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Chapitre 1

Introduction

Un moteur scramjet ou superstatoréacteur est une variante du moteur ramjet (sta-
toréacteur) dans lequel la combustion a lieu dans un écoulement supersonique. Les engins
propulsés par ce type de moteur peuvent opérer a des vitesses de vol trés importantes avec
une bonne efficacité. Théoriquement, ces vitesses correspondent a des plages de Mach 12
et Mach 24. Ainsi, une chambre de combustion scramjet est compléetement différente des
chambres conventionnelles actuelles ot le combustible est bralé a faible vitesse (approx-
imativement Mach 0.2). Ces vitesses treés faibles permettent un bon mélange entre le
combustible et 'oxydant, ce qui se traduit par un bon rendement de la combustion. Au
fur et & mesure que la vitesse de vol augmente, la vitesse de ’écoulement dans la chambre
de combustion augmente aussi. Le ramjet permet la combustion subsonique en vol super-
sonique par décélération de 1’écoulement d’air en entrée de la chambre de combustion.
Cependant, ce processus de ralentissement dans les chambres combustion des moteurs
ramjet provoque, entre autres, des pertes de pression qui réduisent significativement la
poussée et 'efficacité des moteurs. Le scramjet remplace le ramjet comme solution de vol
hypersonique.

Tandis que le concept du moteur scramjet est en réalité trés simple, la mise en ouvre
actuelle est tres limitée due a différentes contraintes technologiques. Le vol hypersonique
dans ’atmospheére génere une trainée tres importante, ce qui peut augmenter considérable-
ment la température des avions équipés avec ce propulseur. Des autres problemes sont
liés a I’établissement précis d’un bilan propulsif. De plus, pour entretenir un processus de
combustion supersonique, il est nécessaire d’injecter, mélanger et briler le mélange dans
des temps de 'ordre de la milliseconde. Ainsi, méme si la conception des moteurs scramjet
a débutée dans les années cinquante, seul de récents scramjets ont réalisé le vol hyper-
sonique propulsé. Quelques exemples sont : le superstatoréacteur RESTM12, la premiere
démonstration du projet HYSHOT (2002) ou le vol de I'engin NASA X-43 (2004). Néan-
moins, beaucoup de difficultés doivent étre résolues avant que la mise en fonctionnement
commerciale de ces engins soit possible.

Le combustible de référence pour les superstatoréacteurs est I’hydrogene. Une des
raisons principales est due a sa haute énergie par unité de masse comparée aux com-

bustibles fossiles : un kilogramme d’hydrogene libere environ trois fois plus d’énergie
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qu'un kilogramme de kérosene. En outre, 'hydrogene présente des temps d’auto-ignition
tres faibles. La combustion entre 'hydrogene et ’air est donc un processus déterminant
pour les performances propulsives d’'un moteur scramjet. Comme la combustion requiert
le mélange efficace des réactifs a I’échelle moléculaire (micro-mélange), la stratégie a suivre
pour améliorer la combustion supersonique est la compréhension des mécanismes fonda-
mentaux mis en jeu dans ce processus. Dans les moteurs ramjet et scramjet, des couches
de mélange se développent entre ’écoulement de carburant (hydrogene) injecté dans la
chambre de combustion et ’écoulement d’oxydant (air). L’interaction entre les processus
chimiques, la turbulence et la compressibilité modifie la structure classique des couches
de mélange. Dans ce type d’écoulements, les conditions locales permettent au mélange de
s’auto-inflammer, ou bien 'allumage peut s’initier aussi par augmentation de température

issue d'un impact par choc, si I’écoulement est suffisamment compressible.

La simulation numérique directe ou DNS est un outil tres puissant capable de prédire
completement les écoulements turbulents. Ceci est possible lorsque toutes les échelles
caractéristiques de la turbulence sont résolues. Ces simulations sont donc trés cotiteuses
et, dans la plus grande majorité des situations, des simplifications sont introduites afin
d’alléger les calculs. Néanmoins, nous avons tenté de les limiter pour les simulations con-
duites dans ce travail. Ainsi, la haute précision des schémas numériques employés est
combinée a la description la plus détaillée des termes de transport moléculaire et des
processus chimiques. Ceci est possible grace a ’élaboration d’algorithmes originaux per-
mettant d’augmenter le rendement des simulations sans dégrader la qualité des solutions.
Les simulations numériques réactives tridimensionnelles ainsi obtenues font partie d’'un

récent groupe de simulations dénommeées “terascale high-performance computing”.

Ce travail a tout d’abord consisté a développer et valider un outil de calcul numérique
permettant d’effectuer des simulations numériques directes de mélanges compressibles
multi-especes réactifs. La principale contribution de ce travail a alors été 1’étude des
couches de mélange inertes et réactives, bidimensionnelles et tridimensionnelles, sur la
base d’une description précise des termes de transport moléculaire et d’une cinétique chim-
ique simplifiée ou détaillée, a ’aide des simulations numériques directes. Un phénomene
déja bien connu est la diminution du taux de croissance des couches de mélange avec
la compressibilité, c¢’est-a-dire avec I'augmentation de la différence de vitesse entre les
deux écoulements composant la couche de mélange. Ce mécanisme est étudié en détail
dans ce travail. De la méme maniere, I'influence du taux de dégagement de chaleur sur
la turbulence considérant deux types de chimie et, notamment 'influence sur le taux de

croissance, sont aussi analysées a partir des bases de données issues des simulations.

Des études expérimentales et numériques portant sur le développement des couches
de mélanges compressibles a haute vitesse, inertes et réactives, peuvent étre trouvées
dans la littérature. De maniere générale, ces travaux ont été consacrés a I'influence de la
compressibilité et du taux de dégagement de chaleur sur le développement des couches.
Cependant, méme les simulations numériques les plus récentes ne sont pas capables de re-
produire fidelement certaines caractéristiques de ce type d’écoulements. Ces écarts peuvent

étre associées aux différentes types d’hypotheses simplificatrices introduites : développe-



ment temporel, emploi d'une chimie globale ou encore lois de transport simplifiées. Un
des objectifs de ce travail est de valider les résultats obtenus, en utilisant une description
physique des équations la plus complete possible, par rapport a ceux issues des expéri-
ences en laboratoire ainsi que de mettre en évidence les différences observées par rapport
a d’autres simulations introduisant des simplifications.

En dehors de cette introduction trés générale, qui constitue le premier chapitre de
these, ce manuscrit est décomposé en quatre parties articulées sur sept chapitres. La
premiere partie de cette these, regroupant les chapitres 2-3, est dédiée a la description
des équations a résoudre et les algorithmes numériques implémentés dans le code de calcul
CREAMS développé dans le cadre de cette these. La deuxiéme partie, intégrée dans le
chapitre 4, est consacrée a la vérification rigoureuse de cet outil, qui est utilisé dans la suite.
Le chapitre 5 (troisieme partie) est dédié a I’étude des couches de mélanges compressibles
bidimensionnelles, inertes et réactives. La derniere partie est constituée des chapitres 6-7.
Le chapitre 6 concerne les couches de mélange compressibles tridimensionnelles inertes
et, le chapitre 7, les couches de mélange compressibles tridimensionnelles réactives. En
dehors d’un récapitulatif a la fin de chaque chapitre, le chapitre 8 recueille finalement
les conclusions générales de ces travaux ainsi que les perspectives portant sur de futures
études.






Chapitre 2

Equations et modeles mathématiques

2.1 Introduction

Ce chapitre traite les différentes équations utilisées pour la modélisation des écoule-
ments tridimensionnels compressibles des mélanges réactifs des gaz. La description détail-
lée et simplifiée des termes de transport est présentée, tandis que le modele cinétique est
basé sur un mécanisme réactionnel composé des différentes étapes réactionnelles élémen-

taires.

La section 2.2 présente les équations de Navier-Stokes multi-espéces réactives pour un
écoulement tridimensionnel décrivant un mélange des gaz réactifs. Les propriétés ther-
modynamiques du mélange sont étudiées dans la section 2.3 tandis que les propriétés de
transport détaillé et simplifié sont présentées, respectivement, dans les sections 2.4 et 2.5.
Le modele de cinétique chimique est étudié dans la section 2.6. La derniere partie de ce
chapitre présente un récapitulatif des équations et modeles utilisés.

2.2 Equations de Navier-Stokes pour un mélange réac-

tif de gaz

Le systeme d’équations décrivant un écoulement tridimensionnel, instationnaire, com-
pressible, turbulent et visqueux composé de N especes réactives, ou les forces volumiques
et le transfert d’énergie par rayonnement sont négligeables, est considéré dans cette sec-
tion. Ce systéme de lois de conservation est basé sur les variables indépendantes suivantes
(appelées aussi variables conservées) : la masse volumique p, les quantités de mouvement
pu;, les fractions massiques d’especes pondérées par la masse volumique pY; et enfin I’én-

ergie spécifique totale pondérée par la masse volumique pe;. Il peut s’écrire sous la forme
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suivante :
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La premiere équation du modele de Navier-Stokes traduit la conservation de la masse
du mélange. Les trois équations suivantes traduisent le principe fondamental de la dy-
namique, i.e. la variation de la quantité de mouvement d’'un systéeme physique due aux
forces auxquelles il est soumis. La cinquieme équation traduit le premier principe de
la thermodynamique, i.e. la variation de ’énergie totale d'un systeme physique due a la
somme des travaux de toutes les forces appliquées a ce systeme. Les NV équations restantes

traduisent la conservation des especes.

Dans la suite, la convention de sommation d’Einstein est appliquée aux coordonnées
spatiales et pas aux indices grecs (o, [, ...) qui désignent les différentes especes. Ces
especes, appelées également scalaires actifs, ne modifient pas seulement I’écoulement par
le biais de sa masse volumique en conséquence de leurs différentes masses molaires, mais
aussi par ses propriétés de transport, comme la viscosité et les coefficients de diffusion. La
masse volumique p et la pression p sont reliées a la température 17" via 1’équation d’état

d’un mélange des gaz idéaux
_ pRT

W Y

ou R =8.314J/molK est la constante universelle des gaz parfaits et

(2.5)

-1

N N Y

«

W = Z X W, = (Z W) , (2.6)
a=1 a=1 «

est la masse molaire du mélange, calculée a partir des masses molaires de chaque espece W,

et leur fractions molaires ou massiques, X, ou Y, respectivement. Les énergies spécifiques

totale et interne de ’écoulement sont reliées par ’équation

U; Uy

2 9

(2.7)

€ = e+

ou I'énergie spécifique interne, qui comporte une contribution chimique (liaisons entre les
atomes) et sensible (agitation moléculaire en température), s’exprime a partir de 1’en-
thalpie spécifique du systéme comme

e=h—~-. (2.8)
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L’écriture du bilan d’énergie (2.3) en terme d’énergie totale (énergie chimique, sensible
et cinétique) est avantageux car aucun terme source associé aux processus chimiques
n’apparait de fagon explicite dans ce bilan.

Afin de compléter la description du systeme (2.1)—(2.4), il est nécessaire de définir
d’autres quantités telles que les propriétés thermodynamiques du mélange, le tenseur des
contraintes visqueuses 7;;, les composantes du vecteur de flux de chaleur g;, ainsi que les
vitesses de diffusion et les taux de production de chaque espece, V,; et w, respectivement.
En outre, le systeme (2.1)—(2.4) reste surdéterminé : il y a N fractions massiques a déter-
miner avec (2.4) et la conservation de la masse globale du systéme impose que la somme
des fractions massiques doit étre égale a 1'unité, i.e. Zgzl Y, = 1. Néanmoins, lorsque
les identités -0 | YoV = 0 et N | b, = 0 sont vérifiées, 'équation (2.1) est retrouvée.
Ceci montre qu’il n’existe effectivement que N équations indépendantes et, donc, soit le
bilan de la masse totale (2.1), soit une équation parmi les NV relations (2.4) est inutile.

Finalement, le systeme d’équations (2.1)—(2.4) est adimensionné dans le code de calcul
qui sera décrit dans le chapitre suivant. Plus de détails concernant cette adimmension-

nement sont donnés dans ’annexe A.

2.3 Propriétés thermodynamiques

La valeur de I’enthalpie du mélange est nécessaire pour un calcul correct de I’énergie

interne (2.8). L’enthalpie de chaque espece est calculée a partir de I'expression suivante

T
ho (T) = ARO, + / Cpo(T7)dT™
To

R T2 T3 T4 T5 (2 9)
=— |G+ a aT+aa7+aa7+aa7+aa7 )
W ( 6 1 2075 3073 day 5o g )
avec la chaleur spécifique a pression constante de chaque espece étant exprimée de fagon
standardisée comme une fonction polynomiale
c (T)—ﬂ(a + asaT T T T 2.10
pa — W la A2q + aA3q + A4 + A5q . ( . )
Les valeurs des coefficients a,,, sont données dans les tables de JANAF [162]. La constante
d’intégration ag, est choisie de fagon a obtenir la valeur correcte de I’enthalpie de formation
ARY,, & la température T° = 298.15 K. L’enthalpie spécifique du mélange est obtenue a
partir de la somme pondérée des enthalpies de chaque espéce par la fraction massique
correspondante

N
h=> Y,h,. (2.11)
a=1

La méme procédure est utilisée pour retrouver la chaleur spécifique a pression constante

du mélange

N
&= YaCpa, (2.12)
a=1
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tandis que la chaleur spécifique a volume constant du mélange est donnée par la relation

Cy = Cp — Ii (2.13)

D’apres la relation (2.9), la dépendance non linéaire des chaleurs spécifiques a pression

constante avec la température empéche la calcul direct de la température a partir de

I’énergie totale (2.7). Cette derniére quantité étant fournie directement par les équations de

Navier-Stokes, il est donc nécessaire d’utiliser un algorithme itératif permettant d’estimer

la valeur de la température du mélange a partir de son énergie totale. Cet algorithme sera
détaillé dans le chapitre suivant.

2.4 Propriétés de transport détaillé

Dans cette description détaillée, les coefficients de transport ne sont pas donnés ex-
plicitement par la théorie cinétique. En revanche, ils sont calculés a partir de la résolution
de systemes linéaires d'une taille considérable. Dans ce travail, ils sont évalués en suivant
I'approche décrite par Ern et Giovangigli [46, 47]. Cette stratégie utilise une méthode
itérative pour obtenir une solution approchée aux systemes de transport linéaires.

Le tenseur des contraintes visqueuses est donné par

Tij = /@Skkfsij + 2,& (S” — S?]:k(szj> , (214)

ou Kk et p sont la viscosité dynamique et volumique, respectivement. J;; est le symbole de

Kronecker et S;; est la partie symétrique du tenseur de taux de déformation

1 3ul a’dj
U . 2.1

Les flux de diffusion d’espeéces est donné par

pYaVaj = — ENS pDapds; — pYaba 8812T
- ~ . ajT (2.16)
= —BZ::IPDaﬁ <dﬁj + [;FB(%]) ,
avec le vecteur de diffusion définit comme
dy; = 2N | Ko = Y5 0p (2.17)

0z p  Ox;

La variable Dag représente les coefficients du flux de diffusion des composantes de Y, D,p.
Yo est le rapport de la diffusion thermique normalisé (Yo = Xa/Xa) de la a®™ espece,
défini de telle sorte que D,3 XX = 04, avec 0, étant le coefficient de diffusion thermique

de la a®™¢ espece. Les équations (2.16)—(2.17) ne considérent pas seulement la diffusion
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provoquée par les gradients de fraction molaire des especes, mais aussi 'effet de baro-
diffusion provoqué par les gradients de pression et de thermodiffusion di aux gradients
de température (communément appelé effet Soret). Finalement, les effets de diffusion
différentielle sont bien pris en compte par Daﬁ.

Le flux de chaleur peut s’exprimer comme

ot ijv»h— fjed-
q; = O PraVajlta —P alaj
J a=1 a=1

8T N N

=-A—+ > pYaVajha +D Y XaVaj (2.18)
ax] a=1 a=1

or &
— A YV (ha
o, T 2 PYaVaj (e +

RTXQ)
W, /J’

a=1

avec \' la conductivité thermique partielle et A la conductivité thermique du mélange. Le
premier terme a droite de I’égalité est le transport de chaleur par diffusion. Le deuxiéme
terme représente le transfert de chaleur par conduction. Finalement, le dernier terme est
connu sous le nom d’effet Dufour.

Tous les coefficients de transport des équations précédentes, i.e. k, p, A, Dag et Xa,
sont calculés a 'aide de la librairie fortran EGLIB [47]. Dans la suite, cette description
des termes de transport sera désignée par “transport détaillé”.

2.5 Propriétés de transport simplifié

Cette description simplifiée des termes de transport néglige la viscosité volumique du
tenseur des contraintes visqueuses (2.14) ainsi que les effets Soret et Dufour. Dans cette
approche, les coefficients de transport de chaque espéce sont déterminés explicitement a
l’aide des expressions issues de la théorie cinétique des gaz. Une formulation moyenne
du mélange [87] est retenue pour la description des flux de diffusion d’especes en rem-

plagant (2.16) par une version modifiée de 'approche de Hirschfelder et Curtiss [77]

W, 0X,
Yozva' = - Dmai Ya‘/c
2.19
W, 0X, N Ws0Xgs
= - Dmai Ya Dm ETTa )
P w &rj + P Bz:l o |74 ij

qui compte avec le dernier terme correctif pour assurer la conservation de la masse globale
du mélange [133], i.e. ¥, Y,V,; = 0. Dans cette expression, la matrice des coefficients
de diffusion binaires Daﬁ est remplacée par la matrice des coefficients de diffusion de la
a®™¢ espece dans le mélange, Do, en négligeant les effets de diffusion différentielle.

Le flux de chaleur est simplifié a I'expression

or X
4 = —/\% + 3 pYoViiha. (2.20)
J a=1
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Les expressions des coefficients de transport p et A varient par rapport a celles cor-
respondantes a la description détaillée. Ceux-ci sont évalués, avec D3, a 'aide de la
librairie CHEMKIN. Les expressions de ces quantités peuvent étre retrouvées dans les
références [86, 87]. La description des termes de transport présentée dans cette section
sera désignée dans la suite par “transport simplifié”.

2.6 Cinétique chimique

Une réaction chimique, traduisant le bilan global d’un processus de combustion, peut

étre exprimée de la facon suivante
v.C+v,0 = )P, (2.21)

ou v, v, et v, sont les coefficients stoechiométriques du combustible C, de I'oxydant O
et des produits de combustion P, respectivement. Un systeme composé de N espéces qui
réagissent en suivant N, réactions élémentaires est décrit par le mécanisme réactionnel

N N
ZV;JMQ = ZV(/JZ,Z'MOH L= 17"'7N7"- (222)
a=1 a=1

Dans cette expression, v/, ; et v/, sont les coeflicients steechiométriques direct (réactifs vers

produits) et inverse (produits vers réactifs), respectivement, de I'espece M,, intervenant

dans la "¢ réaction. Le taux global de la :"¢ réaction est donné par la théorie cinétique

des gaz, a partir de la différence entre les taux de réactions directs et inverses

N N
¢ =ky,; H [X o] i — ky i H [Xo] >, (2.23)
a=1 a=1

ki et k,; étant les constantes de vitesse de réaction directe et inverse, respectivement, et

e

X,] = pY, /W, étant la concentration molaire de la a®™¢ espece. La vitesse de réaction
P p

directe est souvent modélisée en suivant une loi d’Arrhenius

—Fy,
k’f’i = 1417152 exp ( R’_Zilz> s (224)

ou le facteur pré-exponentiel A;, I'exposant de température S; et I’énergie d’activation
E 4, sont des constantes qui dépendent de la réaction considérée mais qui sont supposées
indépendantes de la température. Les constantes de vitesse de réaction directe et inverse
sont liées par la constante d’équilibre k.; = ky;/k,;. Finalement, le taux de production
de la a®™¢ espeéce, Wy, est donné par la somme des taux globaux des réactions contenant

cette espece
N, N,

Wo = Wai = (ng - y(’“) Gis (2.25)

i=1 i=1
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I
Kwon et al. (1991

+
Marinov et al. (1995
i O'Conaire et al.

2004

sr (cm/s)

FI1GURE 2.1 — Vitesse de flamme laminaire de prémélange en fonction de la richesse
mesurée expérimentalement (Kwon & Faeth [89]) et calculée a partir de différents schémas
cinétiques [102, 119] a l'aide de la librarie CHEMKIN.

et le taux de dégagement de chaleur est calculé comme

N
wo = — Y AhY, . (2.26)
a=1

L’expression générale du taux de réaction (2.23) peut étre modifiée en fonction du
schéma cinétique considéré [86]. En effet, dans certaines applications, des études expéri-
mentales montrent que le taux de réaction est proportionnel a la concentration d’une
espece élevée a une puissance arbitraire différente du coefficient stoechiométrique. De la
méme maniere, certaines réactions peuvent faire intervenir un troisieéme corps et la con-
centration effective de cette nouvelle espece doit étre prise en compte dans (2.23).

Dans la littérature, ils existent plusieurs schémas cinétiques permettant de modéliser
des processus chimiques des mélanges d’hydrogene-air : Miller et al. [109], Westbrook &
Dryer [174], Maas & Warnatz [99], etc. . . Deux schémas cinétiques ont été retenus pour la
simulation numérique des couches de mélange réactives. Le premier est le schéma cinétique
global de Marinov et al. [102], composé d’une seule étape réactionnelle globale faisant in-
tervenir 4 especes. Ce schéma simplifié a été validé avec des données expérimentales (voir
figure 2.1) en ajustant les coefficients de réaction pour obtenir des vitesses de flamme lami-
naire représentatives des expériences [5, 41, 43, 89, 165]. En particulier, il montre des bons
résultats de vitesses de flamme a 1 bar et des valeurs de richesse comprises entre 0.6 et 1.1.
Le schéma de Marinov peut étre considéré comme une référence parmi les différents sché-
mas globaux utilisés pour étudier la combustion d’hydrogene-air. Il continue a étre utilisé
dans la littérature la plus récente [2, 7, 56, 182]. Le deuxieme schéma cinétique retenu est
celui de O Conaire et al. [119] qui comporte 21 réactions élémentaires et 10 especes. Ce
schéma assez récent est basé sur le mécanisme réactionnel de Mueller et al. [114] et a été

congu pour simuler la combustion des mélanges d’hydrogene-air dans une large gamme
de température (298 K-2700 K), de pression (0.05bar-87 bar) et de richesse (0.2-6.0). 11
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a été validé avec des données expérimentales en termes de délais d’auto-inflammation, de
vitesses de flammes laminaires et de compositions de radicaux.

Les description détaillée des schémas cinétiques utilisés dans ce travail est présentée
dans I'annexe C.

2.7 Récapitulatif

Les équations de Navier-Stokes multi-especes réactives pour un écoulement tridimen-
sionnel décrivant un mélange des gaz réactifs ont été présentées. Ces équations ont été
adimmensionnées dans I'annexe A. Les propriétés des différentes especes chimiques com-
posant le mélange sont présentées sous forme polynomiale [162]. Les propriétés de trans-
port détaillé sont calculées a l'aide de la librairie EGLIB [47] tandis que la librarie
CHEMKIN [87] est utilisée pour évaluer les propriétés de transport simplifié et la ciné-
tique chimique considérée a partir des différents mécanismes réactionnels retenus, montrés

dans 'annexe C.



Chapitre 3

Méthodes numériques

3.1 Introduction

Les outils numériques utilisés dans ce travail sont présentés dans ce chapitre. Une partie
des développements réalisés s’appuie sur les travaux de Shahab et al. (2011) [149], portant
sur des écoulements inertes d’air. Ces outils ont été étendus et optimisés pour 1’étude
d’écoulements réactifs multi-especes. Dans ce type d’écoulements, il existe des échelles
temporelles tres différentes associées aux différents phénomenes physiques et chimiques
impliqués. Cela donne lieu a un systeme d’équations particulierement raide. Une difficulté
a prendre en compte est celle liée a la résolution simultanée des équations du mouvement
et des especes chimiques, en tenant compte de 'intégration des termes sources chimiques
associés. La modélisation d'un probleme instationnaire de convection-diffusion avec termes
sources chimiques est décrite par I’équation aux dérivées partielles

0Q  OF, G,

+ = +S. 3.1
at &L‘j 8xj ( )
Cette équation comporte trois termes qui ont des propriétés mathématiques tres dif-
férentes : le terme convectif représenté par Fj, le terme diffusif représenté par G; et le

terme de production-consommation ou terme source représenté par S.

L’équation (3.1), présentée sous forme différentielle, est résolue numériquement par
la méthode des différences finies. Le schéma numérique permettant la résolution de la
partie hyperbolique des équations de Navier-Stokes est détaillé dans la section 3.2 tan-
dis que celui utilisé pour évaluer les flux moléculaires est décrit dans la section 3.3. La
section 3.4 détaille I'intégration temporelle des contributions inertes et réactives de (3.1)
tandis que les criteres de stabilité numérique limitant le pas de discrétisation temporel
sont donnés dans la section 3.5. Une méthode itérative est utilisée dans la section 3.6
pour la détermination de la température du mélange. Les conditions aux limites utilisées
sont décrites dans la section 3.7. Finalement, la section 3.8 présente un récapitulatif des

méthodes numériques utilisées.

13
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3.2 Discrétisation spatiale des flux convectifs

Les flux convectifs correspondent a la partie hyperbolique des équations de Navier-
Stokes, représentée par les équations d’Euler. Celles-ci décrivent le mouvement d’un flu-
ide compressible non visqueux, sans termes de production. Pour simplifier I’écriture des
équations, seule la premiere direction de l'espace sera considérée. Dans cette direction,
la partie hyperbolique des équations de Navier-Stokes (2.1)—(2.4) peut s’exprimer sous

forme conservative comme

0Q OF

—+—=0 3.2
ot + ox ’ (3:2)

ou @ est le vecteur des variables conservées
Q: (papubpetapyla"'7pYN)t7 (33>

et F' = F(Q) est le vecteur des flux convectifs dans la direction j =1 (F = F} et @ = x7)
F=u1Q+p(0,1,uy,0,...,0)" (3.4)

L’équation (3.2) est résolue numériquement dans un domaine de calcul discrétisé
régulierement en N points, x; = iAx pour i = 1,..., N, avec Ax étant le pas de dis-
crétisation spatiale. L’approximation numérique @); de la solution exacte () satisfait le
systeme d’équations différentielles ordinaires

0Q; N
ot = L(@:) = Ax

(ﬁ+1/2 - fifl/Z) , (3.5)

aussi appelée forme semi-discréte du systéme (3.2). Les quantités fz‘+1 /2 et fi—l /2 sont les
approximations numériques aux interfaces i + 1/2 et i — 1/2, respectivement, des flux
eulériens F(Q(zi41/2)) et F(Q(xi—1/2)). L'opérateur de discrétisation spatiale L(Q;) est
évalué a ’aide d’un schéma WENO précis a 'ordre 7, désigné dans la suite par “WENQOT”.
Le paragraphe suivant décrit la procédure utilisée pour la famille des schémas WENO. Des
travaux qui ont été d'une grande importance pour le développement du schéma WENO
présenté dans ce manuscrit sont : Crnjaric-Zic et al. [30], Shi et al. [151], Shu et al. [153],
Titarev & Toro [164], Xu & Shu [176] et Zhang et al. [181] entre autres.

La famille des schémas ENO (essentially non-oscillatory) et WENO (weighted es-
sentially non-oscillatory) d’ordre élevé a été développée dans le but de résoudre des
écoulements complexes comportants de forts gradients, e.g. ondes de choc, discontinu-
ités de contact, etc. Les schémas ENO, introduits par Harten et al. [69], utilisent un
algorithme local non linéaire pour choisir un stencil candidat évitant ainsi les possibles
discontinuités dans les solutions lors de l'interpolation des flux numériques. Selon que le
stencil est proche ou plus éloigné d’une discontinuité, un poids tres faible ou plus fort lui
sera respectivement associé par cet algorithme. Les flux numériques calculés avec cette
procédure n’introduisent pas d’oscillation non physique. Les schémas WENO, introduits

par Liu et al. [94], constituent une amélioration des schémas ENO car ils utilisent une
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superposition de tous les stencils candidats pour l'interpolation des flux, au lieu d’'un seul
stencil utilisé dans la procédure des schémas ENO. Ceci veut dire que dans les régions de
I’écoulement ou il n’y a pas de discontinuité, tous les stencils sont utilisés pour effectuer
I'interpolation, ce qui permet d’augmenter l'ordre du schéma. Néanmoins, proche des dis-
continuités, 'ordre de précision du schéma est réduit. Cette ordre peut diminuer jusqu’a
celui du schéma ENO équivalent dans le cas ou un seul stencil candidat est choisi par

I’algorithme d’assignation des poids.

L’interpolation directe des flux des variables conservatives fiﬂ /2 et fiq /2 dans (3.5)
est possible ; cependant, pour éviter des oscillations en raison des discontinuités présentes
dans I’écoulement, il est recommandé d’interpoler les flux caractéristiques. Une fois que la
procédure d’interpolation dans le champ caractéristique est réalisée, les flux conservatifs
en sont déduits. Le systéme d’équations (3.2), exprimé sous forme conservative, peut étre
rééerit sous forme caractéristique. Pour ce faire, il suffit de multiplier le systeme (3.2) par
la matrice des vecteurs propres a droite R~ du jacobien du flux

0Q or oW OoF,

717 717_7 —
B Y 5y = o T s

0, (3.6)

ou W et F sont les vecteurs des variables et des flux caractéristiques, respectivement. Les
expressions analytiques des matrices des vecteurs propres du systeme hyperbolique ainsi
que sa procédure d’obtention sont détaillées dans ’annexe B. Le flux caractéristique est
discrétisé selon

OF, 1 /4 «
or = Ax (fs,i-‘rl/Q - fs,i—1/2> : (3.7)

ou fs,iﬂ /2 et fs,i,l /2 sont les approximations numériques aux interfaces i 4+1/2 et ¢ —1/2
des flux caractéristiques Fs(W(x;41/2)) et Fs(W (x;-1/2)) respectivement. La matrice de
vecteurs propres a droite est aussi évaluée aux interfaces i + 1/2 et i — 1/2 a l'aide de la
moyenne de Roe entre les points ¢ et 7 + 1, et entre les points ¢ et @ — 1, respectivement.

Ensuite, les flux caractéristiques sont décomposés en deux parties
F(W) = FJ(W)+ F/ (W), (3.8)

de telle sorte que dF;F(W)/dW > 0 et dF; (W)/dW < 0. Cette décomposition est effec-
tuée selon la méthode locale de Lax-Friedrichs (LLF ou local Lax-Friedrichs)

FEW) = 5 (F(W) £ [ Almax V), (3.9)

DO | —

avec A = dF(W)/dW étant la matrice des valeurs propres du systeme (3.2).

Les flux caractéristiques numériques correspondant, fsii +1/2 €t fsii_1 /25 SONt reconstru-

its par interpolation essentiellement non oscillante sur les stencils candidats du schéma
WENOT (voir figure 3.1). Pour des raisons de simplicité, seule la procédure de calcul
des flux fj i1/ Sera considérée dans la suite. L’évaluation de fs_ i1/ S€ fait symétrique-

ment par rapport a l'interface i + 1/2. En outre, I’évaluation des flux numériques en

i — 1/2 est similaire a celle en i + 1/2. La procédure du schéma ENO4 d’ordre r = 4 re-
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|
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FIGURE 3.1 — Stencils candidats pour ’évaluation du flux numérique fS i+1/2 Par interpo-
lation essentiellement non oscillante du schéma WENQOT.

tient un seul stencil parmi les r stencils candidats, Sk = (Tisk—rt1, Ti—kiri2s -y Titk) AVEC
k=0,...,r—1, pour évaluer les flux numériques. Cependant, dans ’approche WENQO7,
d’ordre 2r — 1 = 7, l'interpolation s’effectue sur tous les stencils candidats

+(k
sz+1/2 Zwk 5,i+1/27 (310)

avec

/s z+1/2 Z A FS (W (@irri141))- (3.11)

Dans les régions ou I’écoulement ne contient pas de discontinuité, les poids pondérant la
contribution du flux provenant de chaque stencil

'8 ar
avec
dy,
of = "k 3.13
©S Gt ey (3:13)

tendent vers les valeurs optimales dj,, qui permettent d’aboutir a un schéma centré précis
a lordre 2r — 1. Pour r = 4, ces coefficients vont : di = 1/35, df = 12/35, dj = 18/35 et
dj = 4/35. Le parametre € évite la division par zero dans (3.13) et il est pris égal a 10710
dans ce travail, sauf indication contraire. Les valeurs des coefficients aj, sont données dans
le tableau 3.1. Les coefficients [y mesurent la continuité de la solution et son expression
analytique est donnée par

r—1 z; le+(k) 2
- me—l/ “”( e ) dz. (3.14)
m=1 Tio1/2
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Apres intégration, ces coefficients peuvent s’exprimer sous la forme suivante :

P =PI (S17F g = 3820y 4 AG2FY,  — 1854FY)
+ i o(TOA3FS, , — 17246F, | + T042F7) (3.15)
+ F},_ (11003F,_, — 9402F}")
+ F(2107F),

B = Fio(26TF [y — 1642F;_, + 1602F; — 494F )
+ Ff_(2843F),_, — 5966F,, + 1922F,. ) (3.16)
+ F(3443F )}, — 2522Ff, )
+ F o (5ATES L),

BY = Ff, | (BATFS,_, — 2522F, + 1922F},,, — 494F% )
+ F}(3443F}, — 5966 F.F, | + 1602F),,) (3.17)
+ FG 4 (2843F 0y — 1642F )
+ F:H2(267F:Z-+2)7

B = FES(AOTE, — M0RFS, + TORET , — 1854F.)
+ B (11003F) = 17246F,) , + 4642F) 5) (3.18)
+ Fh o (TO43F L, — 3882F,,)

+ F$+3(547Fs‘;+3).

Apres le calcul des flux caractéristiques numériques, fSﬂ-H 2 = f; +12 + fs_ i1/20 18
reconstruction des flux conservatifs numériques se fait par une opération inverse, en mul-
tipliant (3.6) par la matrice de vecteurs propres a gauche R

ow oF, 0Q  O0F

T T THL i

0. (3.19)

Plusieurs versions modifiées du schéma WENO (WENO-M, WENO-Z. .. . ) ont été pro-
posées par différents auteurs [6, 71, 150]. Dans ce travail, la version utilisée du schéma
WENOT est celle proposée par Balsara & Shu [6]. Afin de diminuer la viscosité numérique
introduite par le décentrage des stencils issue de la pondération non linéaire, une stratégie
hybride a été retenue. Dans les régions de ’écoulement ou il n’y a pas de discontinuité, le
stencil centré du schéma ENOT remplace le schéma WENOT7 lors de 1’évaluation des flux

TABLEAU 3.1 — Valeurs du coefficient a}, pour le schéma WENO7 (r=4).

=0 I=1 1[=2 1[=3

k=0 -1/4 13/12 -23/12 25/12
k=1 1/12 -5/12 13/12 1/4
k=2 -1/12 7/12  7/12  -1/12
k=3 1/4 13/12 -5/12 1/12
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numériques. Cette opération est équivalente a la superposition des quatre stencils can-
didats du schéma WENQOT7 lorsque chaque stencil est évalué avec son poids optimal dj.
La détermination des discontinuités dans les solutions est réalisée a partir de I’évaluation
des gradients normalisés locaux de pression et de masse volumique. Quand dans un point
du domaine de calcul ces deux gradients normalisés dépassent une certaine valeur, e.g.
5%, la région incluant ce point et définie par tous les autres points compris dans les dif-
férents stencils Sk = (z;_k, Ti—g11, -, Ti—psr_1) avec k = 0,...,7 — 1, est marquée comme
une région discontinue. Ce critére, utilisé dans différentes configurations numériques avec
présence des fortes discontinuités, a montré que la procédure d’interpolation du schéma
WENOT n’est appliquée que dans les régions englobant les discontinuités, tandis que dans
le reste de I’écoulement le schéma centré du ENO7 est utilisé. Des différentes hybrida-
tions du schéma WENO avec des schémas centrés similaires a celle retenue dans ce travail
peuvent étre retrouvées dans la littérature [75, 130, 183].

