%)
p(Z*)

Des résultats intéressants ont été obtenus pour des simulations de recirculation [80] et d’auto-
allumage [197|. Néanmoins, cette fermeture souléve quelques difficultés pour les zones d’extinction
et de ré-allumage. En particulier, lorsque les fluctuations des scalaires réactifs de fraction de mélange
7 sont importantes, ce modéle n’est plus adapté. Pour améliorer cette approche, une extension au
second ordre est possible avec 'utilisation de moments doublement conditionnés (par exemple, la
fraction de mélange et I'enthalpie sensible pour Kronenburg et Kostka [209]).

p(M|Z7) = (2.236)

Ce modéle de fermeture implique de résoudre une équation de transport pour chaque niveau de
Z. L’espace de Z est en effet discrétisé selon plusieurs points (ou niveaux) afin de conserver une
précision satisfaisante (50 points [209]). Cette méthode induit donc un cott CPU total important.

2.5.3.5 L’approche MMC (Multiple Mapping Conditioning)

Cette méthode repose sur le couplage des méthodes & PDF avec les moments conditionnés CMC.
Elle recherche le nombre minimal de paramétres a suivre pour modéliser I’évolution du systéme
réactif et utilise une densité de probabilité qui est conditionnée par les paramétres choisis. Ainsi,
contrairement & 'approche CMC ou la variable conditionnant les moyennes est uniquement la frac-
tion de mélange, un jeu de nouvelles variables est utilisé (la vitesse, les taux de dissipation, ...).
Le nombre de ces variables correspond a celui des espéces transportées. La distribution de la com-
position du mélange est alors évaluée, en tout point, & 'aide de deux quantités : la PDF jointe
des variables de référence et la moyenne de concentration de ’espéce conditionnée selon ces mémes
variables.

2.5.4 Index de Flamme ou indice de Takeno

Pour la plupart des configurations industrielles, il est difficile de prévoir le mode de combustion
pré-dominant. Afin d’adapter les stratégies de modélisation, 'index de flamme ou indice de Takeno
est parfois utilisé. Introduit par Yamashita et al. [407], cet outil permet de distinguer une flamme de
prémélange d’une flamme de diffusion & partir des gradients de concentrations de fuel et d’oxydant :

Grp =VYr.VYp (2.237)

Cet indice prend des valeurs positives dans le cas d’une flamme de prémélange et négatives pour
une flamme de diffusion.

Domingo et al. [97] proposent un index de flamme normalisé &, sous la forme :

1 Gro ) 1( Nro )
=14+ "= )=(1+--= 2.238
& 2( |Grol 2 [Nro| (2:235)
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avec Npo = np - no le produit des normales aux surfaces des iso-réactifs avec n; = —VY;/|Y;|. Ce
produit peut en effet révéler la nature du régime de combustion. Alors que les lammes de diffusion
sont caractérisées par un produit croisé Nrpo < 0 du fait de la présence des réactifs de part et
d’autre de la ligne stoechiométrique, les lammes de prémélange prennent des valeurs Npo > 0 avec
les gradients des réactifs orientés vers le front de flamme. L’index de flamme &, prend la valeur &, = 1
pour les flammes prémélangées et &, = 0 pour les flammes de diffusion.

Cet indice est utilisé pour ’étude de DNS comme en témoigne les travaux de Favier et Vervisch
[115]. Son application aux simulations des grandes échelles souléve néanmoins des problémes quant
a la généralisation de cet index sur toutes les échelles de la turbulence. Appliquée aux champs issus
d’une LES, le facteur d’orientation se présente sous la forme :

VYr.VYo

O (2.239)
IVYFR|[VYo|

Nro =mp.np =

Comme le soulignent Domingo et al. [97], I'indice déterminé a partir des contributions résolues
N ro n’indique en rien la nature de la flamme a l'intérieur de la sous-maille. Les directions des
gradients de fuel et d’oxydant peuvent présentées des propriétés topologiques différentes de celles
présentes au niveau du filtre. On peut trés bien imaginer I'existence d’une flamme de diffusion au
niveau des échelles résolues et caractérisée par np-no < 0 qui présenterait des topologies de flammes
de prémélange dans la sous-maille. Pour vérifier I'apparition de telles séquences, il convient d’utiliser
une modélisation SGS comme proposée par Domingo et al. [97] et Knudsen et Pitsch [203].

2.6 Réduction de la chimie et tabulation

Les mécanismes de chimie détaillée implique plusieurs dizaines d’espéces (V) et des centaines
de réactions conduisant & un systéme d’équations a résoudre de (N-+5). Par ailleurs, ce systéme
d’équations est raide en raison de I’évolution exponentielle des taux de réaction et de la large gamme
des échelles de temps et d’espace impliquées. La résolution numérique d’une chimie détaillée nécessite
ainsi I’emploi d'un pas de temps trés petit pour pallier a des problémes de stabilité numérique.
La résolution d’'un tel systéme nécessite donc l'utilisation de méthodes numériques particuliéres.
Ainsi, les flammes sont rarement calculées a 1’aide d’une chimie détaillée du fait du cotit numérique
exorbitant et de la mémoire énorme requise. En effet, le temps de calcul requis ainsi que la mémoire
a allouer augmentent rapidement avec le nombre d’équations différentielles & résoudre. Ce nombre
d’équations est directement li¢ au nombre d’espéces du mécanisme cinétique. Pour limiter le temps
de calcul et la mémoire a allouer, il est possible de réduire les schémas cinétiques en diminuant
le nombre d’espéce et la raideur du systéme d’équations différentielles tout en préservant certaines
qualités prédictives du mécanisme. Il est néanmoins difficile de définir la méthodologie de réduction.
Cette derniére nécessite que les objectifs en terme de domaine d’applications soient préalablement
définis. En effet, plus le nombre de grandeurs et de comportements & reproduire est important
et plus la taille du mécanisme augmente. Par ailleurs, il convient également de fixer les objectifs
en terme d’écart relatif maximum a ne pas dépasser pour les grandeurs d’intérét. La réduction
du mécanisme cinétique est restreinte par la précision exigée sur les grandeurs a reproduire. En
général, les réactions et les espéces sont qualifiées de "déterminantes, importantes", "nécessaires,
non déterminantes" ou "redondantes" suivant leur capacité a piloter le schéma réactionnel. Alors
que les réactions importantes détiennent les informations essentielles a la description des chemins
réactionnels, les réactions nécessaires contribuent également & 'information stoechiométrique. Les
réactions redondantes ont, quant a elles, une action négligeable sur le schéma réactionnel. Suivant
la précision de la description voulue, on distingue trois niveaux de réduction du schéma [225].
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2.6.1 Le mécanisme squelettique

Le mécanisme squelettique comporte plusieurs dizaines d’espéces et plusieurs centaines de réac-
tions. Ce mécanisme repose sur un schéma détaillée réduit suite au retrait des espéces et réactions
dites redondantes [379, 240]. La théorie des perturbations singuliéres (CSP pour Computational Sin-
gular Perturbation), proposée initialement par Lam et Goussis [211], repose sur l'analyse des temps
caractéristiques associés a chaque vitesse de réaction afin de déterminer la contribution de chaque
réaction au schéma réactionnel.

2.6.2 Le mécanisme réduit

Le mécanisme réduit avec une dizaine d’espéces et une centaine de réactions. Pour obtenir ce
mécanisme réduit [285], le choix des espéces et réactions a supprimer est optimisé a I’aide de critéres
locaux dans l’espace des compositions (richesse, température). Il repose principalement sur deux
méthodes de réduction chimique : I’ Approximation des Etats Quasi-Stationnaires de certaines espéces
(AEQS), proposée par Bodenstein et Lutkemeyer [37], et I’Approximation des Equilibres Partiels de
certaines espéces (AEP) [285]. Ces méthodes considérent négligeables les phénoménes rapides ou de
faible durée de vie. En éliminant ces espéces "rapides", c’est-a-dire & faible durée de vie, qui sont
a lorigine des petits pas de temps d’intégration lors de la résolution des équations différentielles
caractéristiques des différentes réactions, la raideur du systéme chimique est diminuée.

2.6.3 Le mécanisme global

Le mécanisme global est constitué de quelques espéces (essentiellement les espéces majoritaires
telles que CO2, H2O, Hs, CO,...) et d’une dizaine de réactions. Il s’agit d’un schéma réactionnel
dégénéré a 'extréme. Trés utilisé dans les codes CFD, il est néanmoins limité a la description des
vitesses de flamme et des limites d’inflammabilité [116]. Il ne peut en aucun cas prédire la formation
des polluants.

2.6.4 Tabulation

Un moyen de contourner le cotit numérique lié a la description d’un mécanisme complexe est
de tabuler la thermochimie & ’aide d’'un nombre réduit de grandeurs représentatives [244, 384].
Seules les équations de transport associées a ce jeu de variables doivent étre traitées et couplées
aux équations décrivant le mouvement fluide. Ces méthodes de tabulation sont de plus en plus
utilisées dans la recherche et dans le milieu industriel. On recense principalement trois approches
de tabulation : la méthode de la variété intrinséque de dimension réduite (ILDM), la méthode FPI
(Flame Prolongation of ILDM) et la méthode ISAT (In Situ Adaptative Tabulation).

2.6.4.1 La méthode de la variété intrinséque de dimension réduire (ILDM)

Par I’analyse de la dynamique des équations chimiques, Maas et Pope [244| observent que les
évolutions des fractions massiques Y;(t) des espéces 1 convergent, aprés un délai trés court, vers un
ensemble de trajectoires bien définies si I’on se place dans un certain sous-espace des compositions.
Ce sous-espace attracteur se nomme la variété ou manifold. Le schéma de la figure 2.12 illustre ce
principe. La majorité des évolutions liées & la cinétique chimique semble donc s’effectuer sur des
surfaces de dimensions réduites dans 1’espace des phases. Cette technique est basée sur 'analyse des
temps caractéristiques chimiques et applique un formalisme similaire & 'approche CSP (Computa-
tional Singular Perturbation) [211] qui consiste a différencier les modes lents et rapides de chaque
concentration C; de 'espéce v;. Mathématiquement, le schéma chimique, pour des conditions opé-
ratoires données (@, P, T') est exprimé sous forme matricielle. L’analyse des vecteurs et valeurs
propres de ce systéme permet 'obtention d’'un anneau (une hypersurface) de faible dimension sur
lequel I’évolution du systéme est représentée. En effet, les trajectoires Y; convergent plus ou moins
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FIGURE 2.12: Convergence des trajectoires Yy (t) vers UILDM [117].

vite vers 'ILDM (trajectoire agissant comme un attracteur) suivant le temps caractéristique (inverse
des valeurs propres du systéme) de leur mode propre associé. En relaxant les modes propres rapides
(associés a des temps caractéristiques petits), seuls les modes lents affectent 1’évolution de la chimie
sur la variété lente [419]. 11 est intéressant de noter que I'état d’équilibre appartient a la variété et
demeure le seul point vers lequel convergent toutes les trajectoires 0D IDLM comme illustrée sur la
figure 2.12.

L’anneau est ensuite paramétré a l'aide d’un nombre restreint de coordonnées, c’est-a-dire que
Pon projette cet anneau dans un sous-espace de dimension inférieure. Les coordonnées de ce sous-
espace sont généralement choisies parmi les fractions massiques de produits de combustion. Par
exemple, la variété de dimension 2 (avec le couple Yoo, YH,0) consiste en une surface dans ’espace
des compositions qui permet de déterminer correctement 1’évolution des espéces chimiques, comme
Iillustre la figure 2.13. Notons qu’a mesure ot 'on réduit la dimension du sous-espace, les limites
de validité de I'approche sont restreintes. Les espéces Y;(t) sont en effet exprimées en fonction des
parameétres qui décrivent le sous-espace attracteur, en général la variable d’avancement c ou la

fraction de mélange Z.

2.6.4.2 La méthode FPI (Flame Prolongation of ILDM)

La méthode ILDM fournit d’excellents résultats pour les zones chaudes de la flamme ou proches
de I’équilibre chimique. Néanmoins, comme le souligne Gicquel [134], des difficultés apparaissent
lors de la modélisation des zones de préchauffage ou plus généralement des zones & basse tempéra-
ture puisqu’elles requiérent une dimensionnalité de la manifold assez importante pour étre décrites
correctement. Le principal probléme repose que I'’hypothése de relaxation des modes rapides situés
hors de 'I[LDM qui revient & négliger les temps caractéristiques courts dans ces zones de basses
températures. Les zones de basses températures sont donc souvent approximées linéairement dans
I’espace des phases comme lillustre la figure 2.13. Néanmoins cette approche conduit & une mauvaise
estimation de la vitesse de flamme. Pour pallier aux défauts de la méthode ILDM et ainsi permettre
la description des problémes d’allumage, des phénoménes transitoires ou d’autres phénomeénes de
diffusion, Gicquel [134]| propose la méthode FPI qui consiste a prolonger I'ILDM avec des calculs
1D de flammes laminaires stationnaires o cinétique détaillée. Ainsi, FPI conserve I’anneau mono-
dimensionnel ILDM qui permet la description de I’état d’équilibre associé & un mélange donné et
le compléte par un anneau bidimensionnel associé a la trajectoire d’une flamme stationnaire pré-
mélangée dans 1’espace des phases. Dans le cadre de FPI, les données liées & la thermochimie sont
donc tabulées et cartographiées dans un sous-espace constitué des deux variables de contrdle : la
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FIGURE 2.13: Projection d’une flamme prémélangée turbulente CO/Hsy/air en chimie complexe dans
le sous-espace ou ILDM ou encore variété de dimension 2 (Yoo,,Ym,0) : (o) : état d’équilibre, (o) :
trajectoire d’une flamme laminaire 1D dans les mémes conditions, (-) : approximation linéaire de la
zone froide [135].

variable d’avancement c et la fraction de mélange Z. L’approche FPI s’apparente donc & un ILDM
de dimension 2.

Par ailleurs cette approche respecte la méme démarche et les hypothéses de la méthode FGM
(Flamelet Generated Manifold) présentée dans les travaux de thése de Van Oijen [383].

2.6.4.3 La méthode ISAT (In Situ Adaptative Tabulation)

A mesure que 'on augmente la complexité du probléme physique, il est nécessaire d’accroitre la
dimension de la table (avec, par exemple, comme coordonnées, Z, ¢, h; I'enthalpie totale,..). Il en
résulte des tables numériquement cotiteuses en raison de la taille mémoire, des problémes d’accés
et des interpolations multi-linéaires a réaliser. En partant du constat qu’au cours d’une simulation,
seule une infime partie de la table est utilisée en raison de la localité de la zone réactive dans I'espace
des compositions, Pope [302] propose la méthode ISAT. Cette derniére repose sur une génération
dynamique de la partie de la table utile au cours de la simulation (génération de la tabulation
in situ). De maniére pratique, le calcul commence avec une table vide. Cette derniére est ensuite
enrichie au fur et & mesure des itérations. Cette tabulation In Situ est souvent couplée & une méthode
de pdf transportée qui modélise un écoulement réactif avec un nombre élevé de variables. Pour une
simulation monoprocesseur, cette méthode s’est révélée trés efficace avec un gain du temps de calcul
de l'ordre de 10? comparée a I'intégration directe d'un schéma complet. L'efficacité de cette méthode
est néanmoins fortement dégradée sur les architectures paralléles de processeurs |73].

Tout processus de tabulation repose donc sur les étapes suivantes :

— [’analyse des structures de flammes afin de déterminer le nombre de degrés de liberté du
systéme chimique réduit.

— Le choix des coordonnées du sous-espace, c’est-a-dire les entrées de la table. Ces parameétres
peuvent reposer directement sur une grandeur thermochimique ou résulter d’'une combinaison
linéaire de variables indépendantes. Ce choix va directement impacter la taille de la table et
le cotit numérique.

— La construction de la table avec une cartographie de certaines quantités thermochimiques
nécessaires au cours du calcul en fonction des parameétres d’entrée.

— L’utilisation des données de la table pour déterminer d’autres quantités thermochimiques.

Pour générer les tables, il est nécessaire d’effectuer des simulations des flammelettes laminaires
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avec une chimie détaillée. Pour résoudre un tel systéme de chimie détaillée, il existe plusieurs codes
de calcul pour des configurations de flammes canoniques [42, 192, 242, 349|. Ces flammes canoniques
sont souvent monodimensionelles (1D) ou quasi monodimensionnelle et sont caractérisées par de
petites échelles spatiales. Ainsi, on peut citer le module PREMIX du logiciel CHEMKIN [191].

2.7 Modéle PCM-FPI

Le modele PCM-FPI (Presumed Conditional Moments-Flame Promongation of ILDM) propose
de coupler une tabulation de la chimie détaillée avec une pdf présumée. Il est proposé a l'origine
pour des calculs de type RANS [386, 119, 325, 387| puis étendu ensuite aux simulations des grandes
échelles (99, 126, 98]. Son principal avantage est d’offrir une description assez fine des différentes
fractions massiques de 1’écoulement réactif pour une chimie non-infiniment rapide.

Le modéle PCM-FPI comporte deux étapes successives : tout d’abord la génération de la table
avec le traitement de la chimie (étape FPI), ensuite son couplage avec la turbulence (étape PCM).
Ces deux phases sont présentées dans cette section.

Le présent modéle PCM-FPI n’assure cependant pas la reproduction de la vitesse de propagation
du front de flamme. Pour contrebalancer cet effet, la section 10 présentera une correction du modéle
PCM-FPI basée sur le calcul dynamique d’un épaississement artificiel du front de flamme.

2.7.1 Méthode FPI (Flame Prolongation of ILDM)

La dénomination FPI est proposée par Gicquel et al. 134, 135] et consiste en une technique de
réduction de la chimie détaillée avec 'emploi de flammelettes de prémélange proposées par Bradley
[43]. Cette méthode dérive du concept ILDM (Intrinsic Low Dimensional Manifold) exposé par Maas
et Pope [244] et est décrit briévement dans la section 2.6.4.1.

Dans la méthode FPI, les données associées a la thermochimie sont tabulées et stockées selon
deux parameétres de controle : la fraction de mélange Z qui rend compte de la richesse du mélange
initial, ¢, et la variable d’avancement, Y., associée au degré d’avancement de la réaction vers ’état
d’équilibre. Cette derniére est construite & partir de combinaisons linéaires de fractions massiques.
Plus précisément, pour déterminer les propriétés de la flamme, associées au vecteur ®ppr (com-
prenant des grandeurs scalaires telles que la température, les fractions massiques d’espéces, ...), la
méthode FPI fournit une description de la flamme en passant du systéme :

Bppr = B(o, 1) (2.240)

vers le systéme paramétré suivant :
Oppr=9(Z,Ye) (2.241)

L’espace physique x est ainsi transposé dans l’espace des compositions représenté ici par la
variable d’avancement. Pour un mécanisme de combustion méthane-air, cette variable d’avancement
est souvent définie comme une combinaison linéaire des produits majoritaires comme le CO et le
CO4 [99, 143], soit :

Y. =Yco + Yoo, (2.242)

Pour étre consistante avec le formalisme adopté, cette variable doit étre croissante monotone de
0 a Y4 lorsque 'on parcourt le front de flamme des gaz frais aux produits de combustion. En effet,
le passage de I’espace physique & ’espace des compositions nécessite une relation bi-univoque unique
entre ces deux espaces et donc que Y, réalise une bijection sur I’épaisseur de la zone de réaction. De
méme, la deuxiéme coordonnée Z(¢), rendant compte de la variation du rapport d’équivalence ¢,
doit étre bijective sur ¢.
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FIGURE 2.14: Domaine de combustion dans l’espace réduit des compositions a ’équilibre chimique.
Schéma représentant la température (avec préchauffage du coté carburant) en fonction de la fraction
de mélange. En gris foncé : domaines des flammelettes de diffusion. En gris clair : domaines des
flammelettes de prémélange [269)].

Nous pouvons également introduire une variable de progrés normalisée, telle que 0 < ¢ < 1,
définie par la relation suivante :
Y. Yco, + Yco

= = 2.243
C Yceq (YCOQ + YCO)eq ( )

Par rapport 4 ILDM, la méthode FPI choisit de décrire les zones de basses températures par
des projections de flammes de prémélange laminaires monodimensionnelles. Ainsi les propriétés chi-
miques des flammes de prémélange laminaires sont tabulées dans tout le domaine de flammabilité
d’une réaction donnée, comme l'illustre la figure 2.14. La tabulation couvre ainsi le domaine de va-
lidité des flammes ainsi que la zone en dehors de I'inflammabilité afin de respecter la définition des
variables réduites. Cette zone est pilotée par les phénoménes de diffusion différentielle des espéces
chimiques qui seront négligés afin de procéder & une interpolation linéaire des variables thermodyna-
miques entre les limites de flammabilité et la valeur extréme de la fraction de mélange. La méthode
FPI repose donc sur 'hypothése sous-jacente que la réponse d’'une flamme, dans n’importe quel ré-
gime de combustion, puisse étre correctement représentée dans le sous-espace (Ye, Z). Ainsi, le front
de la flamme laminaire ou turbulente est décomposé en un collection de petites flammes laminaires
de prémélange indépendantes, & la méme richesse et au méme niveau d’avancement que le point
considéré.

Fiorina et al. [119] étudient les limites de la méthode FPI. En comparant les résultats issus des
simulations d’une flamme laminaire de diffusion et de prémélange avec la méthode FPI et une chimie
détaillée, Fiorina et al. [119] montrent I'existence d’une zone de richesse, proche de la stoechiométrie,
ou les flammes de diffusion et de prémélange présentent des comportements trés similaires. Néan-
moins, pour la zone constituée des richesses en dehors de la limite supérieure de flammabilité, les
comportements des flammes de diffusion et de prémélange avec I’approche FPI différent significati-
vement des résultats issus des simulations avec une chimie complexe. En effet, cette zone est dominée
par les phénomeénes de diffusion des espéces au travers des iso-surfaces de richesse (comportement
propre aux flammes de diffusion). La figure 2.15 illustre cette limite de la méthode FPI avec la
comparaison avec un calcul & chimie détaillée de la fraction massique de COs dans une flamme de
prémélange riche. La méthode FPI requiert une bijection entre I’espace physique (x) et I'espace des
phases (Y.) ainsi qu'une surjection entre Y, et ® ppy. Néanmoins, la bijection entre I’espace physique
et I'espace des phases n’est pas assurée sur certaines plages de richesses, comme le montre la figure
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C0O2 mass fraction

FIGURE 2.15: Comparaison entre FPI et une chimie détaillée pour une flamme riche partiellement
prémélangée pour la fraction massique de COo. Symboles : calculs FPI avec différents taux d’étire-
ment, lignes pointillées : chimie détaillée (figure extraite de [119]).
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FIGURE 2.16: Température en fonction de la variable de progrés Y. = Yoo + Yco, pour des flammes
laminaires de prémélange méthane/air ([269]).

2.16 (par exemple, pour les richesses ¢ = 1,2; 1,3 et 1,4). Néanmoins, la plupart des dispositifs
industriels fonctionnant en régime pauvre, cette faiblesse du coté riche impacte peu les résultats
numériques de telles configurations.

Pour pallier a ces difficultés, Nguyen et al. [271] proposent une extension au modeéle FPI, I’ap-
proche MFM (Multi-dimensional Flamelet-generated Manifold) qui permet de prendre en compte
des phénoménes de diffusion des espéces.