3.3 Discrétisation spatiale des flux diffusifs

Les contributions moléculaires, incluant les termes visqueux et diffusifs du systeme (3.1),
sont déterminées a ’aide d’un schéma centré d’ordre 8. Pour simplifier I’écriture des équa-
tions, nous ne considérons a nouveau que la premiere direction de l'espace (G = G et
x = 7). Dans un domaine de calcul discrétisé régulierement en N points, x; = iAx pour
t=1,..., N, avec Ax étant le pas de discrétisation spatiale, I’approximation d’ordre 8 de
la dérivée est donnée par

oG

1
e Ar las(gi—a — Gita) + bs(gi—3 — Git3)

x (3.20)

+cs(gi—2 — Giv2) + ds(gi-1 — giv1)]

avec ag = —3/840, by = 32/840, cg = —168/840 et dg = 672/840. La précision numérique
de la dérivée est progressivement diminuée proche de frontieres physiques du domaine de

calcul. Un schéma centré d’ordre 6 est employé aux points t =4 et 1 = N — 3

0G 1
N ~ Ar [a6(gi—3 — gi+3) + b6(gi—2 — gir2) + c6(gi=1 — git1)] (3.21)

avec ag = 1/60, bg = —9/60 et ¢ = 45/60. Aux points i = 3 et i = N — 2, un schéma
centrée d’ordre 4 est utilisé

0G 1
FN [as(gi—2 — gira) + ba(gi1 — giv1)], (3.22)
avec ay = —1/12 et by = 8/12. Aux points i = 2 et i = 1, le méme schéma d’ordre 4 est

décentrée. Pour ¢ = 2, ’expression suivante est utilisée

oG 1

S Ax langi—1 + bugi + caugivr + dugive + €ngirs) (3.23)
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avec ay = —3/12, by = —10/12, ¢y = 18/12, dyy = —6/12 et ey = 1/12. De la méme
maniere, ’expression de la dérivée au point 7+ = 1 est donnée par

oG 1
R [a4uGi + bauGiv1 + Caubivo + dauGivs + €1uGital , (3.24)

or Az
avec Ay, = —25/12, by, = 48/12, ¢4y, = —36/12, dy,, = 16/12 et €4, = —3/12. L’obtention
des expressions des dérivées aux points ¢ = N — 1 et ¢ = N se fait de maniere symétrique
par rapport aux points ¢+ = 2 et ¢ = 1, respectivement.

La forme discrétisée des flux numériques convectifs et diffusifs présentée ci-dessus est
obtenue sous I'hypothese d'un domaine de calcul discrétisé régulierement, 7.e. avec un pas
de discrétisation spatiale constante. Néanmoins, il est possible d’utiliser les expressions
précédentes dans des maillages cartésiens non uniformes, permettant de concentrer des
points de calcul dans certaines régions d’intéret. Dans ce cas, une simple transformation
de l'opérateur dérivée spatiale est appliquée. La dérivée d'une certaine quantité ¢ dans

un domaine cartésien non uniforme composé de N points de calcul est donnée par

¢ _0¢; _ 0¢; 0§

— = = , 3.25
avec & = ¢ pour ¢ = 1,..., N étant la nouvelle variable indépendante avec un pas de
discrétisation constante, A& =1 pour i = 1,..., N. L’expression 0¢;/0x; est évaluée une

seule fois dans le code de calcul a l'aide du schéma aux différences finies présenté dans
cette section. Cette approche n’est valable lorsque ¢ est une fonction continue de £. Dans
la pratique, ceci se traduit par des taux d’étirements des mailles réguliers et modérés.

3.4 Intégration temporelle

Les écoulements réactifs qui sont considérés dans ce travail peuvent présenter des
termes sources chimiques tres raides. Ainsi, le temps caractéristique réactif peut étre tres
faible par rapport aux temps caractéristique convectif et diffusif. La stratégie adoptée ici
utilise la méthode splitting de Strang d’ordre 2 [50, 161]. Dans cette méthode explicite,
apres 'intégration de la partie inerte des équations du mouvement (termes convectifs et
diffusifs), il est nécessaire de résoudre un ensemble d’équations différentielles ordinaires
(ODE ou ordinary differential equations) concernant la partie réactive. L’intégration de ces
équations nécessite la connaissance des conditions initiales, qui sont les solutions obtenues
apres la résolution de la partie inerte des équations du mouvement. La mise a jour de la

solution apres un temps At donnée par la méthode de Strang s’écrit comme
Q" = [L,(At/2)Li(At)L,(At/2)] Q", (3.26)

ou L, et L; sont les opérateurs discrets correspondant a l'intégration du terme réactif et

inerte, respectivement.
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L’opérateur d’intégration des termes inertes s’exprime sous la forme

0Q
% = L(QU) =

_0F,; | 3G,

— . .2
a.’L‘j 0wj (3 7)

Dans le cas particulier d’'un mélange multi-espéces (voir section 2.2), il peut s’écrire comme

ap Opu;
r_ 3.28
825 a.ﬁlfj ’ ( )

opu; Opusu; — Op 0Ty
= — =1,...,3 3.29
ai or, | 0m, 0w, | Y (3.29)
apet 0 (Pet + p) Uy 3umj 8(]]
= — — 3.30
ot or, 0x, 0w, (3:30)
at 81’j axj

L’intégration des équations précédentes s’effectue a 1'aide d’un schéma TVD (total vari-
ation diminishing) Runge-Kutta précis a l'ordre 3 [63]. L’avancement en temps du sys-

teme (3.27) se fait de la maniére suivante :
QW = Q"+ AtL;(Q"),
1
QW =~ [3Q" + QW + AtL/(QM)] | (3.32)

Q" =2 [Q +2QW + 2t Li(Q™)]

Q| |

olt Q™ est la valeur du vecteur de variables conservatives a l'instant n tandis que QM) et
Q® sont des solutions intermédiaires. La solution de ce systéme & Iinstant n + 1 peut
s’écrire comme Q" = [L;(At)]Q™.

L’opérateur d’intégration des termes réactifs

9Q
5 = L(Q1) =5, (3.33)

a I’expression suivante pour le cas particulier d’'un mélange multi-especes

dT  RT X e TN, hota

dat e C;Wa_ ¢
av, .
ar

(3.34)
a=1,...,N, (3.35)

et correspond aux équations décrivant la combustion adiabatique a volume constant d’un
mélange de gaz réactifs. L’équation (3.33) correspond a un systeme raide d’équations
différentielles ordinaires, lequel est résolu a 'aide d’une méthode a coefficients variables
disponible dans la sous-routine VODE [22]. Cet algorithme est trés similaire & celui de
Livermore, LSODE [76], et peut étre appliqué a des systémes raides et non raides.

La résolution du systeme (3.33) a Uinstant n + 1, Q"' = [L,(At)]Q", doit assurer
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la conservation de la masse du systéme : >0 &, = 0. Pour ce faire, la fraction mas-
sique de 'espece majoritaire est recalculée a partir de la contribution des autres especes
Yy=1- zfj;f Y,. En outre, un double critere a été développé afin de déterminer les ré-
gions suffisamment réactives ou effectuer 'intégration du systeme (3.33). Ainsi, les régions
composées exclusivement d’oxydant pur ou combustible pur ou le terme de production
minimum d’une espéce, Wy, est inférieur & 1072 s~! ne sont pas prises en compte par ce
critere. Cette méthode permet d’économiser d’importantes ressources de calcul car elle
permet d’évaluer (3.33) seulement dans les régions susceptibles de réagir.

Finalement, la solution du systeme complet s’obtient par application de la méthode
splitting de Strang (3.26) dans les étapes suivantes :

1. résolution du systéeme (3.33) a partir des données initiales et un pas de temps At/2,

2. résolution du systéme (3.27) a partir de la solution obtenue dans (3.33) et un pas
de temps At,

3. résolution du systeme (3.33) a partir de la solution obtenue dans (3.27) et un pas
de temps At/2.

3.5 Ciriteres de stabilité numérique

Le solveur développé étant explicite, la restriction sur les pas de temps liée a la partie

convective est assurée par le critere CFL (Courant-Friedrichs-Lewy) défini comme

At

CFL = max [(\/uiui +¢) Aol (3.36)

avec une valeur maximale fixée dans notre cas a CFL < 0.9, tandis que la restriction
associée a la partie visqueuse est assurée par le nombre de Fourier, Fo, définit comme

(3.37)

Fo = max [D At _AAL ] ,

mao PR P)
Azx® pe,Az

avec Fo < 0.1.

Malgré le fait que le schéma utilisé pour 'intégration des termes sources chimiques
soit stable, un critere basé sur la chimie est appliqué a chaque itération. Ce critere addi-
tionnel permet de réduire le pas de discrétisation temporel pour capturer 1’évolution de
la composition de certaines especes chimiques dont le temps caractéristique est inférieur
au pas de temps imposé par les processus convectifs et diffusifs. Ce critere est tres utile
dans des processus transitoires ou d’auto-inflammation et il est basé sur la température
maximale atteinte dans la résolution de (3.33), ATax, sur le pas temporel associé a la

restriction du CFL, Atcrr, et celui du Fo, Atg,. Il s’exprime sous la forme

ATrnax

AT ermis = At ,
bermis min [AtCFLy Atpo]

(3.38)

avec AT ermis S 20K. Cette valeur est suffisamment faible pour capturer les processus

~
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associés aux temps caractéristiques chimiques. Cependant, dans certains cas particuliers,
le pas de discrétisation temporel donné par (3.38), Atg, peut étre considérablement réduit
en rendant les simulations irréalisables. Afin d’éviter cette situation, la valeur AT} e mis
peut étre augmentée. La stratégie adoptée dans ce travail consiste a définir un pas temporel
global minimum équivalent & celui qui aurait été obtenu avec les valeurs CFL = 0.1 et
Fo =0.05:

0.1 0.05
At = max AtCFL CFL, AtFO Fo ,AtR . (339)

3.6 Température du mélange

Comme indiqué dans la section 2.3, la dépendance non linéaire avec la température
des chaleurs spécifiques a pression constante empéche la calcul direct de cette quantité.
La valeur de la température du mélange est obtenue par la racine de

J(T) = e+ S = W(T) = =5, (3.40)

La dérivée de cette fonction par rapport a la température donne

_dir) 1 (3.41)

(1) =g = =T

qui est une fonction décroisante de la température. L’équation (3.40) peut étre résolue
avec la méthode itérative de Newton-Raphson [3]

TnJrl — Tn o

(3.42)

ou T! est la température initiale, supposée connue. Dans la plupart des applications
considérées ensuite, un nombre d’itérations inférieur a 5 suffit pour obtenir la convergence
du calcul de la température. Cette convergence est atteinte lorsque, pour chaque point du
maillage, la relation |T"! — T < 107° K est vérifiée. Dans le code de calcul développé,
cet algorithme est optimisé de facon a évaluer simultanément la température et la chaleur

spécifique a pression constante du mélange ainsi que les enthalpies de toutes les espéces.

3.7 Conditions aux limites

Dans cette section, le traitement des conditions aux limites d’entrée et de sortie, de
paroi et périodiques d’un écoulement réactif est présenté. Pour des raisons de simplicité,
une seule direction de I’espace sera considérée (x; = ). L’extension aux autres dimensions
spatiales est obtenue de maniere analogue. Il faut noter que, dans certains cas, cette

restriction a une seule direction de I'espace constitue en elle méme une approximation [97].
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3.7.1 Entrée

Selon la nature de ’écoulement, subsonique ou supersonique, différentes conditions
aux limites d’entrée peuvent étre envisagées. La méthode généralement utilisée est celle
basée sur le signe des ondes caractéristiques, obtenu a partir des valeurs propres de la ma-
trice jacobienne du systéme (voir annexe B). Pour des écoulements réactifs subsoniques, la
méthode NSBSC (Navier-Stokes characteristic boundary conditions) [133] a été dévelop-
pée. Dans ce travail, des conditions d’entrée et de sortie supersoniques ont été retenues.

A Tentrée d’un écoulement supersonique, toutes les valeurs propres sont positives.
Toutes les ondes caractéristiques associées a ces valeurs propres se propagent dans le sens
de I’écoulement et les variables conservatives sont spécifiées en entrée du domaine, i = 1
et sur les points fantomes, i = 0, ..., —3. Ces quatre points fantémes sont nécessaires lors
de la procédure de calcul des poids des stencils du schéma WENO7 (voir section 3.2).

3.7.2 Sortie

La condition de sortie traitée dans les simulations présentées dans ce travail est celle
correspondante a une sortie purement non réfléchissante. Comme pour les conditions d’en-
trée, cette condition est basée sur les ondes caractéristiques du systeme d’équations [163].
La méthode originale de Thompson [163] a été largement améliorée et étendue dans les cas
tridimensionnelles [97, 133]. Le traitement de ces conditions est facilité par la décomposi-
tion caractéristique des flux convectifs dans la procédure de calcul adoptée par le schéma
WENO?7 (voir section 3.2 et 'annexe B). Pour mettre en place cette condition, il suffit
d’annuler les amplitudes des ondes caractéristiques dont les valeurs propres associées sont
négatives :

Fo,=0siA, <0, m=1,...,N+5, (3.43)

avec m étant 'indice des variables conservatives. Sur les points fantomes correspondant
a cette frontiere, des valeurs arbitraires sont appliquées au vecteur des variables con-
servées de maniere a forcer le décentrage du schéma WENQOT7 vers les points intérieurs du
domaine [152].

3.7.3 Paroi

En fonction du type de paroi considérée, glissante ou non, les conditions d’adhérence du
fluide sont appliquées. Pour une paroi non glissante, ces conditions se traduisent par une
vitesse nulle & la paroi, u = 0, alors que pour une paroi glissante, la condition du/dz = 0
est utilisée. Des conditions de non-adsorption a la paroi sont utilisées pour les especes
chimiques, 0Y, /0x = 0. La paroi étant considérée adiabatique, le flux thermique normal
est nul, ce qui se traduit par 97/0x = 0 (la condition de non-adsorption des especes
étant également prise en compte). La pression, dont le gradient normal a la paroi est nul
Op/0x = 0 (hypothese de couche limite), améne a un gradient nul de la masse volumique

a la paroi dp/0x = 0.
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FIGURE 3.2 — Schéma d’un choc oblique formant un angle § par rapport a la direction
de I’écoulement. Le nombre 1 désigne I'état de 1’écoulement avant le choc et le nombre 2
I’état apres le choc.

Dans la discrétisation spatiale du schéma WENQO7, qui évalue les flux convectifs aux
noeuds ¢ + 1/2 et ¢ — 1/2, voir I’équation (3.5), une paroi située au début du domaine
de calcul se trouve désormais a l'interface ¢ = 1/2. Ceci se traduit par I'imposition des
variables conservatives suivantes aux points fantémes (i = 0,...,—3) : p; = p1, (pu); =
—(pu)1, (per)i = (per)1 et (pYa)i = (pYa)1. De la méme maniere, lors de 1'évaluation
des flux diffusifs au point i = 1 par le stencil décentrée d’ordre 4 (relation (3.24)), les
conditions d’adhérence, non-adsorption et d’adiabicité sont appliquées.

3.7.4 Onde de choc oblique

Considérons une onde de choque oblique, avec un angle incident 6 par rapport a
la direction de I’écoulement, qui se propage de la droite vers la gauche a une vitesse
moyenne vy (voir figure 3.2). En utilisant I’équation d’état des gaz parfaits, les équations
de conservation de masse, de quantité de mouvement et d’énergie dans le repere du choc
a I’état stationnaire :

p1/piTy = pa/paTy, (3.44)

wy = Wa, (3.45)

p1u1 = Pz, (3.46)

p1+ prui = py + pous, (3.47)

hi+ui/2 = hy + u3/2, (3.48)

avec u; = visinf3, ug = vysin(f — 0) et § = B — tan"!(uytan S/uy), il est possible

de calculer I’état thermodynamique de 1’écoulement apres le passage de I'onde. Pour un
mélange des gaz parfaits, le systeme d’équations précédente se réduit a calculer la racine
de I’équation

2 2
f(@) =h1—ha + % (1 — :ZQ> : (3.49)
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FIGURE 3.3 — Exemple de découpage en deux sous-domaines de calcul (1,...,e, et
Sgy..., N, avec e, + 1 = s,) d'un domaine cartésien mono-dimensionnel composé de

N points de calcul. Les carrés sont points virtuels ou s’effectuent les communications en-
tre les sous-domaines. Les triangles correspondent a des points fantémes, constituant les
frontieres physiques du domaine, nécessaires pour mettre en oeuvre les stencils du schéma

WENOT7.

avec ¢ = Ty /T et

1 2 2\ 2 2
p1 Y41 P P1

L’équation (3.49) peut étre résolue avec la méthode itérative de Newton-Raphson [3],
de forme similaire au calcul de la température du mélange (voir section 3.6),

f(e")
friem)

oll ¢! est la valeur initiale, estimée a partir des relations de Rankine-Hugoniot pour un

¢n+1 — ¢n _ (351)

écoulement d’air pur avec des propriétés thermodynamiques indépendantes de la tem-
pérature, et
! .2 2 / (b
f1(@) = ui | oYy’ — 02 ) (3.52)
avec

¢/ — _ plu%/pl (353)

VL + prad/p)? — daprud/py

3.7.5 Périodicité

Des conditions périodiques sont appliquées dans la direction de I'envergure de 1’écoule-
ment pour les simulations tridimensionnelles en configuration plane. Ces conditions sont
prises en compte de fagon automatique par I'implémentation MPI (message passing in-
terface), nécessaire pour effectuer des calculs numériques paralleles. La figure 3.3 présente
le schéma de communication entre deux sous-domaines de calcul utilisé par MPI. A 'aide
de cette librairie, il est aussi possible de communiquer les points physiques du début du
domaine (i =1,7= 2,7 =3 et i =4) et fin du domaine (i = N, i=N—1,i=N —2 et
i = N — 3) avec les points fantomes du fin de domaine (i = N+1,i=N+2,i = N+3 et
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i =N +4) et début du domaine (i =0, i = —1,7 = —2 et i = —3), de fagon a considérer

des conditions de périodicité.

3.8 Récapitulatif

Les méthodes numériques permettant de calculer les équations de Navier-Stokes por-
tant sur des mélanges de gaz réactifs ont été décrites dans cette section. Le code de calcul
massivement parallele développé dans le cadre de ce travail de these utilise des schémas
numériques de haute précision. La partie hyperbolique des équations est résolue a ’aide
d’un schéma hybride WENO-centré précis a l'ordre 7 tandis que la partie visqueuse est
calculée a 'aide d'un schéma d’ordre 8. L’intégration temporelle s’effectue a 1'aide de la
méthode splitting de Strang en utilisant un schéma Runge-Kutta d’ordre 3 pour la partie
inerte des équations (hyperbolique et visqueuse) et une méthode a coefficients variables
pour la partie réactive, concernant les termes de production chimiques. En outre, des
criteres de stabilité numérique ont été définis et, en particulier, un critéere permettant
de capturer des processus chimiques extrémement rapides a été introduit. L’algorithme
itératif de Newton-Raphson a été choisi pour calculer la température du mélange en fonc-
tion des variables conservées de ’écoulement. Finalement, les conditions limites utilisées

ont été présentées ainsi que leur implémentation au sein du code de calcul.



Chapitre 4

Vérifications numériques du code de
calcul CREAMS

4.1 Introduction

Cette section est consacrée a la vérification de cet outil par le biais de plusieurs bench-
marks qui permettent d’évaluer indépendemment, puis conjointement, les différents termes
des équations de Navier-Stokes : convectif, diffusif et réactif, ainsi que la librairie ther-
modynamique des mélanges multi-espéces. Une autre batterie de tests est proposée afin
de vérifier certains fonctionnalités développées dans ce travail de these qui permettent
d’optimiser le rendement du solveur numérique.

La section 4.2 présente le populaire tube a choc de Sod pour évaluer les performances
du schéma WENOT7 face a la solution exacte de ce probleme. La section 4.3 présente
une étude du taux de convergence global du solveur numérique. Les sections 4.4-4.8 sont
consacrées a la vérification indépendante de chacun des termes des équations de Navier-
Stokes pour un mélange de gaz réactifs. L’étude d’'une flamme laminaire de prémélange,
ou la contribution de chacun de ces termes est importante, est effectuée dans la sec-
tion 4.9. Des vérifications concernant le critere de détection des discontinuités, employé
dans 'approche hybride des flux convectifs, ainsi que la détection des régions réactives,
lors de 'intégration implicite des termes réactifs, sont portées dans les sections 4.10 et
4.11, respectivement. Enfin, un test de scalibilité du code de calcul est présenté dans la
section 4.12. Les résultats généraux issus de cet étude de vérification sont résumés a la fin
du chapitre.

4.2 Tube a choc de Sod

Le premier test de validation est le populaire tube & choc de Sod. Il s’agit d’un prob-
leme standard pour vérifier le calcul correct de chocs forts, proposé initialement par Sod
(1978) [155], et qui reste largement utilisé dans la communauté scientifique. Néanmoins,
d’autres tests sont employés pour vérifier le comportement des schémas ENO et WENO

d’ordre élevé comme celui concernant l'interaction choc-onde entropique [152]. Une liste

27
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exhaustive des tests pour la vérification des performances du schéma WENO (et d’autres
schémas de différences finies) a été élaborée par Liska & Wendroff [93]. Le but de cette
section est de présenter uniquement un cas analytique pour vérifier les performances du
schéma WENO7, hérité du code de calcul utilisé par Shahab et al. [149].

Le tube de Sod consiste a résoudre les équations d’Euler monodimensionnelles (z =
et u = uy) décrivant un écoulement compressible non visqueux dans lequel se propagent
un choc, un faisceau de détente et une discontinuité de contact. La longueur du tube est

égale a I'unité et les conditions initiales correspondent au probleme de Riemann suivant :

QL r < 057
t=0) = 41
Q(z ) On 05 (4.1)

avec Qr, = (pr,ur,pr) = (1,0,1) et Qr = (pr,ur,pr) = (0.125,0,0.1). Le domaine de
calcul considéré est composé de 400 points et la valeur retenue pour le CFL est égale a
0.5. La solution de ce probleme pour t > 0 se réduit a une onde de choc se propageant
vers la droite, une discontinuité de contact se propageant dans le méme sens a une vitesse
inférieure a celle du choc, et un faisceau de détente se propageant vers la gauche. Les
solutions analytiques et numériques (CFD) a ¢ = 0.2 de la masse volumique, la vitesse, la
pression et I'énergie spécifique interne sont reportées dans la figure 4.1.

La solution numérique discrétisée, donnée par le schéma WENQOT7, reste assez proche de
la solution exacte pour la discrétisation spatiale retenue. Cependant, un léger étalement de
la solution est observable dans la région de la discontinuité de contact. Ce phénomene étant
déja bien connu, plusieurs auteurs ont proposé des méthodes pour réduire ces effets [6, 83,
152] comme la méthode de compression artificielle (ACM ou artificial compression method)
initialement développée par Harten [67] et puis raffinée par Yang [178], ou bien la méthode
de résolution sous-cellule de Harten [68]. En suivant les indications de Balsara & Shu [6],
dans certains problemes ou la propagation tres précise des discontinuités est fortement
souhaitée, il semble préférable de les laisser propager de maniere naturelle sur un nombre
de points plus élevé en gardant une haute précision en phase plutot que de propager
les discontinuités artificiellement sur un nombre de points réduit en compromettant la
précision en phase du schéma. Ceci est particulierement important lors de la simulation des
écoulements turbulents, ou la qualité de la propagation de I'information dans I’écoulement
influence de maniere significative la précision des résultats. Pour cette raison, aucune des

méthodes évoquées ci-dessus n’a été retenue dans ce travail.

4.3 Taux de convergence global

Le test précédent a démontré que, malgré quelques limitations associées a la représen-
tation des discontinuités de contact, des résultats tout a fait satisfaisants peuvent étre
obtenus si le degré de résolution reste suffisant. Cette section a pour objectif de déterminer
le taux de convergence global du code CFD. Des tests comparables de convergence pour
le schémas WENO4 et WENOb5 ont été présentés par Jiang & Shu [83] tandis que Henrick
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FIGURE 4.1 — Tube a choc de Sod. Comparaison entre les solutions numériques (CFD) et
analytiques de la masse volumique (a), la vitesse (b), la pression (c) et ’énergie spécifique
interne (d). t = 0.2, 400 points de calcul, CFL=0.5.
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et al. [71] ont étudié I'influence du parametre € (voir équation (3.13)) dans I'ordre de con-
vergence du schéma WENOS5 et sa version “mappée” : WENO5M. Balsara & Shu [6] ont
estimé l'ordre de convergence des schémas WENO7 et WENOTM couplé avec la stratégie
ACM utilisée pour éviter I’étalement de la solution proche des discontinuités de contact.
Shen & Zha [150] ont comparé l'ordre de convergence des versions WENO7-BS (Balsara
& Shu) avec leur version améliorée WENO-ZT7 basée sur l'extension de Borges et al. [18]
pour le schéma WENOS. Dans le cadre de ce travail, le tourbillon isentropique proposé
dans [31, 117, 179] sera utilisé pour 1’étude de convergence. Ce test consiste a résoudre
un écoulement bidimensionnel uniforme non visqueux a l'intérieur duquel un tourbillon

isentropique est créé a 'aide de la perturbation suivante :

r 1—1r?
(5“1,5[@) = gexp < 2T ) (-i‘g,j}l) s (42)
7_(7—1)112 1—r?
0T = BT exp 5 : (4.3)

ou I' = 5 est la circulation du tourbillon, (Z1,22) = (21 — 21,0, T2 — T20) étant (1, T20)
les coordonnées initiales du centre du tourbillon et r? = 7? + 72 le carré du rayon du
tourbillon. Les conditions initiales du probleme sont définies comme u; = Uio + Ouq,
Uy = Ugee + Ola, T:Too—i—éTetp:Tv%l.

La mesure du degré de précision du code de calcul est effectuée en comparant la masse
volumique au centre du tourbillon a un instant donné, a sa valeur initiale. Pour chaque
point (7, j, k) du domaine de calcul et pour un niveau donné de résolution numérique, la
variable gb?i’ i) dénote la valeur discrete d’une variable ¢ d’intérét, e.g. la masse volumique,
les composants des vitesses, la pression ou la température. La variable gbaj’k) dénote la
valeur exacte de la solution. L’erreur relative numérique de la solution, définie par &, est
utilisée pour quantifier le taux d’erreur numérique obtenue pour des valeurs décroissantes
de la taille caractéristique du maillage, dénotée par h. En utilisant la norme Lo, ’erreur
associée a la solution discrete peut s’exprimer sous la forme

En = Lo (%J,k)) - \l ]1/ 2 (d)f';-,j,k) - ¢f¢,j,k))2> (44)

i’j’k

avec N le nombre total de points de calcul. On définit le rapport d’erreurs comme
re = log (Eap/EL) o &gy est lerreur obtenue sur un maillage de taille caractéristique
2h. En suivant la nomenclature utilisée dans les références [140, 166], l'ordre de préci-
sion de la solution numérique est donné par ¢ = r./log(2). Cette quantité ne décroit pas
nécessairement de facon monotone au fur et a mesure que le maillage est raffiné et peut
présenter des oscillations [166].

A t = 0, le tourbillon de rayon r = 5 se trouve au centre d’'un domaine de calcul
carré de coté 10. Des conditions aux limites périodiques sont imposées aux frontieres du
domaine et la valeur du CFL est fixée a 0.8. A t = 10 (1 cycle) et a t = 100 (10 cy-
cles), 'erreur relative de la solution ainsi que l'ordre de précision du code de calcul sont
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FIGURE 4.2 — Norme Ly de l'erreur numérique basée sur le champ de masse volumique (a)
et ordre de précision correspondante (b).

évaluées, en se basant sur le champ de masse volumique. Les tableaux 4.1-4.2 montrent,
respectivement, les résultats obtenus avec le schéma centré d’ordre 7 et le schéma WENO7
utilisés dans l'approche hybride des flux convectifs. La figure 4.2(a) montre la norme Lo
de I'erreur numérique basée sur le champ de masse volumique. Comme attendu, la valeur
correspondante augmente avec le nombre de cycles. Cependant, la pente de décroissance
ne semble pas étre affectée par le nombre de cycles, ce qui est confirmé par la figure 4.2(b).
[L’ordre de précision globale du solveur numérique s’approche ici de la valeur ¢ ~ 3, cor-
respondant a la précision du schéma d’intégration temporelle Runge-Kutta incorporé. La
précision temporelle de ce schéma est donc le facteur qui limite ici 'ordre de conver-
gence global du solveur numérique.] Finalement, la figure 4.3 confirme la haute qualité

des solutions numériques obtenues apres 10 cycles, indistinguables de la solution initiale.

4.4 Tube a choc multi-espéeces inerte

Ce test permet de vérifier le couplage entre le terme convectif des équations de Navier-
Stokes et la librairie thermodynamique des mélanges multi-espéces, ainsi que la robustesse
du schéma WENQOT en présence de fortes discontinuités. Il s’agit d’une version modifiée
du tube a choc de Sod étudié dans la section 4.2, étendue aux mélanges multi-especes.

TABLEAU 4.1 — Analyse de convergence globale du code de calcul avec le schéma centré
d’ordre 7.

N Ax En (10) re (1C) ¢ (1C) &, (10C)  r. (10C) ¢ (100)
20 0.5263 4.73x1073 - - 1.11x 102 - -
40 0.2564 2.02x107* 1.37 455  1.58x1073 0.85 2.81
80 0.1266 7.94x10°6 1.41 467 6.86x107° 1.36 4.53
160 0.0629 8.07x10~" 0.99 330 6.80x1076 1.00 3.33
320 0.0313 1.08x1077 0.87 2.90 8.37x1077 0.91 3.02
640 0.0156 2.68x1078 0.61 2.01 1.13x10°7 0.87 2.89
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TABLEAU 4.2 — Analyse de convergence globale du code de calcul avec le schéma WENO?7.

N Ax & (1C) 1. (1C) ¢ (1C) &, (10C)  r. (10C) ¢ (10C)

20 0.5263 1.09x1072 - - 3.56x 102 - -
40 0.2564 5.31x107% 1.31 4.36 2.93x1073 1.08 3.60
80 0.1266 3.26x107° 1.21 4.03 8.47x107° 1.54 5.11
160 0.0629 8.28x1077 1.60 5.30  7.04x107¢ 1.08 3.59
320 0.0313 1.08x10°" 0.88 2.94 8.38x 107" 0.92 3.07
640 0.0156 2.68x1078 0.61 2.01 1.13x 107 0.87 2.89
10 T T T 10 T T T
| 1 cycle ‘ 1 cycle
— 10 cycles — 10 cycles
& &
8 I — 8 I —

0 2 4 6 8 10 0 2 4 6 8 10

1 (=) 1 (=)

FIGURE 4.3 — Isolignes de masse volumique (a) et de la composante transversale de
vitesse (b) & deux instants différents. NV = 160.
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FIGURE 4.4 — Tube a choc multi-espéces inerte. Profils de masse volumique (a), vitesse (b),
température (c) et rapport des chaleurs spécifiques (d). t = 40 us, 400 points de calcul,
CFL=0.5.

Plusieurs auteurs ont étudié différentes versions de ce probleme [36, 49, 122]. Le test
d’Euler monodimensionnelles pour un mélange multi-espéces inerte. Il s’agit d’'un mélange
de Hy/Oy/Ar de rapport molaire 2/1/7. La condition initiale correspond au probleme de
Riemann suivant : (17, pr) = (400 K, 8000 Pa) et (Tg, pr) = (1200 K, 80000 Pa).

At =0, les mélanges du coté gauche (L) et droit (R) sont séparés au milieu du domaine
de calcul de 10 cm de longueur discrétisé en 400 points. La valeur du CFL est fixée a 0.5.
Les solutions obtenues pour les profils de masse volumique, vitesse, température et rapport
de chaleurs spécifiques a ¢t = 40 us sont reportées dans la figure 4.4. Ces solutions sont
en excellent accord avec celles de Fedkiw et al. [49] montrant le méme positionnement de

choc, discontinuité de contact et faisceau de détente, a I'instant considéré.

4.5 Test de diffusion multi-especes

Ce test permet de vérifier le couplage entre le terme diffusif des équations de Navier-

Stokes avec la librairie thermodynamique des mélanges multi-especes. Le manque des
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solutions analytiques nous conduit a comparer les solutions numériques avec celles re-
portées précédemment par Vicquelin (2010) [167], obtenues sous I'hypothése d’un nombre
de Lewis unitaire pour toutes les especes, i.e. D, = D = \/(pc,). Ce test de diffusion est
effectué dans un domaine de calcul monodimensionnel de 0.05m de longueur discrétisé en
200 points. Le CFL est fixé a 0.5 et le nombre de Fourier, Fo, est égal & 0.1. Des conditions
aux limites périodiques ont été choisies et la solution initiale est donnée par u = Om/s
et p = latm, tandis que la température et les fractions massiques sont initialisées de la

maniere suivante :

Ta(l’) =T, + (TC - To)f(x)ﬂ (45)
Ya(x) = Yao + (Yac - Yao)f(x)a o = 027 N27 H207 CH47

avec f(z) =1 — exp(—(z — x¢)?*/d?), d = 2.5-1073m et zy = 25 - 107> m. Les valeurs de
température et fractions massiques des especes du coté combustible (C) et oxydant (O),
reportées dans le tableau 4.3, correspondent a une version simplifiée de la configuration
de flamme de Cabra et al. [25].

Les solutions numériques obtenues avec transport simplifié (T'S) sont en tres bon ac-
cord avec les résultats obtenus précédemment par Vicquelin [167], pour les instants con-
sidérés. Dans ce cas particulier, la solution obtenue avec transport détaillé (TD) reste tres
similaire aux deux autres en montrant que les effets de thermodiffusion et barodiffusion

ainsi que la diffusion différentielle ont une influence négligeable.

4.6 Propagation d’une onde acoustique

Le test présenté dans cette section est similaire a celui étudié par Vicquelin et al. [168]
et a pour but de vérifier le couplage entre les termes de transport convectif et diffusif et
la librairie thermodynamique. Le mélange d’étude est a nouveau basé sur la configuration
de Cabra et al. [25] (voir tableau 4.3).

L’onde acoustique se propage au sein d’'un domaine monodimensionnel (z = x; et u =
uy) périodique de longueur L = 0.05 m, dans un mélange composé strictement d’oxydant.
La solution initiale est donnée par

2
u = 0.01ag exp (—W) , (4.7)

TABLEAU 4.3 — Valeurs de température et fractions massiques dans le c6té combustible
(C) et oxydant (O) correspondantes a une version simplifiée de la configuration de Cabra
et al. [25].

T(K) Yo,(=) Yn, (=) Ymo(—) You,(-)

Combustible 320 0.195 0.591 0.0 0.214
Oxydant 1350 0.142 0.758 0.1 0.0




4.7. Réacteur parfaitement prémélangé 35

600

" CFD (TD

~ 550

500

Yenr, ()

450

400

350 0.17 ¢ CFD (TD) o
5—6—0=0 & ce—a \/  CFD(TS) -------
300 ! ! | L 016 ) ) DVlcqluehn (2010? o
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05
z (m) x (m)

FIGURE 4.5 — Test de diffusion multi-especes. Solutions numériques des profils de tem-
pérature (a) et fraction massique de CHy (b) calculés avec transport détaillé (TD) et
simplifié (TS). t; = 0.05s, t5 = 0.5, 200 points de calcul, CFL=0.5, Fo=0.1.

ot P = Py+ poaou et p = py + pou/ag. po = 0.24kg/m3, ay = 734.6m/s et Py = latm
sont, respectivement, la masse volumique, la vitesse du son et la pression de I’écoulement
initial non perturbé. Les valeurs d = 5- 107 m et x5 = 25 - 107*m sont retenues. Le
domaine de calcul est discrétisé en 200 points, la valeur du CFL est fixée a 0.5 et le
nombre de Fourier, Fo, est égal a 0.1. En z = 0m, I’évolution temporelle de la vitesse,
la masse volumique, la pression et la température est repportée dans la figure 4.6. La
comparaison entre la simulation actuelle avec transport simplifié et la solution de référence
(avec Le = 1) est en tres bon accord. Cependant, lorsque une description détaillée des
termes de transport moléculaire est retenue, la diffusion de I'onde acoustique dévient plus
importante en démontrant que les effets Soret et Dufour ne sont pas négligeables pour ce

probléme inerte.