L’approche FPI a été utilisée avec succés pour les simulations de flammes prémélangées, par-
tiellement prémélangées et de diffusion (99, 119, 309]. Néanmoins, les échelles impliquées dans le
processus de combustion étant plus faibles que les échelles caractéristiques de I’écoulement fluide,
un modéle de sous-maille doit étre introduit pour reproduire les phénoménes de mélange aux petites
échelles non résolues. Vervisch et al. [387] proposent ainsi de fermer le mélange de sous-maille avec
des moments conditionnés présumés (PCM).
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FIGURE 2.17: Tracés de PDF conditionnées P(c|Z*) en fonction de ¢ pour des fractions de mélange
comprises entre 0,1 et 0,8, extraits des résultats DNS de Vervisch [386].

2.7.2 Les Moments Conditionnés Présumés (Presumed Conditional Moments)

L’étape des moments conditionnés présumés assure le couplage entre un solveur de mécanique
des fluides et la table chimique en permettant la fermeture des taux de réaction filtrés. Dans le cadre
des bibliothéques de flammes de prémélange paramétrées par Z et ¢ (hypothése flammelette), toute
grandeur physique extensive filtrée peut étre décrite, d'un point de vue statistique, en reliant cette
grandeur (termes sources des espéces wy, et fraction massique de l'espéce k, Yj) & une PDF jointe :

c*=1 Z*—l ~
=P G / / VP(Z*, ¢*)dZ det (2.244)
c* *=0
ol 13(Z *,c*) est la PDF jointe de Z et de c. Cette PDF jointe est difficile & modéliser en raison de
la corrélation entre Z* et c*.

L’é¢tude DNS de Vervisch [386] montre que la probabilité conditionnée P(c* | Z*) est peu dépen-
dante de la fraction de mélange Z. Les analyses effectuées par Rullaud et al. [325] sur la base des
données expérimentales de Sandia conduisent aux mémes conclusions. La figure 2.17 illustre cette
indépendance, ou la localisation du pic ainsi que son amplitude dépendent faiblement de la richesse.
Ce constat a ainsi conduit a la formulation de I'hypothése de décorrélation suivante :

P(c* | Z*) ~ P(c*) (2.245)

_ Cette hypothese est I'une des plus dures du formalisme PCM-FPI. A partir de la relation exacte
P(Z*,c*) = P(c* | Z*) x P(Z*), on obtient alors la décomposition de la PDF jointe en deux
contributions séparées :

P(2*,¢*) = P(c*) x P(Z¥) (2.246)

Apreés avoir supposé 'indépendance entre ¢ et Z, I'expression de la variable filtrée se présente
sous la forme :

c*=1 Z*=1
/ / 7 YP(Z°) P(c*)dZ*dc* (2.247)

=0
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Les PDF de la fraction de mélange P(Z*) et de la variable d’avancement P(c*) sont présumées
avec une fonction Beta (dite S-PDF). En choisissant une variables générique X égale soit & Z ou a
¢, la fonction (B est paramétrée par les deux premiers moments de la variable :

- 1 (a+b)

P(X)=X""11- X)) % 2.248
(X) = X7 -x) (2.248)
ou la fonction I'(.) ainsi que les deux parameétres de controle a et b déterminent la forme de la PDF,

soit : . -

X7 (1-X)"
P(X)=— ( ) (2.249)
Jo (X —1)a=1(1 - X)b-ldXx
avec

a= )N((S(}) - 1) (2.250)
b= a()i( - 1) (2.251)

La quantité S (X ) est le facteur de ségrégation, défini comme le rapport entre la variance (X, =
XX — XX) et sa valeur maximale :

S(X) = = Xo ij{ — 3?2 (2.252)
X(1-X) X(1-X)

La figure 2.18 présente les différentes allures que peut prendre la S-PDF :

— Lorsque la ségrégation est faible, le pic de probabilité est centré autour du point X. Cette
ségrégation traduit un faible niveau de fluctuations de sous-maille et décrit un écoulement
parfaitement résolu (cas d’une simulation DNS ou d’une LES trés raffinée).

— A mesure que la ségrégation augmente, la S-PDF présente une forme de cloche gaussienne plus
ou moins large, centrée sur la valeur de X. Cette cloche rend compte de la répartition probable
des valeurs de X au sein de la sous-maille (cas généralement rencontré lors d'une LES avec
une résolution modérée).

— Enfin, lorsqu’elle tend vers 1, la PDF présente deux pics de probabilités aux valeurs 0 et 1,
reliés par un plateau. On dit alors que la PDF est & double-pic. Elle est caractéristique des
zones de forte inhomogénéité avec une alternance entre carburant et comburant (si X = Z)
ou entre gaz frais et gaz briilés (si X = ¢). On assiste alors & une probabilité binaire au niveau
de la sous-maille (cas d'un calcul RANS).

En ce qui concerne la B-PDF de la variable de progrés, cette derniére ne peut pas étre directement
déterminée puisque ses deux parameétres, ¢ et S, ne sont pas transportés. En effet, pour diverses
raisons pratiques, les équations de transport sont habituellement exprimées pour Y. et Y_.Y.. La
variable Y. évolue entre 0 et sa valeur a I'équilibre Y;*4(Z). Pour obtenir la variable ¢, on procede a
la normalisation de Y, :

Y,
c= ; (2.253)
Ye
ou Y1 résulte de I'intégration de la fraction de mélange a travers la PDF :
Z7r=1
Yol — / Y4 Z*)P(2*)dZ" (2.254)
Z*=0

Le facteur de ségrégation, exprimé a ’aide des champs transportés, devient :

Y.Y. Yec¢ Y.

——

€q2

S, = Yot YT¥ (2.255)
5 (1 _ &)
Yceq Y:q
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FIGURE 2.18: Forme de la 8-PDF pour une valeur moyenne de 7 = 0,35, selon différentes valeurs
du facteur de ségrégation S(X) (extrait de [269]).

avec

— Z*=1
YT — /Z YU 25\ Y27 P(Z)d 7+ (2.256)
*:O

2.7.3 Modélisation statistique de FPI par les Moments Conditionnés
Présumés (PCM-FPI)

Cette section est destinée a I’écriture des différentes équations de transport associées au modéle
PCM-FPI. Ce modéele PCM-FPI nécessite la résolution de quatre équations de transport addition-
nelles pour I’évolution de la fraction de mélange filtrée Z, de la variable d’avancement filtrée Y, et
des deux termes liés & leur variance de sous-maille. Le code compressible réactif compte alors neuf
équations de transport : ’équation de continuité, de quantité de mouvement, de I’énergie totale ainsi
que des quatre nouvelles variables transportées.

2.7.3.1 Equation de transport pour la fraction de mélange filtrée

L’équation de transport pour la fraction de mélange filtrée s’écrit :

o TV (puZ) = V.77 +V - (pDVZ) (2.257)

avec Tz le terme de transport turbulent défini par la relation :

Tz = (puZ —puZ) (2.258)

Notons que la fraction de mélange est considérée comme un scalaire passif puisqu’elle n’est pas
associée a un taux de production/destruction. Néanmoins, lors de la description d’écoulements mul-
tiphasiques, le terme source n’est plus nul mais traduit le taux de production de Z li¢ au changement
de phase.
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Pour fermer le terme de transport turbulent, on utilise une hypothése de type gradient :

(puZ —uZ) = ——-VZ (2.259)
SCt

2.7.3.2 Equation de transport pour la variance de la fraction de mélange
De la méme maniére, on introduit I’équation de transport pour la variance de sous-maille Z,, :
OpZy
ot
On rappelle que

+ V- (paZ,) = -V -7z, + V- (pDVZ,) — 277 -VZ — 25,, (2.260)

Zy=27 — 27 (2.261)

Le terme de transport 7z, = (puZ, — puZ,) est également modélisé par une hypothése de type
gradient. Le dernier terme dans I’équation 2.260, 3, ,, est un terme de dissipation scalaire de sous-
maille qui caractérise le taux de mélange turbulent dans la sous-maille. Ce terme apparait lorsque
I’'on décompose le taux de dissipation scalaire de la fraction de mélange en une partie résolue et une
partie non résolue : B

Xz = pD|VZ|2 =pD|VZ|? +3,, (2.262)

Le terme de dissipation scalaire de sous-maille requiert un modéle de fermeture. Généralement,
on utilise une hypothése de relaxation linéaire de la variance dans la sous-maille qui assimile le temps
de mélange scalaire au temps turbulent, caractérisé par le rapport A/v; :

5y, = ﬁszﬁZqJ (2.263)

Le modéle de dissipation scalaire de la fraction de mélange dépend ainsi directement du modéle

de sous-maille en vigueur. La constante C,, peut étre modélisée de maniere statique ou dynamique.

L’évaluation dynamique de ce coefficient se heurte néanmoins a des difficultés lorsque la ségrégation

est maximale [96]. Les calculs LES présentés dans ce manuscrit ont été réalisés avec une constante
Cy, fixée a 1.

Nous pouvons également introduire le facteur de ségrégation de la fraction de mélange Sz qui est
un autre parameétre clé de la méthode PCM-FPI. Ce facteur est obtenue en normalisant la variance

de la fraction de mélange :
7,
Z(1-2)

Alors qu'une ségrégation nulle indique que la S-PDF associée a la fraction de mélange se présente
sous la forme d’un pic de Dirac centré sur sa valeur moyenne et donc que le mélange est homogéne
dans la sous-maille, une ségrégation maximale (Sz = 1) est caractéristique d’une distribution de la
fraction de mélange dans la sous-maille fortement hétérogéne et modélisée par une PDF bimodale.

2.7.3.3 Equation de transport pour la variable d’avancement filtrée

L’équation de la variable d’avancement filtrée, ?c, s’écrit :
OpYe

ot
Contrairement a I’équation de transport pour la fraction de mélange, la présente équation dispose
d’un terme source filtré wy,. La variable Y. peut donc étre qualifiée de variable réactive. Ce terme

source filtré est évalué a partir de la table FPI. Le flux turbulent 7y, = (puY. — puY.) est toujours
fermé avec une hypothése de type gradient :

+ V- (puY,) = -V - Ty, + V- (IDVY,) + Wy, (2.265)

V¢ =~
———VY, 2.2
v (2.266)

(puY, — puy,) =
Ct
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2.7.3.4 Equation de transport pour le carré filtré des variables d’avancement

Concernant la variable Y.Y,, on dispose de I’expression :

OpY.Y.,
ot
Pour fermer le terme de la dissipation scalaire de la variable d’avancement, pxy, = pD|VY,|? =

ﬁD[V?CP + Syy,, on peut utiliser une approche similaire & I’équation 2.263, & savoir une hypothése
de relaxation linéaire de la variance de sous-maille :

+ V- (puY.Ye) = =V - Fyy, + V- (pDVY.Y,) — 2pXv; + 2pYeldy, (2.267)

EXYC = ﬁCXYC SCVtTAQ Yoo (2268)
avec Yo, = Y"c?c — ?c?c et une constante CXYC assimilée & 1. Néanmoins, la variable de progrés étant
un scalaire réactif, elle est particuliérement sensible & la chimie. Ainsi alors que les gradients de la
fraction de mélange sont seulement pilotés par les fluctuations de vitesse dans la sous-maille, les
gradients de la variable d’avancement sont affectés par ces mémes fluctuations de vitesse dans la
sous-maille mais aussi par les réactions chimiques dans la sous-maille. Ce dernier effet peut méme
devenir prédominant. Il est donc nécessaire d’inclure un terme de réaction de sous-maille dans le
modéle de dissipation scalaire. La fermeture basée sur une hypothése de relaxation linéaire fournit de
bons résultats lorsque la distribution de la variable d’avancement dans la sous-maille est décrite par
une PDF de forme gaussienne, c’est-a-dire associée a un faible niveau de ségrégation de Y. Lorsque
la sous-maille est le siége de fortes réactions, la PDF adopte une forme bimodale avec la transition
de 'état frais aux produits de combustion (signal télégraphique pour la distribution spatiale de la
variable d’avancement). Pour contrer ces difficultés, Domingo et al. [99] proposent de compléter
I’hypothése de relaxation linéaire de Y, par une approche type analyse bi-modale représentée par :

PXv: = Yeye + Y by /2 (2.269)