4.7 Réacteur parfaitement prémélangé

Afin de vérifier le solveur chimique qui a été intégré dans le code CFD, un test
numérique supplémentaire permettant de simuler un réacteur parfaitement prémélangé
a ¢té réalisé. Il s’agit de résoudre les équations décrivant la combustion adiabatique a
volume constant d’un mélange de gaz réactifs. Ces équations, présentées précédemment

dans la section 3.4, sont rappelées ici :

dT  RT X @n XN hota
dt e ;Wa o
av,
dt

(4.8)
=, a=1,...,N. (4.9)

Un autre objectif de ce test est de permettre de vérifier 1'algorithme de restriction

du pas de discrétisation temporelle basé sur un critere chimique, qui est retenu dans ce
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FIGURE 4.6 — Propagation d’une onde acoustique. Evolution temporelle de la vitesse (a),
la masse volumique (b), la pression (c) et la température (d) en x = 0m, calculée avec
transport détaillé (TD) et simplifié (TS). 200 points de calcul, CFL=0.5, Fo=0.1.
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FIGURE 4.7 — Réacteur parfaitement prémélangé. Comparaison entre la solution CFD et
celle de référence (CK) pour la température (a) et le taux de dégagement de chaleur (b).
CFL=0.5.

travail. Pour ce faire, la solution obtenue avec le code CFD est comparée a une solution de
référence issue du module PSR de la librairie CHEMKIN [86] ou le logiciel Cantera [61].
Les conditions initiales ainsi que le schéma réactionnel correspondent a ceux proposés
par Kee et al. [86]. Il s’agit d’'un le mélange réactif de Ho/O2/N2 de rapport molaire
1/3/0.1, soumis a une température de 1000 K et une pression de 1 atm. Le schéma cinétique
employé est détaillé dans le tableau C.4, fourni en annexe. Ce mécanisme réactionnel
comporte 11 especes chimiques et 23 réactions élémentaires. Les simulations numériques
sont conduites jusqu’a t = 0.12ms. La solution de référence CHEMKIN est obtenue avec
un pas de discrétisation temporelle fixé a 1 us. Dans un premier temps, la solution CFD
est obtenue avec un pas de temps qui est relié uniquement au CFL, 7.e. a la célérité du
son. La valeur du CFL est fixée & 0.5 (une échelle de référence Ax = 5mm est choisie
pour ce faire), ce qui restreint le pas temporel & des valeurs comprises entre ¢ = 2.48 us
et t = 3.73 us, supérieures a celui de 1 us employé pour obtenir la solution de référence.
La figure 4.7 illustre I’évolution temporelle de la température et du taux de dégagement
de chaleur. La premieére est en tres bon accord avec la solution de référence. Néanmoins,
I’évolution du taux de dégagement de chaleur pendant le processus d’inflammation est
moins précise dans la solution CFD dii au pas de discrétisation temporelle relativement
grand. Néanmoins, il est important de remarquer que 1’évolution temporelle de la plupart
des variables d’intérét, comme la température, ne sont pas affectées de maniere significa-
tive. Ceci est possible grace a la méthode implicite intégrée dans le solveur VODE [22] et
incorporée dans le code CFD. Pour I’étude des problémes concernant 1’auto-inflammation,
dans lequel l'intérét principal est de capturer en détail les processus d’évolution du taux
de dégagement de chaleur ainsi que la formation des espéces intermédiaires, e.g. radicaux,
un critére additionnel chimique peut étre envisagé pour réduire davantage le pas de dis-
crétisation temporel. Dans ce travail, ce critere est basé sur une variation de température
donnée par les relations (3.38)—(3.39). La figure 4.8 montre ’évolution temporelle du taux

de dégagement de chaleur et la fraction massique du radical hydroperoxyde (HO,) avec ce
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FIGURE 4.8 — Réacteur parfaitement prémélangé. Comparaison entre la solution CFD
(avec deux criteres pour restreindre le pas de discrétisation temporelle) et celle de référence
(CK). Evolution temporelle du taux de dégagement de chaleur (a) et de la fraction mas-
sique de HOy (b). CFL=0.5, ATermis = 15 K.

nouveau critere, basé sur un incrément maximum permis de température de 15 K. Cette
condition permet de capturer en détail I’évolution rapide de la concentration de ce radical,
avec la création d'un pic, ainsi que le taux de dégagement de chaleur.

4.8 Tube a choc multi-especes réactif

Etant vérifiées de manieére indépendante les parties convective, diffusive et réactive
des équations de Navier-Stokes intégrées dans le code CFD, il est intéressant d’effectuer
maintenant un test de vérification portant sur le couplage des contributions convective
et réactive. Un probleme similaire a celui étudié dans la section 4.4 est proposé. Celui-
ci consiste a calculer les conditions thermodynamiques générées par un choc apres sa
réflexion sur une paroi. Ces conditions sont propices a 'auto-inflammation du mélange
considéré et, en conséquence, une onde de réaction se créée en se déplagant dans la méme
direction que celle du choc réfléchi. Ce probléme a celui proposé par Fedkiw et al. [50].

Le mélange de Hy /Oy /Ar de rapport molaire 2/1/7 est considéré. Les équations d’Euler
monodimensionnelles (x = x; et u = ;) correspondantes & un mélange multi-espéces
réactif sont résolues. La condition initiale correspond au probleme de Riemann suivant :
(pr,ur,pr) = (0.072kg/m3,0m/s, 7173 Pa) et (pr,ur,pr) = (0.18075kg/m?, —487.34m/s,
35594 Pa). Initialement, les mélanges du coté gauche (L) et droite (R) sont séparés au
milieu d’un domaine de calcul de 12 ¢cm de longueur, discrétisé en 400 points. Une condition
limite de paroi non glissante est appliquée en x = Ocm tandis quune condition limite
parfaitement non réfléchissante est appliquée en x = 12 cm. La valeur du CFL est fixée a
0.5 et le schéma cinétique employé correspond a celui de Kee et al. [85], détaillé dans le
tableau C.3 fourni en annexe, considérant 9 especes chimiques et 18 étapes réactionnelles
élémentaires.

La figure 4.9 montre les résultats numériques obtenus pour différentes variables d’in-
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FIGURE 4.9 — Tube & choc multi-espéces inerte. Profils de température (a), vitesse (b),
rapport des chaleurs spécifiques (c) et fraction massique de H (d) a trois instants différents.

400 points de calcul, CFL=0.5, Fo=0.1.
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térét a trois instants de temps différents. A t = 170 us, 'onde réactive n’a pas encore
rattrapé le choc. Les propriétés thermodynamiques correspondantes a cet état apres choc
ainsi que I’évolution temporelle de la solution sont en tres bon accord avec les résultats
présentés par Fedkiw et al. [50]. Cependant, les solutions correspondantes a ¢t > 190 us ne
sont pas directement comparables a celles reportées dans la référence [50], car les sché-
mas cinétiques utilisés ne sont tout a fait les mémes. Cependant, I’allure des solutions est

qualitativement similaire.

4.9 Flamme laminaire prémélangée d’hydrogéne et

oxygene

Ce benchmark permet de vérifier le solveur numérique dans des problemes ou 'impor-
tance des termes de convection, de diffusion et de réaction des équations de Navier-Stokes
est équivalente. Le but de ce test est de comparer la solution obtenue avec le code CFD a
une solution de référence obtenue avec le module PREMIX de la librairie CHEMKIN [85].
La solution délivrée par PREMIX est basée sur une description simplifiée des termes de
transport tandis que la solution CFD utilise les descriptions simplifiée et détaillée des
termes de transport multi-espéces. En suivant les références [167, 183], ’étude de la com-
bustion d’un mélange pauvre d’hydrogene-oxygene de richesse ¢ = 0.6 est envisagée.
Le schéma cinétique utilisé est celui de O Conaire et al. (2004) [119], repporté dans le
tableau C.2, fourni en annexes. Ce mécanisme réactionnel considere 10 especes chimiques
et 21 étapes réactionnelles élémentaires. La température et la pression des gaz frais sont
298 K et 1atm, respectivement. Le domaine de calcul monodimmensionnel de 3cm de
longueur es uniformément discrétisé avec une taille de maille de 15 ym, en assurant un
degré de résolution compatible avec ’épaisseur caractéristique d’'une flamme laminaire.
La solution obtenue avec PREMIX est fournie comme condition initiale au code de calcul
CFD. Des conditions limites compatibles avec cette solution sont définies. Ainsi, une con-
dition de type Dirichlet est imposée du coté gaz frais, en fixant la valeur de la température
et pression, vitesse et composition du mélange. Du co6té gaz chauds, les gradients de frac-
tion massique et de température sont annulés et la pression est fixée [85]. Dans la solution
de PREMIX la pression est supposée constante dans tout le domaine. Cependant, dans
la solution présente, la pression varie légerement a travers de la flamme et il existe une
période d’adaptation de la solution initiale due a l’ajustement de la pression [183]. Les
valeurs CFL=0.7, Fo=0.1 et AT,.x = 15K sont retenues et la simulation est conduite
jusqu’a 1 milliseconde.

Il existent d’autres difficultés associées a ce probleme qui peuvent affecter la compara-
ison entre la solution fournie par le module PREMIX et celle du code de calcul développé
dans ce travail. Par exemple, la solution obtenue avec PREMIX correspond a un probleme
stationnaire a pression constante dans un repere lié a la flamme tandis que, la solution
calculée avec CREAMS, correspond a un probleme instationnaire dans un repeére fixe

ou des variations de pressions se succédent comme signalé précédemment. En outre, la
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FIGURE 4.10 — Flamme laminaire de prémélange d’hydrogene-oxygene. Comparaison entre
les solutions obtenues avec PREMIX (symboles) et le code de calcul (CFD) utilisant une
description simplifiée (TS) et détaillée (TD) des termes de transport. Les quantités sont
tracées en fonction de la variable de progres ¢ = (7' — T%)/(1, — T). CFL=0.7, Fo=0.1,
AT = 15 K. Unités SI.

spécification des conditions limites n’est pas tout a fait compatible avec les équations de
Navier-Stokes et, choisir de résoudre ce probleme avec un outil numérique compressible,
nous met dans une situation difficile pour cette configuration a bas nombre de Mach.
Malgré toutes ces éventuelles complications, la comparaison des solutions présentée dans
le paragraphe suivant montre que les deux solutions ne s’écartent pas significativement.

La Figure 4.10 illustre les variables d’intérét obtenues avec le code de calcul et PRE-
MIX. Toutes les quantités sont tracées en unités SI, en fonction de la variable de progres
définie comme ¢ = (T'—T%)/(T,—T}), avec T la température des gaz frais et T, la tempéra-
ture des gaz briilés. La solution CFD calculée avec transport simplifié (TS) est directement
comparable a celle de PREMIX. Néanmoins, des différences importantes subsistent entre
la solution de référence et celle donnée par le code CFD avec transport détaillé (TD) : le
niveau du taux de dégagement de chaleur est inférieur quand les effets Soret et Dufour
sont pris en compte, comme le montre la figure 4.10(a). Quand le transport simplifié est
retenu, la diffusion moléculaire de ’hydrogene vers les gaz frais est sous-estimée tandis
que la diffusion du radical hydroxyde (OH) vers les gaz briilés est 1égérement sur-estimée
(voir figure 4.10(b)). Ces résultats montrent 'importance de bien prendre en compte une
description détaillée des termes de transport pour des cas réactifs.

4.10 Critéere de détection de discontinuités

L’approche hybride utilisée dans la discrétisation des flux convectifs, qui combine le
schéma WENQOT7 et un schéma centré du méme ordre de précision, nécessite I’emploi d'un
critere additionnel afin de détecter les possibles discontinuités présentes dans 1’écoule-

ment. Comme indiqué dans la section 3.2, la détermination de ces discontinuités se fait a
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FIGURE 4.11 — Critére de détection de chocs (lignes blanches), superposé au champ in-
stantané du gradient normalisé de pression (niveaux de gris). Simulation 1-3D-TD-0.48.
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FIGURE 4.12 — Critére de détection de régions réactives (lignes blanches), superposé aux

champs instantanés du taux de dégagement de chaleur et température (niveaux de gris).
Simulation R-3D-TD-0.70.

partir de I’évaluation simultanée des variations locales normalisées de pression et de masse
volumique. La figure 4.11 illustre 'application de ce critére avec |p;1 — pi|/pi > 3.5% et
|piv1 — pil/pi > 3.5%. Dans les régions englobant les chocs, le schéma WENOT est utilisé
tandis que le schéma centré est appliqué en dehors de ces dernieres. La valeur choisie de
3.5% reste peut étre assez faible dans ce cas particulier, car ce critére est aussi appliqué
dans certaines régions a l'intérieur de la couche de mélange. Quand cette valeur est aug-
mentée a 5%, ces régions disparaissent et celles englobant les chocs restent pratiquement

inchangées.

4.11 Critere de détection des zones réactives

Ce critere a pour but de diminuer significativement le temps de CPU associé aux sim-
ulations réactives. L’intégration implicite de la partie réactive des équations de Navier-
Stokes s’effectue dans la procédure splitting de Strang [161] et constitue, approximative-
ment, 50% du cofit total des simulations. Il est fortement recommandé d’utiliser un critére
permettant de définir les régions ou l'intégration implicite est réellement nécessaire. Ce
critere a déja été définit précédemment dans la section 3.4. La figure 4.12 montre les lignes
de contour séparant les régions réactives des régions inertes, superposées aux champs in-

stantanées du taux de dégagement de chaleur et température.
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FIGURE 4.13 — Résultats obtenus dans le test de scalabilité sur le cluster de I'Institut P’
La courbe de scalabilité idéale est une droite de pente —1. Simulation I-3D-ST-110.

4.12 Scalabilité du code de calcul

Le calcul parallele permet 'exécution de beaucoup de taches numériques simultané-
ment. Cette parallélisation est nécessaire pour effectuer les simulations bidimensionnelles
et tridimensionnelles. Parmi les différents environnements de calcul parallele, celui choisi
dans ce travail concerne les superordinateurs de calcul & haute performance (HPC ou high
performance computing). Comme annoncé dans le chapitre précédent, le code de calcul
développé dans ce travail est basé sur 'implémentation MPI pour rendre possible la com-
munication entre les différentes taches ou sous-domaines de calcul. Un test portant sur la
scalabilité du code de calcul a été effectué sur le cluster de I'Institut P’. Ce calculateur
posséde 108 noeuds de calcul bi-processeurs (AMD Opteron 4 coeurs : 2.3Ghz pour la pre-
miere tranche et 2.5Ghz pour la seconde), soit 864 cceurs de calcul disponibles et environ
8.5 TFlops. Le test de scalabilité consiste a calculer 0.2 us additionnels d’une simulation
tridimensionnelle de référence (I-3D-ST-1.10) déja établie. La figure 4.13 montre le temps
investi par le code de calcul en fonction du nombre de coeurs utilisés. Les résultats obtenus
montrent un taux de décroissance tres proche du cas idéal, donné par une droite de pente
—1, dans lequel le temps théorique nécessaire pour effectuer la simulation est inversement
proportionnel au nombre de cceurs utilisé. Le temps employé par la simulation utilisant
64 cceurs ne semble pas suivre la méme tendance que les autres calculs, ce qui peut étre
attribué a la configuration hétérogene de la machine de calcul.

4.13 Reécapitulatif

Une batterie exhaustive de tests permettant de vérifier le fonctionnement correct du
code de calcul CREAMS a été présentée dans ce chapitre. Quelques tests ont été choisis
de facon a vérifier des parties indépendantes du code numérique : flux convectifs, flux

diffusifs, sources réactives ainsi que la librairie thermodynamique des mélanges de gaz.
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D’autres tests combinant plusieurs parties du code ont été aussi présentés et, finalement,
un test portant sur une flamme de prémélange laminaire d’hydrogene-oxygene a permis
de vérifier I'intégralité du code de calcul. De plus, certains de ces tests ont illustré 'impor-
tance de prendre en compte une description détaillée des termes de transport moléculaire
dans des cas particuliers [64], e.g. dans des écoulements réactives mais aussi inertes. Des
criteres additionnels permettant de définir des régions englobant des discontinuités ou
des régions réactives ont été définis dans le chapitre 3 et vérifiés dans les sections 4.10
et 4.11, respectivement. Enfin, un dernier test effectué dans le cluster de I'Institut P’ a
montré la bonne scalabilité du code de calcul, qui a été confirmée lors du passage aux
supercalculateurs Babel (Blue Gene/P) et Turing (Blue Gene/Q) de I'IDRIS.






Chapitre 5

Simulations bidimensionnelles de

couches de mélange

5.1 Introduction

La couche de mélange cisaillée est un exemple d’écoulement libre cisaillé qui a fait par-
tie de nombreuses études a caractere expérimental, théorique et aussi numérique. Les pre-
miers travaux étaient consacrés aux couches de mélange incompressibles. Parmi ces études
se trouvent les travaux de Spencer & Jones (1971) [156], Brown & Roshko (1974) [21] et
Dimotakis & Brown (1976) [39]. Ces études ont portée sur la structure des couches ci-
saillées et ses effets sur le mélange. L’étude de 1’état d’autosimilarité, caractérisé par une
croissance linéaire de la couche de mélange et une superposition des profils normalisés des
quantités moyennes, a été reportée plus tard par Bell & Mehta (1990) [12].

Des études numériques basées sur la théorie linéaire et non linéaire des instabilités,
ainsi que sur des simulations numériques directes, ont montrée des différences impor-
tantes entre le régime incompressible (nombre de Mach convectif M. < 0.4) et le régime
compressible (M, 2 0.6). Dans le premier régime prédominent les instabilités bidimen-
sionnelles au sein de ’écoulement, de type Kelvin-Helmholtz, tandis qu’a des régimes
compressibles des ondes d’instabilité obliques apparaissent donnant lieu a des structures
tridimensionnelles [32, 33, 48, 80, 108, 134]. Ces deux comportements ont été validés
expérimentalement par différentes études [17, 29, 45, 141].

De nombreuses simulations de couches de mélange bidimensionnelles compressibles
inertes et réactives ont déja été réalisées. La plus grande partie sont des simulations
assez anciennes qui étaient largement limitées par la puissance de calcul des ordina-
teurs de I’époque. Quelques exemples des cas inertes sont : Bogey [16] et Stanley &
Sarkar [157]. Ces simulations bidimensionnelles étaient aussi limitées par le manque d’une
direction d’envergure et certaines quantités restaient largement surestimées par rapport
aux études expérimentales. La simulation des couches de mélange cisaillées bidimen-
sionnelles réactives a aussi été le sujet de nombreux travaux de these et publications
[32, 113, 135, 148, 159, 160, 172]. La majorité des ces études présentaient des simpli-

fications concernant les mécanismes réactionnels. Ainsi, ces simulations étaient limitées
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parfois & une chimie infiniment rapide [32, 113], ou bien & une chimie & une seule étape
de réaction globale [148]. Les résultats marquants ont été la mise en évidence de la forte
réduction du taux de croissance de la couche de mélange par les réactions chimiques et la
réduction de la longueur d’induction, soit avec I'augmentation de température, soit avec
la réduction de la vitesse de I’écoulement d’oxydant.

Les hypotheses simplificatrices retenues pour la description de la cinétique chimique
ne sont pas compatibles avec le processus de combustion supersonique, ou le temps car-
actéristique chimique peut étre du méme ordre de grandeur que le temps caractéris-
tique de I’écoulement. Des solutions aberrantes sont alors obtenues [56], par exemple,
lors de 'utilisation d’une chimie globale pour simuler une flamme supersonique de dif-
fusion d’hyrogeéne-air, e.g. la flamme de Cheng et al. [28]. Les simulations des couches
de mélange bidimensionnelles conduites avec une chimie finie mettaient en évidence la
combustion d’une flamme de diffusion dans les poches isolées, situées dans le c6té com-
bustible, formées par les grandes structures tourbillonnaires [159]. Dans ce cas particulier,
I’augmentation du taux de croissance de la couche de mélange, calculée a partir de la frac-
tion massique d’azote, était attribuée a I’expansion thermique produite par la combustion
[160]. Enfin, 'approximation bidimensionnelle, qui exclut ’étirement tourbillonnaire, est
connue pour surestimer les effets baroclines dans les lammes turbulentes de masse volu-
mique variable [113].

Il est clair que le dégagement de chaleur produit par les réactions chimiques conduit a
une diminution de la masse volumique, une augmentation de la viscosité cinématique et,
en conséquence, a un couplage entre la dynamique du fluide et la cinétique chimique. En
conséquence, il semble logique que la dilatation du fluide provoquée par 'augmentation de
température dans la zone de mélange puisse contribuer a I’augmentation du taux de crois-
sance de la couche de mélange. Dans le régime incompressible, des études expérimentales
ont été réalisées avec des faibles valeurs du taux de dégagement de chaleur pour compren-
dre les effets de la dynamique du fluide sur le mélange et le taux de réaction [19, 115].
Ces résultats montraient que les effets tridimensionnels contribuaient a ’augmentation
des produits de réaction grace a la présence des structures tourbillonnaires tridimension-
nelles (combinaison des tourbillons longitudinaux et dans le sens de I’envergure). D’autres
études expérimentales avec des niveaux de dégagement de chaleur plus importants ont été
aussi conduites [73, 107]. Ces études étaient consacrées aux effets produits par la com-
bustion sur le taux de croissance et le développement des grandes échelles. En particulier,
ces résultats ont confirmé que le dégagement de chaleur impacte le taux de croissance des
couches de mélange, en le diminuant. Dans le régime compressible, Miller et al. [110] ont
étudié des couches de mélange compressibles réactives a différents nombres de Mach con-
vectif. Ils ont trouvé des structures similaires aux cas inertes compressibles équivalents.
Ils avaient également mesuré des taux de croissance similaires aux cas inertes dus a la
faible influence du dégagement de chaleur des couches cisaillées réactives utilisées lors de

ses expériences.

L’impact du dégagement de chaleur et la compressibilité sur I'efficacité de la combus-

tion au sein de la couche de mélange a motivé différents auteurs a chercher des solutions
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FIGURE 5.1 — Schéma du développement spatial de la couche cisaillée a l'issue d'une
plaque séparatrice.

a ce probleme, e.g. installation des corps géométriques appropriés. L’'interaction entre
choc et couche de mélange, envisagé dans ce travail, a fait 'objet des diverses études
numériques (24, 27] qui ont confirmée le bon rendement de cette méthode dans des situ-
ations pratiques. L’influence sur la combustion de I'interaction entre un choc incident et
la couche de mélange a été aussi reportée [159].

Ce chapitre, consacré a I’étude des couches de mélanges compressibles bidimension-
nelles inertes et réactives, a deux objectifs principaux. Dans un premier temps, les résul-
tats issus du développement spatial des couches de mélange bidimensionnelles inertes et
réactives, obtenus par 1'outil de calcul développé dans le cadre de cette these, pourront
étre comparés a ceux déja reportés dans la littérature. Néanmoins, les simulations tridi-
mensionnelles sont indispensables pour capturer les processus de cascade des écoulements
turbulents. Ainsi, le deuxiéme objectif de cette section est de relier la phénoménologie
liée aux couches de mélanges bidimensionnelles a celles des couches tridimensionnelles. Ce
chapitre est organisé de la fagon suivante. La section 5.2 rappelle les propriétés générales
des couches de mélange. La section 5.3 présente un cas de référence d’une couche de
mélange incompressible d’air. La section 5.4 porte sur 1’étude des couches de mélange
compressibles inertes a différents nombres de Mach convectif tandis que la section 5.6
concerne les simulations réactives équivalentes. Finalement, la section 5.9 analyse la tech-
nique d’impact par choc sur le développement des couches de mélange et la derniere
section présente un récapitulatif des résultats plus importants.

5.2 Propriétés générales des couches de mélange

La figure 5.1 schématise la géométrie d’une couche cisaillée ! développée spatialement
a partir de deux écoulements paralleles. Dans le sillage de la plaque séparatrice, le pro-

fil de vitesse longitudinale de la couche cisaillée est souvent modélisé par une tangente

1. Il faut noter que la majorité des couches cisaillées étudiées dans ce travail correspondent a des
couches de mélange. Ainsi, 'appellation “couche de mélange” ou “couche cisaillée” sera utilisée indif-
féremment.
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hyperbolique [16, 123, 148, 157]

(5.1)

Uy

o Ui+ U, Uy — U, 29
= 5 + 5 tanh (5%0) ,

ou Uj est la vitesse de 'écoulement rapide et Us celle de I'écoulement lent (U; > Us). La
variable 6,0 = 0, (z = 0) fait référence a 1'épaisseur de vorticité initiale de la couche de
mélange. Cet épaisseur est calculée a partir de la relation

Uy — U,

o = ury Toma]. (5.2)

max

L’opérateur (o) indique I'opérateur de moyenne au sens de Reynolds (ou moyenne statis-
tique tout simplement) tandis que ce méme opérateur avec 'indice additionnel f, i.e. (),
désigne la moyenne au sens de Favre (o), = (pe) / (p). Pour rappel, la valeur moyenne

au sens de Reynolds d’une quantité instantanée quelconque ¢ s’obtient avec la relation

fttif o(x1, 9, x3,t)dt

() (1,22, 23) = 7t : (5.3)
ti
et la valeur moyenne au sens de Favre s’écrit
ty
. t)dt
(@)1, 02, 25) = A PEATL T2 T ) (5.4)

fttif pla1, z2, w3, t)dt

avec t; et £ le temps initial et final de la prise de donnés de la base statistique. Les symboles
primes, o', et secondes, o”, désignent leurs fluctuations respectives. L’épaisseur de vorticité
peut présenter une allure irréguliere dii au terme de dérivation du dénominateur et la
définition d’épaisseur de quantité de mouvement est autant utilisée dans la littérature :

%= poA1U2 /+OO<P>(U1 — (u1)p)((wa) 5 — Up)das, (5.5)

—0o0

ou po est la masse volumique moyenne des deux écoulements paralleles en entrée. Les
définitions (5.2) et (5.5) s’utilisent comme longueurs caractéristiques de la couche cisaillée,
AU = U; — U, s’utilise comme vitesse de référence et py comme masse volumique de
référence. Dans le cas ou le profil de vitesse longitudinale est donné par la relation (5.1),
i.e. tangente hyperbolique, les épaisseurs initiales vérifient la relation d,, 9 = 4dg.

Le taux de croissance de 'épaisseur de vorticité d’une de couche de mélange spatiale
est donné par

1.dé,
o, =-—— 5.6
w 77 dx17 ( )
avec 1 = (Uy — Us)/(Uy + Us). Pour les simulations basées sur I'approximation d’un

développement temporel des couches de mélange, ce taux de croissance est défini autrement
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comme
, 1 ds, 4 dd, (5.7)
WETAU At S, dT '
avec T = 4AUt/d, 0. En admettant que U, = (U + Us)/2, ces relations vérifient
1do, 1 dt dd, 2 dé,
5 = - — 20, (5.8)

©“ T pdry ndr dt | AU dt

Le méme raisonnement peut étre appliqué a la définition du taux de croissance de ’épais-

seur de quantité de mouvement.

Le nombre de Reynolds basé sur 1’épaisseur de vorticité est défini par

AU
Re,, = P0270% (5.9)
Ho
ou la valeur moyenne de la viscosité dynamique en entrée est prise en compte. Les défini-
tions du nombre de Reynolds et I’épaisseur caractéristique sont utilisées pour dimensionner

la couche de mélange.

Papamoschou & Roshko [126] ont défini un repere de référence dans leur études expéri-
mentales afin de mesurer la compressibilité de la couche cisaillée. 1l s’agit d’un référentiel
galiléen, différent de celui du laboratoire, se déplacant a la vitesse des grandes struc-
tures turbulentes U.. Dans ce repere, les nombres de Mach convectifs pour chacun des

écoulements sont définis par

(5.10)

M., = —
2

ol c; et cg sont les vitesses du son dans chacun des écoulements. Dans le cas ou M., et M.,
ne sont pas des quantités assez élevées et le rapport des chaleurs spécifiques de chacun des
écoulements reste le méme, i.e. y; = 79, Papamoschou & Roshko ont démontré la relation

Uy + U,

1+ co

U, = (5.11)

L’équation (5.11) peut étre substituée dans (5.10) pour obtenir le nombre de Mach con-

vectif de la couche cisaillée
AU
M, = . (5.12)
C1 + Co

La relation (5.12) sera toujours utilisée dans ce travail méme quand le rapport des chaleurs
spécifiques 7 soit différent dans chaque écoulement. La raison de ce choix est justifiée dans
la référence [70] ou il est démontré que la variation du nombre de Mach convectif di a
la variation de ~ reste limitée pour une gamme des valeurs assez large de cette quantité.
En particulier, cette différence reste inférieure a 12% pour M, € [0, 3] et v € [1.1,1.6]. De
plus, 'équation (5.12) est tres couramment employée dans la littérature pour des cas ou

le rapport des chaleurs spécifiques differe dans chacun des écoulements [27, 33, 110, 124,
148, 154].
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L’effet de la compressibilité sur le taux de croissance de la couche de mélange, mesuré
par le biais de la relation (5.12), peut étre isolé des effets dus au rapport des vitesses
de chacun des écoulements, r = U, /U, et au rapport de masses volumiques, s = ps/p;.
Pour cela, le taux de croissance de la couche de mélange compressible se normalise par
le taux de croissance d'une couche de mélange incompressible ayant les mémes rapports
de vitesses et de masses volumiques. Apres cette normalisation, les taux de croissance
se rassemblent autour d’une seule courbe quand ils sont tracés en fonction du nombre
de Mach convectif. Un exemple de ce comportement est illustré dans la “courbe expéri-
mentale de Langley”, obtenue a partir d’'une compilation des expériences réalisées sur
plusieurs couches cisaillées air-air. Cette courbe montre que le taux de croissance décroit
avec 'augmentation du Mach convectif. La compressibilité se comporte donc comme un
mécanisme stabilisateur de la couche de mélange atténuant les modes instables des struc-
tures bidimensionnelles de Kelvin-Helmholtz et favorisant le développement des modes
d’instabilité obliques [48]. Ainsi, les couches cisaillées compressibles ont une structure
plus tridimensionnelle et désorganisée que celles incompressibles [55].

Les effets du rapport de vitesse et de masse volumique sur le taux de croissance
d’une couche de mélange sont pratiquement similaires dans le régimes compressible et
incompressible. En particulier, le taux de croissance se réduit lorsque le gaz le plus lourd
est présent dans 1’écoulement le plus rapide et augmente s’il se trouve dans I’écoulement
le plus lent [21]. En outre, le taux de croissance augmente avec la diminution du rapport
de vitesses Uy /Uy, e.g. avec 'augmentation de la différence de vitesses Uy et Us.

5.3 Couche de mélange incompressible

Cette section es consacrée a 1’étude par simulation numérique d’une couche de mélange
incompressible afin de déterminer ses principales caractéristiques aérodynamiques. La
validation numérique de ces résultats permettra d’aborder ensuite des cas plus complexes.

La configuration de couche de mélange proposée ici est tres similaire a celle présentée
par Bogey [16]. La vitesse de chacun des écoulements est fixée a Uy = 100m/s et Uy =
50m/s et I'épaisseur de vorticité initiale & d,9 = 1.6 x 1073 m. Le nombre de Reynolds
initial est fixé a Re,o = 5333 et le nombre de Mach convectif vaut M, = 0.074. 1l
s’agit donc d'une couche de mélange incompressible dii au tres faible nombre de Mach
convectif. Les dimensions du domaine de calcul sont L; = 3200, et Ly = 1980,,. Ce
domaine est uniformément discrétisé dans le direction longitudinale avec 1000 points de
calcul et une taille constante de maille Azxy; = 0.324,,0. Dans la direction transversale, les
mailles sont progressivement étirées avec un taux de 1.8% a partir du centre du domaine,
ou la taille de maille est fixée a Azy = 0.16J,0. A l'entrée du domaine de calcul, une
condition de type Dirichlet est imposée et une condition non réfléchissante est utilisée en
sortie, en bas et en haut du domaine. Pour initialiser le calcul, I’air est défini a partir d'un
mélange d’oxygene-azote (21%0,+79%N5) de masse volumique p = 1.22kg/m3 & pression
p = 1 bar. La vitesse longitudinale suit le profil en tangente hyperbolique (5.1) tandis que
la vitesse transversale est fixée a une valeur nulle. Afin de produire le déclenchement des



5.3. Couche de mélange incompressible 53
©
‘C_>
(9]
o
2
=)
o
0 20 40 60 80 100 120 140
(a)

15-10-5 0 5 10 15

FIGURE 5.2 — Isolignes de vorticité instantanée (a) et de vitesse longitudinale moyenne (b).

instabilités du type Kelvin-Helmholtz, une perturbation aléatoire

(w1 = x10)° + (22 — :1;2,0)2) ’ (5.13)

v, = eal.exp (—
b Ax3

est appliquée a la composante de vitesse transversale en (10, Z20) = (40,0, 0). La quan-
tité & désigne un nombre aléatoire compris entre —1 et +1, a et Axy sont, respective-
ment, 'amplitude et la taille de la perturbation. Dans cette simulation o = 2 x 1072 et
Axy = 0po. D’apres Bogey [16], ce type d’excitation vise & déclencher le développement
naturel de la couche de mélange. Stanley & Sarkar [157] ont effectué une étude de I'influ-
ence des différentes excitations sur le développement de la couche de mélange. Certains
types de forcages provoquent un déclenchement anticipé des instabilités par rapport a
une perturbation aléatoire, 7.e. bruit blanc. Ces perturbations contribuent a augmenter
de facon artificielle le taux de croissance de la couche de mélange sur les premieres étapes
de développement et, apres une certaine distance, la pente du taux de croissance se relaxe
pour atteindre des valeurs plus proches de celles obtenues avec une perturbation aléatoire.
Les simulations présentées dans ce travail utilisent uniquement un forgage aléatoire. Ce
type de perturbation sera aussi retenu pour étudier la contribution des effets de compress-
ibilité et du taux de dégagement de chaleur a la transition de la couche de mélange. Les
calculs sont conduits avec une description simplifiée des termes de transport moléculaire,

un nombre de CFL de 0.75 et un nombre de Fourier égal a 0.1.

La figure 5.2 montre les isolignes de vorticité et vitesse longitudinale moyenne en
régime établi. L’apparition des structures tourbillonnaires a lieu pres de z; = 609, , ce

qui est en excellent accord avec les résultats de Bogey. Les tourbillons formés s’apparient
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normalisées par leurs valeurs initiales respectives.

d’une maniere aléatoire contribuant a 1’élargissement de la couche, ce qui est vérifié par
la forme réguliere des isolignes de vitesse longitudinale moyenne.

L’évolution spatiale des épaisseurs de vorticité et quantité de mouvement, illustrée
sur la figure 5.3, permet d’obtenir des grandeurs quantitatives concernant cette couche
cisaillée. Aprés une premiere phase de croissance pratiquement nulle, ce deux quantités
augmentent de fagon linéaire a partir de z; = 509, . Ce caractere linéaire de croissance a
été reporté dans plusieurs études expérimentales et numériques (voir tableau 5.1). Dans
cette étude, la valeur trouvée pour n~dd, /dz; est égale a 0.166, ce qui est consistant avec
différentes références comme le montre le tableau 5.1.

Un autre aspect important a étudier concerne le caractere autosimilaire des profils
transversaux de vitesse longitudinale moyenne ainsi que les profils de vitesse rms (root
mean square) déduits du tenseur de contraintes de Reynolds. La figure 5.4(a) confirme
le caractere autosimilaire des profils de vitesse longitudinale moyenne tracés a différentes
abscisses 7 = x1/d,0. La similitude des profils de vitesse rms déduites du tenseur de
contraintes de Reynolds, figures 5.4(b)-5.4(d), est obtenue a partir de z; ~ 1000, 0.
Les valeurs maximales des vitesses rms ont été regroupées dans le tableau 5.1 afin de

TABLEAU 5.1 — Compilation de résultats adimensionnels obtenus pour différentes couches
de mélange incompressibles.

Rew,O 11, max 722 max T12,max nilddw /d$1 Type Référence
- 0.176 0.138 0.097 0.190 Exp. Wygnanski & Fiedler [175]
- 0.190 0.120 0.114 0.160 Exp. Spencer & Jones [156]
1800 0.180 0.140 0.100 0.163 DNS-3D Bell & Mehta [12]
3200 0.160 0.130 0.100 0.130 DNS-3D Rogers & Moser [138]
720 0.200 0.290 0.150 0.143 DNS-2D Stanley & Sarkar [157]
5333  0.200 0.260 0.140 0.180 DNS-2D Bogey [16]

5333 0.240 0.280 0.120 0.166 DNS-2D Simulation présente
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FIGURE 5.4 — Profils de la vitesse longitudinale moyenne et vitesses rms déduites du
tenseur de contraintes de Reynolds, normalisés et montrés a différentes abscisses.

les comparer a d’autres études expérimentales et numériques. La valeur maximale de
ri1 = /| (uju))| /AU est légerement supérieure a celles obtenues avec d’autres simulations

numériques bidimensionnelles. Néanmoins, la valeur maximale de rjs = /[{(ujub)|/AU
reste inférieure par rapport a ces simulations bidimensionnelles, mais plus grande que
celle déterminée par le biais des simulations tridimensionnelles ou dans des études expéri-
mentales, car I’énergie cinétique turbulente est surestimée dans les cas bidimensionnels.

Le bon accord obtenu entre les résultats présentés ici et ceux issus d’autres études
précédentes permet de vérifier numériquement le bon comportement du code de calcul
pour la simulation numérique des couches de mélanges incompressibles. Dans la suite,
I’étude des couches de mélange bidimensionnelles compressibles inertes et réactives sera
abordé.

5.4 Couches de mélange compressibles inertes

Cette section est consacrée a I’étude du développement spatial des couches de mélange

compressibles bidimensionnelles inertes. Les différents nombres de Mach convectifs étudiés
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sont 0.35, 0.70 et 1.10. Dans un premier temps, le mélange retenu pour chacun des écoule-
ments paralleles est décrit et, ensuite, les propriétés des couches cisaillées sont présentées
séparément. Finalement, une comparaison des résultats est réalisée avec pour objectif de
mettre en évidence les différences rencontrées en fonction du degré de compressibilité.

5.4.1 Description du mélange retenu

Les mélanges qui seront étudiés dans la suite correspondent a des études expérimen-
tales et numériques portant sur des systémes de propulsion a haute vitesse [28, 110, 148],
e.g. moteurs ramjet et scramjet. Compte tenu de sa haute énergie par unité de masse et
son faible temps d’auto-inflammation, I’hydrogene est le combustible préféré pour ce type
de systemes. Pour alléger le poids des structures aéronautiques, la longueur des moteurs
scramjet reste assez limitée et le temps caractéristique de mélange dans une chambre
de combustion peut étre du méme ordre de grandeur que le temps chimique de réaction
du mélange hydrogene-air, ce qui peut réduire significativement l'efficacité de la com-
bustion. Le développement de ces systemes de propulsion a ouvert une nouvelle branche
de recherche sur des écoulements turbulents cisaillés avec 1'objective de comprendre les
mécanismes fondamentaux a partir desquels la compressibilité affecte de facon notable le
mélange et la combustion.

La configuration expérimentale de Miller et al. [110], utilisée pour étudier 'influence de
la compressibilité dans les couches cisaillées turbulentes réactives, est composée de quatre
parties principales : un systeme générateur d’air vicié, un systeme d’injection de com-
bustible, la chambre des essais et le systeme d’évacuation. L’écoulement de combustible
est composé d'un mélange d’hydrogene dilué avec azote (ou hélium) tandis que 1’écoule-
ment d’air vicié est créé a partir de la précombustion d’hydrogene dans I'air enrichi en
oxygene. Dans les travaux de Miller et al., les niveaux de taux de dégagement de chaleur
des couches de mélange ne sont pas suffisamment grands pour changer les structures des
grandes échelles et, donc, elles restent similaires a celles des couches inertes au méme
niveau de compressibilité.

Comme un des objectifs de ce travail de recherche est d’étudier le phénomene d’auto-
inflammation des écoulements turbulents cisaillés, nous considérons une configuration
légerement différente a celle de Miller et al., synthétisée dans le tableau 5.2. Cette config-
uration de mélange est utilisée pour les couches cisaillées inertes et réactives. Les quatre
derniéres colonnes du tableau 5.2 sont séparées en groupes de deux de fagon a différencier
les simulations numériques utilisant un schéma cinétique avec une seule étape réaction-
nelle (“chimie globale”, CG) de celles utilisant un schéma cinétique détaillé avec plusieurs
réactions élémentaires (“chimie détaillée”, CD). Tel que cela a été suggéré dans [110], I'in-
fluence des radicaux présents dans le courant d’oxydant (air vicié) n’est pas négligeable et
doit étre prise en compte pour les simulations numériques avec chimie détaillée. Pour ce
faire, des calculs d’équilibre ont été conduits a 'aide de la librairie CHEMKIN [86]. Ces
calculs permettent de déterminer la composition, la température adiabatique ainsi que

le temps d’auto-inflammation d’'un mélange donné a 1’équilibre chimique. A partir des
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FIGURE 5.5 — Température adiabatique du mélange (a) et temps d’auto-inflamation (b) en
fonction de la fraction de mélange correspondant au mélange considéré et autres mélanges
reportés dans la littérature.

données expérimentales mesurées par Miller et al., il est possible de calculer les fractions
massiques de radicaux a I’équilibre chimique. Des valeurs approximatives de ces quantités
ont été reportées dans le tableau 5.2.

La figure 5.5(a) montre la température adiabatique d’équilibre en fonction de la frac-

1 Yo o Yo
2= ~ 29 1), 5.14
1 + ¢ <¢YC,C YO,O > ( )

ou Yo et Yy sont les fractions massiques de combustible et d’oxydant, respectivement.

tion de mélange

La quantité Yo . est la fraction massique de combustible du c6té de combustible tandis
que Yp, désigne la méme quantité se référant a I'oxydant. La richesse du mélange ¢ est

définie comme

. 1/0W0 YQC

. 5.15
veWe Yoo (5.15)

TABLEAU 5.2 — Configuration du mélange retenu pour les couches cisaillées inertes et
réactives.

Quantité Comb. (CG) Ox. (CG) Comb. (CD) Ox. (CD)
Pression (Pa) 94232.25 94232.25 94232.25 94232.25
Température (K) 545.0 1475.0 545.0 1475.0

M. vol. (kg/m?) 0.354 0.203 0.354 0.203

Y, (—) 0.05 0.0 0.05 0.0

Yo, (-) 0.0 0.278 0.0 0.278
Yi,0 (—) 0.0 0.17 0.0 0.17

Y (—) - - 0.0 5.60-107
Yo (-) _ — 0.0 1.55-104
Yo (=) — — 0.0 1.83-1073
Yho, (—) — — 0.0 5.10-1076
Yi,0, (—) - - 0.0 2501077
Yn, (—) 0.95 0.552 0.95 0.55
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La température adiabatique d’équilibre pour la configuration de mélange retenue dans ce
travail est comparée a différents mélanges utilisés dans la littérature : Miller et al. [110],
Cheng et al. [28] et Sekar & Mukunda [148]. Cette température, correspondant au taux
maximum de dégagement de chaleur, s’utilise comme une estimation des niveaux de tem-
pérature maximum attendus dans la couche de mélange. Dans la configuration de Miller
et al., la température adiabatique d’équilibre reste inférieure a celle de I'air vicié (z = 0),
ce qui explique les résultats observés par les auteurs, discutés ci-dessus. Dans la config-
uration expérimentale de Cheng et al., les effets dus a la combustion sont relativement
importants, élevant la température jusqu’a 2700 K pres de la stoechiométrie (zg = 0.41).
Finalement, la courbe correspondant a la simulation numérique effectuée par Sekar &
Mukunda montre des effets encore plus importants. La courbe correspondant a la config-
uration retenue dans ce travail se situe dans une région intermédiaire. Cette configuration
est obtenue en utilisant les mémes compositions que Miller et al. et la méme température
de I'écoulement d’air vicié (z = 0). Du c6té combustible (z = 1), la température de 545 K
correspond a celle mesurée par Cheng et al. tandis que la fraction massique d’hydrogene
est réduite de moitié par rapport a la configuration de Miller et al.. Ce choix permet
d’obtenir une température maximale adiabatique de mélange suffisamment élevée pour
produire des changements significatifs aux grandes échelles tout en utilisant une gamme
de valeurs de composition et température compatibles avec les bancs d’essais actuels.

La figure 5.5(b) montre les temps d’auto-inflamation attendus dans la configuration
de mélange retenue pour les deux schémas cinétiques mentionnés auparavant. Les calculs
en chimie globale (CG) sont conduits avec le mécanisme de réaction globale de Marinov
et al. [102], constitué d'une seule réaction globale et 4 especes, tandis que les calculs en
chimie détaillée (CD) sont effectués avec le mécanisme de O Conaire et al. [119], constitué
de 21 réactions élémentaires et 9 especes. Le schéma global présente le temps d’auto-
ignition le plus faible. Avec le schéma détaillé effet de la présence de radicaux (air vicié)
dans I’écoulement d’oxydant diminue le temps d’auto-inflammation au méme temps qu’il
augmente ’étendue de la zone inflammable. Néanmoins, le temps d’auto-inflammation
reste toujours supérieur a celui obtenu a partir d’'un mécanisme de réaction globale. A
la lumiere de ces résultats, les simulations numériques réactives conduites avec chimie
détaillée sans prendre en compte la présence de radicaux (air pur) s’averent tres cotiteuses,
voir irréalisables, car les dimensions du domaine de calcul nécessaires pour atteindre des

conditions propices a I'auto-allumage du mélange seront exagérément importantes.

La configuration du mélange reportée dans le tableau 5.2 sera utilisée dans la suite
pour les calculs des couches de mélange inertes a différents nombres de Mach convectif.
Ces valeurs ont été choisies de facon stratégique : une valeur de M, = 0.35 située dans la
limite du régime incompressible (cas I-2D-0.35) selon la courbe expérimentale de Langley,
une valeur M. = 0.70 (cas I-2D-0.70) située dans la zone de transition de cette courbe et,

finalement, une valeur M, = 1.10 (cas [-2D-1.10) appartenant au régime compressible.



5.4. Couches de mélange compressibles inertes 59

5.4.2 Parameétres de simulation

Des couches de mélange inertes a différents niveaux de compressibilité sont présentées
dans la suite. Le tableau 5.3 résume les propriétés de chacune de ces couches cisaillées. 11
s’agit, dans tous les cas, des couches de mélange supersoniques. Le rapport de masse vo-
lumique se maintient constant car les propriétés du combustible et I'oxydant ne changent
pas. Ce rapport est légerement supérieur a 'unité, ce qui peut favoriser, dans un pre-
mier temps, 'augmentation du taux de croissance. Le rapport de vitesses diminue avec
I’augmentation du Mach convectif. Pour arriver a ces trois configurations, la vitesse du
courant de combustible (écoulement supérieur de la figure 5.1) est maintenue constante
et légérement supersonique, tandis que la vitesse du courant d’air vicié (plus léger) est
augmentée de fagon a accroitre le Mach convectif. Finalement, la valeur de I’épaisseur de
vorticité initiale o, o est modifiée de facon a obtenir une valeur constante du nombre de
Reynolds en entrée Re, o = 640 pour les trois régimes.

Les simulations numériques sont réalisées dans un domaine de calcul cartésien de
dimensions Ly X Ly = 3500, 0 x 804, pour les cas quasi incompressible et Ly X Ly =
35000 % 122, 9 pour les autres deux cas. Ces domaines sont discrétisés avec Ny x Ny =
1739 x 369 points et N1 x Ny = 1739 x 403 points, respectivement. Afin de diminuer le cotit
de calcul lié aux simulations, un étirement des mailles est réalisé dans les deux directions
de l'espace. Dans la direction transversale, la taille de maille est maintenue constante
(Azy = 0.1680,,) entre le centre du domaine et zy = £200,, 0. Cette région, avec un pas
de discrétisation spatiale constant, englobe toute la zone de développement de la couche
de mélange. Ensuite, un étirement constant a un taux de 40% est appliqué jusqu'a zy =
+306,,0. Au dela, le taux d’étirement est fixé a 500%. Dans la direction longitudinale, un
étirement continu est appliqué comme le montre la figure 5.6. La valeur maximale de taille
de maille, Az; = 0.400,, 9, correspond a celle retenue dans la DNS de couches de mélange
spatiales de Fu & Li [55]. La taille minimale de maille, Az; = 0.1680, 0, correspond a
celle utilisée dans différentes DNS des couches de mélange temporelles [101, 123].

Les simulations sont initialisées avec le profil en tangente hyperbolique donné par (5.1).
Ce profil n’est pas exclusivement appliqué a la vitesse longitudinale, mais aussi aux dif-

férentes especes et a la température, pour éviter d’introduire des solutions discontin-

TABLEAU 5.3 — Parametres de simulation des couches cisaillées pour différents nombres
de Mach convectifs. L’indice 1 correspond a I'injection du courant d’oxydant et I'indice 2
correspond a l'injection du courant de combustible.

Quantité M, =0.35 M. =0.70 M,=1.10

Uy (m/s) 1151.6 1634.0 2185.4
M (-) 1.5 2.1 2.8
U, (m/s)  669.1 669.1 669.1
M, () 1.1 1.1 1.1
r(-) 0.58 0.41 0.31
s (=) 1.74 1.74 1.74
n (- 0.265 0.419 0.531

)
8w (m) 1.98-10~% 9.88-107° 6.28-107°

(=)
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FIGURE 5.6 — Evolution de la taille de maille dans le sens longitudinal pour la simulation
des couches de mélange.

ues [124]. Une condition limite de type Dirichlet est appliquée en entrée, tandis qu’'une con-
dition parfaitement non réfléchissante est appliquée en sortie, en bas et en haut du domaine
de calcul. Une perturbation aléatoire, i.e. bruit blanc, donnée par (5.13) avec € = 0.01 et
Axy = dp est ajoutée a la composante transversale de vitesse en (219, Z20) = (49,0, 0).
La stabilité des simulations numériques est assurée par un nombre de CFL fixé a 0.75 et
un nombre de Fourier égal a 0.1.

Une simulation numérique préliminaire d’un profil correspondant a une section transver-
sale quelconque de la couche de mélange a été conduite de fagon a isoler I'influence des
termes de transport moléculaire. Cette simulation se déroule dans un domaine de calcul
monodimensionnel de longueur L, = 804, discrétisé en 369 points de calcul. La solution
initiale correspond au profil en tangente hyperbolique pour les especes et la température.
La vitesse longitudinale est nulle. Des conditions limites non réfléchissantes sont imposées
aux extrémités et les mémes criteres de stabilité numérique mentionnés précédemment
sont utilisés. La figure 5.7 montre les résultats obtenus avec une description détaillée
et simplifiée des termes de transport. Le temps de simulation de 80 us est suffisamment
grand pour qu'une particule traverse le domaine de calcul correspondant au cas 1-2D-
0.35. Ce temps est suffisamment grand pour étudier 'influence des termes moléculaires
sur cette particule pendant un temps convectif caractéristique d’'une couche de mélange
a M. = 0.35. Pour ce cas inerte, la différence entre les deux descriptions des termes de
transport reste assez faible. L’approche détaillée n’est pas, a la lumiere de ces résultats,
essentielle dans cette configuration. Néanmoins, cette description détaillée des termes de
transport sera tout de méme retenue dans la suite car le colit de calcul additionnel des

simulations est ici seulement d’environ 10% par rapport a l’approche simplifiée.
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FIGURE 5.7 — Test de diffusion correspondant a une section de la couche de mélange
inerte. Comparaison des solutions obtenues avec transport détaillé (symboles) et transport
simplifié (TS) a t = 80 us. 369 points de calcul, CFL=0.75, Fo=0.1. Unités SI.

5.4.3 Structure des couches de mélange

La figure 5.8 montre des visualisations instantanées de I’écoulement avec les isolignes de
vorticité, correspondant a différents niveaux de compressibilité. L’appariement des tour-
billons du cas I-2D-0.35 est similaire a celui observé dans la simulation de la couche de
mélange incompressible (figure 5.2(a)) et aux résultats présentés par Stanley & Sarkar.
Les premiers appariements se produisent juste avant x; = 1000, 0. Cette distance est
néanmoins significativement plus importante que celle du cas incompressible. Ces tour-
billons croissent au fur et a mesure qu’ils se déplacent dans le sens de 1’écoulement. Le
cas [-2D-0.70 présente un développement des structures moins cohérent. Les premiers
appariements se forment a environ z; = 1509, 9, donnant naissance a des structures tour-
billonnaires plus distordues. Finalement, la figure 5.8(c) montre que 'excitation aléatoire
n’arrive pas a déclencher les instabilités de la couche cisaillée a M, = 1.10. Ce résultat
est consistant avec I’étude de Fedioun & Lardjane [48] consacrée a 'analyse linéaire de
stabilité temporelle des couches de mélange binaires tridimensionnelles. Les modes d’in-
stabilité les plus amplifiés de la couche cisaillée deviennent en effet tridimensionnels avec
I’augmentation du nombre de Mach convectif. Le plan ou les perturbations se propagent
se décale d'un certain angle du plan x;-x5 ou I’écoulement bidimensionnel a lieu. Cela
empéche le développement spatial de la couche de mélange bidimensionnelle comme le
montre la figure 5.8(c). Dans la suite, ce régime de compressibilité ne sera abordé que
dans les simulations tridimensionnelles.

La figure 5.9 montre les champs instantanés de la fraction massique d’hydrogene pour
les deux cas retenus : I-2D-0.35 et 1-2D-0.70. Cette figure permet d’observer I'influence
de la compressibilité sur la topologie des structures ainsi que du mélange. Pour le régime
quasi incompressible (figure 5.9(a)), ces structures conservent une cohérence plus marquée
et trois rouleaux peuvent étre identifiés aux abscisses : x1 ~ 22740, x1 ~ 2700, et x1 ~
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FI1GURE 5.8 — Isolignes de vorticité pour les couches de mélange inertes.
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FIGURE 5.9 — Champ instantané de la fraction massique d’hydrogene. Isolignes Yy, =
0.005 et Yy, = 0.045.
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FIGURE 5.10 — Evolution spatiale des épaisseurs normalisées de vorticité (a) et de quantité
de mouvement (b).

3206,,0. En revanche, le cas [-2D-0.70 présente une structure beaucoup plus désorganisée

et allongée.

5.4.4 FEtat d’autosimilarité

Les simulations présentes ont été conduites pendant un temps suffisamment long pour
générer une base de donnés qui permet d’effectuer des analyses statistiques. En outre, les
domaines de calcul choisis sont suffisamment longs dans la direction longitudinale pour
atteindre I'état d’autosimilarité.

La figure 5.10(a) montre I’évolution spatiale de ’épaisseur de vorticité normalisée pour
les deux simulations & nombre de Mach convectif différent. Dans le cas 1-2D-0.35, 1’évo-
lution de I'épaisseur de vorticité montre que la croissance linéaire de la couche cisaillée
a lieu en z; ~ 1004,,0. Quand le nombre de Mach convectif est augmenté, la croissance
linéaire se produit plus tard, en x; ~ 2254, 0. Le tableau 5.4 rassemble les principaux
résultats obtenus pour ces deux simulations en z; = 3000,,0. Les profils des quantités
moyennes présentés dans la suite seront calculés a cette abscisse, sauf indication con-
traire. Comme attendu, le taux de croissance de 'épaisseur de vorticité, donné par la
valeur de n~'dd, /dxy, est légerement inférieur dans le régime le plus compressible. Ces
taux de croissance sont assez proches de ceux déterminés par Stanley & Sarkar [157] (voir
tableau 5.1), qui ont réalisé des simulations numériques bidimensionnelles des couches de
mélange incompressibles avec un nombre de Reynolds en entrée proche de celui des simula-
tions présentées ici. La figure 5.10(b) montre I’évolution spatiale de I’épaisseur de quantité
de mouvement normalisée, qui peut étre directement comparée a celle obtenue par Fu &
Li [55] dans leur simulations tridimensionnelles. Néanmoins, dans les simulations de Fu &
Li, la croissance de la couche de mélange se produit plus en amont de I’écoulement pour le
méme nombre de Mach convectif (x; ~ 500,,0) di & la forme des perturbations introduites
dans I’écoulement. La quantité &,/ 5;“- permet d’évaluer 'effet de la compressibilité sur le

. . . 7 / 7’ / N
taux de croissance de la couche cisaillée. La valeur de référence o, , = 0.166 correspond a
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FIGURE 5.11 — Profils de vitesse longitudinale moyenne au sens de Favre (a) et
Reynolds (b) normalisés, tracés a différentes abscisses : z1/0,0 = 150 (+), 200 (%), 250
(*) et 300 (O). M. =0.35 (—) et M. =0.70 (- -).

celle calculée pour la couche de mélange bidimensionnelle incompressible étudiée dans la
section 5.3. Ces rapports sont montrés et comparés a d’autres résultats de la littérature
et a ceux des simulations réactives sur la figure 5.19. Enfin, le nombre de Reynolds basé
sur I’épaisseur de vorticité est relativement élevé [55, 123].

Le choix des quantités pg, AU et ¢, comme variables d’adimmensionnement per-
met de vérifier 'obtention d’un état d’autosimilarité en suivant le développement spatial
de certains profils moyennés temporellement. La figure 5.11 montre aussi les profils de
vitesse longitudinale moyenne au sens de Favre et au sens de Reynolds a différentes ab-
scisses. L’autosimilarité des solutions est évidente indépendamment du choix utilisé pour
la moyenne, qui conduit a des résultats presque équivalents. Il est intéressant de remarquer
que, en fonction du régime de compressibilité, ces courbes convergent vers deux profils
légerement différents.

La figure 5.12 montre les profils des vitesses rms déduites du tenseur de contraintes
de Reynolds défini comme

(o)

R = I (5.16)

En général, la superposition des profils correspondant aux dernieres abscisses, pour les
deux nombres de Mach convectif retenus, permet de vérifier autrement 'arrivé a 1’état
d’autosimilarité. Dans le régime le plus compressible, I’état d’autosimilarité est plus dif-

ficile a obtenir, ce qui est consistant avec les structures plus allongées qui s’apparient de

TABLEAU 5.4 — Caractérisation des couches de mélange bidimensionnelles inertes. Le
nombre de Reynolds est calculé en x; = 3004,,.

Cas  n~'dou/dar (=) 6,/6,,(=) Reu(-)

1-2D-0.35 0.143 0.86 6421
I-2D-0.70 0.133 0.80 8247
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FIGURE 5.12 — Profils de vitesses rms déduites du tenseur de contraintes de Reynolds

a différents abscisses. Les symboles et les lignes sont identiques a ceux utilisés dans la
figure 5.11.



66 Chapitre 5. Simulations bidimensionnelles de couches de mélange

0.004

0.004

0.003 0.003

0.002 0.002
0.001 0.001
(N (I
-0.001 -0.001

-0.002 -0.002

-0.003 -0.003 1

-0.004 1 1 1 1 1 -0.004 1 1 1 1 1

z2/0u (—) x2/0u (=)
(a) Cas I-2D-0.35. (b) Cas I-2D-0.70.

FI1GURE 5.13 — Bilan de I’équation de transport de 1’énergie cinétique turbulente, normalisé
par AU3/4,.

maniere moins efficace. Quant aux niveaux de vitesses rms, il y a une baisse significative

de la composante transversale.

5.5 Equilibre énergétique

La figure 5.13 montre les différents termes de 1’équation de transport de 1’énergie

cinétique turbulente
D({p)k)
Dt
pour les deux nombres de Mach convectif retenus. Dans cette equation P est le terme de

— () (P—e)~T+I+7%, (5.17)

production, € le terme de dissipation, 7" le terme de transport, Il le terme de pression-
dilatation et ¥ le terme de flux massique. La relation (5.17) est obtenue a partir de
I’équation de transport du tenseur de Reynolds

D((p) ;5)
Dt

0T

= (p) (P — €5) — i

+ 1L, + %, (5.18)

en contractant les indices, i.e. k = Ry /2. Le terme de production est

Ou) ¢ O(wi) ¢
-F)i' = - 7 J j ) 1
j (Rk 2, + R; oz, (5.19)
le taux de dissipation est
ou’! ou!
/ J / (3
= — {1, =L L), 2
€ij <,0> <Tzk8xk +Tjkaxk> (5 0)

le terme de transport par les fluctuations de vitesse et pression ainsi que les effets visqueux

est
1/

Ty = (pu; WUy + p/u;‘éjk + p’“}@k - T]{ku;/ + T{ku;’% (5.21)
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le terme de pression-dilatation est

(oul | ou
= (G + 55 ) (5:22

et, finalement, le terme de flux massique est donné par

S = (u!) (W _ 9w ) + (W) <a<”’“> 8<p>> . (5.23)

‘ oxy, Oz, J oxy, B ox;

Les résultats présentés dans la figure 5.13 montrent que, dans le cas bidimensionnels
inertes, les termes les plus importants du bilan d’énergie cinétique turbulente sont ceux
de production et transport. Les autres termes et, en particulier le taux de dissipation,
sont relégués a un second plan. On notera que ces termes sont d’autant plus importants
quand le Mach convectif dévient plus faible. La forme irréguliere des profils peut étre
attribuée a I'absence des directions d’homogénéisation, caractéristiques des simulations
tridimensionnelles des couches de mélange, qui permettent de faire converger la base
statistique plus rapidement avec le méme nombre d’échantillons temporels.

5.6 Couches de mélange compressibles réactives

Cette section est consacrée a I’étude du développement spatial des couches de mélange
compressibles bidimensionnelles réactives. La configuration du mélange retenue est stricte-
ment la méme que pour les couches de mélange inertes (tableau 5.2). De la méme maniére,
les parametres de simulation reportés dans le tableau 5.3 restent inchangés. Les parametres
de la perturbation aléatoire sont modifiés par rapport au cas inerte de facon a avoir
e = 0.001 et Ayy = 0. Une valeur de Ay, plus grande est nécessaire dans les cas réactifs
pour exciter les modes externes les plus instables qui se trouvent loin du centre de la
couche cisaillée [32, 124, 132]. Les résultats de Day et al. [32] ont montré I'existence de
ces modes d’instabilité déduits a partir de I’observation de deux maxima locaux du profil
de pOuy/0zy pour des couches de mélange réactives spatiales. Ces deux modes, associés
a un processus de mélange a deux étapes, ont été responsables d'une détérioration du
processus du mélange et donc de combustion par rapport au cas inerte, ot un seul mode
central de Kelvin-Helmotz existe.

A différence des cas inertes, les termes de production chimique des équations de Navier-
Stokes (2.1)—(2.4) sont pris en compte permettant 'auto-inflammation du mélange. Les
mécanismes réactionnels de Marinov et al. [102] et O Conaire et al. [119] sont envisagés
pour les simulations conduites avec chimie globale (CG) et chimie détaillée (CD), respec-
tivement. Les nombres de Mach convectifs étudiés sont M, = 0.35 et M, = 0.70. Le cas a
M, = 1.10 sera étudié dans les simulations tridimensionnelles. Les notations CG-2D-0.35
et CD-2D-0.35 font référence aux simulations a M, = 0.35 conduites avec chimie globale
et détaillée, respectivement. Une notation similaire est retenue pour les autres valeurs du

nombre de Mach convectif considéré. Les mémes domaines de calcul, conditions limites
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FIGURE 5.14 — Test de diffusion correspondant a une section de la couche de mélange
réactive utilisant une chimie détaillée. Comparaison des solutions obtenues avec transport
détaillé (symboles) et transport simplifié (TS) a t = 80 us. 369 points de calcul, CFL=0.75,
Fo=0.1. Unités SI.

et criteres de stabilité commentés dans la section 5.4.2 sont utilisés a nouveau dans ces
simulations réactives. De plus, le critére de stabilité chimique présenté dans la section 3.5
est employé pour assurer la stabilité numérique des calculs lors de I'application de la
technique splitting de Strang [161].

Une simulation préliminaire d’un profil de couche de mélange a été conduite pour
évaluer les termes de transport moléculaire combinés aux effets produits par le dégage-
ment de chaleur dans un milieu réactif. Une chimie détaillée a été retenue. Les parametres
utilisés pour cette simulation sont similaires a ceux indiqués dans la section 5.4.2. La fig-
ure 5.14 montre les résultats obtenus avec description détaillée et simplifiée des termes de
transport. Les niveaux maximum atteints dans les solutions avec transport simplifié sont
toujours légerement inférieurs a ceux obtenus avec l'approche détaillée. Ces différences
restent du méme ordre de grandeur que dans le cas de la flamme de prémélange étudiée
dans la section 4.9. Les simulations des couches de mélange réactives présentées dans la

suite utilisent la description détaillée des termes de transport moléculaire.

5.6.1 Structure des couches de mélange

La figure 5.15 montre les isolignes de vorticité correspondantes aux quatre cas réactifs.
L’apparition d’appariements est a nouveau visible dans les deux configurations conduites
avec chimie détaillée. Dans le cas CD-2D-0.35, les structures tourbillonnaires ne gardent
pas la méme cohérence observée dans le cas inerte équivalent, mais plutot une morphologie
plus désordonnée avec une zone de transition repoussée légerement vers ’aval. Pour M, =
0.70, les figures 5.8(b) et 5.15(b) montrent des isolignes de vorticité tres similaires, rendant
pratiquement impossible la distinction entre le cas réactif et le cas inerte a ce niveau de
compressibilité. L'utilisation du mécanisme réactionnel global de Marinov et al. modifie
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FIGURE 5.15 — Isolignes de vorticité pour les couches de mélange réactives.
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FIGURE 5.16 — Champs instantanés de température normalisée pour différentes couches
de mélange. Isolignes du taux de dégagement de chaleur.

plus substantiellement la morphologie de la couche cisaillée. Le fort dégagement de chaleur
produit par la réaction chimique globale rend impossible la distinction d’appariements de
tourbillons, indépendamment du nombre de Mach convectif. En outre, aucun taux de
croissance significatif ne peut étre mis en évidence d’apres les figures 5.15(c)-5.15(d).

La figure 5.16 montre le champs instantanés de température normalisée des cas inertes
et réactifs. Des isolignes du taux de dégagement de chaleur sont superposées pour les cas
réactifs. Avec chimie détaillée, le taux de dégagement de chaleur devient notable dans
le coté pauvre en combustible, délimitant les régions a haute température. Ces régions
sont continues a M. = 0.35 et deviennent des zones isolées a M. = 0.70, ce qui suggere
que 'influence du dégagement de chaleur est moins importante dans ce cas. Avec chimie
globale, la présence d'un écoulement a masse volumique plus faible dans la région de
mélange produit un changement du mode le plus instable vers des nombres d’onde plus
faibles (longeurs d’onde plus grandes). Quand une chimie a une seule étape est retenue,
la plus grosse partie du dégagement de chaleur a lieu au voisinage du plan d’entrée. Ceci
explique la présence réduite des isolignes du taux de dégagement de chaleur dans les
figures 5.16(e)-5.16(f) : & partir de x; = 2006,,0, presque tout I'hydrogene et 'oxygene
ont été convertis en produits de combustion.
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FIGURE 5.17 — Evolution spatiale des épaisseurs de vorticité normalisées avec chimie
détaillée (a) et chimie globale (b).

La normalisation de la température permet de comparer les cas inertes et réactifs.
Néanmoins, les niveaux atteints dans les cas réactifs sont bien distincts en fonction du
schéma cinétique employé. Le tableau 5.5 montre les valeurs maximales de température
instantanée et moyenne pour chacun des cas considérés dans la figure 5.16. Les simulations
conduites avec un mécanisme de réaction global surestiment les niveaux de température et
sous-estiment les délais d’auto-inflammation, ce qui est en accord avec les études récentes
de Gerlinger et al. [56, 57].

Finalement, la présence de forts gradients, qui pourraient correspondre a des shocklets,
est constatée dans la figure 5.16(d), notamment dans le courant de combustible. Une de
ces structures pénetre le dernier tourbillon en 21 =~ 3004,,, en créant une zone de réaction
a son tour. Un étude plus minutieuse permettant de vérifier la présence de tels shocklets

sera conduite pour les simulations tridimensionnelles.

5.6.2 Etat d’autosimilarité

L’évolution spatiale des épaisseurs de vorticité normalisées pour les quatre simula-
tions réactives est reportée sur la figure 5.17. Quand le mécanisme de réaction globale de
Marinov et al. est utilisé, figure 5.17(b), ces courbes présentent trois régions principales.
Dans la premiere région, le taux de croissance reste assez faible. Ensuite, le phénomene
d’auto-allumage produit un changement brusque de pente qui se traduit pour une forte

croissance de la couche cisaillée. La derniere région montre un taux de croissance linéaire.

TABLEAU 5.5 — Températures maximales instantanées et moyennes des couches de
mélanges bidimensionnelles.

Cas I-2D-0.35 1-2D-0.70 CD-2D-0.35 CD-2D-0.70 CG-2D-0.35 CG-2D-0.70

Tax (K) 1507 1595 2160 2021 2740 2729
(T)max (K) 1480 1485 1736 1499 2540 2204
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FIGURE 5.18 — Evolution spatiale des épaisseurs de quantité de mouvement normalisées

avec chimie détaillée (a) et chimie globale (b).

Avec le mécanisme de réaction détaillé de O Conaire et al., cette deuxiéme région est

presque indistinguable car ’auto-ignition du mélange a lieu de maniére plus progressive.

Les courbes d’évolution spatiale des épaisseurs de quantité de mouvement sont présen-
tées sur la figure 5.18. Cette quantité ne varie pas de maniere monotone a cause des effets
du dégagement de chaleur et, donc, son utilisation en tant que variable de similarité
n’est pas recommandée pour les cas réactifs. Cette remarque a déja été formulée dans des
travaux antérieurs [113, 124]. Seule I’épaisseur de vorticité sera désormais considérée.

Le tableau 5.6 présente les résultats obtenus pour les quatre simulations. Dans tous
les cas, les valeurs du taux de croissance restent inférieures a celles obtenues dans les
simulations inertes correspondantes étudiées dans la section 5.4. Avec chimie globale, les
taux de croissance sont beaucoup plus faibles qu’avec chimie détaillée. L’effet du Mach
convectif diminue davantage ce taux de croissance dans le cas CG-2D-0.70. Cependant,
la méme tendance n’est plus retrouvée pour le cas CD-2D-0.70, ou le taux de croissance
est supérieur a celui du cas CD-2D-0.35. La figure 5.16(d) montre qu'a M, = 0.70 il
existe des poches isolées avec des valeurs maximales de température d’environ 2000 K,
tandis que a M, = 0.35 il existe une zone plus ou moins continue a une température
plus élevée d’environ 2150 K. Ceci permet d’en déduire que les effets du dégagement de
chaleur, qui vont diminuer le taux de croissance de la couche de mélange, sont nettement

moins importants dans le cas CD-2D-0.70 et, donc, le taux de croissance de la couche

TABLEAU 5.6 — Caractérisation des couches de mélange bidimensionnelles réactives. Le
nombre de Reynolds est calculé en x; = 3000,,.

Cas /ey (=) 6,/8, (=)  Rew(-)
CD-2D-0.35 0.103 0.62 5158
CD-2D-0.70 0.129 0.78 7884
CG-2D-0.35 0.049 0.30 3735
CG-2D-0.70 0.031 0.19 4638
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FIGURE 5.19 — Taux de croissance normalisés en fonction du nombre de Mach convectif
pour différentes simulations et études expérimentales.

réactive est supérieur a un nombre Mach convectif plus élevé. Les valeurs du nombre de
Reynolds atteintes a la fin de la simulation sont plus faibles que celles obtenues pour les
simulations inertes équivalentes, mais elles restent du méme ordre de grandeur que celles
des simulations numériques des couches de mélange turbulentes réactives de Pantano
et al. [124]. Finalement, la figure 5.19 rassemble les taux de croissance normalisés des
couches de mélange inertes et réactives en fonction du nombre de Mach convectif. Les
résultats de la courbe expérimentale de Langley, Dimotakis [37], Debisschop & Bonnet [35],
Hall et al. [66] Day et al. [32], cette derniére basée sur I’étude numérique des couches de
mélange compressibles réactives, et Fu & Li [55] sont aussi présentés comme points de
référence.