Ce modele dérive de la théorie BML [46] et considére la flamme comme une interface fine séparant
les gaz frais des gaz briilés et donc représentée par une PDF bimodale. Finalement, le modéle SGS
basé sur ces deux contributions se présente sous la forme :

~2

Y2-Y, — Yy T
at ) 45, % (—pD\VYC\Q+chwYc+chEquc/2) (2.270)

Sxy, = (1= 8¢) x ﬁnycW

with S, = (¢2 — &%) /(¢(1 — ¢))

Les différents termes sources qui apparaissent dans le systéme d’équations a résoudre sont tabulés
et stockés dans la table chimique PCM-FPI. Pour obtenir les valeurs filtrées associées, ces grandeurs
sont ensuite intégrées avec les S-PDF de la fagon suivante :

- c*=1 rZ*=1 o
Oy = / / 7. YP(c) P(Z*)dZ* de” (2.271)
Z*=0
- c—l Z*=1 -
Oy, — / / oy (7, VP () P(27)dZ* de" (2.272)
*=0
c*—l Z*—l o
Yooy, — / / “ Ny (27, VP () P(Z7)dZ* de* (2.273)
B Cc *=1 Z*—l o
Yy, = / / YU 7, Vi, (Z°, VP(*) P(Z7)dZ* de” (2.274)
Z*=0
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Pour coupler la méthode de tabulation PCM-FPI avec le code compressible, les fractions mas-
siques de Ngpe 1 Es sont tabulées afin de reconstruire la température a partir de I'énergie transporté
[126, 142]. Dans le cas d’une combustion C'Hy /air, 9 espéces sont tabulées, a savoir COy, CHy, Oo,
Hy, OH, H2O, CO, NO et No. Alors que 'énergie sensible s’exprime sous la forme théorique :

T RTy, [T e RT,
es= | cdl — L= (Y eq¥)dl — =2 (2.275)
Ty w N w

Pour obtenir les fractions massiques filtrées du vecteur d’espéces nécessaire a la reconstruction
de la température, chaque espéce Y} est filtrée a l'aide de la relation décrite ci-dessous et stockée
dans la table.

Z*= 1
/ / Z*, ) P(c)P(Z*)dZ  dc* (2.276)

*=0

Finalement, la procédure intrinséque a la méthode PCM-FPI est résumée sur la figure 2.19.

Premix 1D solver

Premixed Flame

: F resh air-fuel mixture -
SiTCom solver {(Mixture fraction =2). < - QL ( ) Bumt gas

Solving transport equations

.F reely propagating
* premixed flame po SL ax

ﬁa aiaét
Z,7,.Ye,Y,

Ye
[ AR RN
S z = # Ye €q Predefined values for table parameters P(Z), P(c)
Z(Z —1) Zmix - 100 values [0 to 1] o pets
S — Cy Normalized Zvariance : 20 values [0 to 1]
c— 5(5 _ 1) Cmix > values [0 to 1]
Normalized Cvariance : 20 values [0 to 1]

\ o e i
" Tabulation routine ~ Presumed beta PDF

Coupling variables
Z S ~ S Multi-linear interpolation FPI chemistry table
(Z,8z,¢,5¢) »

?(Z Sz,fl,sc) JJT(Z,Sz,asc) Ly;(Z.SZ,E.SC)

Wy, , We, Y ' v.(Z.57.5 5,) -

wyﬁ
Tabulated ﬁltered source-terms (2,52, 8,) '

and species Y(Z,82,¢5,)

FIGURE 2.19: Schéma de la méthode de tabulation PCM-FPI exposant le couplage entre le code de
calcul et la table chimique (extrait de [358]).
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Méthodes Numériques
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Les équations de Navier Stokes font intervenir des dérivées partielles spatiales de premier et
second ordre ainsi que des dérivées temporelles de premier ordre. Pour discrétiser ces équations,
le formalisme des Volumes Finis est utilisé. Ce chapitre est consacré, dans un premier temps, &
la méthodologie de résolution des équations de Navier-Stokes. La discrétisation de 'opérateur de
filtrage est ensuite décrite. Pour fermer le systéme numérique aux frontiéres du domaine de calcul,
des conditions aux limites numériques et/ou physiques doivent étre spécifiées. Le traitement aux

limites sera également présenté dans ses grandes lignes.
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3.1 Volumes Finis

La méthode des volumes finis permet la résolution numérique des équations aux dérivées par-
tielles. Contrairement & la méthode des différences finies, qui reposent sur des approximations des
dérivées, la méthode des volumes finis se base sur des approximations d’intégrales et assure ainsi le
principe de conservation.

Le principe de conservation d’une quantité stipule que la variation de cette quantité dans un
volume de controle V est liée aux flux F' de cette quantité a travers le volume et aux effets des
sources internes volumiques @,. La forme intégrale de ce principe, pour un vecteur U, s’écrit :

8/ UdV+}{ F-ndS:/QUdV (3.1)
ot Jy by y

Rappelons que U est le vecteur constitué des grandeurs conservatives moyennées sur une cellule.
Dans I’équation 3.1, le premier terme représente 1’évolution temporelle de U sur le volume de contréle
V. Le second quantifie, quant a lui, les échanges de flux sur les surfaces délimitant la cellule de controéle
(dans la notation adoptée, ce terme inclut a la fois les flux diffusifs et convectifs).

Les équations intégrales de Navier-Stokes se présentent donc sous la forme :

ap B
opu;
L ot dV + ]{5‘ (puiuj + 5ijp)d5j = %gQMAidej (3.3)
o L ou 0 9
(0w Ouj)  LOuk s
Aij = 2 (893]- * 8@) 3 dxy, i (34)
Ope Hep oT A
Bt dV—i—% (pe + p)u;dsS; —j{ <2uu]Am + P, 3xz)ds (3.5)
opY ?{ p 9Y;
——d Yiu;dS; = ¢ ——dS; )
T V+ ¢ pYiudS; = sScaxiS (3.6)

ol pc,/ P, = X représente le coefficient de conduction de la chaleur.

La discrétisation en Volumes Finis de ces équations est présentée ci-dessous pour un maillage dit
structuré. Le domaine physique est décomposé en éléments géométriques (intervalles en 1D, surfaces
en 2D ou volumes en 3D) constituant le maillage structuré. Ces éléments sont indexés par un entier i
en 1D, un couplet (4,5) en 2D ou un triplet (4, j, k) en 3D. Chaque élément sera qualifié de cellule ou
volume de contréle. Nous utiliserons également les notations suivantes pour les volumes de controle :
Vien 1D, V;j en 2D et V; ;. en 3D. Une face de volume sera indexée suivant le volume lui-méme et
le volume adjacent par cette face. Ainsi, la face d’un volume V; en 1D (respectivement V; ; en 2D
et Vi en 3D) a linterface avec le volume Vi1 en 1D (respectivement Vit ; en 2D et Viyq ;1 en
3D) sera notée S; /o en 1D (respectivement S; 11/ ; en 2D et S;1 /9 ;1 en 3D). Cette indexation
est illustrée sur la figure 3.1

Le code de calcul utilisé adopte une discrétisation VF (Volume Finie) de type cell-centered ou
"centrées sur les cellules". Dans ce type d’approche, les inconnues sont au centre des cellules. Les
valeurs moyennes sont considérées sur les volumes du maillage initial qualifié de primal. On dit
également que les variables sont co-localisées (collocated arrangement). A I'inverse, dans 1’approche
dite vertex-centered ou "localisées aux sommets", les inconnues sont aux noeuds du maillage. Les
volumes de controle sont assimilés aux cellules du maillage dual basées sur les centres des faces et
les barycentres de la grille du maillage primal. L’utilisation d’'un arrangement centré sur la cellule
nécessite toutefois 'interpolation des vecteurs vitesses aux interfaces des cellules, afin d’évaluer les
différents flux.
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‘/;x,ﬁuz,;/
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==
,_¥__,__,—/
Si,jlkﬁl/z
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Vijk

FIGURE 3.1: Nomenclature pour lindexzation des surfaces d’un volume de controle V; j .

En adoptant le formalisme des volumes finies, I’équation 3.1 est reformulée en utilisant les rela-

tions suivantes :
6

/V - ¢dV =~ ¢V ;) et 742 ¢dSm = > [6l:S" (3.7)

i=1

ol ¢ est la valeur moyenne de ¢ sur le volume de controle V; ;i et dS,, = n,,dS représente I’élément
de surface dans la m-iéme direction. Dans le second terme, la sommation sur les différentes surfaces
S/ délimitant le volume de contréle V; ;. fournit ainsi :

]{EWS ~ [¢1]i+1/2,j,k81;1+1/2,j,k — [¢1]i—1/2,j,k8i171/2,j,k

+ [¢2]i,j+1/2,k8i2,j+1/2,k - [¢2]i,j—1/2,k8i2,j_1/2,k

+ (D3ligar1/250 jhr1ja — (08)ija—1/280 k1) (3.8)
i+1/2

I U U R

l i-1 l i l i+l ' i+2 ]

FIGURE 3.2: Schéma du stencil a 4 noeuds impliquées dans la reconstruction des flux.

3.2 Schémas numériques

3.2.1 Intégration spatiale

La méthode de discrétisation dans SiTCom repose sur une méthode des volumes finis centrée sur
les cellules pour laquelle les inconnues sont stockées aux centres des cellules de controle. Si nous sim-
plifions I'écriture du systéme discrétisé en considérant les équations de transport monodimensionnel,
le schéma numérique se présente sous la forme :

i . FCiv12Sip1j2 — FCiapaSicrye _ FVip12Siv1je — FVio1/2Si1y2

ot Vi Vi (3.9)
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avec @; la valeur moyenne associée a la quantité scalaire ¢ et intégrée sur le volume de controle V;
ainsi que

FCit1/2 = [puliz1/2

_ |9
-7:Vii1/2 = {Kax

i+1/2

Les flux discrets, convectifs et visqueux sont déterminés au niveau des interfaces des cellules en
fonction de la quantité transportée ¢ = p¢ et de la grandeur primitive ¢. Le terme k constitue le
coeflicient de diffusion.

3.2.1.1 Flux eulériens

Les flux eulériens sont déterminés a partir du schéma centré de quatriéme ordre (skew-symmetric-
like) de Ducros et al. [104]. Ce schéma explicite sur quatre points s’écrit sous la forme :

Lo, . .
}—Cgim = §(¢i+%+1>(ui+uz'+1)

(3.10)

11, . . ) N . . . .
51 {(%‘ + @it2) (U + Giva) + (Pic1 + Pit1)(Uim1 + Gig1)

(1, . . 1, . A
+§ 5(%‘“1‘ + Git1lit1) — 1 (%’ + 90i+1> (4 + Wit1)
avec @ = p¢ la quantité convectée conservative. Le stencil de reconstruction de ce flux est illustré
sur la figure 3.2.