Des profils de vitesse longitudinale moyennés temporellement sont tracés a différentes
abscisses sur la figure 5.20, afin de vérifier leur similarité. Tous les profils convergent
correctement et indépendamment du niveau de compressibilité. Avec chimie globale, les
profils se superposent sur une méme courbe. Cependant, avec chimie détaillée, ces profils
convergent vers des courbes bien différentes en fonction du nombre de Mach convectif.
En outre, la moyenne de Reynolds révele leffet barocline [113] sur la région riche en
combustible, ce qui fait chuter le profil de vitesse longitudinale dans cette région (voir
figure 5.20(c)).

La figure 5.21 montre les profils de vitesses rms obtenus a partir du tenseur de con-
traintes de Reynolds (5.16). Cette figure montre que, en général, les profils correspondant
a M. = 0.35 ne convergent pas dans un seule courbe et que cette divergence est plus
significative avec chimie globale. Pour un nombre de Mach convectif plus élevé, les solu-
tions redeviennent autosimilaires a nouveau, indépendemment du mécanisme réactionnel
utilisé. Compte tenu que la variable d’adimensionnement 4, est adéquate pour 'obtention
des profils autosimilaires, comme le montre la figure 5.20, ceci suggere que les simulations
des couches cisaillées réactives a M, = 0.35 nécessitent des domaines de calcul plus longs

dans le sens de I’écoulement afin de faire converger les profils de vitesse rms. Le caractere
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FIGURE 5.20 — Profils de vitesse longitudinale normalisée moyennée au sens de Favre et
de Reynolds avec chimie détaillée (figures (a) et (c)) et chimie globale (figures (b) et
(d)), respectivement. Les symboles et les lignes sont identiques a ceux utilisés dans la
figure 5.11.
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F1GURE 5.21 — Profils de vitesses rms déduites du tenseur de contraintes de Reynolds
a différents abscisses avec chimie détaillée (figures (a), (c) et (e)) et chimie globale (fig-
ures (b), (d) et (f)). Les symboles et les lignes sont identiques & ceux utilisés dans la
figure 5.11.
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FI1GURE 5.22 — Bilan de I’équation de transport de 1’énergie cinétique turbulente, normalisé
par AU3/4,.

stabilisant de la compressibilité a M. = 0.70 joue ici un réle déterminant permettant
I'obtention des profils de vitesses rms avec un degré de similarité acceptable. Les valeurs
maximales des vitesses rms restent toujours supérieures dans les simulations conduites
avec chimie détaillée, par rapport aux simulations conduites avec chimie simplifiée. Dans
la premiere série de simulations, ces niveaux sont du méme ordre de grandeur pour les
deux nombres de Mach convectifs considérés. Ceci peut étre directement attribué a I'in-
fluence du taux de dégagement de chaleur. Comme il a été déja mentionné auparavant,
les effets du taux de dégagement de chaleur sont plus importants dans le cas le moins
compressible lorsque le mécanisme réactionnel détaillé est utilisé. Ces effets contribuent
a la diminution du taux de croissance de la couche de mélange et aussi a la réduction
des contraintes du tenseur de Reynolds. Pour la méme raison, les niveaux des profils de
vitesses rms des simulations conduites avec chimie globale sont toujours plus faibles que

ceux obtenus avec chimie détaillée.
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5.7 Equilibre énergétique

La figure 5.22 montre les termes de 1’équation de transport de 1’énergie cinétique
turbulente pour les couches de mélanges réactives. En général, la courbes présentent la
méme tendance que celles du cas inerte avec une forme significativement plus réguliere.
Avec chimie globale, les niveaux de ces termes a M, = 0.70 sont jusqu’'a 5 fois plus
faibles que ceux obtenus a M, = 0.35. Avec chimie détaillée, ces niveaux restent toujours

inférieurs a ceux des simulations inertes équivalentes.

5.8 Production de vorticité

Cette section est consacrée a l'identification des phénomenes responsables de la pro-
duction de vorticité dans la couche cisaillée a partir de I’étude des termes intervenant

dans I’équation de transport de I’enstrophie

D((wlwz>) . auz 8Uj
Dt N 2<WZWJ &%’j > 2<WZW7, 8.1']‘ > 5 24)
+ 2es; .i@@wr% o0 (LOTkm ) .
Cigki p? 0x; Oxy, Cighi dx; \p 0rm )"

ou le symbole de Levi-Civita s’écrit e;;, = (i — j)(j — k)(k — ©)/2. Les quatre termes qui
apparaissent a droite de I’égalité de (5.24) décrivent, respectivement, ’étirement tour-
billonnaire, I'expansion (ou compression) volumique, le couple barocline et la diffusion
visqueuse. Dans un écoulement a masse volumique constante, les termes barocline et de
dilatation sont nuls. Ces deux mécanismes distinguent les écoulements a masse volumique
constante ou variable. Le terme d’expansion ou dilatation volumique peut devenir impor-
tant quand la masse volumique se réduit a conséquence du dégagement de chaleur au sein
de Iécoulement. Comme la divergence de la vitesse Ou;/0x; est positive pour un fluide
en expansion, le terme —w;0u;/0x; représente une diminution de I’enstrophie. Le couple
barocline représente la génération (ou la destruction) de la vorticité induite par l'inter-
action des gradients de masse volumique avec le gradient local de pression. Ce terme est
non nul lorsque ce deux vecteurs sont opposés.

La figure 5.23 montre les termes de dilatation obtenus pour les cas inertes et réactifs
a différents nombres de Mach convectif. A M, = 0.35, I'influence des réactions chimiques
réduit 'amplitude de la contribution négative du terme de dilatation avec un effet plus
significatif quand le mécanisme de réaction globale est utilisé. Quand le Mach convec-
tif est augmenté, ce terme reste du méme ordre de grandeur pour les cas 1-2D-0.70 et
CD-2D-0.70. Les niveaux maximum de dilatation sont néanmoins deux fois supérieurs
a ceux des simulations conduites a M. = 0.35. L’emploi d’'une chimie globale produit
une réduction remarquable du terme de dilatation a M, = 0.70. Les figures 5.24-5.25
montrent, respectivement, le terme barocline et de diffusion visqueuse. Ces deux termes
sont les plus importants dans 1’équation de transport de I’enstrophie contrairement aux

simulations tridimensionnelles, ou les contributions les plus importantes proviennent des



78 Chapitre 5. Simulations bidimensionnelles de couches de mélange

-0.01

-0.02

-0.03

-0.04

-0.05

CGIQD-U:H) e

-0.06

-3 -2 -1 0 1 2 3

$2/5w (_)

(a) (b)

FI1GURE 5.23 — Terme de dilatation du bilan de I’équation de transport de l’enstrophie
normalisé par (AU, ).
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FI1GURE 5.24 — Terme barocline du bilan de ’équation de transport de I’enstrophie nor-
malisé par (AU, )3.
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FIGURE 5.25 — Terme de diffusion visqueuse du bilan de 1’équation de transport de 1’en-
strophie normalisé par (AUd,)3.



5.9. Couches de mélange impactées par un choc oblique 79

FIGURE 5.26 — Schéma du développement d’une couche cisaillée impactée par une onde
de choc oblique.

termes d’étirement tourbillonnaire et de diffusion visqueuse [120]. Dans les cas réactifs a
M, = 0.35, il existe une dissymétrie de ces profils avec des niveaux plus importants dans
les zones ou la combustion a lieu (ordonnées négatives). A M. = 0.70 et avec chimie dé-
taillée, le terme barocline, qui est le seul contributeur a la création de vorticité, devient du
méme ordre de grandeur que celui du cas inerte, ce qui est consistant avec le fait d’avoir
obtenu des taux de croissance trés similaires pour ces deux cas. Le fait d’avoir obtenu
un taux de croissance dans le cas CD-2D-0.70 supérieur a celui du cas CD-2D-0.35 peut
étre aussi expliqué a partir des niveaux trouvés pour le terme barocline reportés dans les
figures 5.24(a)-5.24(b). Enfin, le terme d’étirement tourbillonnaire n’est pas présenté car

il est strictement nul dans un écoulement bidimensionnel.

5.9 Couches de mélange impactées par un choc oblique

Cette section présente le développement spatial des couches de mélange compress-
ibles bidimensionnelles inertes et réactives, impactées par un choc oblique. Les résultats
précédents ont montré que le mélange entre le combustible et 'oxydant dans des régimes
fortement compressibles est un processus relativement lent. Cependant, comme la présence
des ondes de chocs (désignés aussi comme SW ou shock waves) est inhérent dans les en-
trées des chambres de combustion des moteurs scramjet [78, 116], I'impact par choc peut
étre une technique intéressante a mettre en ceuvre de facon a augmenter 'efficacité du
mélange au sein de la couche cisaillée. Cette technique, schématisée dans la figure 5.26,
est considérée comme une des plus attractives parmi d’autres [24].

Le mélange retenu est strictement le méme que pour les couches inertes (tableau 5.2).
Néanmoins, des nouveaux parametres de simulation correspondant a un nombre de Mach
convectif M, = 0.48 sont utilisés pour cette configuration. Ces valeurs sont reportées dans
le tableau 5.7. Les dimensions du domaine de calcul sont Ly = 2759, 9 et Ly = 1206, 0. Ce
domaine est uniformément discrétisé dans les deux directions de 'espace utilisant N; x
Ny = 1638 x 717 points de calcul. A I'entrée du domaine, une condition de type Dirichlet est
imposée et une condition non réfléchissante est employée en sortie. En haut du domaine de
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calcul, une condition de paroi glissante est utilisée. Dans la partie inférieure du domaine,
une condition de type Dirichlet est appliquée. Cette condition correspond aux relations
de Rankine-Hugoniot généralisées pour un mélange multi-espeéce (voir section 3.7.4), avec
un angle d’inclinaison § = 33° par rapport a la direction de ’écoulement d’entrée non
perturbé. Les mémes criteres de stabilité commentés dans la section 5.4.2 sont utilisés
dans ces simulations. Par soucis de concision, la simulation de la couche de mélange
réactive, cas R-2D-SW-0.48, ne sera conduite qu’avec le mécanisme réactionnel détaillé
de O Conaire et al.. Des simulations conduites avec le schéma réactionnel simplifié de
Marinov et al. ont montré des résultats équivalents a ceux déja discutés dans la section

précédente utilisant le méme schéma réactionnel.

La figure 5.27 montre la structure de I’écoulement dans une partie du domaine de
calcul influencée par l'interaction entre le choc et la couche de mélange. Les structures
restent tres similaires pour les cas inerte et réactif. Dans la simulation réactive, le champ
instantané de température révele la présence des régions isolées avec des températures
tres élevées, apres le premiere impact. Les réactions chimiques qui débutent dans cette
région deviennent plus importantes apres la deuxieme interaction entre le choc réfléchi et
la couche de mélange, ce qui fait augmenter d’avantage la température. Une onde de choc
additionnelle se forme dans cette deuxieme interaction comme résultat de la diminution du
nombre de Mach local dii au dégagement de chaleur, ce qui rend 1’écoulement légerement

subsonique dans cette zone.

La figure 5.28 montre ’évolution spatiale des épaisseurs de vorticité normalisées con-
cernant les simulations actuelles. Avant la premiere interaction, I’évolution de cette quan-
tité est similaire a celle observée dans les simulations précédentes. Apres cette premiere
interaction, 'augmentation du taux de croissance est évidente pour les deux cas. En par-
ticulier, le cas réactif présente une légere augmentation par rapport au cas inerte. En
x1 ~ 1500, il se produit une légere diminution suivie d’oscillations non physiques liées
aux réflexions du choc sur le plan supérieur du domaine de calcul. Apres la deuxieme
interaction, aux alentours de z; = 1804, l'effet du taux de dégagement de chaleur est
nettement plus important. La différence observée en termes de croissance entre les deux

cas confirme ce comportement. Le tableau 5.8 présente les résultats obtenus pour ces

TABLEAU 5.7 — Parametres de simulation de la couche de mélange impactée par choc
oblique. L’indice 1 correspond a l'injection de 1'oxydant et I'indice 2 correspond a l'injec-
tion du combustible.

Quantité M, = 0.48
Up (m/s) 1634.0

My (—) 2.1
Us (m/s)  973.0
M, (—) 1.6
r(—) 0.60
s (=) 1.74
n (— 0.25

)
8u0 (m) 1.44.1074

(=)
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FiGURE 5.27 — Champ instantané de température. Isolignes du gradient de pression
(noires) et du taux de dégagement de chaleur (blanches) pour le cas R-2D-SW. Unités SI.
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Fi1GURE 5.28 — Evolution spatiale de 1’épaisseur de vorticité normalisée.
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FIGURE 5.29 — Bilan de I’équation de transport de l'énergie cinétique turbulente (a)
normalisé par AU?3/4,,, et de Penstrophie (b) normalisé par (AUSJ,)?, en x; = 2500, 0.
Cas R-2D-SW-0.48 (—) et [-2D-SW-0.48 (- -). Figure (a) : terme de production (+), de
dissipation (x), de transport turbulent (x) de pression-dilatation () et du flux massique
(M). Figure (b) : terme barocline (4), de dilatation (x) et de diffusion visqueuse ().

simulations, évalués en z; = 2500,,0. Dans cette abscisse, I'épaisseur de vorticité mesuré
est 0.205 et 0.229 pour le cas réactif et inerte, respectivement. Ces valeurs sont largement
supérieures a celles obtenues dans les simulations précédentes (voir tableaux 5.4 et 5.6),
ce qui démontre l'efficacité de I'impact du choc oblique dans 'augmentation du taux de
croissance de la couche de mélange. Les profils des quantités moyennes montrés dans la
suite sont évalués en z; = 2500, o, sauf indication contraire.

Les figures 5.29(a)-5.29(b) montrent les termes contribuant au bilan de I’équation de
transport de 1’énergie cinétique turbulente et de I’enstrophie, respectivement. Les niveaux
maximum de ces quantités, évaluées en z; = 2500, o, sont plus faibles dans le cas réactif,
sauf pour le terme de dilatation intervenant dans le bilan d’enstrophie.

Le processus d’auto-inflammation est discuté dans la suite a ’aide de la figure 5.30.
La figure 5.30(b) montre la formation de radicaux HO, juste apres le plan d’entrée. Plus
en aval et avant la premiere interaction, un processus d’induction commence dans lequel
une certaine proportion des radicaux HO, est convertie en radicaux OH, dans la ré-
gion pauvre en combustible. Aprés la premiere interaction entre le choc et la couche de
mélange, la production de radicaux OH augmente de fagon significative avec formation des
poches a l'intérieur des rouleaux. Ces poches coincident avec les zones a haute tempéra-
ture discutées précédemment et constituent ’endroit idéal permettant I’emballement des

TABLEAU 5.8 — Résultats des couches de mélange bidimensionnelles impactées par un
choc oblique. Le nombre de Reynolds est calculé en z; = 2500, .

Cas n'dd,/dey (=) 6,/8,,;(=) Reu(-)

R-2D-SW-0.48 0.205 1.23 4074
[-2D-SW-0.48 0.229 1.38 4625
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F1GURE 5.30 — Cas R-2D-SW-0.48. Schlieren numérique de la masse volumique avec
isolignes du taux de dégagement de chaleur (a). Champ instantané de fraction massique
de HO; (tons noirs) avec superposition du champ instantané du gradient de pression (tons
blancs) et isolignes de fraction massique de OH (b). Unités SI.
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processus réactionnels. Dans le méme temps, la concentration de radicaux HOs diminue
progressivement dans cette région. Les niveaux maximum de concentration des radicaux
d’hydroxyde apparaissent apres la deuxieme interaction entre le choc réfléchi et la couche
de mélange. Les valeurs maximales du taux de dégagement de chaleur se trouvent aussi
dans cette zone (voir figure 5.30(a)). A cet endroit, le processus de combustion est en-
tretenu et les radicaux d’hydroperoxyde qui subsistent se concentrent du c6té pauvre en

combustible, dans le courant d’oxydant.

5.10 Récapitulatif

Dans ce chapitre, I’étude des couches de mélange compressibles inertes et réactives se
développant spatiallement et naturellement a été abordée a I’aide de simulations numériques
bidimensionnelles. Dans un premier temps, et de fagon a vérifier le bon comportement du
code de calcul CREAMS pour ce type d’écoulements, un probleme de référence concer-
nant une couche de mélange incompressible d’air a été traité. Les résultats obtenus ont
été comparés de fagon satisfaisante a des études antérieures.

Ensuite, des couches de mélange a différents nombres de Mach convectif (M, = 0.35
et M. = 0.70), i.e. différents niveaux de compressibilité, ont été analysées. Le mélange
d’étude, composé d’hydrogene et d’air, a été retenu en s’appuyant sur différents études
expérimentales et il est représentatif des régimes de fonctionnement des bancs d’essais
actuels. L’objectif principal de cette étude concerne les effets de la compressibilité et
du taux de dégagement de chaleur, en utilisant des mécanismes de réaction globaux et
détaillés, sur la structure des couches de mélange et, notamment, sur le taux de crois-
sance. La description détaillée des termes de transport moléculaire a été retenue pour ces
simulations. De maniere générale, ces simulations ont été conduites sur des temps car-
actéristiques et domaines suffisamment étendus pour atteindre un état d’autosimilarité
défini par un taux de croissance linéaire de 1’épaisseur de vorticité et la superposition des
profils des contraintes du tenseur de Reynolds.

Pour les couches de mélange inertes, l'effet stabilisateur de la compressibilité s’est
manifesté dans la réduction du taux de croissance, ce qui est une conséquence d’une
réduction des contraintes du tenseur de Reynolds, de I’énergie cinétique turbulente et de
I’enstrophie. En particulier, I’analyse du bilan de I’équation de transport de 1’enstrophie
a confirmé que la diminution des effets barocline, principale responsable de la création de
vorticité dans un écoulement bidimensionnel, est liée a la réduction du taux de croissance
de la couche de mélange.

Deux mécanismes réactionnels ont été considérés pour I’étude de l'effet du dégagement
de chaleur dans les couches de mélange. L’utilisation d’'une chimie détaillée a plusieurs
étapes réactionnelles élémentaires conduit a des simulations ou 'effet du dégagement de
chaleur dépend du niveau de compressibilité considérée. Ainsi, pour des faibles valeurs du
nombre de Mach convectif, I'influence du taux de dégagement de chaleur est tres impor-
tante, ce qui est constaté par les champs instantanés et moyennes de température obtenus,

ainsi que pour les taux de croissance correspondants. L’utilisation d’'une chimie globale
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a une seule étape réactionnelle conduit a des simulations ou le champ de température
et le taux de dégagement de chaleur sont surestimés, par rapport aux simulations réac-
tives conduites avec une chimie détaillée. Les délais d’auto-inflammation sont, quant a
eux, sous-estimés. Ceci se traduit par une influence du taux de dégagement de chaleur
démesurée dans tous les régimes de compressibilité étudiés dans ce chapitre. Néanmoins,
ce comportement est tout a fait consistant avec les études précédentes utilisant des hy-
potheses simplificatrices des processus de combustion.

La conséquence immédiate constatée sur le développement de la couche de mélange
par leffet de la compressibilité et du dégagement de chaleur est la réduction de son taux
de croissance. La derniere partie de ce chapitre a été consacrée a 1’étude des couches de
mélange impactées par un choc oblique. Les simulations conduites pour des couches de
mélange inertes et réactives ont démontré les capacités de cette technique. En particulier,
I’évolution du taux de croissance révele une augmentation tres importante de cette quan-
tité dans le cas réactif ainsi qu’une accélération du processus d’auto-inflammation apres
le passage du choc.

Des simulations tridimensionnelles des couches de mélange inertes et réactives seront
abordées dans les chapitres suivants avec 1'objectif de préciser les tendances observées

dans les cas bidimensionnels.






Chapitre 6

Simulations tridimensionnelles des

couches de mélange inertes

6.1 Introduction

La premiere DNS d’une couche de mélange compressible était réalisée par Sandham
& Reynolds (1989) [142]. Cette simulation ne représentait que les premiers appariements
des structures tourbillonnaires et le manque d’informations associées aux petites échelles
de la turbulence était évident. Rogers & Moser (1994) [138] ont été les premiers auteurs a
effectuer 'analyse détaillée d’'une base de données statistiques obtenue avec une simulation
numérique directe d'une couche de mélange turbulente incompressible se développant
temporellement. Récemment, des études conduites par DNS et LES tridimensionnelles des
couches de mélange compressibles inertes temporelles ont été publiées dans la littérature
[27, 100, 101, 120, 123]. Les DNS ou LES des couches de mélange spatiales sont moins
abondantes dans la littérature et seuls quelques exemples assez récents, avec un niveau
de résolution important, sont reportés dans la littérature [4, 55, 98, 136]. Le principal
probléme associé aux simulations des couches de mélange spatiales est le coiit de calcul
important comparé aux simulations temporelles. Ce soucis peut dorénavant étre contourné

grace a la montée en puissance de calcul des supercalculateurs.

La simulation numérique de couches de mélange temporelles est souvent préférée a
celle des couches de mélange spatiales pour différentes raisons. Par exemple, la spécifica-
tion des conditions aux limites d’entrée et de sortie est remplacée par des conditions de
périodicité. Les domaines de calcul sont ainsi considérablement réduits dans la direction
longitudinale, ce qui permet d’atteindre plus facilement 1’état d’autosimilarité avec un
colit de calcul inférieur. Dans le traitement des donnés, le fait de disposer d’une direction
d’homogénéisation supplémentaire permet d’obtenir des profils des quantités moyennes
mieux convergés. L’évolution des couches de mélange temporelles fournit une bonne ap-
proximation de la physique impliquée dans 1’écoulement se développant spatialement si

la différence des vitesses entre les deux écoulements est largement inférieure a la vitesse
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de convection de la couche de mélange [59] :

AU Uy —U,
u. U

<1 (6.1)

Cette hypothese n’est pas particulierement vraie pour les couches de mélanges super-
soniques compressibles. Néanmoins, les simulations effectuées récemment pour ce type
d’écoulement ont montrée des résultats assez proches des expériences réalisées. Un des
principaux inconvénients de ’approche temporelle réside en fait dans 'impossibilité de
distinguer les deux écoulements a différente vitesse. Cela donne lieu a une couche de
mélange qui est forcement symétrique et, en conséquence, certaines caractéristiques es-
sentielles des couches de mélange spatiales étudiées dans le laboratoire ne peuvent pas

étre analysées, e.g. le taux d’entrainement de fluide [100].

Des études expérimentales ont mise en évidence 'effet stabilisant de la compressibilité,
responsable de la diminution du taux de croissance ainsi que des niveaux de fluctuations
dans la couche de mélange [9, 15, 44, 126]. La décroissance de ces quantités a un im-
pact important dans des applications pratiques comme le mélange entre l'oxydant et le
combustible dans les moteurs ramjet ou scramjet, ou la combustion turbulente dépend
largement du micro-mélange des réactifs. Ce phénomene est associé a différentes causes :
le comportement du terme de pression-dilatation [101, 123, 124, 144] ou 'effet de la com-
pressibilité sur le développement des grandes échelles cohérentes [29, 66, 126]. De plus,
I'incrément du nombre de Mach de gradient est associé a la forte diminution des niveaux
d’énergie cinétique turbulente et du taux de croissance [145, 170]. Ces études démontrent
que la diminution des fluctuations de pression, qui provoquent une diminution du terme
de pression-dilatation, est responsable des faibles valeurs du taux de croissance. Les ré-
sultats de Mahle [100] et Pantano & Sarkar [123], dérivés d’une étude minutieuse basée
sur I’équation d’onde des fluctuations de pression, confirment que la réduction de cette
quantité avec la compressibilité est liée au délai des signaux de pression-dilatation dans

I’écoulement compressible.

Ce chapitre est consacré a I’étude des couches de mélange compressibles inertes se
développant spatialement et naturellement a l’aide des simulations numériques directes
tridimensionnelles. Un des objectifs de ce chapitre réside dans la vérification et 'améliora-
tion des connaissances déja acquises sur ce type d’écoulements. Ce chapitre est organisé de
la maniere suivante. La section 6.2 décrit les parametres des simulations et la section 6.3
vérifie la validation de celles-ci. La section 6.4 montre les caractéristiques principales de la
structure des couches de mélange. La section 6.5 est consacrée au caractere autosimilaire
des solutions. Les sections 6.6 et 6.7 présentent I’analyse des effets de la compressibilité
sur la structure turbulente des couches de mélange et sur le mélange scalaire, respective-
ment. Dans la section 6.8 ’analyse de shocklets est effectuée. Enfin, la derniére section de

ce chapitre est un résumé des principaux résultats obtenus.
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6.2 Description des configurations étudiées

Les différents nombres de Mach convectif retenus pour les simulations présentées dans
ce chapitre sont 0.35, 0.70 et 1.10. Une description détaillée des termes de transport est
retenue pour la simulation conduite a M, = 0.35 (I-3D-TD-0.35). Pour les simulations &
M, = 0.70 (I-3D-T'S-0.70) et M. = 1.10 (I-3D-TS-1.10), les expressions simplifiées des ter-
mes de transport moléculaire sont utilisées. La configuration du mélange est strictement
la méme que pour les couches cisaillées inertes bidimensionnelles (tableau 5.2) : 'écoule-
ment supérieur (indice 1) est le combustible tandis que ’écoulement inférieur est I’'oxydant
(indice 2). Les parametres de simulation reportés dans le tableau 5.3 sont toujours val-
ables. L’initialisation des calculs et les criteres de stabilité des cas bidimensionnels sont
conservés. De la méme maniére, les conditions limites présentées dans le chapitre préce-
dent sont réutilisées et de nouvelles conditions de périodicité sont définies dans les sens
de l'envergure x3. La vitesse de perturbation permettant le déclenchement naturel des
instabilités au sein de la couche de mélange est fixée de la maniere suivante :

(21 — 961,0)2 + (9 — 962,0)2> cos (27T (xg —x30) N

2
AZL‘% L3 + 627’(’) s (6 )

v, = e1alU. exp (—
ou €1 et g9 sont deux nombres aléatoires qui oscillent entre —1 et +1. a et Axg sont,
respectivement, 'amplitude et la taille de la perturbation. La relation (6.2) présente une
forme sinusoidale selon l'envergure avec un décalage en phase aléatoire [55]. La valeur
de N choisie permet d’avoir 3 périodes completes de cette fonction sinusoidale dans la
direction de I’envergure. Cette perturbation est appliquée a la composante transversale et
selon I'envergure de la vitesse, en (21, %20, Z30) = (464.,0,0, L3/2).

Le nombre de Reynolds initial basé sur I’épaisseur de vorticité est Re, o = 640 pour les
trois simulations, similaire a celui utilisé dans les couches de mélange bidimensionnelles.
Les caractéristiques du maillage ainsi que la taille des domaines sont reportées dans le
tableau 6.1. La taille de maille est constante selon la direction de ’envergure et, selon
les deux autres directions de l’espace, un léger étirement est appliqué comme indiqué
précédemment dans la section 5.4.2. Pour rappel, 'obtention des couches de mélange
inertes se fait en négligeant les termes sources chimiques des équations de Navier-Stokes,
comme c’était le cas pour les simulations bidimensionnelles inertes.

Les trois simulations considérées dans ce chapitre ont été réalisées sur deux supercal-

TABLEAU 6.1 — Parametres géométriques correspondant aux simulations inertes. Le do-
maine de calcul a pour dimensions L; X Ly X L3 et il est constitué d’'un nombre de points

......

référence, est calculé a partir de Re, o = 640.

Cas L1/5w70 Lg/(sw,o L3/6w70 N1 N2 N3 N
I-3D-TD-0.35 320 60.6 30 1517 325 179 88 x 10°
I-3D-T5-0.70 320 93.2 30 1517 341 179 92 x 10°

I-3D-TS-1.10 385 93.2 30 1645 341 179 100 x 106
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culateurs. Le premier est le supercalculateur “Turing” de I'IDRIS. Il s’agit d’une machine
IBM Blue Gene/Q équipée de 65536 coeurs PowerPC A2 avec une puissance en créte totale
de 836 Tflops. La deuxieme machine est le cluster de I'Institut P’ Il posséde 108 noeuds
de calcul bi-processeurs AMD Opteron 4, soit 864 coeurs de calcul, et une puissance to-
tale d’environ 8.5 Tflops. La simulation I-3D-TD-0.35 a été exectué sur Turing avec 2048
processus MPI tandis que les autres deux ont été lancées sur le cluster de I'Institut P’ en

utilisant 256 processus MPI chacune.

6.3 Vérification des simulations

Les simulations présentées dans ce chapitre ont été conduites sur une période de temps
suffisamment longue pour I'obtention d’une base statistique convergée. Le critere permet-
tant d’assurer la convergence en temps des données statistiques est basé sur la convergence
des moments d’ordre 2. Soient u; et u; deux composantes de vitesse instantanées et la
fonction .
(ui) — (uq)(uy) — (ujuy)

f(ui?uj> = AU?2 )

pour vérifier la convergence de moments d’ordre 2, les simulations ont tournée pendant un

(6.3)

temps suffisamment long pour permettre d’obtenir une base de données o la relation (6.3)
tend vers une valeur inférieure a 107°.

La figure 6.1 montre la convergence des moments d’ordre 2 en fonction du temps
de simulation, normalisé par L;/U.. Le calcul des moments d’ordre 2 est réalisé en
1 = 3000, pour les cas [-3D-TD-0.35 et I-2D-T'S-0.70 tandis que pour le cas I-3D-
TS-1.10 cette abscisse est décalée en z; = 375J, . Dans la suite, toutes les quantités
moyennes seront calculées a ces endroits sauf indication contraire. Les résultats des cor-
rélations montrent que 10 et 18 unités de temps normalisé sont nécessaires, en fonction du
nombre de Mach convectif, pour atteindre la convergence de ces statistiques. Ces chiffres
sont sensiblement supérieurs a ceux des simulations de Fu & Li [55]. Ils correspondent a
une base de donnés comprenant au moins 700 champs instantanés. Comme attendu, les
fluctuations de vitesse longitudinales sont les quantités qui convergent le plus lentement
du fait de ses valeurs relativement importantes.

Pour vérifier si la taille du domaine est suffisamment grande dans la direction d’ho-
mogénéité, i.e. selon le sens de I'envergure, ot les conditions de périodicité sont appliquées,
I’évaluation de corrélations en deux points et la détermination ultérieure de 1’échelle de
longueur intégrale est effectuée selon la procédure indiquée par O'Neill et al. [121]. La

corrélation en deux points d’une quantité f dans la direction x3 s’exprime comme

(f' (w1, 0, w3, ) f' (21, 22, w3 + A3, 1))

2
rms

Ryp= (6.4)
Pour éviter une possible contamination numérique liée a un domaine de calcul insuffisam-
ment long selon la direction de périodicité, la relation (6.4) doit tendre vers zéro au fur

et a mesure que Axz augmente. La figure 6.2 montre les corrélations des composantes de
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FIGURE 6.3 — Composante longitudinale de vitesse.

vitesse ainsi que de la fraction massique d’azote. Le comportement général de ces courbes
montre une diminution effective de la corrélation. La simulation I-3D-DT-0.35 présente
des niveaux de corrélation légerement plus élevés comparés aux autres simulations. Ceci
peut étre attribué au développement de la couche de mélange en régime quasi incom-
pressible. Comme il sera discuté dans la section suivante, a ce nombre de Mach convectif
la structure de la couche de mélange présente une allure plus bidimensionnelle comparés
aux autres régimes de compressibilité. Ce caractere bidimensionnel, qui peut aussi étre
influencé par le type de forcage utilisé, peut augmenter les valeurs des corrélations en
deux points.

La longueur intégrale se calcule selon
Ls/2
lg :/0 R37u1d<AI’3), (65)

et sa valeur doit étre inférieure a '’envergure du domaine de calcul. Le tableau (6.2) reporte
les valeurs trouvées pour chaque simulation. Ces résultats sont tout a fait satisfaisants et

du méme ordre de grandeur (I3/L3 < 0.1) que ceux reportés dans la littérature [27, 100,
121, 123, 124].

La figure 6.3 montre la composante longitudinale moyenne de vitesse comparée a
des études expérimentales. Les profils moyens obtenus pour les simulations numériques
tridimensionnelles sont moyennés spatialement dans la direction d’homogénéité et tem-

porellement. Pour rappel, la moyenne d’ensemble au sens de Reynolds et Favre s’exprime,

TABLEAU 6.2 — Echelles intégrales pour les simulations inertes.

Cas I-3D-TD-0.35 I-3D-TS-0.70 I-3D-TS-1.10
l3/Ls 0.108 0.066 0.119
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FIGURE 6.4 — Cas I-3D-TD-0.35. Profils de vitesses rms déduites du tenseur de contraintes
de Reynolds normalisés par AU.

respectivement, comme

ftif foL3 (1, 2, 73, t)dwsdt
S JE daadt

(@) (1, 72) = (6.6)

et
fttif OL3 ng(xl, X2, T3, t)dflj:gdt

t L-
ftf 0 3

Pour toutes les quantités moyennes présentées dans la suite, la méme procédure est utilisée

(p) (21, 22) (6.7)

p(x1, o, x3,t)dx3dt '

sauf indication contraire. Il existe un bon accord entre les résultats obtenus dans ce travail
et ceux de Spencer & Jones [156] et Bell & Mehta [12]. Une observation intéressante qui
peut étre tirée de cette figure est le caractere asymétrique des profils correspondant aux
simulations actuelles. Cette disymétrie est plus marquée avec la compressibilité.

Les figures 6.4-6.5 montrent les profils de vitesses rms déduites du tenseur de con-
traintes de Reynolds (5.16) comparés a d’autres simulations numériques et études expéri-
mentales [12, 123, 138, 156]. Ces résultats sont limités uniquement aux deux premiers
régimes de compressibilité, M. = 0.35 et M, = 0.70. En général, les résultats obtenus ici
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FIGURE 6.6 — Cas [-3D-TS-1.10. Profils de vitesses rms déduites du tenseur de contraintes
de Reynolds normalisés par AU.

sont similaires a ceux observés dans ces études. Cependant, la largeur ainsi que la hauteur
des profils des couches d’hydrogene-air sont légerement différentes pour la simulation con-
duite a M, = 0.35. Ces différences ont été attribuées a l'initialisation des simulations et
aux dimensions du domaine de calcul. Effectivement, les dimensions des domaines de cal-
cul des simulations présentées ici sont assez similaires a celles employées par Mahle [100].
Ces dimensions sont entre 2 et 4 fois plus grandes que celles des simulations de Rogers &
Moser [138] et Pantano & Sarkar [123]. Il est possible que les simulations présentées ici et
celles de Mahle capturent de maniere plus complete la relaxation vers un état autosimi-
laire, ce qui se traduit par une diminution des niveaux maximum observés dans les profils
présentés ici et dans la référence [100]. A nouveau, une forte dissymétrie est constatée et
les profils sont déplacés vers I’écoulement le plus léger. Finalement, la figure 6.6 montre
les profils de vitesse rms pour M, = 1.10. Les valeurs maximales de la vitesse sont légere-
ment plus faibles qu’a M, = 0.70, avec un faible décalage additionnel vers le courant de
combustible, ce qui est consistant avec les résultats montrés dans la figure 6.3.

Pour finir cette étude de vérification préliminaire, le tableau 6.3 regroupe des résul-
tats numériques et expérimentaux portant sur des couches de mélange incompressibles.

Les résultats de la couche de mélange bidimensionnelle I-2D-0.35 (voir section 5.4) et la
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simulation [-3D-TD-0.35 sont aussi présentés afin de pouvoir les comparer. Les valeurs
maximales des profils de vitesses rms obtenues dans le cas [-3D-TD-0.35 sont concordants
avec d’autres expériences et simulations numériques directes tridimensionnelles. La sim-
ulation équivalente bidimensionnelle présente, quant a elle, des valeurs supérieures pour
ces quantités, ce qui avait été déja discuté dans la section 5.3. En particulier, cette sures-
timation moyenne d’environ 66% dans le cas I-2D-0.35 suffit & justifier I'intérét d’une

description tridimensionnelle de la couche de mélange.

6.4 Structure des couches de mélange

Dans la suite, des champs instantanés associés aux couches de mélange en régime
permanent sont présentés et discutés. Le but de cette section est de comparer quelques
caractéristiques du développement spatial ainsi que de la transition des couches de mélange

a différentes niveaux de compressibilité.

6.4.1 M.=0.35

La figure 6.7 montre ’enroulement des tourbillons a I'aide des isocontours du critere
Ay. Cette quantité correspond a la valeur propre la plus négative associée au tenseur de
gradient de vitesse S% + 2, ou S et € sont la partie symétrique et antisymétrique de
ce tenseur, respectivement. D’autres criteres sont également utilisés dans la littérature
pour visualiser les structures turbulentes, e.g. les isocontours de pression ou le critere ().
Plusieurs auteurs [55, 82| considérent que les critéres @) et Ay sont souvent équivalents.
Dans la figure 6.7(a) on peut visualiser 'apparition d’'une structure cohérente entrelacée
associée au type de perturbation aléatoire introduite en amont. Ces structures entrelacées
marquent la région de transition de la couche de mélange tel que le suggerent Ma et al. [98].
Ces structures donnent naissance a la création d’un premiere enroulement en z; ~ 1309, .
Un deuxieme et un troisieme rouleau apparaissent ensuite de maniére successive jusqu’a
x1 ~ 1604,,. La formation des tourbillons contre-rotatifs longitudinaux (instabilité sec-
ondaire), appelés “ribs” [59], dans les tresses des rouleaux est clairement visible & ce niveau
de compressibilité. Les figures 6.7(b)—6.8 démontrent que I’écoulement compris au sein de

TABLEAU 6.3 — Compilation de résultats obtenus pour différentes couches de mélange
incompressibles.

Re, o Tilmax  T22,max  7T12,max Type Référence

- 0.176 0.138 0.097  Expérimentale Wygnanski & Fiedler [175]
- 0.190 0.120 0.114  Expérimentale Spencer & Jones [156]
1800  0.180  0.140  0.100 DNS-3D Bell & Mehta [12]

3200 0.160  0.130  0.100 DNS-3D Rogers & Moser [138]
720 0.200  0.290  0.150 DNS-2D Stanley & Sarkar [157]
5333 0.200 0.260 0.140 DNS-2D Bogey [16]
640 0.230 0.260 0.120 DNS-2D 1-2D-0.35

640 0.150 0.120 0.090 DNS-3D I-3D-TD-0.35
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FIGURE 6.7 — Cas I-3D-TD-0.35. Isocontours Ay = 0.01 g min.
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FIGURE 6.8 — Cas [-3D-TD-0.35. Champs instantanés de masse volumique correspondant
a des plans -3 situés a différentes abscisses. Unités SI.

la couche cisaillée est dominé par les structures tourbillonnaires, vers la fin du domaine
de calcul.

La figure 6.9 montre la distribution instantanée de la fraction massique d’hydrogene
dans différents plans de 1'espace. La croissance de la couche cisaillée se confirme avec le
mélange continu entre les tourbillons voisins comme le montrent les figures 6.9(a)—(b). Ce
mécanisme, caractéristique d’un état turbulent développé, est en accord avec des études
expérimentales [21] et numériques [138]. La figure 6.9(b) montre le champ instantané
de fraction massique d’hydrogene dans un plan x;-z3 situé au milieu du domaine de
calcul. Cette structure plus ou moins bidimensionnelle est typique des couches de mélange
incompressibles [20, 21, 29]. Les figures 6.9(c)—(d) montrent des plans zs-z3 appartenant
a une tresse et a un rouleau, respectivement. Ces régions coincident également avec des
endroits ou la pression est maximale (tresse) et minimale (rouleau). La différence la plus
notable entre 'action des structures de type tresse et rouleau réside dans la quantité de
fluide engloutie, comme le confirment les isolignes de fraction massique d’hydrogene.

6.4.2 M.=0.70

La figure 6.10 montre I’enroulement des tourbillons a ’aide des isocontours du critére
Ao. A la différence du cas précédent, la présence des structures entrelacées est sensiblement
réduite et les structures cohérentes présentent une allure plus étirée. Le déclenchement
des instabilités a lieu plus ou moins a la méme abscisse que celle du cas quasi incompress-

ible, soit environ x; = 1304,,, sans néanmoins une continuation successive des rouleaux.
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FI1GURE 6.9 — Cas [-3D-TD-0.35. Champs instantanés de fraction massique d’hydrogene
correspondant & plusieurs plans. Isolignes Yy, = 0.005 et Yy, = 0.045 dans les figures (a),

(c) et (d).
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FI1GURE 6.12 — Cas [-3D-TS-0.70. Champs instantanés de fraction massique d’hydrogene
correspondant a plusieurs plans. Isolignes Yy, = 0.005 et Yy, = 0.045 dans les figures (a),

(c) et (d).

Les structures tourbillonnaires se développent rapidement apres le déclenchement. La
figure 6.11 montre la distribution instantanée de masse volumique dans différents plans
xo-3. En 21 = 10000, les tourbillons contre-rotatifs issus de la perturbation aléatoire
appliquée en amont présentent une allure plus oblique par rapport a celle observée dans le
cas quasi incompressible. Ces tourbillons croissent dans le sens de I’écoulement et génerent
des structures de taille plus petite vers la fin du domaine de calcul.

La figure 6.12 montre la distribution instantanée de la fraction massique d’hydrogene
dans différents plans de I’espace. Comme dans le cas des simulations bidimensionnelles, la
structure générale de la couche de mélange devient moins cohérente. L’identification entre
rouleaux et tresses dans la figure 6.12(a) est moins évidente que dans le cas précédent. La
figure 6.12(b) montre le champ instantané de fraction massique d’hydrogene dans un plan

x1-r3 situé au milieu du domaine de calcul. Les niveaux de fraction massique montrent
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FIGURE 6.13 — Cas I-3D-T'S-1.10. Isocontours Ay = 0.01Ag min.

une structure légerement plus désorganisée et étirée dans le sens longitudinal comparé au
régime quasi incompressible. Comme mentionné plus haut, I'identification des plans xo-73
correspondant aux tresses et rouleaux, devient plus difficile (voir figures 6.12(c)—(d)). Par
rapport au cas précédent, le champ instantané de fraction massique d’hydrogene révele
une structure plus désorganisée avec des éjections de fluide avec une forme caractéristique
de champignon plus prononcées.

6.4.3 M.=1.10

La figure 6.13 montre I’enroulement des tourbillons a I'aide des isocontours du critere
Ao. A différence du cas bidimensionnel ou le développement des instabilités n’avait pas eu
lieu, le déclenchement de ’enroulement dans le cas tridimensionnel apparait a environ x; =
1604, 0. Cette distance est significativement supérieure a celles obtenues pour les autres
cas, ce qui oblige a étendre le domaine du calcul dans le sens de I’écoulement. La transition
de I’écoulement laminaire en turbulent se fait encore plus rapidement qu’a M. = 0.70 et
la formation de ribs reste completement insignifiante a ce régime de compressibilité. Les
structures entrelacées indicatrices de la transition et observées dans les deux cas précédents
sont completement disparues. Il est important de remarquer le fait que le simulations
présentées ici capturent de maniere adéquate 1'état transitoire des couches de mélange,
de maniére similaire aux calculs LES de Ma et al. [98], et elles différent des couches de
Fu & Li [55], qui deviennent turbulentes tres pres du plan d’entrée de la simulation et
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FIGURE 6.14 — Cas [-3D-TS-1.10. Champs instantanés de masse volumique correspondant
a des plans xo-x3 situés a différentes abscisses. Unités SI.

ne semblent pas subir une transition. La figure 6.14 montre la distribution instantanée
de masse volumique dans différents plans z9-x3. Les résultats illustrent & nouveau une
structure tres désorganisée vers la fin du domaine de calcul. La figure 6.14(b) montre
I’apparition des forts gradients de masse volumique loin du centre de la couche de mélange
et, plus particulierement, dans le courant de combustible. Ces gradients se forment lors du
déclanchement des instabilités et leur amplitude diminue plus en aval de ’écoulement (voir
figure 6.14(c)). Ces discontinuités peuvent étre associées a des “shocklets”. Une analyse
plus détaillée sera effectuée dans la section 6.8 pour vérifier la présence des shocklets dans
les couches de mélanges compressibles.

La figure 6.15 montre la distribution instantanée de la fraction massique d’hydrogene
dans différents plans de 'espace. La structure générale de la couche de mélange présentée
dans la figure 6.15 est la plus déformée des trois cas. La structure tridimensionnelle et
désorganisée est visible dans la figure 6.15(b). La distinction entre tresses et rouleaux est
plus difficile a effectuer tel que le démontrent les figures 6.15(c)—(d).

6.5 Etat d’autosimilarité

Les domaines de calcul employés sont suffisamment longs pour atteindre un état au-
tosimilaire. Dans cet état, les taux de croissance basés sur les épaisseurs de vorticité et
de quantité de mouvement évoluent de maniere linéaire, comme le montre la figure 6.16.
Cette figure confirme aussi qu’au fur et a mesure que la compressibilité augmente, 1’état

autosimilaire est atteint plus lentement. Le tableau 6.4 montre les taux de croissance nor-
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FIGURE 6.16 — Evolution spatiale des épaisseurs normalisées de vorticité (a) et de quantité
de mouvement (b).

malisés correspondant aux couches de mélange tridimensionnelles inertes. En général, ces
valeurs sont plus faibles que dans les cas bidimensionnels équivalents (voir section 5.4). La
valeur trouvée de 0.126 pour M, = 0.35 est en bon accord avec les simulations de Rogers &
Moser [138]. Ce tableau présente aussi les valeurs du nombre de Reynolds (5.9) atteints a la
fin du domaine de calcul. Ces valeurs sont équivalentes aux simulations bidimensionnelles
et suffisamment grands pour considérer une turbulence pleinement développée [55, 123].

La longueur caractéristique de I’échelle de Kolmogorov, reportée dans le tableau 6.4, est

Ly = <W>1/4, (6.8)

€

calculée a partir de la relation

avec v la viscosité cinématique et € le taux de dissipation de I’énergie cinétique turbu-
lente (5.17). L,, est 1égerement inférieure a la taille minimale de maille du domaine de cal-
cul, ce qui confirme que les petites échelles sont correctement résolues [27, 101, 123, 124].
Le tableau 5.4 montre aussi les valeurs obtenues pour le nombre de Reynolds basé sur la

micro-échelle de Taylor, défini comme

5
Rex = 2k [ (6.9)

ou k désigne I’énergie cinétique turbulente. Pour rappel, la micro-échelle de Taylor est

[

définie comme
10(v)k

€

Ly = (6.10)

Les valeurs de Re, sont équivalentes a celles trouvées dans les simulations portant sur
le développement temporel des couches de mélange [100, 123, 124] et en accord avec les
conclusions de Dimotakis [38].

Quand une couche de mélange devient autosimilaire, les profils des quantités moyennes

normalisées par pg, AU et d, se superposent. Pour vérifier cette propriété, la figure 6.17
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TABLEAU 6.4 — Caractérisation des couches de mélange tridimensionnelles inertes. Les
nombres de Reynolds et les échelles caractéristiques sont calculés en x; = 3000, (cas
[-3D-TD-0.35 et I-3D-TS-0.70) et x1 = 3754, (cas I-3D-T'S-1.10), au centre du domaine
de calcul.

Cas n=tdé,, /dz; 5;/5;’1- Re, Rexn L,/Ax L)/Ax
1-3D-TD-0.35 0.126 0.76 6419 129 0.36 6.12
[-3D-TS-0.70 0.090 0.54 8492 118 0.42 6.87
I-3D-TS-1.10 0.086 0.51 10628 122 0.51 8.40

(a) Cas I-3D-TD-0.35. (b) Cas I-3D-TS-0.70.
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FIGURE 6.17 — Profils de vitesses rms déduites de la contrainte de Reynolds Ri, a dif-
férentes abscisses.
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FIGURE 6.18 — Taux de croissance normalisés en fonction du nombre de Mach convectif
pour différentes simulations et études expérimentales.

présente les profils des vitesse rms déduites de la contrainte de Reynolds R4 en fonction
de l'abscisse normalisée x} = x1/d,,0. Les profils correspondant aux dernieres abscisses
sont tres proches les uns des autres, vérifiant donc cette propriété.

Cette section se conclut avec la comparaison des taux de croissance normalisés des
couches de mélange inertes avec d’autres travaux expérimentaux et numériques [32, 35,
37, 55, 66]. La figure 6.18 montre la décroissance de I’épaisseur de vorticité en fonction du
nombre de Mach convectif. La valeur de 1’épaisseur de vorticité incompressible est fixée
a 0.166 (voir section 5.3). Les résultats obtenus dans ce travail se trouvent bien dans les
régions délimitées par d’autres études. Enfin, il peut étre aussi constaté que les taux de

croissance appartenant aux deux derniers régimes de compressibilité sont tres similaires.

6.6 Effet de la compressibilité sur la turbulence

6.6.1 Variables moyennes

La figure 6.19 montre les profils de vitesses longitudinales moyennées au sens de Favre
et de Reynolds. La différence entre les profils est inappréciable car le terme barocline de
I'équation de transport de I'enstrophie (5.24), responsable de 1égeres différences dans ces
profils dans les cas bidimensionnels [113], devient négligeable dans le cas tridimensionnel
(voir section 6.6.4). La dissymétrie de ce profil avec la compressibilité est évidente, ce qui
est aussi constaté dans les cas 2D étudiés dans la section 5.4.

La figure 6.20 montre les profils moyens des principales variables thermodynamiques
d’intérét : masse volumique, température, pression et masse molaire du mélange. Ces pro-
fils sont présentés sous forme normalisée de facon a avoir des quantités qui varient entre 0
et 1. Comme le montre la figure 6.20(b), la valeur moyenne maximale de la température
au sein de la couche de mélange se produit dans le cas le plus compressible. Ceci est une

conséquence directe du frottement visqueux entre les deux écoulements, qui augmente
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FIGURE 6.19 — Profils de vitesse longitudinale normalisée moyennée au sens de Favre (a)
et de Reynolds (b).
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FIGURE 6.21 — Profils rms de masse volumique (a), température (b), pression (c) et masse
molaire (d).

plus la température moyenne du fluide, d’environ 230 K, pour le régime de compressibilité
le plus élevé par rapport au cas quasi incompressible. Ces résultats sont en bon accord
qualitatif avec les observations de Figueira da Silva et al. [51] et Nishioka & Law [118]
portant sur des couches de mélange laminaires d’hydrogene-air. Cette augmentation no-
table de température entraine une diminution de la masse volumique (figure 6.20(a)).
La pression moyenne normalisée par le facteur poAU? est presque constante a travers la
couche de mélange et chute quand le nombre de Mach convectif augmente. La multiplica-
tion des profils de pression par yM? donne une constante de valeur approximative 0.24,
démontrant que la chute en pression est proportionnelle a ce facteur. Enfin, le profil de

masse molaire normalisée présente une évolution similaire a celle de la température.

6.6.2 Variables thermodynamiques fluctuantes

La figure 6.21 montre les profils rms des principales variables thermodynamiques. Les
fluctuations de la masse molaire diminuent avec la compressibilité comme résultat d’une
diminution du degré de mélange. Le méme comportement est observé pour les valeurs
rms de la température. En revanche, les fluctuations de pression et de masse volumique
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FIGURE 6.22 — Fluctuations des variables thermodynamiques intégrées dans la direction
transversale.

normalisées par leurs valeurs moyennes respectives augmentent avec le nombre de Mach
compressible. Pour démontrer la dépendance des fluctuations thermodynamiques avec
M., I'intégration des profils de la figure 6.21 est effectuée dans la direction transversale.
Soit ¢ une variable quelconque normalisée comme celles présentées sur la figure 6.21, son

intégration dans la direction transversale s’effectue selon

pla) = [ olenm)d(ea/A), (6:11)

—0o0

ou ¢ représente la valeur normalisée de ¢, intégrée dans la direction transversale. La fig-
ure 6.22 montre les résultats obtenus apres I'intégration des variables thermodynamiques
fluctuantes normalisées. Les fluctuations de pression et de masse volumique augmentent
avec la compressibilité. En revanche, les fluctuations de température et de masse molaire

ne montrent pas de dépendance significative au nombre de Mach convectif.

Pour étudier de maniere plus détaillée le comportement des fluctuations de masse
volumique et de température, la décomposition des ces fluctuations en partie acoustique

et entropique est prise en compte en suivant 'analyse de Sarkar [146] :

P = Pac + Pens (6.12)

et
T = T;C + 1T

en?

(6.13)

avec pl, = p..J{c)?, T.. = (v — V)TpP'/(yp) et p.. = p'. Les valeurs des quantités rms
correspondant sont montrées dans la figure 6.23. La tendance générale observée est une
augmentation des fluctuations acoustiques et une diminution des fluctuations entropiques
avec la compressibilité. A la lumiere de ces résultats, il peut étre constaté que les fluc-

tuations entropiques sont les plus importantes, ce qui est particulierement vrai pour la
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FIGURE 6.23 — Décomposition des profils rms de masse volumique (a) et température (b)
en partie acoustique (—) et entropique (- -). Les symboles sont identiques a ceux utilisés
dans la figure 6.21.
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FIGURE 6.24 — Coeflicient de corrélation entre la masse volumique et la pression (a) et
entre la masse volumique et la masse molaire (b).

température. Cependant, les fluctuations acoustiques de masse volumique deviennent de
plus en plus importantes avec la compressibilité.

La corrélation entre les fluctuations de masse volumique et pression

/!
R(p,p) = M, (6.14)
PrmsPrms
est présentée dans la figure 6.24(a). Dans le cas quasi incompressible, cette quantité oscille
autour de zéro. Ce résultat est cohérent avec la figure 6.23 qui montre que la partie acous-
tique de la masse volumique et la température est faible dans ce régime de compressibilité.
Pour des nombres de Mach convectif plus élevés, cette corrélation augmente significative-
ment du coté combustible, ou la partie entropique des fluctuations est fortement réduite

(voir figure 6.24(a)).
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FIGURE 6.25 — Nombre de Mach turbulent (a) et Mach de gradient (b).

A faible nombre de Mach convectif, les fluctuations de masse volumique sont corrélées

avec celles de la masse molaire

(W)

R(p,W) = ———
(p’ ) ,OrmsWrm37

(6.15)
comme l'illustre la figure 6.24(b). En effet, la partie entropique des fluctuations de masse
volumique est plus remarquée dans ce régime et ces fluctuations entropiques proviennent
des fluctuations de masse molaire et température. En conséquence, la corrélation entre
fluctuations de masse volumique et masse molaire est aussi importante et diminue avec

la compressibilité.

6.6.3 Nombres de Mach

Le nombre de Mach turbulent

VR
(@

s’utilise pour mesurer le degré de compressibilité de la turbulence. Freund et al. [53]

M, = (6.16)

ont interprété cette quantité comme le rapport entre le temps acoustique 7, et le temps
caractéristique de la turbulence 7;. Le nombre de Mach de gradient est aussi utilisé dans
la littérature

Sl
M, =-— 6.17
= (6.17)
ou S = O(u1);/0xy est le cisaillement moyen et [ est I'échelle caractéristique du ci-

saillement. Pour les couches de mélange inertes, cette longueur est fixée a | = 4,0 en
suivant [100]. Les nombres de Mach (6.16)—(6.17) sont reliées a la forte diminution des
niveaux d’énergie cinétique turbulente et du taux de croissance [123, 145, 170].

La figure 6.25 montre l'augmentation du Mach turbulent et du Mach de gradient
avec le nombre de Mach convectif, ce qui était consistant avec la réduction du taux de

croissance avec la compressibilité. Blaisdel et al. [14] ont confirmé une corrélation entre
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FIGURE 6.26 — Evolution du nombre de Mach turbulent en fonction du nombre de Mach
de gradient.
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FIGURE 6.27 — Bilan de I'équation de transport de I’enstrophie normalisé par AU?/43.
Figure (a) : terme d’étirement (—) et de diffusion (- -). Figure (b) : terme de dilatation (—)
et couple barocline (- -). Les symboles sont identiques a ceux utilisés dans la figure 6.26.

ces deux quantités, ce qui est vérifié dans la figure 6.26. Comme le nombre de Mach de
gradient peut étre interprété comme le temps acoustique 7, divisé par le temps moyen de
distorsion de I’écoulement 74, le rapport du nombre de Mach de gradient et le nombre de
Mach turbulent conduit a

M, _ 7o/ _ T (6.18)
M, Ta/ Tt Td

Cette corrélation mesure le degré d’influence des effets de distorsion dans 1’écoulement.

Les simulations présentées ici vérifient de maniere approximative une corrélation linéaire
avec My o< 6.25M, tres faiblement influencée par le régime de compressibilité.
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FIGURE 6.28 — Energie cinétique turbulente normalisée par poAU2.

6.6.4 Equation de transport de I’enstrophie

La figure 6.27 montre la contribution des termes intervenant dans ’équation de trans-
port de l'enstrophie (5.24) afin d’identifier le processus responsable de la création de
vorticité au sein de la couche de mélange. Contrairement aux simulations bidimension-
nelles (voir section 5.8), les termes du bilan augmentent avec la compressibilité. Dans les
couches de mélange tridimensionnelles, les contributions les plus importantes proviennent
du terme d’étirement tourbillonnaire et de diffusion visqueuse. Cependant, la contribu-
tion par étirement domine celle de diffusion dans tous les régimes de compressibilité. Ces
résultats sont en accord avec ceux de Miller et al. [112] et sont une conséquence de la
création des échelles turbulentes produites par étirement. On notera que le bilan global
d’enstrophie ne se ferme pas parfaitement comme il a été constaté dans d’autres études
portant sur des couches de mélange binaires et jets [112, 120, 147]. Enfin, le terme de di-
latation augmente avec M, tandis que le terme couple barocline ne subit pas de variation

significative.

6.6.5 Equation de transport de I’énergie cinétique turbulente

La figure 6.28 confirme la réduction de I'énergie cinétique turbulente (5.17) avec la
compressibilité. Pour mieux comprendre cette réduction, ’analyse des termes principaux
intervenant dans I’équation de transport de cette quantité est effectuée. La figure 6.29
montre que la contribution la plus importante a la création d’énergie cinétique turbu-
lente provient du terme de production et diminue avec le nombre de Mach convectif. Ce
terme est compensé, en grande partie, par le terme de dissipation, qui est légerement
moins affecté par la compressibilité. Le terme de transport turbulent contribue a la créa-
tion d’énergie en périphérie de la couche de mélange tandis qu’au sein de la couche il
devient négatif. Cette quantité se comporte comme un mécanisme qui enleve 1’énergie

des régions avec un forte cisaillement pour la déposer dans des régions avec des niveaux



116 Chapitre 6. Simulations tridimensionnelles inertes

0.008 T T T 0.002 T T T

0.0015
0.006 L
0.001
0.004 0.0005
0 =
0.002 L
-0.0005
0 4 -0.001
-0.0015
-0.002 L
-0.002

-0.004 -0.0025
- -1

22/00 (=) 2/00 (=)
(a) (b)

FI1GURE 6.29 — Bilan de I’équation de transport de 1’énergie cinétique turbulente normalisé
par pgAU3/6,,. Figure (a) : terme de production (—) et de dissipation (- -). Figure (b) :
terme de transport turbulent (—), de pression-dilatation (- -) et de flux massique (- - -).
Les symboles sont identiques a ceux utilisés dans la figure 6.28.

d’énergie plus faibles. La figure 6.29(b) montre que les contributions dues aux termes de
pression-dilatation et de flux massique restent négligeables pour tous les nombres de Mach
convectifs retenus.

La figure 6.30(a) montre le rapport entre le terme de pression-dilatation et production,
cette quantités étant préalablement intégrées dans la direction transversale selon (6.11),
en fonction du nombre de Mach convectif. La figure 6.30(b) confirme que le taux de
dissipation est moins affecté par la compressibilité que le terme de production.

6.6.6 Equations de transport des composantes du tenseur de

Reynolds

La figure 6.31 montre les profils moyens des contraintes de Reynolds pour les trois
simulations inertes. Les différences trouvées en termes de forme et de niveaux maximum
atteints illustrent leur caractere anisotrope. La composante normale longitudinale présente
les niveaux maximum, suivie par la transversale puis celle dans le sens de ’envergure.
La composante de cisaillement R, présente les niveaux les plus faibles. La tendance
générale des contraintes Rao, R33 et Ry est une diminution avec la compressibilité, ce qui
est en accord avec plusieurs expériences [35, 44, 60] et simulations numériques directes
[53, 101, 123]. Concernant la contrainte Ry, certains auteurs [53, 60] ont trouvé que la
valeur maximale ne dépend pas du nombre de Mach convectif tandis que dans d’autres
travaux [44, 101, 123] cette quantité est diminuée avec la compressibilité. Dans les résultats
présentés ici, la quantité R;; présente ces deux tendances, en fonction du nombre de Mach
convectif considéré : elle diminue entre M, = 0.35 et M, = 0.70 puis elle reste constante
entre M, =0.70 et M, = 1.10.

Vreman et al. [170] ont constaté que le comportement similaire observé entre les con-

traintes normales et de cisaillement du tenseur de Reynolds avec la compressibilité rend
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FIGURE 6.33 — Bilan de 'équation de transport de (p) Ry, normalisé par pgAU®/6,,. Fig-
ure (a) : terme de production (—) et de dissipation (- -). Figure (b) : terme de transport
(—), de pression-dilatation (- -) et de flux massique (- - -). Les symboles sont identiques
a ceux utilisés dans la figure 6.32.

le parametre d’anisotropie
by, — \U1U2)s
2k 7

quasi indépendant du nombre de Mach convectif M.. La figure 6.32 montre ce parametre

(6.19)

et ceux correspondant aux composantes normales du tenseur de contraintes de Reynolds

N (6.20)

i — . .
2k 3

Au centre de la couche de mélange, b3 et b5 sont pratiquement indépendants du nombre

de Mach convectif. Ces résultats sont aussi confirmés par [100, 123]. Les quantités by; et

bas présentent en revanche des différences plus marquées avec la compressibilité.

Les figures 6.33—6.36 montrent les termes principaux de ’équation de transport des
contraintes de Reynolds (5.18). Pour la contrainte normale longitudinale Rj;, les termes
les plus importants sont : celui de production, qui agit en tant que terme source, le terme
de pression-dilatation et le terme de dissipation, ces deux derniers constituant des termes
puits. Le terme de pression-dilatation est le terme source le plus important des contraintes
Roy et R3s. Le role de cette quantité est ainsi de distribuer 1’énergie de la composante
longitudinale Ry vers les composantes transversales Ragg et R33 (isotropisation). Ceci est
confirmé par les figures 6.34(a)—6.35(a) qui montrent que la contribution du terme de pro-
duction est, cette fois-ci, quasi nulle, i.e. il n’y a pas d’énergie provenant directement de
I’écoulement moyen. Le comportement du terme de transport turbulent est similaire pour
toutes les contraintes de Reynolds et son role a été déja discuté dans ’analyse de 1’équa-
tion de transport de I’énergie cinétique turbulente (section 6.6.5). Pour rappel, ce terme
contribue a repartir I’énergie en périphérie de la couche de mélange en la transportant
depuis des régions a forte cisaillement vers des régions a faibles niveaux d’énergie. Enfin,

le terme de dissipation présente des niveaux assez similaires pour toutes les composantes
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FIGURE 6.34 — Bilan de 'équation de transport de (p) Ros normalisé par pgAU3/4,,. Les
symboles et les lignes sont identiques a ceux utilisés dans la figure 6.33.
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FIGURE 6.35 — Bilan de 'équation de transport de (p) R33 normalisé par pgAU?/4,,. Les
symboles et les lignes sont identiques a ceux utilisés dans la figure 6.33.

diagonales R;; indépendamment du degré de compressibilité (dissipation isotrope), ce qui

est en accord avec 1'étude de Vreman et al. [170].

La réduction du terme de production de Ry (voir figure 6.33(a)) peut désormais
étre analysée a partir de la définition (5.19), particularisée a la composante normale

longitudinale

0 0
PH = _2R1kgi'lk>f =~ —2R12(<;;12>f. (621)

L’équation (6.21) suppose que l’écoulement est homogene dans le sens de 'envergure
avec une vitesse longitudinale moyenne constante, e.g. hypotheése de couche de mélange
temporelle. Cette hypothese n’est pas strictement valable pour les couches de mélange
spatiales. Néanmoins, ’analyse de (6.21) permet de comparer les résultats des couches de
mélange de ce travail a ceux des couches temporelles [100, 123]. Les profils de vitesses

longitudinales moyennes ne sont pas trop affectés par la compressibilité, comme le montre



6.6. Effet de la compressibilité sur la turbulence 121

0.014 T T T 0.004 T T T

0.012 0.002

01 poam
0.0 =
0.008
-0.002 [-£

0.006

-0.004
0.004

0.002 -0.006
O o -0.008 VoA E
0 .y
-0.002 L L L -0.01 L L L
-1 0.5 0 0.5 1 -1 0.5 0 0.5 1
z2/0u (—) z2/0w (—)

(a) (b)

FIGURE 6.36 — Bilan de I’équation de transport de (p) Rj2 normalis¢ par pgAU?/d,,. Les
symboles et les lignes sont identiques a ceux utilisés dans la figure 6.33.

la figure 6.19. Ainsi, la réduction de P;; provient en fait principalement d’une réduction
de Rj. La diminution avec la compressibilité des autres termes de Ry, i.e. dissipation,
pression-dilatation et production turbulente, est aussi constatée. Ce comportement est
aussi observé pour les contraintes Ry et R33. Comme indiqué, le terme source le plus
important de Ry, est celui de production et il est contrebalancé par le terme de pression-
dilatation. Le terme de transport est présent a M. = 0.35, mais son influence est tres ré-
duite avec la compressibilité comme dans les couches de mélange binaires de Mahle [100].
Le terme de dissipation €5 reste proche de zéro, ce qui est consistant avec des nombres de
Reynolds suffisamment grands compatibles avec une dissipation isotrope. Enfin, la réduc-
tion de R;; avec la compressibilité peut étre interprétée par I’action de deux mécanismes :
la compressibilité elle-méme et ’action du terme Rq».

En suivant la démarche proposée dans [53, 123, 170], les termes des bilans présentés
précédemment sont intégrés dans la direction transversale selon la relation (6.11). Cette
intégration présente ’avantage d’étre moins dépendante de 1’échantillon d’étude. Les ré-
sultats obtenus sont présentés dans la figure 6.37. En général, ces termes subissent une
diminution plus ou moins importante avec la compressibilité. Certains rapports présen-
tés dans la figure 6.37(d) semblent ne plus trop dépendre du nombre de Mach convectif
au-dela d’une certaine valeur, comme remarqué précédemment par Vreman et al. [170].

D’apres les travaux de Freund et al. [53], Pantano & Sarkar [123] et Mahle et al. [101],
un des parametres responsables de la réduction du taux de croissance dans le développe-
ment temporel des couches de mélange est la composante longitudinale du terme de
pression-dilatation II;;. Ces études ont démontrée que I'atténuation de ce parametre avec
la compressibilité provoque une diminution des niveaux des contraintes du tenseur de
Reynolds et de I'énergie cinétique turbulente. Pour identifier les phénomenes liés a une

diminution de ce terme
a "
/ ul

p 6751>’
I'étude des quantités intervenant dans (6.22) est effectuée. Les figures 6.38(a)-6.38(b)

Iy, = 2( (6.22)
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montrent la valeur rms normalisée des fluctuations de pression et du gradient de vitesse,
respectivement. Contrairement a ce qui a été observé dans le développement temporel des
couches de mélange, la réduction de ces deux quantités avec le nombre de Mach convectif
est sensiblement équivalente. La figure 6.38(c) montre que le coefficient de corrélation
entre les fluctuations de pression et du gradient de vitesse, définit comme

{P'Ou/01)

R(p,ur/0x1) = Prms(OU) /021 ) ms

(6.23)

reste assez faible pour les nombres de Mach convectif considérés. La figure 6.38(d) montre
la réduction des valeurs rms de p/, Juf/0x, et 111, intégrées dans la direction transver-
sale et normalisées par sa valeur incompressible a M. = 0.35. Cette figure indique a
nouveau que la réduction de IlIj; n’est pas exclusivement attribuée a la réduction des
fluctuations de pression, comme le suggerent les résultats obtenus par DNS des couches
de mélange temporelles. En effet, la réduction des fluctuations du gradient de vitesse et
celles des fluctuations de pression sont d’égale importance vis-a-vis la réduction du terme
de pression-dilatation.

6.7 Effet de la compressibilité sur le mélange scalaire

6.7.1 Variables moyennes et fluctuantes

La figure 6.39 montre les profils moyennés au sens de Favre des fractions massiques de
toutes les especes constituant le mélange. Ces profils sont aussi normalisés pour avoir des
valeurs comprises entre 0 et 1. En général, la forme des courbes ressemble a celle de la
masse molaire (figure 6.20(d)), avec de légeres différences du c6té oxydant selon le nombre
de Mach convectif considéré. Les profils obtenus a M, = 0.70 et M. = 1.10 s’approchent
de celle d’une tangente hyperbolique (utilisée comme condition d’entrée pour I'injection)
comme dans les couches de mélange binaires de Mahle [100]. Il est important de remarquer
que, suite a la normalisation choisie et indépendamment de 1’espéce considérée ou bien de
la loi de transport utilisée, les quatre courbes suivent des tendances assez similaires.

La variance des fractions massiques est diminuée avec la compressibilité, comme le
montre la figure 6.40. Cette diminution est en bon accord avec les études précédentes
de Clemens & Mungal [29], Freund et al. [53] et Mahle [100]. La principale différence
observable entre les quatre profils réside dans les niveaux maximum atteints, qui varient
en fonction de I'espece considérée. Un remarque importante a prendre en compte est le
changement de I'allure des profils en fonction du Mach convectif. Ainsi, deux maxima
locaux se trouvent aux extrémités de la couche de mélange séparés par un minimum local
a M. = 0.35. Cependant, au fur et a mesure que les effets compressibles augmentent, il
existe un seul maximum situé au centre de la couche cisaillée. Ce maximum se réduit avec
M. de la méme maniere qu’il se déplace vers des valeurs positives de la coordonnée x,,
en suivant le centre de la couche de mélange (voir figure 6.19). Ce changement des profils

avec la compressibilité a été constaté dans plusieurs études [101, 111, 124] et vient du
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F1GURE 6.41 — Cas [-3D-TD-0.35. Pdfs des fractions massiques dans différents plans
(z)p=0.1(4), 0.2 (x), 0.3 (x), 0.4 (O), 0.5 (M), 0.6 (o), 0.7 (e), 0.8 (A), 0.9 (A).

fait qu’a bas nombre de Mach convectif le fluide s’incorpore dans la couche de mélange
aux extrémités de celle-ci et, en conséquence, une intermittence plus forte apparait dans
ces régions. D’apres la référence [100], la décroissance généralisée des fluctuations avec la
compressibilité est une conséquence de la quantité du fluide libre pénétrant dans la couche
cisaillée, diminuant en fonction du M., ce qui conduit a une réduction des fluctuations
autour de la valeur moyenne.

6.7.2 Pdfs des variables scalaires

Les figures 6.41-6.43 montrent les fonctions de densité de probabilité (pdfs) des es-
peces composant le mélange, pour les trois nombres de Mach convectif retenus. Ces pdfs
sont calculées a différents plans x9-x3 correspondant a différentes valeurs de la variable
de mélange (z);. La valeur de z peut étre déterminée a 'aide d’une équation de trans-
port additionnelle rajoutée aux équations de Navier-Stokes présentées dans le chapitre 2,
mais ceci n’est pas le cas pour les simulations inertes traitées ici. Ainsi, la variable de
mélange z proposée par Pierce & Moin [128, 129] est utilisée. Cette variable est issue de

la conservation des fractions massiques atomiques ou élémentaires a.. Ces fractions sont
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FIGURE 6.42 — Cas I-3D-TS-0.70. Pdfs des fractions massiques dans différents plans (z) .
Les symboles sont identiques a ceux utilisés dans la figure 6.41.
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définies par
N YoN., A,

a’Y:Z Wa ?

a=1

(6.24)

avec N, le nombre d’atomes v contenus dans la o™

molécule et A, le poids atomique
correspondant. La variable de mélange s’obtient apres la somme et normalisation des

fractions massiques élémentaires

27 |a’)’ B a’%ol

B >y |a%c - a%0|’

(6.25)

ou a,. et a,, sont les fractions massiques atomiques dans le courant de combustible et
d’oxydant, respectivement. La définition (6.25) est basée sur ’hypothése qu’il existe une
fraction massique qui est un scalaire passif conservé, éliminant les effets d'un coefficient de
diffusion différent pour chaque espece, e.g. D,,, pour le transport simplifié ou Dag pour
le transport détaillé [128]. Cependant, d’autres définitions peuvent étre utilisées pour
définir cette variable (ou fraction) de mélange [13, 180]. L’approche utilisée par Pitsch &
Peters [131], consistant & résoudre une équation de transport pour la fraction de mélange
avec un coefficient de diffusion arbitraire et des conditions limites appropriées, sera présen-

tée dans le chapitre suivant portant sur des couches de mélange réactives.