La formulation quatriéme ordre est dégradée au voisinage des frontiéres du domaine pour obtenir
un schéma de deuxiéme ordre :

FCAp = i(@ + @i ) (1 + Gig1) (3.11)

En effet, le formalisme caractéristique étant retenu pour le traitement des conditions limites, les
flux convectifs affectés aux cellules frontiéres (cellules 1 et ni en 1D) sont exprimés sous la forme
d’une combinaison linéaire des amplitudes d’ondes caractéristiques. Seules les premiéres cellules
appartenant au domaine (cellules 2 et ni — 1) nécessitent une approche dégradée puisqu’un schéma
sur quatre points engloberait des noeuds externes (flux convectifs FCy /5 et FCpji_1/2)-

3.2.1.2 Opérateurs de viscosité artificielle

Les schémas centrés ne sont pas dissipatifs mais ils induisent de la dispersion dans les solution.
Ces schémas centrés ayant tendance a générer des oscillations au voisinage de discontinuités (forts
gradients tels que les chocs ou gradients de scalaire), des termes de dissipation numérique sont ajoutés
afin de lisser ces oscillations. Le solveur SiTCom comporte deux opérateurs de viscosité artificielle,
combinant des termes du deuxiéme et du quatriéme ordre, proposés par Jameson et al. [184] et dont
les caractéristiques respectives sont présentées ci-dessous :

— La viscosité de deuxiéme ordre agit comme une viscosité moléculaire. Elle ajoute de la
dissipation pour lisser les gradients trop raides (ondes de chocs). Son action est controlée par
un senseur qui déclenche son ajout dés qu’'un probléme est détecté. Ce terme apparait sous la

(2)

) 3 .
forme d’un coefficient €10

653_)1/2 = min(ai, v2V¥; 1/2) (3.12)
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Le terme W, est défini ci-aprés et a; et as sont deux coefficients calculés pour diffuser de
maniére décentrée en amont de ’écoulement (upwind) & proximité d’un gradient raide. Alors
que ap est toujours posé comme «p = 0,5 afin de converger vers le formalisme upwind, le
coefficient aig, qui caractérise la vitesse a laquelle on détecte une discontinuité, peut étre modifié
suivant la nature de I’écoulement (faiblement subsonique ou transsonique). Généralement, on
pose as = 0, 5. Néanmoins, pour pouvoir capturer des chocs dans un cas supersonique, Ducros
et al. [103] augmentent la viscosité artificielle de second ordre & ay = 1, 5. Les contributions
de ces deux coefficients sont synthétisées sur la figure. 3.3.

— La partie de quatriéme ordre tend a stabiliser les zones ot ’'on rencontre des instabilités
numeériques (ou wiggles) de courtes longueurs d’ondes et dépend du terme egi)l PE

61@1/2 = max (0, f1 — 5265?1/2) (3.13)

avec (1 le coefficient qui quantifie 'intensité de I'amortissement de quatriéme ordre (pour les
fréquences hautes) et 5y qui caractérise la vitesse a laquelle le terme de quatriéme ordre est
éteint a 'approche d’une discontinuité. En effet, 'ajout simultané de termes de deuxiéme et
quatriéme ordre est fortement instable. Les valeurs retenues sont, 51 = 0,016 et g5 = 1. La
figure 3.3 rend compte de leur comportement respectif.

(2) .
€it1/2 4 E§+)1K2 A

B
ap = 0,9 ¢4

"‘ {12 {{32 r."

] 3 1 3
> >

1 Wit1/2 E(i)lﬂ
T

FIGURE 3.3: Fvolution des termes dissipation de second et quatriéme ordre en fonction du senseur
de pression.

La transition entre les deux termes est pilotée par le senseur modifié de pression de Swanson et
al. [361] :
P — 2P+ P
\I/i _ | i+1 i+ L 1‘ (314)
(1 —wy)Prvp +wePysr + €o

avec Pjysr le senseur de pression de Jameson et al. [184] et Pryp la version respectant le critére
TVD (Total Variation Diminishing) :

Prvp = |Pii1 — Pl + |P — Py (3.15)
Pyst = Pip1+ 2P, + P4 (3.16)

Le senseur est déterminé aux centres des volumes de controle. L’opérateur de flux étant discrétisé
au niveau des interfaces, ce terme doit étre exprimé au niveau des frontiéres des volumes élémentaires :

‘I/i+1/2 = mCLZL’(\I/i, \I/i+1) (317)

La variable wy vaut typiquement 0,5 et ey est une quantité infinitésimale évitant I’apparition
d’un dénominateur nul dans I’équation 3.14.
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Ces termes de viscosité sélective sont ensuite ajoutés aux flux convectifs (exprimés au niveau des
interfaces) sous la forme :
@
FCivr/2=FCilh 5 — ADiy1/2 (3.18)

avec .ch*l /2 le flux eulérien standard, calculé a partir des équations 3.10 et 3.11 a l'interface i+ 1/2
entre les cellules i et i + 1, et AD; /5 le terme de dissipation artificielle évalué sous la forme :

ADjj1p2 = 65_221/2|)‘i+1/2|A90i+1/2
_6§i1~_)1/2‘)‘i+1/2‘(A‘Pi+3/2 = 2A@i112 + Api_1y2) (3.19)
—62:11/2/\i+1/2(A90i+3/2 - A‘Pifl/Z)

avec Ap; 179 = (Pi+1—Pi) I'opération de différenciation décentrée et egfl /o un facteur de correction
afin de retrouver la formulation quatriéme ordre du flux eulérien.

2 :
o1 %65431/2 sl ]:02(141/2
i+1/2 — . 02
0 si ]:Ci+1/2

Le terme A;1 /7 est un facteur scalaire déterminé par la vitesse convective au niveau de I'interface
Aiy1/2 = ug_*l /2 En effet, suivant la localisation de l'interface, la vitesse en i + 1/2 est évaluée a
I’aide d’une approximation de quatriéme ordre si cette interface appartient a I'intérieur du domaine
de calcul et a I'aide d’une approximation de deuxiéme ordre si cette interface est localisée au niveau
des frontiéres :

7 s A 1 - N

“311/2 = E(@' + div1) — E(¢i+2 + ¢i—1) + O(Az?) (3.20)
1 - .

“?51/2 = E(@' + ¢ir1) + O(Az?) (3.21)

La dissipation sélective scalaire est modifiée au niveau des frontiéres du domaine, de sorte & avoir,
pour les premiéres cellules fluides (2 et ni-1) :

ADji1pp = 6§?1/2\A¢+1/2|A<pi+1/2
—ﬁgi)l/zfAi+1/2\(A<Pz‘—1/z — Apit1/2) (3.22)

De méme, les cellules frontiéres traitées avec 'approche 3D-NSCBC se voient soustraire un terme
correctif de dissipation sélective :

FCiy12=FCiy172 — (ADit1/2 — AD;_12) (3.24)

Deux schémas de dissipation artificielle sont disponibles dans SiTCom. La formulation originale
de Jameson et al. [184], basée sur la détection d’anomalies de pression, ajoute de la viscosité sur
I’équation de I'énergie, des espéces et de la quantité de mouvement. Néanmoins chaque équation se
voit affecter la méme intensité de dissipation. De ce fait, ce schéma peut se révéler trés dissipatif
et en particulier pour les plus petites échelles résolues. Pour limiter cet effet, le code est également
doté de la formulation matricielle de Swanson et al. [361]. Cette approche dérive de la formulation
de Jameson [184] et induit une dissipation différente suivant I’équation traitée. En effet, I'approche
scalaire de Jameson quantifie la dissipation & introduire dans I’ensemble des équations en fonction du
rayon spectral de la matrice jacobienne des flux associés aux équations de Navier-Stokes. L.’approche
matricielle relie, quant & elle, le taux de dissipation aux différentes valeurs propres de cette matrice
jacobienne et induit ainsi un traitement dissipatif différent suivant I’équation traitée.
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Dans les simulations présentées par la suite, les coefficients du schéma de Jameson sont aug-
mentées durant la phase de transition et diminués ensuite. Pour analyser la nature dissipative de ce
schéma par rapport aux modéles de sous-maille, nous présenterons, au cours des travaux réalisés sur
la cavité transsonique, une étude de la diffusion artificielle par rapport aux diffusions moléculaire et
turbulente.

3.2.1.3 Flux visqueux

Les termes visqueux sont exprimés & partir d’'un schéma centré de quatriéme ordre :

8 0 0
= (e, + o)) - mba ot b, L) e

avec [%@]- le produit du coefficient de diffusion et du gradient de la quantité qAS en i que nous

09
(93:

poserons, par la suite, R[g Ji- Au niveau des frontiéres ce schéma est dégradé. Ainsi, le flux diffusif
au niveau de la derniére interface fluide est évalué a I'aide d’'une approximation de troisiéme ordre :

<9<Z>

1 5[ 99] 1 a

Kax p 8.%'

Pour déterminer les gradients qui interviennent dans les flux diffusifs numériques, le théoréme
de Gauss est utilisé sur le volume de contréle de la cellule considérée :

99 gy - / 6dSp ~ S [6liST (3.27)

8:Um -

Dans un cas mono-dimensionnel, la précédente relation conduit a I'approximation de troisiéme
ordre du gradient :

{8@5} _ [¢]%1/23i+1/2 - [‘b]?_41/28i71/2 (3.28)

oz |, Vi

ol [(;S]gfl /2 est évalué a l'aide d’une approximation de quatriéme ordre dont ’expression est four-
nie par I’équation 3.20. Aux frontiéres du domaine de calcul, cette approximation du gradient est
dégradée au second ordre. En prenant I'exemple d’une frontiére localisée en i sur la figure 3.4, les
expressions des gradients modifiées sont les suivantes :

8(5 . [¢]?_31/25171/2 - [¢]?_43/28i73/2

el ) = Vi1 (3.29)
09] _ 013 nSirye = (A2 5Si1y (3.30)
Ox i B Vi—H .

ott les valeurs aux interfaces, [qb]?_31 /o6t [gzb]gfl /2 sont évaluées a 'aide d’approximations décentrées
au troisieme ordre :

1. 5 . 1.
03

, 20+ 1o 3.31
D12 6¢ 2+ 6¢ 1+ 3<75 (3.31)

1- 7~ 11 -~
¢§131/2 = §¢z’—2 - 6¢i_1 + g@bz‘ (3.32)
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Boundary
i-3/2 i-172

i+1/2

FIGURE 3.4: Stencil des noeuds impliqués dans la reconstruction des flux diffusifs auz abords des
frontiéres.

3.2.2 Discrétisation temporelle

La solution est avancée en temps avec le schéma Runge-Kutta TVD (Total Variation Dimini-
shing) de troisiéme ordre proposé par Gottlieb et Shu [147]. L’évolution temporelle d’une variable
conservative est alors décrite par ’équation :

ot — g
1 1

Rl =0 (3.33)

ol R est le résidu qui englobe les flux convectifs et diffusifs ainsi que les termes de dissipation
artificielle et les termes sources. On calcule ainsi le champ QE?H a linstant n+41 a partir de sa valeur
q@? a linstant antérieur n . Le résidu R;(¢") est également évalué a partir des différents champs au
temps n. L’intégration de ’équation 3.33 est effectuée en trois étapes :

oY = 4 — AR (9" (3.34)
. 3., 1.1 1
o7 = 2+ 70" + AR(61) (3.35)
. 1., 2.2 2
g+l = g(ﬁ? + §¢§2) + gAtRi((b(?)) (3.36)

Ce schéma explicite présente 'avantage d’'un faible cotit en terme de stockage. En effet, seuls
deux tableaux, ¢} et qb?ﬂ, sont nécessaires & l'intégration temporelle de troisiéme ordre, ce qui
réduit considérablement ’espace mémoire nécessaire au cours de I’avancement en temps.

3.2.3 Critére de stabilité

Le pas de temps At est un des parameétres les plus importants dans une simulation numeérique.
Comme pour toute méthode explicite, la stabilité de l'algorithme requiert que le pas de temps
At vérifie trois critéres : le critére de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL) lié aux termes convectifs, le
critére de Fourier associé aux termes visqueux et aux termes de conduction-diffusion ainsi qu’un
critére chimique.

3.2.3.1 Critére CFL

Ce critére impose qu'une perturbation se propageant a la vitesse u; £+ ¢ pendant le temps At
parcourt une distance inférieure & la distance entre deux points du maillage. En particulier :

AtY < CFL x mjn( Ao ; By, ; s > (3.37)
igk \ |u1] + a’ Jug| +a’ Jus| + a

avec a = /yrT. Le code de calcul SiTCom, couplé a des dérivées spatiales de 4éme ordre et un schéma

de Runge Kutta de troisiéme ordre, autorise un C'F'L maximum de 1. Néanmoins, les simulations

présentées dans ce manuscrit ont été effectuées avec une condition légérement inférieure : CFL =

0,95. On constate que le pas de temps le plus petit est imposé par la plus petite maille, ce qui

constitue un des principaux inconvénients des méthodes explicites.
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3.2.3.2 Critére de Fourier

Les flux visqueux respectent également un critére de discrétisation spatio-temporelle afin d’as-
surer la convergence de 'algorithme :

A2 A2 A2
AtV < Cuisqueux X mjn( Ti. Y. Z’“) (3.38)
Lik \Veff Veff Veff
ot Cyisqueus €st le critére de Fourier considéré comme Clisqueus = CFL et vepp est la viscosité

cinématique effective qui regroupe les contributions des viscosités moléculaires et turbulentes '. Ainsi
cette viscosité effective s’écrit :

B “Tm pour une DNS 330
Veff = 7“”1;'“ pour une LES (3.39)

Il est intéressant de noter, qu’en pratique, le critére CFL est toujours plus restrictif que le critére
de Fourier.

3.2.3.3 Critére chimique

Cette condition est liée a la présence des termes sources et ne constitue pas un critére de stabilité
a proprement parler. Dans certains cas, les termes sources sont des fonctions trés raides en temps
et non linéaires. Un pas de temps trop grand peut conduire & une fraction massique négative ou
supérieure a 1. Bien qu’une telle dérive ne conduit pas & la divergence du calcul, on introduit un pas
de temps "chimique" pour éviter ces éventuelles valeurs aberrantes :

Y]
AtSl < Cchimique X IIllIl(pl) (340)
.5,k \ Wy;
En particulier, dans le contexte PCM-FPI, deux pas de temps chimiques sont déterminées :
Y,
At5e < Conimique X min(p_ ) (3.41)
ik \ We
E
At < Capimique X min<p,) (3.42)
7:7.j7k we

ot le seuil chimique Cepimigue €st supposé constant et égal au CFL.

Finalement le pas de temps utilisé pour la simulation d’un écoulement réactif est fourni par :

At = min(AtY, AtV , AtoE | AtOYe) (3.43)

3.3 Discrétisation de ’opérateur de filtrage

L’opération de filtrage de la variable ®(x,t) peut se définir sous la forme [326, 127] :

Bt =5 [ 2E0Ga T (3.44)

En considérant un filtre monodimensionnel défini sur [aA, BA] avec av # (3 (soit £ évoluant entre
x—al et x+ BA) et en effectuant le changement de variable zA = x — £, cette expression devient :

B, t) = /a " B — 2A1)Ga () (3.45)

1. En toute logique, le terme de viscosité artificielle devrait étre ajouté a la viscosité cinématique effective. Or, le
schéma de dissipation artificielle utilisé ne permet pas le calcul d’un terme de viscosité explicite puisqu’il intervient
comme une correction aux flux convectifs. Bien que la contribution artificielle puisse surpasser les termes molécu-
laires et turbulentes, nous n’inclurons pas cette contribution & la viscosité effective. D’autant que, le critére CFL est
généralement le plus restrictif.
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Sous I'hypothése des faibles variations de I’écoulement turbulent, le développement en série de
Taylor de la fonction ®(&,¢) autour de (z,t) se traduit par :

z) 0'®(z,t)
t) t) 4
D(E,t) = B, t) + Z ol (3.46)
soit, aprés un changement de variable :
= (ZA) Ol ®(z,t)
Oz — zA,t) (x,t) 2:: 5l (3.47)

L’introduction de 3.47 dans l'expression 3.45, combinée aux propriétés de symétrie et de conser-
vation des constantes du filtre G, fournit :

5 g RN G VPR 0'®(z,1)
O(x,t) = / O(z,t)Ga(2)dz —|—/a kg ) (zA) GA(z)sz
— > ol (x,t)

l
O(x,t) E: A M,; 9l (3.48)

avec M; le moment d’ordre [ du noyau de convolution G, défini comme :
5
M, :/ 2’Ga(z)dz (3.49)

Pour un filtre centré, les moments pairs s’annulent. Par ailleurs, jusqu’aux moments d’ordre deux,
les filtres créneau et gaussien se confondent.

Pour un maillage uniforme de pas Az, la forme discréte du filtre relie le champ filtré du noeud ¢
de la grille de calcul aux noeuds (M+N-1) intervenant dans le schéma de filtrage :

D, = GaD; = Z an®itn (3.50)
n=—M

ol a, constituent les coefficients de 'opérateur discret de filtrage.

L’utilisation des séries de Taylor pour chaque n fournit :

© (£nAz) 0D (x
T(x, 1) :;) (& ”A ) a%(xl’t) (3.51)

~

Soit, par substitution dans I’équation 3.50 :

> lel 8l<I>(x t)

d(x,t) = Z an
~ !
(1 +Za Az! ;l ><1>Z (3.52)

=1

D(x,1)
avec a), = n, SN annt

En utilisant le rapport de la largeur du filtre & la taille de la cellule constituant le maillage
uniforme, e = A/A,, Pexpression 3.48 devient :

Py, = (ID(ZL‘,t) + i (_1)l (EAx)lMZM (353)
k=1

! ox!
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Pour connaitre la grandeur filtrée, il nous faut déterminer les coefficients du filtre a,, & partir des
équations 3.52 et 3.51. L’approximation de second ordre du filtre porte ou gaussien conduit ainsi &
I’expression :
 16€* — ¢! ! —20e? + 192

538 (Piy1 + i) + P, (3.54)

(I).
! 192

Pour € = /6, on obtient le filtre symétrique & trois points :
1
P, = Z(q)iil + 2P, + (I)ifl) (3.55)

Cette expression est souvent utilisée pour discrétiser le filtre test, moyennant la correction du
terme de sous-maille pour prendre en compte le rapport effectif du filtre et du maillage € (c’est-a-
dire la correction du rapport A /A = /6 pour les modéles dynamiques). Pour des maillages non
uniformes, cette expression, basée sur I’hypothése de mailles constantes, introduit des erreurs. Pour
prendre en compte les variations du maillage, on utilise la régle des trapézes exposée ci-dessous.

L’écriture discrétisée exacte du filtre 2A (e = 2) constitue la régle d’intégration de Simpson.
Cette expression, moins utilisée dans la littérature que I’expression précédente, se présente sous la

forme :
1

P, = 6((I)i_1 + 4, + q)i-i-l) (3.56)
Similairement au filtre symétrique a trois points, cette formulation se heurte aux mémes difficultés

en présence d’un maillage non uniforme.

Pour réaliser 'opération de filtrage sur des maillages raffinés en proche paroi, le filtre test est
évalué avec une régle des trapézes qui prend en compte les distances effectives entre le centre d’une
cellule et ses proches voisines.

3.3.1 Filtre test ou filtre a 2A : régle des trapézes

La discrétisation de l'opérateur de filtrage & I'échelle 2A est inspirée des travaux de Zang et
al. [413]. Dans le cadre d’un maillage uniforme tridimensionnel, la grandeur filtrée 6”k est détermi-
née a 'aide de la loi des trapézes. Cette procédure de filtrage est illustrée sur la figure 3.5 et repose
sur I’expression suivante :

_ 1
ije= (@ 1+ ¢

8( i+ 3.0+ 5.k+3 z—%,j+%,k+%)
TPitgparg T Pigsg
+q)i+%,j+%,k—%+q)‘ 1
+(I)i+%,j7%,k71 +®. 1

1
2 i=0 k=

~—

=
Jr

|
|
<
ol
ol
|
[T ST NI
N— S~—

(3.57)

Les quantités impliquées dans 'opérateur de filtrage résultent de ’application successive d’inter-
polations linéaires basées sur les noeuds avoisinants. En considérant I’approche monodimensionnelle,
on obtient successivement :

1

1 = 5(@' + ®iy1)
1

b+l = Z((I)i,j + @1+ Pijr1 + Pir1jv1)

1

irdiriart = g (@it Pirrge + Pigark + Pirrjiik

D; k1 + Lot k1 + Pijrt k1 + Pig1j+1k41) (3.58)

o

o
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Les noeuds interpolés apparaissent sous la forme de cercles noirs sur la figure 3.5. La généralisation
de la précédente relation, selon les différentes directions d’interpolation, fournit :

Ciptjriner = g(Pigw + Pirgr + Pijrre + Lot i
D; k1 + Pivt k1 + Pijet k1 + Pid1 jr1 k1) (3.59)
- i I 9
-t 1j+1 itlij+l
PN P
o o N
HEJ 1 1+1:L]
—o o
YRR B OSSR PR
i-1-1 iJ-l/‘ i+1,j-1

Filtering Volume

@ Interpolated Values |

FicuUrE 3.5: Volume d’intégration associé au schéma de filtrage explicite test en 2D.

Pour les maillages raffinés, la précédente relation est modifiée pour assurer la construction d’un
opérateur de filtrage isotropique. Les relations 3.59 et 3.57 sont alors reformulées & I'aide des distances
effectives entre les noeuds interpolés. Si Pon note o+ = z; £ A/2, y* = y; £ A/2 et 2t = 2z, £ A2,
le champ ® en ™ devient, pour un cas monodimensionnel :

Ad; g — D
d(zt) = P4

2 Tip1— T

A/2 AJ2
dzT) = (1- —L= ), — )P, 3.60
@) = - (S e, (3.60)

La procédure d’évaluation de 'opérateur de filtrage, par I'intermédiaire de noeuds interpolés, est
illustrée sur la figure 3.6 et se base sur la formule de Taylor-Young.

T

o [e]

i-1 i i+1

[P ——
[e]

—
A2

Fi1GURE 3.6: Opération de filtrage suivant la direction x.

~

En notant £ le coefficient 5 A

e w) I’extension au cas bidimensionnel fournit :
3 3

Pat,yT) = A=A —=ENPij+E Pipr ]+ 0T [(1—E)Pij1 + £ Pi1541] (3.61)
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avec n défini par :

—~

A
2(Yj+1 — v5)

De méme, 'extension & un cas tridimensionnel donne :

DT,y 2T) = (I=¢HA =) A =ENPijn+ (1 —n")E Py jn
0T (1 =N i1k + 0T E i k]
+C(1—nT)A = ENPyjpr1 + (1 —nT)ETPi 1 k1
A0 (1= EN)D; j1 k1 + 0T ET Pig1jr1 k1] (3.63)

nt = (3.62)

avec

—~

A
2(2k11 — 2k)

Les différents noeuds interpolés sont ainsi déterminés sous la forme :

t= (3.64)

£ E Lt
Pz, y ) = ao®Pit1j+1ke1 + 00Dk
+e1 Pt 1k + 2Pt jk+1 + 3P 41 k41

+d1Pit1,k + d2Pi j1 8 + d3P; k1 (3.65)

ou le signe renseigne sur la position du noeud interpolé par rapport a la quantité recherchée. Les
coefficients des interpolations multilinéaires valent :

ag =T, b= (1-&)1—n")(1-¢F)
a=nT1-¢F), d=0-n)1-¢)

=&A -, d=01-)mT1-¢
c3=(1—&)CF, dy=(1-&)(1—nH)¢*

Le champ filtré zﬂjk est alors exprimé sous la forme :

B = é(cb( ) 8 )
(et g7 2 + 0,y )
+<I>( L DELCININED)

+o(z + 27)+ ®(x” z27)) (3.66)

La discrétisation de 'opérateur de filtrage sur un maillage uniforme 3.57 et sur un maillage non-
uniforme 3.66 implique ainsi un jeu de 27 noeuds d’interpolation. Le champ ®; ; ;. est alors exprimé
sous la forme d’une combinaison linéaire :

—~

Qi = Z QjtejtektrePitejrekte (3.67)
€

avec « les coefficients d’interpolation linéaire (ag, bo, ¢12.3, di,2,3) et € représente le trio d’'indices

e = —1,0,1 impliqué dans les différentes combinaisons linéaires.

L’utilisation de la formule de Taylor-Young dans I'expression 3.60 réduit I'utilisation de la formule
3.66 aux cas légérement raffinés. En effet, cette formule de discrétisation sur un maillage non uniforme
nécessite le respect des conditions suivantes :

Tip1 — x5 > N2 (3.68)
Yj+1— Y5 > A2 (3.69)
Zhi1 — 2 > A2 (3.70)
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.‘L‘+
o] (o] o] i
i-1 i i+l
>
A2

FIGURE 3.7: Opération de filtrage suivant la direction x qui ne permet pas 'emploi de la formule
spatiale non uniforme (Eq. 3.66).