Les pdfs des fractions massiques sont reconstruites en profitant de ’existence de la
direction d’homogénéité x3 et en définissant un intervalle de variation compris entre 0 et 1.
Le nombre des points assignés a cet intervalle dépend de la fraction massique considérée,
mais il oscille autour de 200. A M. = 0.35, les pdfs montrent la présence de fluide non
mélangé en (z) =0.1,0.2,0.3 et 0.7, 0.8, 0.9. Pour M, = 0.70 et M. = 1.10, cette région se
réduit a (z)y = 0.1, 0.2 et 0.8, 0.9 pour la majorité des especes. L’hydrogene fait exception
dans tous les cas, devenant ’espece la plus mélangée avec la compressibilité. Les résultats
présentés dans les figures 6.42-6.43 confirment que la valeur la plus probable de la fraction
massique d'une espece varie en fonction du plan (z), i.e. a travers la couche de mélange.
Les pdfs appelées marchantes se déplacent en suivant la valeur moyenne et présentent leur
valeur maximale en ce point [115]. L’apparition des pdfs marchantes est liée & la notion
du mélange dominé par les petites échelles, appelé “nibbling”, et plusieurs auteurs ont
constaté ce comportement sur des couches de mélange inertes [29, 54, 100, 136]. Rogers
& Moser [138] ont aussi montré l'existence des pdfs non marchantes, pour lesquelles la
valeur la plus probable ne dépend pas de la position transversale. Ce dernier type de
pdfs non marchantes a été associé a l’entrainement des grandes quantités de fluide non
perturbé par les grandes échelles, i.e. engloutissement ou “engulfment”. Les pdfs des cas
inertes présentées dans cette section suggerent les deux comportements. A M, = 0.35, les
pdfs présentent une allure tres similaire sur les plans (z)y = 0.4, (2); = 0.5 et () = 0.6.
Dans ce régime quasi incompressible, la valeur maximale des pdfs se trouve au méme
endroit indépendamment de la valeur de (z) ¢, ce qui est attribué aux pdfs non marchantes.
Cependant, pour les régimes plus compressibles le changement dans la distribution des

pdfs sur les différents plans est évident. Ces pdfs montrent des valeurs maximales qui se
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FIGURE 6.43 — Cas I-3D-TS-1.10. Pdfs des fractions massiques dans différents plans (z) .
Les symboles sont identiques a ceux utilisés dans la figure 6.41.
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déplacent en suivant plus ou moins la valeur de (z) ¢, ce qui est attribué & un comportement
marchante similaire & celui déja observé dans [100]. Il est a noter quune vérification plus
rigoureuse du caractere marchant des pdfs ne peut pas étre conduite dans ces simulations
car la valeur maximale d’une variable quelconque ne coincide pas nécessairement avec la
valeur de (z); du plan correspondant. Le fait d’avoir choisi (z); pour la définition des

€

plans zo-z3, au lieu de (Y,); pour la a®™¢ espece correspondante, permet seulement de

comparer les pdfs scalaires des différentes especes sur le méme plan d’étude.

La figure 6.44 compare les pdfs des fractions massiques en fonction du degré de com-
pressibilité. Il est évident qu’au fur et & mesure que le nombre de Mach convectif augmente
les pdfs deviennent plus étroites en conséquence de la diminution des fluctuations avec la
compressibilité [29]. Les pdfs larges et non marchantes sont produites par des couches de
mélange présentant une structure échelonnée dans la direction longitudinale et uniforme
dans la direction transversale, tandis que les couches de mélange présentant une structure
uniforme dans la direction longitudinale et échelonnée dans la direction transversale sont
caractérisées par des pdfs étroites et marchantes [29]. Les pdfs illustrées dans la figure 6.44

pour M, = 0.70 et M. = 1.10 présentent a priori un caractére marchant mais elles sont
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relativement larges [29, 100], ce qui suggere la possibilité que les deux types des structures
turbulentes soient en fait présentes.

6.7.3 Equation de transport de la variance d’un scalaire

L’équation de transport de la variance d’un scalaire est écrite sous la forme

D 1 10 O(Ya)s

— /= Y//2 _ _ Y//2 //Y//

DitaPYa ) =7 gy, Wit — lhYa) =5 6.26)
8yl/ .

<pYo¢VakY:> <pY Vak

~ s et

ou le premier terme a droite de 1'égalité est le transport turbulent, le deuxieme est le
terme de production turbulente, le troisieme terme représente la diffusion moléculaire et
le dernier terme est la dissipation scalaire.

La figure 6.45 montre la contribution des termes intervenant dans 1’équation (6.26).

Le terme de production se comporte comme le terme source le plus important compensé
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par le terme de dissipation. Le terme de transport change de signe au sein de la couche
cisaillée ou il devient négatif. L’influence de ce terme est particulierement plus importante
a faible nombre de Mach convectif. A nouveau, l'allure des courbes est assez similaire
pour toutes les especes considérées et la différence la plus remarquable se trouve dans les
niveaux maximum atteints. A la différence des autres bilans effectués dans les sections
précédentes, le terme de dissipation est ici notablement affecté par la compressibilité.

Le terme de dissipation ey, peut étre décomposé en deux parties

oY oY, olY,
€y, = <:0Yavak87$z> = </0Yavak67xk> — <pYaVak>a<xk>, (6.27)

ce qui permet d’étudier séparément la contribution provenant de la partie instantanée
(premier terme) et de la partie moyenne (second terme). Ces contributions sont montrées
dans la figure 6.46. Indépendamment de I’espece considérée, la contribution instantanée
est la plus importante et constitue presque la totalité du terme de dissipation scalaire :
(pYo Vo 0Y) | 0xk) = (pYaVar0Ya/0xzk). On notera néanmoins le cas particulier de I'hy-
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drogene (figure 6.46(a)), qui présente une contribution moyenne légérement supérieure en
termes relatifs comparée aux autres especes, bien que celle-ci reste négligeable dans la
contribution globale a la dissipation scalaire.

6.7.4 Flux scalaires

Les figures 6.47-6.48 montrent, respectivement, les flux scalaires (pujY.

) tracés en
fonction de la coordonnée transversale et en fonction de la variable de mélange (6.25),
pour différentes valeurs du nombre de Mach convectif. Il peut étre déduit que la com-
posante transversale du flux scalaire (pujY!) diminue fortement avec la compressibil-
ité, tandis que la composante transversale est fortement réduite. Cette réduction a déja
été constatée dans d’autres études [54, 100] portant sur le développement temporel des
couches de mélange. Cependant, il existe une différence fondamentale entre ces travaux
et les simulations présentées ici concernant le comportement de la composante longitu-
dinale du flux scalaire (pu]Y.)). En effet, cette quantité n’est pas tres affectée par la

compressibilité entre M, = 0.35 et M, = 0.70. En revanche, elle subit une augmentation
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FIGURE 6.50 — Corrélations intervenant dans le flux scalaire de la variable de mélange.

non négligéable a M. = 1.10. L’autre composante du flux (pujY”

) reste quelques ordres
de grandeur en dessous des autres composantes. La figure 6.48 montre les mémes flux
scalaires, cette fois-ci tracés en fonction de la variable de mélange (6.25). La figure 6.49
montre les trois composantes des flux scalaires de la variable de mélange. En général, ces
courbes présentent des valeurs négatives dans tout l'espace de définition de la variable
de mélange, sauf pour des valeurs trés proches a l'unité, i.e. vers le courant de com-
bustible. La compressibilité joue le méme role que pour les especes chimiques considérées

précédemment.

De fagon a expliquer le comportement observé sur la composante longitudinale des
flux scalaires en fonction du degré de compressibilité, une étude portant sur l’analyse
des valeurs rms de la composante longitudinale de vitesse, de la variable de mélange et
la corrélation entre ces deux quantités est effectuée. Comme attendu, les niveaux rms
de la composante longitudinale de vitesse et la variable de mélange diminuent avec la
compressibilité comme le montrent les figures 6.50(a)-6.50(b). Cette diminution est plus

évidente dans les deux premiers régimes, i.e. M. = 0.35 et M, = 0.70. A M. = 1.10, cette
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diminution n’est pas aussi importante. Cependant, la corrélation entre ces deux quantités

R(uq,2) = M, (6.28)
U1 ,rms<rms
augmente avec la compressibilité, comme le montre la figure 6.50. Ceci explique pourquoi
les niveaux associés a la composante longitudinale du flux scalaire augmentent avec le
nombre de Mach convectif malgré le fait que les valeurs rms de vitesse et de la variable
de mélange. Le méme raisonnement peut étre appliqué aux flux associés aux especes
chimiques.

L’hypothese de “loi gradient” sur ce type d’écoulements est vérifiée a ’aide de la fig-
ure 6.51. Cette figure illustre le comportement des termes correspondant aux composantes
longitudinale et transversale du flux (u}2"); (0(z);/0x;). La composante transversale
est toujours négative tandis que la composante longitudinale oscille autour de zéro. Les
niveaux maximum associés a la composante transversale du flux sont pres de 40 fois plus
grands que ceux de la composante longitudinale. Il est donc confirmé que les couches de
mélange supersoniques inertes considérées dans ce travail vérifient la loi gradient pour les

différents régimes de compressibilité étudiés.

6.8 Etude des shocklets

Les “shocklets”, aussi appelés “eddy shocklets”, sont des structures locales de type
choc associées aux tourbillons turbulents se développant, dans ce type d’écoulement, au
sein de la couche de mélange. L’existence de shocklets dans un écoulement turbulent
isotrope a été confirmée par Lee et al. (1991) [90]. Dans les écoulements cisaillées libres,
la présence de shocklets a été constatée a différents nombres de Mach convectif, en fonc-

tion du type d’écoulement, e.g. bidimensionnel ou tridimensionnel. Dans le premier type
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d’écoulement, la présence de shocklets a été confirmée & M, =~ 0.6 [52, 91, 143] tandis
que, dans des écoulements tridimensionnels, ils apparaissaient dans des régimes plus com-
pressibles : M. = 1.2 dans des couches de mélange planes [171] et M. = 1.54 dans une
couche de mélange annulaire [53]. La différence dans le nombre de Mach convectif auquel
ce phénomene a lieu en 2D et 3D est liée a la troisieme direction de 1’espace associée a
I'envergure, qui permet a 1’écoulement de changer de direction évitant ainsi des zones de
haute pression induites par les mouvements verticaux de la couche cisaillée. Enfin, la pre-
miere preuve expérimentale de I'existence de shocklets était constatée par Papamoschou
(1995) [125], dans une couche de mélange supersonique a écoulements opposés. D’autres
études ont mise en évidence I'importance d’utiliser des équipements et des techniques tres
sophistiquées de visualisation pour capturer correctement ces phénomenes [1, 139].

Pour déterminer 'existence de shocklets dans les couches de mélange simulées dans
ce chapitre, une démarche similaire a celle effectuée dans [55, 100] est adoptée. Cette
étude se base sur la localisation des régions avec forts gradients de pression accompagnées
de valeurs de dilatation négatives (V - u < 0), ainsi que sur la vérification les relations
de Rankine-Hugoniot dans ces régions. Cependant, il faut retenir que ces phénomenes
sont tout de méme visqueux, instationnaires et présentent une extension normale finie
(largeur finie) et, donc, ils ne sont pas censés suivre exactement les conditions de saut de
Rankine-Hugoniot [26, 53].

La figure 6.52 montre les champs instantanés de dilatation et du gradient normalisé
de pression pour chaque niveau de compressibilité retenu, dans des plans z1-x5 placés en
xg3 = L3/2. Le calcul du gradient normalisé de pression se fait de maniere similaire au

calcul du Schlieren numérique de la masse volumique [65]

Vp-Vp >
S, = exp (—a (6.29)
g (V/) : V:O)rnax
avec une valeur de @ = 5 qui permet de mieux faire ressortir les gradients les plus

faibles. Le champ instantané de dilatation présente des niveaux tres lisses a M, = 0.35 et
M, = 0.70. Cependant, les isolignes de pression changent radicalement de forme entre ces
deux régimes de compressibilité. Ainsi, a M. = 0.70, ces isolignes ne sont plus attachées
aux rouleaux et tresses (régions de basse et haute pression, respectivement) et devien-
nent des lignes complétement détachées en suivant une direction plus ou moins verticale.
Les champs correspondant au gradient normalisé de pression sont présentés dans les fig-
ures 6.52(b),(d),(f). A M. = 0.35 les fluctuations de pression n’ont lieu qu’au sein de la
couche de mélange (tons noirs) tandis que ’écoulement en périphérie n’est pas perturbé.
A M. = 0.70, les plus forts gradients de pression ont toujours lieu au sein de la couche
de mélange mais ’écoulement autour, et notamment le courant de combustible (écoule-
ment supérieur), expérimente de légeéres variations de pression, comme le confirment les
isolignes de pression illustrées dans la figure 6.52(c). A M. = 1.10, le champ instantané
de gradient de pression confirme la présence des fortes discontinuités de pression dans 1é-
coulement libre, avec des amplitudes équivalentes a celles ayant lieu au sein de la couche

de mélange. L’inclinaison des isolignes de pression est plus marquée qu’a M, = 0.70. Ces
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FIGURE 6.52 — Champs instantanés de dilatation normalisés par AU/{,, ¢ avec superpo-
sition des isolignes de pression (figures (a), (c) et (e)) et champs instantanés de gradient
normalisé de pression (figures (b), (d) et (f)).
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FIGURE 6.53 — Cas I-3D-TS-1.10. Champ de dilatation normalisé par AU/J, o avec su-
perposition des vecteurs de vitesse.

structures complexes, similaires a celles trouvées par Fu & Li [55], sont caractérisées par la
présence des forts gradients de pression coincidant avec des valeurs négatives du champ de
dilatation, ce qui suggere la présence de shocklets. Dans la suite, I’étude plus approfondie
des shocklets ne sera consacrée qu’au cas I-3D-TS-1.10.

Dans chacun des écoulements paralléles, une sonde est choisie pour effectuer 1’étude
des shocklets (voir figures 6.52(e)—(f)). Dans le courant d’oxydant, la sonde se trouve en
(21,2, 23) = (317.850,,0, —19.140,0, 156,,0) et, dans celui de combustible, elle est placée
en (1,2, x3) = (349.794,,0,21.230,,0, 150, 0). Ces sondes sont proches des discontinuités
a étudier. Les composantes de vitesse instantanée mesurées pour chaque sonde sont re-
portées dans le tableau 6.5. D’apres les valeurs obtenues pour la composante dans le sens
de I'envergure, il peut étre déduit que l'orientation du gradient de pression est pratique-
ment perpendiculaire & cette direction pour les deux discontinuités. La figure 6.53 montre
I'orientation des vecteurs de vitesse dans un plan zq-z5. A la traversée des discontinuités,
I'orientation de ce vecteur est 1égerement modifiée. Ces deux structures instationnaires ont
un angle de 56.7° et 48.9°, respectivement, par rapport a la direction locale de I’écoulement
incident (voir tableau 6.5).

La figure 6.54 montre I’évolution des principales quantités a la traversée de la discon-
tinuité pres de la premiere sonde, en suivant la direction du gradient maximum local de
pression. Les figures 6.54(e)—(f) permettent de vérifier que la discontinuité est due a un fort
gradient de pression accompagné d’une chute de la dilatation. Les rapports suivants sont

TABLEAU 6.5 — Composantes de vitesse instantanée mesurées par les sondes.

Sonde (u1 —Ue) (m/s) w2 (m/s) wug(m/s)

Oxydant 725.5 62.9 -1.2
Combustible -835.9 -7.9 -3.2
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obtenus a partir de la figure 6.54 : prax/Pmin = 1.21, pmax/Pmin = 1.16 et Tax/Tmin = 1.04.

Les relations de Rankine-Hugoniot pour un gaz mono-espece idéal s’écrivent

p2_ (p2/p)(y+ 1)+ (- 1)

_ , 6.30
o D)+ (/e = D) (6:30)
et T
2 b2 P1
L_pp 6.31
Ty pip2 (6.31)

avec 7 = 1.28 (valeur moyenne dans 1’écoulement d’oxydant). En prenant le rapport de
pression issu des courbes de la figure 6.54, les relations (6.30)—(6.31) donnent respec-
tivement : pmax/Pmin = 1.16 €t Tiax/Tmin = 1.04. Ces valeurs sont tout a fait similaires
a celles données par la simulation, méme si les équations précédentes constituent une
simplification valable seulement pour un gaz mono-espéce idéal.

Pour I’écoulement de combustible, la figure 6.55 montre 1’évolution des quantités a la
traversée de la discontinuité pres de la sonde, en suivant la direction du gradient maxi-
mum local de pression. Les figures 6.55(e)—(f) permettent de vérifier & nouveau qu’il s’agit
d’une discontinuité associée a un fort gradient de pression et une sévere diminution de la
dilatation. Les rapports des valeurs maximales et minimales a la traversée de la discon-
tinuité calculées a partir de la figure 6.54 sont : Prax/Pmin = 1.17, pmax/Pmin = 1.12 et
Tax/Tmin = 1.05. En utilisant le méme rapport de pression et une valeur du rapport de
chaleurs spécifiques égal a 1.39 (valeur moyenne dans le courant de combustible), les rela-
tions de Rankine-Hugoniot (6.30)—(6.31) donnent : pyax/pmin = 1.12 €t Tyax/Tmin = 1.04.
A nouveau, ces résultats s’approchent de ceux mesurés a ’aide de la figure 6.55, ce qui
permet de vérifier que les deux discontinuités étudiées correspondent effectivement a des
shocklets. On remarquera de ce point de vue 'excellent degré de précision de ces résultats
en comparaison des analyses déja conduites dans la littérature [53, 55, 100], qui reportent
des variations de l'ordre de 20% entre les valeurs mesurées et les relations de saut de
Rankine-Hugoniot.

6.9 Récapitulatif

Ce chapitre a été consacré a I’étude, par simulation numérique directe, des couches de
mélange compressibles inertes tridimensionnelles se développant spatialement et de forme
naturelle. Le but principal était ’étude des effets provoqués par les différents régimes de
compressibilité sur la structure de la turbulence dans la couche de mélange. Ces simu-
lations ont également permis de comparer les différences entre les couches de mélange
bidimensionnelles équivalentes traitées dans le chapitre précédent.

La convergence des moments d’ordre 2, les corrélations en deux points et la compara-
ison des niveaux des vitesses rms déduites du tenseur de contraintes Reynolds a d’autres
études précédentes a permis de vérifier la représentativité de la base de données statis-
tique obtenue pour chaque simulation. Les nombres de Reynolds obtenus ainsi que les

longueurs calculées, i.e. longueur de Kolmogorov et micro-échelle de Taylor, ont permis
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aussi de garantir a posteriori la résolution correcte de toutes les échelles de la turbulence.
Les champs instantanés du critére Ay ont montré un processus de transition d’un état lam-
inaire vers un état completement turbulent dépendant du M.. Les figures correspondant
aux champs de masse volumique et de fraction massique d’hydrogene ont révélé aussi des
structures plus tridimensionnelles et désorganisées avec la compressibilité.

L’effet stabilisateur de la compressibilité a démontré son impact sur le taux de crois-
sance de la couche de mélange, en le faisant diminuer. Les taux de croissance qui ont
résulté de ces simulations sont inférieurs a ceux des couches de mélange bidimensionnelles
équivalentes, mais du méme ordre de grandeur que ceux reportés dans d’autres études ex-
périmentales. L’analyse complete de I’équation de transport de 1’enstrophie, de 1’énergie
cinétique turbulente ainsi que de chacune des composantes du tenseur de contraintes de
Reynolds a été abordée. Une réduction généralisée des différents termes qui intervien-
nent dans ces équations a été constatée. Contrairement a d’autres études portant sur
des couches de mélange temporelles, qui montrent que la réduction du terme de pression-
dilatation longitudinale est due principalement a la réduction des fluctuations de pression,
les résultats correspondant aux couches de mélange spatiales suggerent que les fluctuations
du gradient de vitesse jouent elles aussi un réle essentiel dans cette diminution.

Le mélange scalaire et I'influence de la compressibilité sur celui-ci ont été aussi étudiés.
En général, la compressibilité réduit le mélange entre les espéces, ce qui est vérifié par
I'atténuation des fluctuations de ces quantités. Ces résultats corroborent le fait que la
compressibilité affecte toutes les especes de fagon similaire, dans le cas inerte. Les pdfs des
fractions massiques tracées en différents plans et en fonction du nombre de Mach convectif
ont par ailleurs montré un comportement “non marchant” a M, = 0.35 et “marchant”
pour des régimes plus compressibles. La composante longitudinale des flux scalaires n’est
pas tres affectée par la compressibilité entre M, = 0.35 et M. = 0.70, mais elle augmente
notablement a M, = 1.10, ce qui n’a pas été reporté précédemment. Une étude plus
approfondie a révélée que ce comportement inattendu provient de I'augmentation de la
corrélation entre les fluctuations de la composante longitudinale de vitesse et de la variable
de mélange (ou les fractions massiques) avec le nombre de Mach convectif. En outre, les
résultats obtenus confirment que 1'hypotheése de loi gradient est vérifiée pour ce type
d’écoulements.

Finalement, 1’étude du gradient de pression et du champ de dilatation a montré 1’ex-
istence de fortes discontinuités dans 1’écoulement a M, = 1.10. Ces structures, présentes

dans un grande partie du domaine de calcul, peuvent étre identifiées comme des shocklets.



Chapitre 7

Simulations tridimensionnelles des
couches de mélange réactives

7.1 Introduction

Ce chapitre est dédié a I’étude de l'interaction entre la turbulence, la compressibilité
et le taux de réaction chimique. Pour cette raison, la considération d’une chimie finie
est nécessaire. Une description détaillée des termes de transport moléculaire, prenant en
compte les effets de thermodiffusion et barodiffusion ainsi que la diffusion différentielle, est
fortement recommandée, comme suggéré par Pierce [128]. D’apres ses résultats, 'auteur
indique que la description détaillée de ces termes est aussi importante que celle de la
cinétique chimique. Des simulations numériques directes sur la combustion turbulente
prenant en compte tous ces niveaux de détails restent trés rares [34, 74] et sont parfois
limitées & des lois de transport simplifiées [180].

Du point de vue numérique, des DNS tridimensionnelles de couches de mélange réac-
tives ont été effectuées et analysées par différents auteurs [101, 107, 111, 124, 137]. Cer-
tains calculs employaient des schémas cinétiques incluant une seule étape de réaction
globale [107, 137]. Avec des effets modérés de taux de dégagement de chaleur, les grandes
structures de la couche de mélange sont modifiées : les longueurs d’onde associées a ces
structures sont déplacées vers des valeurs plus grandes, et ’engloutissement des réactifs et
la formation de produits de combustion est diminuée en conséquence d’un mélange moins
effectif. McMurtry et al. [107] avaient associé ce comportement a l'effet stabilisateur du
dégagement de chaleur. Les influences plus remarquées du taux de réaction observées par
Miller et al. [111], pour différents nombres de Damkohler, étaient la diminution du taux de
croissance, des appariements, du niveau d’énergie cinétique turbulente et de la formation
des produits de combustion. L’étude plus récente effectuée par Pantano et al. [124] est
caractérisée par sa haute résolution spatiale ainsi que des domaines suffisamment étendus
permettant d’atteindre un état turbulent pleinement développé. Néanmoins, cette étude
considérait une chimie infiniment rapide avec des niveaux variables de dégagement de
chaleur et confirmait une diminution notable du taux de réaction avec I'augmentation de

I'exothermicité. Les simulations numériques de Mahle et al. [101] sont une continuation
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des travaux de Pantano et al., avec un intérét particulier donné a l'interaction entre la
compressibilité et le taux du dégagement de chaleur. A nouveau, ces DNS sont basées
sur 'hypothese d'une chimie infiniment rapide et sur des lois de transport moléculaire
simplifiées. Elles correspondent ailleurs a des couches de mélange temporelles.

Comme mentionné ci-dessus, les simulations anteriures ont été conduites avec certaines
hypothéses susceptibles d’étre tres restrictives qui concernent la cinétique chimique, e.g.
I'approche de Burke & Schumann [23], laissant au mélange turbulent et & la diffusion
moléculaire le controle du taux de réaction. Les couches de mélanges réactives obtenues
avec cette hypothese sont représentatives de flammes de diffusion, ou le combustible et
I'oxydant sont séparés par la flamme. Il s’agit donc du cas limite associé aux tres grandes
valeurs du nombre de Damkohler. Méme si cette approche est intéressante pour des ap-
plications pratiques telles que les superstatoréacteurs, d’autres propriétés essentielles du
processus de combustion comme ’auto-inflammation ou I'extinction doivent étre prises en
compte et, notamment, 1'effet de la compressibilité sur ces processus peut étre étudié en
détail. Cela requiert ’emploi d’une description suffisamment finie des processus chimiques.

L’auto-inflammation est un processus de transition d’un état plus ou moins réactif vers
un état de combustion. Ce processus a un caractere tres local dans le mélange. Dans un
écoulement turbulent, 'interaction entre la chimie et la turbulence détermine les sites les
plus favorables a 'auto-ignition du mélange. D’apres [40, 105, 180], 'auto-inflammation
a lieu dans des régions caractérisées par une faible dissipation scalaire et a la fraction de
mélange la plus réactive z,,,, susceptible d’étre différente de la stoechiométrie zy. L’auto-
inflammation est un processus fortement non linéaire et rapide, ce qui est constaté par
I'expression de vitesses de réaction basées sur une loi d’Arrhenius. Les auteurs parlent
souvent d'un processus d’emballement thermique ou “thermal runaway”, car un léger
dégagement de chaleur fait augmenter la température qui fera augmenter a nouveau le

dégagement de chaleur, déclenchant le processus d’auto-ignition.

Comme annoncé au début de ce manuscrit, I'hydrogéne est un combustible de tout
premier choix pour les applications liées a la propulsion aérospatiale. La chimie et, en
conséquence, I’auto-ignition de I’hydrogene ont été largement étudiées dans la littérature.
Son faible nombre des réactions élémentaires, relativement simples comparées a celles
des hydrocarbures, explique aussi pour partie cet engouement. Le mécanisme de com-
bustion de I'hydrogene commence par la réaction de dissociation de cette molécule, car
I’énergie nécessaire pour dissocier la molécule d’oxygene, intervenant aussi dans le pro-
cessus de combustion, est beaucoup plus grande. Des expériences dans de tubes a choc a
trés basse pression ont certes montrée que cette dissociation n’est pas la plus importante
dans le processus d’auto-ignition [104]. Néanmoins, ce qui est généralement accepté est
que le role de la premiere étape de combustion est de fournir les radicaux utilisés en-
suite pour la succession des réactions en chaine. Ces réactions en chaine se composent
des réactions de ramification et de propagation qui deviennent plus importantes avec
Iincrément en température. A hautes températures, des réactions de recombinaison, cor-
respondant aux dernieres étapes de réaction, se succedent. L’importance du troisieme

corps dans les étapes d’initiation et terminaison est remarquée et la concentration du rad-
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ical hydroperoxyde (HO,) joue aussi un rdle crucial dans le phénoméne d’auto-ignition
au travers de la température de croisement [104, 180]. Cette température, T, ~ 925K a
latm, est définie comme celle a laquelle les réactions de ramification et recombinasion
de I’hydroperoxyde deviennent du méme ordre de grandeur. Plus de détails sont donnés
dans les références [88, 92]. Un facteur important a prendre en compte concerne aussi les
limites d’inflammabilité des mélanges d’hydrogene-air. L’auto-inflammation des mélanges
homogenes d’hydrogene-oxygene a été étudiée, entre autres, par Lewis & von Elbe [92] et
les conclusions tirées dans ces travaux sont aussi extrapolées au cas des mélanges inho-
mogenes. La constatation des trois limites d’inflammabilité est la caractéristique principale
de ce type de mélanges. La premiere et troisiéme limites correspondent a des pressions
tres faibles ou tres fortes. Par contre, la deuxieme limite d’inflammabilité coincide avec
la limite d’explosion, caractérisée par une période d’induction suivie d’'inflammation. Ce
régime a lieu a des pressions modérées, e.g. 1 bar, similaires a celles considérées dans ce

travail.

Comme annoncé précédemment, I'auto-inflammation est un phénomene local qui se
déroule a la fraction massique la plus réactive. Cette quantité peut étre définie comme
celle a laquelle le temps de I'allumage correspondant est le plus court. Ce type de calculs
s’effectuent souvent dans des réacteurs adiabatiques parfaitement mélangés [106]. Les
résultats de Echekki & Chen [42] ont montré l'existence des régions appelées kernels o
l’auto-ignition du mélange se produit a z,,. Ces régions sont aussi caractérisées par une
haute température, elles sont pauvres en combustible et les niveaux de dissipation scalaire
sont tres faibles. D’apres Mastorakos et al. [106], la turbulence diminue le délai d’allumage
par rapport au cas laminaire. [’allumage dans une couche de mélange turbulente a aussi
été étudié par Im et al. [79] pour différents niveaux de turbulence. Dans ces études, la
fraction de mélange de I’hydroperoxyde constituait un bon indicateur de I'auto-allumage.
Le noyau d’allumage se trouvait dans le courant d’air chaud et, en fonction du degré de
turbulence, il était différent. Pour une turbulence faible, un seul noyau d’allumage se forme
dans la zone d’induction tandis que, pour une turbulence plus forte, plusieurs noyaux
coexistent. De nombreuses études numériques d’auto-ignition sur des couches laminaires
subsoniques [95, 96] et supersoniques [51, 81, 84, 118] ont été aussi effectuées. L’influence
de la température, le gradient de vitesse transversal ainsi que la dissipation visqueuse
(dans le cas supersonique) jouent un role notable dans le délai d’inflammation. Ainsi, une
augmentation de ces quantités de fagcon générale fait diminuer ce délai.

La stabilisation des flammes résulte de la compétition entre le temps caractéristique
du transport et le temps caractéristique de la chimie. Tandis que pour les écoulements
subsoniques cette stabilisation peut étre aboutie en créant une zone de recirculation des
gaz brilés a basse vitesse et haute température, le cas supersonique pose plus de dif-
ficultés dii a l'ordre de grandeur des vitesses impliquées [10]. L’auto-allumage peut se
comporter comme un mécanisme stabilisateur des flammes non prémélangées. La stabili-
sation d’une “flamme jet” d’hydrogene-air fait I’objet de nombreuses études [62, 103, 180].
En particulier, les résultats obtenus dans la récente DNS de Yoo et al. [180] indiquent que

le bilan entre la vitesse axiale locale et 'auto-allumage détermine la stabilisation de la
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flamme. Dans le cas d’'une combustion supersonique et, notamment celle ayant lieu dans
les chambres de combustion des superstatoréacteurs, la stabilisation de la combustion
peut se faire a ’aide d'un systeme de chocs obliques. La compression générée par le choc
fait augmenter la température, ce qui peut entrainer 'auto-allumage du mélange considéré
[159]. En absence de chocs, au sein de la couche de mélange créée entre I’hydrogene et 1air
peuvent se produire des inflammations locales, pilotées par les effets de compressibilité,
de dissipation visqueuse et les fluctuations de température et de composition. L’allumage
a lieu a l'intérieur des tourbillons, du cote du courant chaud, ou les conditions locales
le permettent [169] : haute température, faible dissipation scalaire et temps d’induction
faible.

Ce chapitre est consacré a I’étude des couches de mélange compressibles réactives
se développant spatialement et naturellement a l'aide des simulations numériques di-
rectes tridimensionnelles. Les objectifs principaux sont de comparer les caractéristiques
de couches de mélange avec celles déja présentées dans la littérature qui utilisaient des
hypotheses simplificatrices. L’étude de l'auto-inflammation et, notamment l'interaction
entre la compressibilité et le dégagement de chaleur, est aussi abordée. Ce chapitre est
organisé de maniere similaire au précédent. La section 7.2 décrit les parametres des sim-
ulations réactives et la section 7.3 vérifie son déroulement correct. L’étude consacrée a
I’auto-allumage de ce type d’écoulements est réalisée dans la section 7.4. La section 7.5
montre les caractéristiques principales de la structure des couches de mélange turbulentes
réactives et la section 7.6 est dédiée a la vérification des solutions autosimilaires. Les sec-
tions 7.7 et 7.8 présentent les effets de la compressibilité et le dégagement de chaleur issu
d’une chimie détaillée sur la structure turbulente des couches de mélange et sur le mélange
scalaire, respectivement. Finalement, la section 7.9 est dédiée a I’analyse de shocklets et
le chapitre se conclut avec un récapitulatif des principaux résultats et conclusions tirés de
I’étude des couches réactives.

7.2 Description des configurations étudiées

Les nombres de Mach convectifs 0.35, 0.70 et 1.10 retenues pour les simulations in-
ertes du chapitre précédent sont réutilisés pour les couches de mélange réactives étudiées
dans ce chapitre. Toutes ces simulations sont conduites avec une description détaillée de
la cinétique chimique (mécanisme réactionnel de O Conaire et al. [119]) et des termes de
transport moléculaire (librairie EGLIB [47]). La configuration de mélange (tableau 5.2)
et les parametres de simulation (tableau 5.3) restent inchangés. L’écoulement supérieur
(indice 1) correspond au combustible tandis que 1’écoulement inférieur est 'oxydant (in-
dice 2). L’initialisation des calculs, les critéres de stabilité numérique et les conditions
aux limites sont similaires a ceux déja utilisés dans le chapitre précédent. Pour ces cas
réactifs, les parametres de I'expression de la vitesse de perturbation (6.2) sont modifiés
conformément aux simulations réactives bidimensionnelles étudiées dans la section 5.6.

Le nombre de Reynolds initial basé sur I’épaisseur de vorticité est Re, o = 640 pour les

trois cas. Le maillage ainsi que les dimensions des domaines de calcul sont reportés dans
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le tableau 7.1. La taille de maille est constante selon la direction d’envergure et, selon
les autres deux directions de l’espace, un léger étirement est appliqué comme indiqué
précédemment dans la section 5.4.2.

Toutes les simulations ont été conduites sur le supercalculateur Turing a I'IDRIS. La
simulation R-3D-TD-0.35 a tourné avec 16384 processus MPI, la simulation R-3D-TD-0.70
a tourné avec 65536 processus MPI et, finalement, la simulation R-3D-TD-1.10 a quant
a elle tourné avec 8192 processus MPI. Le cofit de calcul associé a chaque simulation
est d’environ 2.5 millions d’heures de CPU pour le cas R-3D-TD-0.35 et de 4.0 millions
d’heures de CPU pour le cas R-3D-TD-0.70.

Les champs instantanés de température et du taux de dégagement de chaleur ont
montré que 'auto-inflammation de la couche cisaillée du cas R-3D-TD-1.10 n’a pas eu lieu
en régime permanent pour la longueur du domaine de calcul considéré. En conséquence,
I’étude statistique de ce cas n’a pas été effectuée. La section 7.5.3 présente néanmoins
quelques champs instantanés correspondant a ce cas.

7.3 Vérification des simulations

Les simulations des couches de mélange réactives se sont déroulées sur une période de
temps suffisamment longue pour 'obtention d’une base statistique convergée. Ce critere
est basé sur la convergence de moments d’ordre 2 donné par la relation (6.3).