Ces relations ne sont plus assurées pour les maillages fortement raffinés (en particulier au voisi-
nage d’objet immergé) comme en témoigne la figure 3.7. Dans I'implémentation actuelle de 'opéra-
teur de filtrage, on choisit alors de basculer de la formule non-uniforme a la formulation sur maillage
uniforme dés le non respect de ces critéres .

Par ailleurs, les précédentes relations nécessitent un traitement particulier au voisinage des parois
solides ou l'opérateur de filtrage peut impliquer une distance d’interpolation supérieure a la distance
au mur. Le volume de filtrage est alors dégradé par la présence du mur et 'opérateur de filtrage ainsi
défini n’assure plus les propriétés isotropiques. Dans les simulations présentées par la suite, lorsque
la longueur de coupure du filtre est supérieure a la distance au mur, 'ordre du schéma de filtrage
est dégradé et le filtrage est effectué dans un plan parallele & la paroi solide.

3.3.2 Filtre a 4A : calcul des moments

L’ expression du filtre (Eq. 3.48) se rapproche d’une équation de diffusion et peut donc étre
déterminée & l'aide d’opérateurs différentiels. En particulier, cette expression peut étre résolue im-
plicitement en une seule étape ou explicitement avec un certain nombre de sous-étapes afin de
respecter le critére de Fourier [265].

En partant de l'expression de lopération de filtrage en fonction des moments (Eq. 3.48), on
obtient, pour un filtre porte ou gaussien défini avec des moments d’ordre deux :
_ A2 9%

Pour évaluer 'opérateur de filtrage a une échelle np = Z/ A, il est nécessaire d’appliquer la
précédente relation & différents niveaux :

M A p—
o — o1 2 yve
+ 5LV

(2 _ A? (0) At (0)
) = &4+2—VV + —VVVV
2 24 ® 242 ®
3) _— ? 0) ! 0) ‘ (0)
33 = o+ 3A2 TVve® ¢ 32A42 vvvve© 4+ 2A43 VVVVVVD (3.72)

Pour évaluer un filtre de largeur na = A/A, ce processus itératif est appliqué ng fois, avec ng le
nombre d’étapes successives :

1A
= (=+1)2+1 .
Ng 4(A +1)“+ (3.73)
Le champ filtré a I’échelle ngsA s’écrit alors :
2
o) — ins—1) 4 "B 1 oogmne1) (3.74)
nS
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Cette opération de filtrage pour des filtres supérieurs a deux fois la taille du maillage est proposée
par Moureau et al. [265]. Pour valider cette opération, un créneau est filtré pour différentes largeurs
de filtres et comparé a la solution analytique pour un filtre gaussien :

1+ erf(¥2)
-

Les résultats de cette opération sont présentés sur la figure 3.8. Les solutions filtrées et analytiques
sont en trés bon accord.

f(x) (3.75)

1 TR R ponee0 s espa00e0ocsep
-—-— initial profile Ir*’ 3
oslk | * analytical proflvles ilx |
--- computed profiles i f ¥
IXsox
X
)71
0.6 /% i
il
©
0.4 )fx,",’,; i
X1
Filter width ¢ P
02 7l .
%
g
I X H
0 bod B o . 1 . 1 " 1
30 20 -10 0 10 20 30
a/Ax [-]

FIGURE 3.8: Opération de filtrage d’un créneau pour une largeur de filtre de 4, 8, 16 et 32 fois la
taille du maillage Az (extrait de Moureau et al. [265]).

3.4 Conditions limites

Les conditions limites constituent un élément essentiel des simulations. Elles permettent de fermer
le probléme mathématique en spécifiant les valeurs que doivent prendre les grandeurs primitives ainsi
que leurs dérivées aux frontiéres du domaine de calcul. En particulier, pour un code compressible
ol la résolution de l'acoustique est primordiale, le traitement des conditions limites constitue son
talon d’Achille. En effet, le calcul peut étre pollué par des réflexions numériques parasites. Ces
réflexions altérent la précision et la stabilité des solutions. Pour limiter cette "pollution acoustique",
les conditions limites compressibles doivent respecter un cahier des charges particuliérement vaste :

- Elles doivent prescrire les valeurs cibles des différentes grandeurs (vitesse, pression, tempéra-
ture, fraction massique d’espéces,...) impliquées dans le probléme physique modélisé.

- Elles doivent reproduire correctement le comportement acoustique des conditions aux limites
modélisées, tel que I'impédance nulle aux murs, les réflexions partielles ou totales aux entrées
et sorties.

La solution la plus simple pour remplir ces conditions consiste & implanter des conditions pé-
riodiques pour lesquelles les équations de Navier Stokes sont résolues a ’aide du schéma intérieur.
Néanmoins, ce choix limite fortement les applications possibles. Pour représenter des configurations
réalistes, il faut pouvoir traiter des conditions d’entrée et de sortie, des murs glissants et non glis-
sants. Malgré les nombreuses études consacrées a ce probléme, il n’existe pas de formulation idéale.
Les conditions aux limites interagissent avec les méthodes numériques choisies et la complexité du
probléme physique modélisé.

Dans le code SiTCom, il existe différentes approches des conditions aux limites qui seront briéve-
ment exposées dans la suite de ce chapitre. Notons que 'on distingue deux catégories de conditions
aux limites : les conditions physiques et les conditions numériques. Les conditions physiques imposent
directement le comportement physique attendu d’une ou plusieurs grandeurs primitives. Elles sont
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indépendantes des méthodes numériques. Le nombre de conditions physiques & prescrire est arrété
par I'analyse théorique du systéme mathématique a résoudre. Une telle analyse est reportée par Poin-
sot et Lele [295] et les références qui s’y trouvent. Des conditions numériques peuvent également étre
ajoutées aux conditions physiques pour fournir un nombre de conditions égal au nombre de variables
inconnues. Ces conditions numériques consistent souvent en la traduction numérique de conditions
physiques et sont donc dépendantes des méthodes numériques choisies. Au sein de ces conditions
numériques, on discerne les conditions numeériques fortes et les conditions numériques faibles. Alors
que les conditions limites fortes spécifient explicitement le comportement d’une variable sans uti-
liser les informations intérieures, les conditions faibles imposent 'effet attendu par une condition
numérique.

3.4.1 Conditions fortes de type Dirichlet-Neumann

Ces conditions aux limites constituent des conditions non caractéristiques. Les valeurs cibles
telles que la pression, la vitesse ou la température sont imposées de maniére forte. Ces conditions
sont donc réfléchissantes. Pour les codes compressibles, on leur préférera donc la formation carac-
téristique. Notons que ce type de conditions aux limites sera utilisé dans nos calculs compressibles
pour modéliser les murs adiabatiques glissants et non glissants décrits avec la méthode des fron-
tiéres immergées abordées dans la section suivante. Elles imposent toutes deux un flux de chaleur
et d’espéces ainsi qu'un gradient de pression nuls (condition dite de type Neumann) et annulent les
composantes de vitesse nécessaires a la description de parois glissantes et non glissantes.

3.4.2 Conditions limites aux parois avec 'utilisation de points images

Néanmoins, pour les conditions limites aux parois, on distingue un autre type d’approche qui
consiste en l'utilisation de points images qui simulent la réflexion au niveau de la paroi (par ana-
logie optique). Ainsi, des points fictifs sont positionnés a I'intérieur de la paroi pour permettre la
description de réflexions symétriques et anti-symétriques. Avant de présenter la formulation et 'im-
plémentation de ce type de conditions de paroi, rappelons les principales différentes entre un mur
glissant et non glissant.

La principale différence entre I'expression glissante et non glissante réside en son traitement des
composantes de vitesse. Pour un fluide eulérien (non visqueux) la condition de glissement sur une
paroi rigide se traduit par la nullité de la composante normale de la vitesse relative du fluide par
rapport a la paroi. Pour un fluide visqueux pour lequel un terme de dissipation visqueuse ainsi qu’une
diffusion thermique coexistent, la présence des dérivées secondes des composantes de vitesse dans les
équations de conservation de la quantité de mouvement requiert des conditions de type cinématiques
plus fortes (pour un fluide eulérien non dissipatif, seules apparaissent les dérivées premiéres). Ainsi
la condition de glissement est remplacée par une condition d’adhérence qui spécifie que la vitesse
relative du fluide par rapport au mur est nulle (et non plus seulement la composante normale). Notons
que, pour les gaz raréfiés, cette condition d’adhérence doit étre corrigée comme en témoignent les
travaux expérimentaux reportés dans (396, 277].

Dans le présent code de calcul, on ajoute une ligne de points fictifs en dessous de la paroi. Ces
points fictifs sont évalués a 'aide d’une réflexion antisymétrique et symétrique d’autres variables.
Pour cette modélisation de la paroi, la disposition des volumes fluides et de la paroi est illustrée sur
la fig. 3.9. Il convient de garder a I'esprit que ces points images fictifs ne constituent pas des points
physiques. Ils permettent I'utilisation des schémas intérieurs en x (pour I'exemple choisi). Rappelons
par ailleurs que les différents schémas numeériques intervenant dans 1’évaluation des flux de la cellule
1+ 1 sont dégradés en ordre et décentrés vers le domaine intérieur.
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FIGURE 3.9: Représentation du type de maillage pour une formulation non caractéristique du mur :
la paroi est a Uinterface des cellules i et 1 + 1.

Dans cette section, les composantes du vecteur vitesse seront notées :

u = ux + vy + wz (3.76)

3.4.2.1 Cas d’une paroi glissante

En se basant sur les indices et la disposition de la figure 3.9, la rangée de points fictifs & déterminer
est placée en i. Pour une paroi glissante, ces points fictifs en ¢ sont évalués a ’aide d’une réflexion
antisymétrique pour u et symétrique pour les autres variables. Ainsi les grandeurs primitives associées
au point fictif 7 sont décrites par :

Ui = —Uit
fi fiv1 avec f=v,w,P,T,p, Y, E

Notons que certains auteurs ajoutent a ce systéme, la condition de glissement u; = 0 pour
prévenir une dérive numérique [139]. Dans notre code une telle surimposition n’est pas utilisée. Au
lieu de cette condition de glissement, nous choisissons de conditionner les variables conservatives en
respectant les principes de réflexion des variables primitives. Ainsi le systéme précédent est complété
par le jeu de conditions suivantes :

pu; = —pPUi+1

pfi

pfi+1 avec f :anayvlaE

Bien que la condition de paroi ainsi formulée sur-spécifie le probléme, elle s’est révélée particu-
liérement robuste au cours des différents tests. Cette méthode est conforme avec ’analyse conduite
par Gloerfelt [139]. Pour une méthode de réflexion appliquée uniquement aux variables primitives, il
reporte que la solution de cette méthode de réflexion n’est pas exacte mathématiquement. En n’af-
fectant que les variables primitives, il montre qu’il en résulte une dérive des flux dans les équations
de la quantité de mouvement. Pour contourner cette difficulté, il propose ainsi de spécifier d’annuler

dpuv ot dpuw

directement les flux =5 5, dans I'équation de moment pour v et w.

Concernant la détermination de la pression (ou de la densité) pariétale, elle est évaluée a partir
de la condition g—i\w: 0 (qui conduit a prendre la réflexion P; = P,y a l'ordre 2). Cette évaluation
se base sur 'approximation de la couche limite et fournit %—I; = 0 qui reste valable pour toute la
couche limite. Notons que de maniére générale, les extrapolations utilisées pour évaluer les valeurs
de P et p reposent sur une simple approximation numérique et ne présentent pas de signification
physique réelle. Par ailleurs, de telles méthodes n’assurent plus la conservation des quantités ce qui
peut induire des erreurs numériques pour des configurations particuliéres (interactions choc/couches
limites, point de séparation,....). En particulier, I’évaluation physique de la pression et de la densité
demeure un probléme ouvert pour les schémas numériques d’ordre élevé [139].
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3.4.2.2 Cas d’une paroi non glissante

Toujours en se basant sur les indices et la disposition de la figure 3.9, les points fictifs en 7 sont
évalués avec le systéme :

Ui = U4

Vi = Uil

Wi = W41

fi = fiqr avec f=PT pY,E
pUi = —PUit1

pY; = —PUi+1
pWi = —PWit1

pfi = pfipn avec f=Y,E

Notons que la description des conditions aux limites pour une paroi adiabatique est également
assujettie & des couplages avec la procédure de détermination des flux sur le domaine intérieur.
L’évaluation d’une méthode de modélisation des conditions aux limites doit intégrer les méthodes
numériques utilisées. Il est donc difficile d’évaluer, a priori, la précision des méthodes de traitement
des frontiéres de différents codes.

3.4.3 Conditions aux limites par décomposition en ondes caractéristiques

Différentes approches ont été proposées pour résoudre le probléme lié & ’acoustique et donc aux
réflexions aux entrées/sorties de domaine de calcul. On distingue ainsi la méthode des conditions
limites caractéristiques, introduite par Thompson [371, 372| et généralisée aux équations de Navier
Stokes par Poinsot et Lele [298] ainsi que la méthode des conditions de rayonnement, introduite
par Tam et Webb [368| pour un écoulement uniforme et étendue aux écoulements non uniformes
par Tam et Dong [367|. Alors que la méthode des conditions limites caractéristiques s’appuie sur
le concept des caractéristiques monodimensionnelles, les conditions de rayonnement utilisent une
expression asymptotique en champ acoustique lointain des équations d’Euler. Afin de décrire des
conditions limites non réfléchissantes, nous nous baserons sur 'approche des conditions limites dites
caractéristiques présentée ci-dessous.

Initialement développée pour des systémes hyperboliques (équations d’Euler), cette approche dé-
compose ’écoulement en termes d’ondes caractéristiques. Rappelons que les équations d’Euler sont
des équations hyperboliques non linéaires qui expriment les principes de conservation fondamentaux
(de la masse, de la quantité de mouvement et de I’énergie totale) pour un fluide parfait compres-
sible. Ainsi, les équations hyperboliques décrivent la propagation d’ondes sans dissipation. L’étude
monodimensionnelle des conditions limites caractéristiques est appliquée avec succés aux équations
multidimensionnelles d’Euler par Thompson [371] et repose sur la diagonalisation des équations
d’Euler 1D pour faire apparaitre les invariants tourbillonnaires, entropiques et acoustiques ainsi que
leurs vitesses de propagation. Imposer les bonnes conditions limites revient alors a fixer certains de
ces invariants et en particulier les variations des ondes ou perturbations entrantes. La généralisation
de cette approche en 2D et en 3D est exposée par Thompson [372|. Elle consiste a appliquer les
relations caractéristiques 1D dans la direction perpendiculaire & la frontiére et a avancer les flux
dans les autres directions & l'aide du schéma intérieur. La résolution des arétes et coins du domaine
applique la méme stratégie mais selon deux ou trois directions du maillage.

L’extension aux équations de Navier-Stokes est proposée par Poinsot et Lele [298| afin de prendre
en compte les termes visqueux, connue sous le terme NSCBC ( Navier-Stokes Characteristic Boundary
Conditions). Cette méthode repose toujours sur la décomposition de 1'écoulement a la frontiére
en variables pseudo-caractéristiques, dérivées des variables conservatives en supposant le caractére
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monodimensionnel (ondes se propageant suivant la direction normale & la frontiére), et rassemblées
par le systéme dit LODI (Locally One-Dimensional and Inviscid). Les conditions aux limites sont
également étendues aux écoulements réactifs (prenant en compte une multitude d’espéces) par Baum
et al. [22], Okong et Bellan [274], Sutherland [359] et Moureau et al. [267]. Les principaux domaines
d’applications de ces méthodes caractéristiques sont les domaines de ’aéro-acoustique [85, 83, 84| et
des instabilités de combustion [295, 21].

Bien que cette approche fonctionne pour un écoulement parfaitement orthogonal & la frontiére,
lorsque I’écoulement présente des fluctuations aux incidences obliques, des réflexions ainsi que des
distorsions des grandeurs fluides peuvent apparaitre. Giles [136] est le premier & soulever ce principal
défaut des caractéristiques et a proposer une méthodologie de prise en compte des effets d’incidence
oblique. Néanmoins, sa technique souléve d’importants problémes de stabilité. Pour résoudre ces diffi-
cultés, Yoo et al. [410, 409] montrérent combien la prise en compte des termes transverses (convection
transverse et gradients de pression) et sources permettent d’augmenter la précision du calcul et la
convergence vers les bonnes valeurs cibles tout en réduisant les distorsions subies par 1’écoulement
dans des régions présentant de forts gradients transverses. Par la suite, Lodato et al. [238] proposent
de prendre en compte les termes transverses pour donner naissance a la méthode dite 3D-NSCBC
qui a permis la description précise de la dynamique proche paroi pour un jet en impact. Albin et
al. [5] considérent ensuite une approche caractéristique basée sur les lignes de courant pour modéliser
la sortie d’ondes obliques.

Quelque soit le formalisme adopté (NSCBC ou 3D-NSCBC), les conditions aux limites caracté-
ristiques reposent sur le principe suivant : alors que les ondes sortant du domaine sont déterminées
correctement puisqu’elles contiennent I'information issue du domaine de calcul et ne sont donc pas
modifiées, les ondes entrantes, c¢’est-a-dire arrivant de l'extérieur du domaine, ne sont pas calculées
par le schéma numérique mais doivent étre fixées par 'utilisateur. Rappelons la formulation caracté-
ristique des conditions aux limites. Si I'on considére les équations de Navier-Stokes sous leur forme
conservative :

oU 9FF 9Dk

E + 8xk * 8$k & (377)

avec les vecteurs de flux, de diffusion et de terme source, notés respectivement F*, D¥ et s suivants :

0
PUL —2,U«A1k 0
puiuy, + 01p —2pAgy, 0
k| puzuk + dokp . DF= =211 A3y , 8= 0 ; (3.78)
puzty + 03P 2 s A pep OT 0
(pe + p)ug HU 4k ™ Pr Oy peor
Sc Oxy,

et Y le vecteur des compositions qui, dans le cadre de 'approche PCM-FPI, se présente sous la
forme :

y={z Y. 7, vv.}'

et dont les composantes sont notées Y; avec [ = 1, 2, 3, 4. Par souci de clarté, les équations présentées
supposent la sommation sur l'indice [ des espéces et permettent un formalisme "plus compact".
Par ailleurs, la fraction de mélange étant un scalaire passif, son terme source associé est nul, soit
pwy; = 0 et pwy, = 0.

Le vecteur des variables primitives s’écrit :

U=1{p w u uy p YV},
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Les équations conservatives 3.77 sont écrites sous une forme quasi-linéaire a ’aide de la matrice
de transformation P, définie comme P = JU /OU. Cette matrice constitue la matrice Jacobienne
de passage entre les grandeurs conservatrices et non conservatives et s’écrit :

1 0 0 0 0 0
U1 P 0 0 0 0
- U9 0 P 0 0 0
P = s 0 0 p 0 ol (3.79)
%ukuk pur puz pug 1/ 0
Y 0 0 0 0 p
La matrice inverse associée est :
1 0 0 0 0 O
—uy/p  1/p 0 0 0 O
1| —ue/p 0 1/p 0 0 O
P= —ug/p 0 0 1/p 0 0 |’ (3.80)
%ukuk —xuy —xuy —xu3 s« 0
“Yi/jp 00 0 0 1/p
avec
w=ry—1 (3.81)

Il est donc important de connaitre localement la valeur de « qui intervient dans I'expression de
». En partant des relations ¢, — ¢, =r, r =R/W et v = ¢,/c,, on obtient :

y=1+ (3.82)

Wey

ou, dans le cadre d’écoulements réactifs tabulés, ¢, est déterminée a ’aide de polyndémes d’ordre
deux en fonction de la température [142].

La forme quasi-linéaire des équations de Navier-Stokes s’obtient en multipliant 'Eq. 3.77 par
P! et en usant de la relation P~1oU /oU = T2 :

ou - OU
—+F —+D=S8 3.83
at * a.’E]’ + ( )
ol oD
DZ
D=pP!
8952-
est le vecteur de flux qui englobe les termes visqueux et diffusifs, F¥ = 9F¥/0U constitue la

matrice Jacobienne non conservative qui rend compte de la linéarisation suivant la k-iéme direction

et la matrice
S=Pls

qui résulte de la transformation du vecteur des termes sources.

Dans le cas présent, nous obtenons :

up  O1kp  Ookp  O3kp 0 0

0 up, 0 0 oe/p O

ko 0 0 Uk 0 (Szk/p 0
=10 o 0 up  O3i/p 0 (3:84)

0 dikyp Oayp d3kyp  uxp O

0 0 0 0 0w

2. La matrice I est la matrice identité
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La forme caractéristique est finalement le résultat de la diagonalisation des matrices jacobiennes
non conservatives F* a l'aide de la transformation linéaire suivante :

SilFES, = A* (3.85)
avec AF la matrice diagonale qui comporte les valeurs propres de F*, a = \/vp/p la vitesse du son
et :

u,—a 0 0 0 0 0
0 u, 0 0 0 0
0 0 wur O 0 0
k k
A= 0 0 0 wug 0 01’ (3.86)
0 0 0 O wur+a O
0 0 0 0 0 g
1/(2a2) 51k/a2 52k/a2 53k/02 1/(2a2) 0
—011/(2pa) 1 — 1 0 0 dk/(2pa) 0O
—d31/(2pa) 0 0 1 =93, 03k/(2pa) Of '
1/2 0 0 0 1/2 0
0 0 0 0 0 1
et
0  —dipa —dakpa —dgpa 1 0
Siga® 1 — by, 0 0 —01 0
Sopa® 0 1-46 0 —do, 0
-1 _ 2k 2k 2k
S = a2 0 0 1-33% —0z 0 (3:88)
0 dikpa  doppa  O3rpa I 0
0 0 0 0 0 1
Soit :
ou ; ou
— 4+ SAS;' —+D=S8 :
oD +5; s + (3.89)

Les lois de conservation fondamentales sont donc exprimées en fonction des variations d’ondes
caractéristiques. Le traitement aux limites consiste & imposer les amplitudes des ondes entrantes
se propageant orthogonalement a la frontiére ou aux frontiéres suivant la configuration (face, aréte,
coin).

3.4.3.1 Formulation pour le traitement d’une face

On considére une frontiére orthogonale & la direction x; sur laquelle on diagonalise F''. Le systéme
d’équations 3.89 devient alors :

ou ou ou ou
—— + S A'ST 2= 324 D=S8 3.9
5 TS 1 8x1+f 8$2+}‘ (9x3+ (3.90)

En appliquant la méthode de Thompson [371], on introduit le vecteur L :

o

L=A'S
! 8:751

(3.91)
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Ce vecteur regroupe les différents invariants £; associés : aux perturbations entropiques (Ls),
tourbillonnaires (L3 et L4), acoustique progressive (L5) et acoustique retrograde (L£1) :

ouq

>\1 (8x1 pa 6901)
20p _ 0P

)\2 <a’ o1 o1 )

L= A3 Zw2 _ (3.92)

avec \; les différentes valeurs propres.

L’équation 3.90 est alors reformulée en fonction des variations des amplitudes des ondes :

ou ou ou
—4d+F— + FP—

D = .
ot D s + S (3.93)

avec
|:£2 + 5 (£5 + ﬁl)}

Qpa ([’5 - ﬁl)

Le passage des variables primitives aux grandeurs conservatives s’effectue en multipliant les
premiéres par la matrice P :

ou OF%* OF3 0OD'
W—i_P