La figure 7.1 montre la convergence des moments d’ordre 2 en fonction du temps
convectif de simulation (L;/U,) en suivant le critére donné dans la section 6.3. Le calcul
des convergences est effectué vers la fin du domaine de calcul, en z; = 3000, pour le
cas R-3D-TD-0.35, et en x; = 3500, pour le cas R-3D-TD-0.70. Dans la suite, toutes les
quantités moyennes seront calculées dans ces positions sauf indication contraire. Comme
pour les simulations inertes, au fur et & mesure que le nombre de Mach convectif augmente,
un temps plus important est nécessaire pour obtenir la convergence des statistiques d’ordre
2. Il faut environ 10 unités de temps caractéristique de convection a M, = 0.35 et 18
unités de temps a M. = 0.70 pour générer une base de données de 700 et 1000 champs
instantanés, respectivement.

L’évaluation des corrélations en deux points et la détermination de 1’échelle de longueur
intégrale permet de vérifier que la taille du domaine selon le sens de l'envergure est

suffisamment grande. La figure 7.2 montre les corrélations des composantes de vitesse

TABLEAU 7.1 — Parametres géométriques correspondant aux simulations réactives. Le
domaine de calcul a pour dimensions L, X Ly X L3 et il est constitué d’un nombre de
points N = N; x Ny x Nj. L’épaisseur de vorticité initiale 9, o, utilisée comme longueur
de référence, est calculé a partir de Re, o = 640.

Cas L1/5w70 L2/6w70 L3/5w)0 Nl N2 N3 N
R-3D-TD-0.35 320 60.6 30 1517 325 179 88 x 10°
R-3D-TD-0.70 360 93.2 30 1756 341 179 107 x 106

R-3D-TD-1.10 385 93.2 30 1645 341 179 100 x 106
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FI1GURE 7.1 — Convergence des moments d’ordre 2.
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FI1GURE 7.2 — Corrélations en deux points.
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F1GURE 7.3 — Composante longitudinale de vitesse.

ainsi que de la fraction massique d’azote. Pour la simulation R-3D-TD-0.35, un pic de
corrélation assez important reste présent. La relaminarisation de 1’écoulement provoquée
par le dégagement de chaleur accentue ce comportement par rapport au cas [-3D-TD-
0.35. L’analyse de la structure de la couche de mélange effectuée dans la section 7.5 révele
que ce pic est provoqué par un lien renforcé entre les instabilités issues des perturbation
aléatoires en amont de 1’écoulement et le dégagement de chaleur. Le cas R-3D-TD-0.70
ne reproduit pas ce comportement. Néanmoins, les résultats obtenus pour les corrélations
en deux points du cas R-3D-TD-0.35 ne semblent pas affecter la qualité des statistiques
obtenues. Ceci est confirmé par la valeur de la longueur intégrale calculée a partir de la
relation (6.5) et reportée dans le tableau 7.2. La longueur intégrale du cas R-3D-TD-0.35
n’est finalement pas significativement plus grande que celle obtenue dans le cas [-3D-
TS-1.10. Elle est néanmoins comparable a celles reportées dans la littérature, comme
mentionné dans la section 7.3.

La figure 7.3 montre la composante longitudinale moyenne de vitesse en fonction de la
coordonnée transversale normalisée. Les résultats obtenus pour les simulations réactives
et inertes sont comparées a des études expérimentales. Comme dans le cas des simulations
inertes, toutes les quantités présentées dans la suite sont, par défaut, moyennées spatiale-
ment et temporellement selon les formules (6.6)—(6.7). Deux caractéristiques principales
peuvent étre constatées dans le cas réactif. Dans un premier temps, le dégagement de
chaleur pousse les profils vers le coté oxydant. La compressibilité a un effet contraire pour
ramener les profils vers le combustible. Dans un deuxieme temps, la valeur de la vitesse
longitudinale aux extrémités ne revient pas a celle imposée en entrée de ’écoulement. En

effet, I’écoulement réactif subit une décélération qui est plus remarquée dans la couche de

TABLEAU 7.2 — Echelles intégrales pour les simulations réactives.

Cas R-3D-TD-0.35 R-3D-TD-0.70
I3/ Ls 0.12 0.081
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FIGURE 7.4 — Cas R-3D-TD-0.35. Profils de vitesses rms déduites du tenseur de contraintes
de Reynolds normalisés par AU.

mélange a plus bas nombre de Mach convectif.

Les figures 7.4-7.5 montrent les profils de vitesses rms déduites du tenseur de con-
traintes de Reynolds (5.16) pour les cas réactifs et inertes. Ils sont également comparés a
d’autres simulations numériques et études expérimentales [12, 123, 138, 156]. Ces résul-
tats sont limités uniquement aux deux premiers régimes de compressibilité : M, = 0.35
et M, = 0.70. Pour le cas a M, = 0.35, seulement la contrainte normale transversale
présente des niveaux plus faibles que ceux du cas inerte équivalent. En conséquence, le
dégagement de chaleur issu du processus de réaction ne semble pas influencer de maniere
significative les niveaux de contraintes du tenseur de Reynolds. A M. = 0.70 ces niveaux
se réduisent dans le cas réactif d’environ 10%. Hermanson & Dimotakis [73] ont mon-
tré que la réduction des niveaux des contraintes du tenseur de Reynolds des couches de
mélanges réactives est consistant avec la réduction du taux de croissance de la couche de
mélange. Les résultats présentés ici sont en accord avec ceux de Hermanson & Dimotakis
et confirment que les légeres différences trouvées dans les niveaux des profils rms entre
les cas réactifs et inertes sont équivalentes aux différences entre les taux des couches de
mélange (voir section 7.6). On constate les mémes différences que précédemment pour le

cas réactif et inerte par rapport aux résultats de la littérature portant sur des couches de
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FIGURE 7.6 — Cas R-3D-TD-0.35. Isocontours de HOy (a) et OH (b). Unités SI.

mélange inertes d’air.

7.4 Auto-inflammation de la couche de mélange

Dans cette section, le phénomene d’auto-inflammation des couches de mélange réac-
tives compressibles est étudié plus en détail. Des champs instantanés de 1’écoulement
turbulent sont présentés a différents positions longitudinales et transversales. En outre,
les profils des taux de réaction élémentaires sont aussi analysés. Des variables statistiques
d’intérét dans la combustion, e.g. le taux de dissipation scalaire, le taux de dégagement
de chaleur, le nombre de Damkohler et I'indice de Takeno, sont examinées a ’aide des
moyennes et pdfs conditionnelles.

Les figures 7.6-7.7 montrent un instantané de la distribution des radicaux hydroxyde
(OH) et peroxyde d’hydrogene (HO,) au sein des couches de mélange a M. = 0.35 et
M, = 0.70, respectivement. Cette distribution reste tres proche de celle décrite dans la
couche de mélange bidimensionnelle impactée par choc étudiée dans la section 5.9. On note
une accumulation de radical HO, tres pres du plan d’injection. La présence de ce radical
en amont du point d’auto-allumage et ses niveaux relativement importants comparés a
d’autres especes intermédiaires jouent un role crucial dans la stabilisation de la flamme en
aval [42, 180]. Apres la formation de cette poche de HO,, la teneur en radical OH augmente
légerement et des maxima locaux de cette espéce sont présents en aval de 1’écoulement.

Ceci est particulierement marqué dans la figure 7.7(b). La présence simultanée des maxima
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de radical OH et de température est un indicatif de I'auto-inflammation du mélange. En
effet, dans les mélanges inflammables d’hydrogene-air, le processus d’induction a lieu dans
des conditions quasi isothermes ou des radicaux HO, se forment ; dans ’étape suivante,
communément appelée “emballement thermique”, ces radicaux sont convertis en radicaux

OH en méme temps que la température augmente brusquement.

Les figures 7.8-7.9 montrent des champs instantanés de température, taux de dégage-
ment de chaleur, taux de dissipation scalaire et des radicaux HO5 et OH, pour les cas
R-3D-TD-0.35 et R-3D-TD-0.70, respectivement. Les isolignes de fraction massique 2y,
(lignes blanches) et zy (lignes noires) sont superposées a ces champs. La valeur de la
fraction massique la plus réactive z,,, correspond au temps d’auto-inflammation le plus
faible 7o et, dans ce travail, ces deux quantités sont calculées a partir des résultats
correspondant & un réacteur parfaitement mélangé ou PSR (perfectly stirred reactor),
présentés dans la figure 5.5(b). Dans le régime le moins compressible (figure 7.8) la mon-
tée en température de I'écoulement peut étre observée aux alentours de x; = 659,. En
connaissant le temps de référence d’auto-inflammation 7, et la vitesse de convection de
I’écoulement U,, la distance caractéristique de référence d’auto-inflammation est estimée,
pour ce régime de compressibilité, en z,e¢ ~ 500,,. Ces deux distances sont tres proches
entre elles car, dans la couche de mélange, I'auto-inflammation a lieu dans un écoulement
laminaire, avant la zone de transition. De plus, 'auto-inflammation a lieu a des valeurs
de fraction massique inférieures a la fraction massique la plus réactive z,,. Cette région
ou le mélange s’enflamme se caractérise par des faibles valeurs du taux de dissipation
scalaire, ce qui est en accord a la fois avec les travaux de Mastorakos et al. [106], conduits
avec une chimie globale, et les résultats de Echekki & Chen [42], obtenus avec une chimie
détaillée. Les figures 7.8(d)-7.8(e) confirment & nouveau le mécanisme de conversion de
I'espece HO2 en OH. En fin du domaine de calcul (figures a droite), les régions a plus
hautes températures sont comprises, en générale, entre z,,, et 2z, tandis que les niveaux
maximum du dégagement de chaleur suivent fidelement la ligne z. La figure 7.8(c) révele
que les valeurs du taux de dissipation les plus importantes se situent dans des régions
proches de la fraction massique stoechiométrique. Enfin, il peut étre observé que la teneur
maximale de OH dans le mélange brilé (vers la fin du domaine de calcul) se trouve dans
une région située entre zy,, et zy, et non a des valeurs inférieures de z,,, comme c’était le

cas dans la région d’auto-inflammation.

Quand le nombre de Mach convectif est augmenté a M, = 0.70, 'auto-ignition du
mélange a lieu dans un écoulement turbulent, apres la zone de transition de la couche
de mélange. La figure 7.9(a) montre le champ instantané de température dans la région
d’auto-allumage (figure a gauche), entre x; = 2100, et x; = 2600, 0. Des croix sont
positionnées sur cette figure de maniere a identifier des régions susceptibles de s’auto-
inflammer. Ces régions sont définies par des valeurs locales de température plus impor-
tantes (dans ce cas particulier, 50 K supérieures a la température de 1’écoulement d’oxy-
dant), ou les niveaux du dégagement de chaleur deviennent significatifs et la fraction
massique de HO, diminue. Il peut étre constaté que ces points d’auto-ignition se trouvent

systématiquement a z < z,,, comme dans le cas R-3D-TD-0.35. La distance d’auto-
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FIGURE 7.9 — Cas R-3D-TD-0.70. Champs instantanés avec superposition des isolignes de zp, = 0.23

(blanche) et de zy = 0.41 (noire). Région d’auto-inflammation (gauche) et fin du domaine de calcul

(droite). Unités SI.
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FIGURE 7.10 — Température (—) et taux de dégagement (- -) maximum moyennés au sens
de Reynolds et tracés en fonction de la coordonnée longitudinale. Cas R-3D-TD-0.35 (H)
et R-3D-TD-0.70 (e).

ignition de référence, calculée a partir du temps de référence mesuré dans le PSR et la
vitesse de convection de I’écoulement, est s ~ 2004, 9. Cette distance est tres proche
de celle ou les poches d’auto-ignition ont été identifiées sur les champs instantanés. Ces
noyaux sont localisés dans des endroits ou les niveaux du taux de dissipation scalaire
ne sont pas tres importants et le radical HO, est transformé en OH. A proximité de la
fin du domaine de calcul (figures a droite), les remarques effectuées pour le cas quasi
incompressible sont applicables aussi dans ce cas.

A la lumiere des résultats obtenus a partir des champs instantanés, il semble que
I’auto-ignition de I’écoulement se produit de fagon privilégiée pour des valeurs de frac-
tion massique légerement inférieures a zy,,. De plus, 'auto-ignition semble s’établir a des
temps (ou distances) équivalents a ceux déduits d’'un calcul PSR, méme a M, = 0.70 ou
elle a lieu en écoulement turbulent. Cette derniere affirmation semble contredire certains
résultats de la littérature [106]. En effet, il serait attendu que dans un écoulement turbu-
lent le délai d’auto-ignition soit supérieur a celui obtenu dans un calcul PSR, de I'ordre
d’un facteur 2 ou 3. Ce délai plus important serait une conséquence des pertes de chaleur
et des radicaux dues aux valeurs locales du taux de dissipation scalaire [42, 106]. La
figure 7.10 montre I’évolution des valeurs moyennes de température et du taux de dégage-
ment maximum en fonction de la coordonnée longitudinale. A M, = 0.35, '’emballement
thermique a lieu a z; =~ 754, et coincide a peu pres avec les calculs issus du PSR. Ceci
peut étre attribué au fait que l'auto-ignition a lieu dans un écoulement laminaire plus
ou moins homogene, ou les pertes de chaleur ne sont pas significatives. En revanche, a
M, = 0.70, 'emballement thermique se produit a partir de 1 2 3000,,9, ce qui correspond
a une distance 50% supérieure a celle estimée par PSR. Ainsi, la seule visualisation des
champs instantanés ne permet pas d’étudier en détail I’auto-inflammation de I’écoulement

et il est donc nécessaire d’utiliser d’autres quantités statistiques pertinentes. L’obtention
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F1GURE 7.11 — Cas R-3D-DT-0.35. Profils de température et des réactions élémentaires
de HO; (a)—(b) et OH (c)—(d) a différentes abscisses.

d’un délai d’auto-inflammation plus grand en écoulement turbulent est consistante avec
d’autres travaux publiés dans la littérature et peut, éventuellement, expliquer pourquoi
la couche de mélange réactive du cas R-3D-TD-1.10 ne s’auto-inflamme pas dans le do-
maine de calcul envisagé, malgré le fait que 'incrément de température dii au frottement
visqueux soit considérable a ce niveau de compressibilité.

Les figures 7.11-7.12 montrent les profils de réactions élémentaires de HO, et OH a
différentes abscisses et pour M, = 0.35 et M. = 0.70, respectivement. Cette analyse est
similaire a d’autres réalisées dans la littérature [40, 42, 180] et permet de déterminer la
chimie dominante pres de la région d’auto-ignition et vers la fin du domaine de calcul.
Pour le cas R-3D-TD-0.35, la production dominante de HOy proche de la région d’auto-
inflammation (figure 7.11(a)) est donnée par la réaction R09 (H+O2+M — HO2+ M, voir
le mécanisme de réaction détaillé de O Conaire et al. en annexe C) tandis que sa consom-
mation, controlée par la réaction R11 (HO2 +H — 20H), est moins importante. Dans cet
endroit, localisé en x; = 664, 0, le radical HO, est sur le point d’atteindre son état chim-
ique d’équilibre tandis qu’il existe une légere production de radical OH et, éventuellement,
I’emballement thermique de la réaction se produit. Prés de la fin du domaine de calcul,

en x; = 2554, (voir figure 7.11(b)), la réaction R09 est presque contrebalancée par les
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FIGURE 7.12 — Cas R-3D-TD-0.70. Profils de température et des réactions élémentaires
de HO; (a)—(b) et OH (c)—(d) a différentes abscisses.
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réactions R10, R11, R12 et R13. Les réactions élémentaires correspondant au radical OH
révelent que la contribution de la réaction R11 (HO, + H — 20H) a la production de
OH est inférieure a celle issue des réactions de ramification R0O1 (H 4+ Oy — O 4+ OH) et
R02 (O +Hy = H+ OH), mais elle reste du méme ordre de grandeur comme le montre la
figure 7.11(c). En xy = 2554,,, la contribution de R11 par rapport & RO1 et R02 devient
completement négligeable. En effet, les réactions de ramification deviennent importantes a
haute température et la plus grand partie de OH produit dans le mélange briilé provient
de ces réactions. Un comportement similaire des réactions élémentaires est constaté a
M, = 0.70, avec des différences en termes des niveaux atteints. La figure 7.12(c) montre
que I'arrivée du radical HO5 a un état d’équilibre chimique est plus difficile a atteindre a ce
niveau de compressibilité. En outre, la contribution de la réaction R11 a la production de
OH reste négligeable par rapport aux réactions R01 et R02 (voir figures 7.12(c)-7.12(d)),
ce qui peut étre a nouveau associé a la haute température du courant d’oxydant, qui
favorise les réactions de branchement.

La figure 7.13 montre les profils moyens et rms du taux de dégagement de chaleur,
taux de dissipation scalaire, nombre de Damkohler et indice de Takeno pour les deux
simulations réactives. Vers la fin du domaine de chaque simulation, le taux de dégagement
de chaleur moyen a M. = 0.70 reste supérieur de celui a M. = 0.35 au long de la
coordonnée transversale, ce qui est confirmé aussi pour la figure 7.10. Les niveaux du
taux de dissipation scalaire et le nombre de Damkohler restent aussi supérieurs dans le

cas le plus compressible. Cette derniere quantité est définie dans [42] comme

_ P
| = 0(pYaVay) /0]

Da (7.1)
et dans ce travail elle est reportée sur I'espece HoO en suivant [180]. D’apres [42], une con-
dition nécessaire pour l'auto-ignition du mélange est que la relation (7.1) soit supérieure a
I'unité. La figure 7.13(e) confirme que cette condition est satisfaite au milieu de la couche
de mélange, pour les deux régimes de compressibilité retenus. L’indice de Takeno [177],

aussi appelé indice de flamme ou flame index, est défini ici de la maniere suivante :

VY, - VY,

Gco = T~ =< 1’
VY[ VY

(7.2)
ot les indices ¢ et o désignent, respectivement, le combustible et 'oxydant. La relation (7.2)
représente le cosinus de 'angle entre les gradients de combustible et d’oxydant de tel
sorte que des valeurs de G, proches de 'unité correspondent a des gradients alignés
(associés a de flammes de prémélange), tandis que des valeurs proches a —1 correspondent
a des gradients opposés (ou a de flammes non prémélangées). La figure 7.13(g) indique
que, en moyenne, l'indice de Takeno tend vers des valeurs négatives a l'intérieur de la
couche de mélange sans que la compressibilité joue un réle important. La valeur moyenne
et rms du taux de dégagement de chaleur (figures 7.13(a)-7.13(b)) restent du méme
ordre de grandeur pour les deux valeurs du nombre de Mach convectif, avec des niveaux

rms légerement inférieurs aux niveaux moyens. La méme tendance est suivie par 'indice
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de Takeno et, conséquemment, des valeurs instantanées locales de cette indice positives
peuvent étre attendus dans le c¢o6té riche en combustible. Cependant, un comportement
différent est remarqué pour le taux de dissipation scalaire et le nombre de Damkohler :
les niveaux rms excedent les valeurs moyennes. L’étude des profils rms de ces grandeurs
est d'une grande importance pour les résultats qui seront présentés dans la suite. Ainsi,
une conséquence immédiate des valeurs rms de x et Da est 'approximation des pdfs de
ces quantités par des lois log-normales, comme il sera discuté plus tard.

D’un point de vue statistique, le processus d’auto-inflammation est souvent étudié a
I’aide des moyennes conditionnelles, ce qui est tres apprécié pour le développement de
modeles de combustion et leur validation. Les moyennes au sens de Reynolds et de Favre
d’une quantité instantanée ¢ conditionnée a la variable ¢ s’expriment, respectivement,
comme

fi’f v LQ(SD(J" y L2, T 7t) *— )d$ dasdt
(P|0) (¢, 1) = 00D i e (7.3)
t;, Jo 0 (1‘¢ —¢)dl‘2d$3dt
et .
f 3 2 *
<S0|¢>f(¢7$1) _ fti 0 0 <p¢($1,$2,$3,t)’¢ - ¢)d$2dl‘3dt7 (74)

t
ftif UL3 OL2 (p(xh T2, T3, t)

ou l'espace d’échantillonage de la moyenne est donné par la variable ¢. Les relations (7.3)—

¢*:¢)d$2dl’3dt

(7.4) dépendent seulement de la coordonnée longitudinale et de cet espace d’échantillon-
nage.

La figure 7.14 montre la moyenne conditionnelle du taux de dégagement de chaleur a
différentes abscisses (27 = 1/0.) et pour les deux nombres de Mach convectif retenus.
Indépendamment de la valeur de M., en amont de la région d’emballement thermique les
niveaux de dégagement de chaleur deviennent importants pour des valeurs de la fraction
de mélange proches de la plus réactive. Au fur et a mesure que la réaction progresse,
i.e. pour des valeurs croissantes de la coordonnée longitudinale, les niveaux maximum
du dégagement de chaleur s’approchent de z. La différence fondamentale entre les deux

régimes de compressibilité réside dans 1’évolution de ces maximum. Ainsi, a M, = 0.35 ce
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maximum se produit a des valeurs z < zg tandis qu’a M. = 0.70 le maximum correspond

a des valeurs z ~ zy. Ces tendances sont également confirmées par la figure 7.10.

La figure 7.15 reporte les moyennes conditionnelles et valeurs rms a différentes ab-
scisses de la température, le taux de dissipation scalaire, le nombre de Damkohler et
I'indice de Takeno. La figure 7.15(a) montre que la température moyenne augmente dans
le mélange pauvre en combustible et les niveaux maximum se décalent vers des zones
ou le mélange est plus proche de la steechiométrie au fur et a mesure que x; augmente.
Vers le c6té oxydant, la température moyenne reste légerement supérieure a la tempéra-
ture d’équilibre, représentée par le trait en pointillé. Ceci est un comportement attendu
étant donné la prise en compte d’une loi de diffusion différentielle dans la description
détaillée des termes de transport moléculaire et cet effet est souvent mentionné dans la
littérature comme un effet de “super-equilibre” [58, 180]. Les profils obtenus pour le taux
de dissipation scalaire sont qualitativement similaires a ceux obtenus dans le jet d’hy-
drogene de Yoo et al. [180]. Cependant, les profils présentés ici ont une allure plus ou
moins symétrique et, en conséquence, des valeurs du taux de dissipation scalaire notables
se trouvent méme dans la région z < zy,. Les niveaux rms de y sont cependant du méme
ordre de grandeur que les valeurs moyennes (voir figure 7.15(d)), ce qui permet au mélange
de s’auto-inflammer si la valeur locale instantanée de x est suffisamment faible pendant
un certain temps [106]. Proche de la région d’auto-ignition, les valeurs maximum de Da
apparaissent a des faibles valeurs de la fraction de mélange. Cependant, a M, = 0.35, la
présence d'un deuxieme pic proche de z est observable. Ce deuxiéme pic peut résulter
du choix particulier de I'abscisse ;1 = 1000, 0 au lieu d’une position plus en amont de
I’écoulement ou I’emballement thermique n’a pas encore eu lieu. Les valeurs maximum
de cette quantité se déplacent vers la stoeechiométrie proche de la fin du domaine de cal-
cul, avec une réduction considérable d’amplitude. Des valeurs du Da supérieures a 'unité
pour z > zy, suggerent que l'auto-ignition se produit non seulement dans des conditions
stoechimoétriques, mais aussi dans de mélanges riches en combustible. Ce changement de
comportement est aussi caractéristique de la transition de I'auto-inflammation vers une
flamme non prémélangée, ou le terme de diffusion contrebalance celui de réaction. L’indice
de Takeno présente des valeurs tres faibles pour z < zg. Pour des valeurs de fraction de
mélange plus élevées, G, augmente légérement. A nouveau, les valeurs rms dans cette ré-
gion deviennent plus significatives et la possibilité d’avoir des valeurs locales instantanées
de G, positives augmente.

La figure 7.16 présente les pdfs du taux de dissipation scalaire et du nombre de
Damkohler. Ces pdfs sont tracées a de positions transversales ou la valeur de la frac-
tion de mélange est égale a la plus réactive et a la stoechiométrie. Des pdfs suivant une loi
log-normale ou des pdfs-béta sont communément employées dans les modeles de combus-
tion a pdf présumée [127, 173]. Les profils des pdfs de la figure 7.16 semblent suivre a priori
une distribution log-normale. Néanmoins, dans les simulations conduites dans ce travail,
les valeurs relevées de variance (ou rms) pour ces deux grandeurs sont relativement impor-
tantes comparées aux valeurs moyennes, comme observé dans les figures 7.13(c)-7.13(f).

Méme si la valeur moyenne de ces quantités est représentative des pdfs correspondantes,
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il n’est pas possible d’approcher ces pdfs par des lois du type log-normale car les niveaux
de variance obtenus dans ce type d’écoulements a haute vitesse restent tres importants.
A la lumiere de ces résultats, sur ce type particulier d’écoulements a grandes vitesses les

modeles a pdf présumée doivent étre revisités pour certaines quantités.

La figure 7.17 montre les moyennes et pdfs du dégagement de chaleur conditionnées
a l'indice de Takeno et au nombre de Damkohler. Pour rappel, la pdf de la variable ¢
conditionnée a la variable ¢ est définie comme

pdf(|@)(d, 21) = : (7.5)

En général, la quantité (w|Ge,)s présente ses valeurs maximum quand les gradients sont
completement opposés (voir figure 7.17(a)), puis elle diminue progressivement avec I'indice
de Takeno. La pdf conditionnelle reportée sur la figure 7.17(b) montre clairement un
mode unique de combustion non prémélangée. Néanmoins, en aval de I’écoulement, la
probabilité d’avoir du dégagement de chaleur en mode prémélangé augmente sensiblement.

Il peut étre attendu qu’une grande partie du dégagement de chaleur soit générée par
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une configuration de flamme non prémélangée, et que cette quantité soit limitée par le
degré de mélange. La variable (w|Da) s permet d’identifier la contribution de 'ignition du
mélange au taux de dégagement de chaleur. La figure 7.17(c) montre que cette quantité
est assez faible pour Da < 0.1. Pour des valeurs du nombre de Damkohler supérieures,
le dégagement de chaleur augmente considérablement, puis s’établit pour Da 2> 10. Les
profils de pdf(w|Da), reportés sur la figure 7.17(d), montrent que, proche de la zone
d’auto-inflammation (x; ~ 1004, a M, = 0.35 et x; ~ 2000, & M. = 0.70), la plus
grande partie du dégagement de chaleur se produit quand Da 2 1.

Les résultats présentés dans cette section confirment que 1’auto-ignition de 1’écoule-
ment a lieu principalement dans des régions ou les gradients de combustible et d’oxydant
sont opposés, dans des mélanges pauvres ou la fraction de mélange est proche, mais légere-
ment plus petite, que la fraction de mélange la plus réactive issue d’un calcul PSR. Il peut
étre conclu que, pour les DNS réalisées dans ce travail, 'auto-ignition de 1’écoulement et
la structure de flamme dépendent de la compétition entre le degré de mélange de com-
bustible et d’oxydant et le délai d’auto-inflammation, caractéristique d’'un comportement
associé a des flammes non prémélangées. En outre, I’étude des fonctions de densité de
probabilité de certaines variables d’intérét pour la combustion a permis de constater que,
pour ce type d’écoulement a haute vitesse, elles ne suivent pas nécessairement des dis-
tributions de type log-normale qui sont souvent pourtant retenues dans les modeles de

combustion a pdf présumées.

7.5 Structure des couches de mélange

7.5.1 M.=0.35

La figure 7.18 montre I’enroulement des tourbillons a ’aide des isocontours de critere
Ao. La forme des structures entrelacées donnant lieu a la transition de la couche de mélange
reste en générale tres similaire a celle du cas inerte. Cependant cette zone de transition
augmente légerement en conséquence du dégagement de chaleur. Un autre effet provoqué
par le dégagement de chaleur est la diminution de ’activité tourbillonnaire apres la tran-
sition. Cette diminution permet de distinguer entre rouleaux et tresses, qui se succedent
de maniere réguliere dans la direction de I’écoulement. Elle peut étre méme appréciée par
la biais de la taille des rouleaux, qui augmente légerement, tandis que celle des tresses
reste plus ou moins constante.

La figure 7.18 montre 1’évolution de la température dans différents plans xo-z3. En
x1 = 10060, le champ de température est tres diffusé a cause du dégagement de chaleur
et une zone a haute température se situe dans le coté oxydant, marquant le début de
I'inflammation de la couche de mélange. Le fort dégagement de chaleur empéche les in-
stabilités de se développer comme dans le cas inerte et, en z; = 2000, 0, elles croissent
de maniére cohérente. La comparaison de la figure 6.8(b), correspondant au cas I-3D-
TD-0.35, et la figure 7.19(b), du cas R-3D-TD-0.35, met en évidence une croissance des
instabilités différente en présence de dégagement de chaleur. Avec le type de perturba-
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F1GURE 7.19 — Cas R-3D-TD-0.35. Champs instantanés de température correspondant a
des plans xo-x3 situés a différentes abscisses. Unités SI.
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correspondant & plusieurs plans. Isolignes Yy, = 0.005 et Yy, = 0.045 dans les figures (a),

(c) et (d).

tion choisi, 7.e. bruit blanc a tres basse amplitude, le dégagement de chaleur inhibe le
développement tridimensionnel des instabilités et favorise I’émergence de modes fortem-
ment bidimensionnels de longueur d’onde plus grande. Cet effet s’amplifie en x; = 30004,
ce qui explique 'apparition d'un pic dans les courbes de corrélations en deux points. En
effet, ce pic de corrélation n’est pas dii a une largeur du domaine assez courte, mais a ce
lien entre les instabilités et le dégagement de chaleur. Ces figures montrent qu’au fur et a
mesure que 1’écoulement progresse, la température de 1’écoulement augmente ainsi que la
région enflammée. Cette zone correspond entierement a la couche de mélange. L’extension

de cette région en x; = 3004, est similaire a celle de la couche de mélange inerte.

La figure 7.20 montre la distribution instantanée de la fraction massique d’hydrogene
dans différents plans de I'espace. Les champs instantanés sont plus diffusés que dans le cas

inerte suite au dégagement de chaleur. La figure 7.20(b) révele une diminution importante
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de cette quantité sur le plan z;-r3 dii a sa consommation dans les réactions chimiques.
Les figures 7.20(c)—(d) montrent des plans xo-x3 appartenant a une tresse et a un rouleau,

respectivement.

7.5.2 M. =0.70

La figure 7.21 montre I’enroulement des tourbillons a ’aide des isocontours de critere
Ao pour le cas R-3D-TD-0.70. A différence du cas inerte équivalent (figure 6.10), les
structures entrelacées de la zone de transition sont légerement étirées dans la direction
longitudinale. De plus, il semble que cette transition s’achéve plus graduellement dans le
cas réactif, & environ x; = 135d,,. La présence de tourbillons diminue aussi dans le cas
réactif. Ceci est particulierement vrai vers la fin de la couche de mélange. La figure 7.21
montre une diminution significative de I'activité tourbillonnaire a cet endroit.

La figure 7.22 montre la distribution instantanée de température dans différents plans
To-x3. En x1 = 1154, 0, la forme des perturbations introduites en amont reste tres similaire
a celle du cas inerte car I'auto-inflammation n’a pas eu lieu a cette abscisse. Comme le
développement initial des perturbations n’est pas affecté par la présence du dégagement de
chaleur, elles peuvent continuer a se développer de maniere tridimensionnelle comme dans
les couches de mélange inertes. En z7 = 2304,,0, la structure du champ de température
présente une forme tres désorganisée et n’est pas encore affectée par le dégagement de
chaleur car la température maximale est de seulement 1572 K. En x; = 3500,, ¢ s’apprécie
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FIGURE 7.22 — Cas R-3D-TD-0.70. Champs instantanés de température correspondant a
des plans xo-3 situés a différentes abscisses. Unités SI.

une région a haute température en dessus du courant d’oxydant. Cette région est a une
température d’environ 1726 K et n’englobe pas toute la couche de mélange, mais seulement
la partie pauvre en combustible (voir figures 7.23(c)—(d)). Les résultats obtenus a deux
nombres de Mach convectif montrent une combustion différente dans chaque régime. Ainsi,
dans le premier régime s’obtient une combustion entretenue avec une couche de mélange
réactive enflammée dans sa totalité. L’auto-inflammation dans ce cas se produit tres
proche de l'injection des deux courants. Cependant, dans le régime le plus compressible,
l’auto-inflammation se produit tres en aval de l'injection et donne lieu a une couche
de mélange réactive partiellement enflammée. Il s’agit d’une combustion de caractere
intermittente avec des inflammations et extinctions ayant lieu vers la fin du domaine de
calcul. Ces conclusions sont supportées aussi par les vidéos qui résultent des simulations.
Par extrapolation et en suivant les conclusions obtenues dans la section 7.4, il est naturel
que dans un régime encore plus compressible, e.g. M. = 1.10, 'auto-inflammation de la
couche de mélange ne puisse pas se produire dans le domaine de calcul qui a pu étre

retenu.

La figure 7.23 montre la distribution instantanée de la fraction massique d’hydrogene
dans différents plans de l'espace. La figure 7.23(a) montre la dominance des grandes
échelles dans I’écoulement. Dans ces conditions de compressibilité et de dégagement de
chaleur, il est encore possible de faire la distinction entre tresses (figure 7.23(c)) et rouleaux
(figure 7.23(d)), contrairement a ce qui a été reporté dans [100]. Les structures des couches
de mélange réactives conduites avec une chimie infiniment rapide de Mahle [100] montrent

une structure fortement laminarisée assez différente des structures montrées ci-dessus.
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Cependant, elles restent assez proches de celles observées dans les simulations bidimen-
sionnelles des couches de mélange réactives conduites avec une chimie globale, telles que
celles reportées dans les figures 5.16(e)-5.16(f).

753 M.=1.10

La figure 7.24 montre une transition équivalente a celle du cas inerte. En z1 ~ 1004, ,
des structures entrelacées tres étirées dans la direction longitudinale apparaissent momen-
tanément pour ensuite disparaitre di a la valeur introduite pour tracer les isocontours. La
transition ne s’effectue qu’aux alentours de z; = 1554, o donnant naissance a des petites
tourbillons en x; ~ 2000, 0. Les vidéos des simulations ont montré qu’a ce régime de com-
pressibilité la zone de transition de la couche de mélange peut étre repoussée vers 1’aval
significativement pour ensuite remonter vers 'amont. Ceci peut expliquer le décalage de
la zone de transition entre le cas inerte et réactif (Az; ~ 300,,), mesuré a partir d'un
seul champ instantané.

La figure 7.25 montre la distribution instantanée de température dans différents plans
To-x3. La structure reste assez similaire a celle de la simulation I-3D-TS-110. Les niveaux
de température sont du méme ordre de grandeur que ceux du cas inerte, ce qui signifie
que le dégagement de chaleur est tout a fait négligeable, méme vers la fin du domaine de
calcul.

La figure 7.26 montre les champs instantanés du dégagement de chaleur (2.26) pour les
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FIGURE 7.27 — Evolution spatiale des épaisseurs normalisées de vorticité (a) et de quantité
de mouvement (b).

trois simulations réactives. L’allure des champs est assez différente pour chaque régime de
compressibilité. A M, = 0.35, cette quantité devient maximale pour des valeurs positives
de T'axe des ordonnées, entre la couche de mélange et 1’écoulement de combustible. En
dessous, dans la région ou la température est plus élevée (voir figure 7.19(c)), les niveaux
de cette quantité diminuent. A M, = 0.70, la région avec le taux de dégagement de chaleur
maximum oscille autour de x5 = 0, entourée par des régions ou cette quantité s’affaiblit.
Le coté pauvre en combustible présente des niveaux supérieurs de cette quantité comparés
a ceux de I’écoulement pauvre en oxydant. A ces deux premiers régimes de compressibilité,
les régions on le taux de dégagement de chaleur devient maximum (o ~ 10" m?/s?) sont
relativement minces. A M. = 1.10, le champ instantané de cette grandeur devient plus
épais avec une distribution des niveaux plus homogene. Cependant, les valeurs maximales
atteintes de dégagement de chaleur sont inférieures en comparaison des autres cas réactifs
ou 'auto-inflammation se produit. La valeur maximale de dégagement de chaleur dans
tout le domaine de calcul est équivalente pour les cas R-3D-TD-0.35 et R-3D-TD-0.70,
et elle est deux fois supérieure a celle de la simulation R-3D-TD-1.10. La valeur de ce
rapport est aussi confirmée par la figure 7.26.

TABLEAU 7.3 — Caractérisation des couches de mélange tridimensionnelles réactives. Les
nombres de Reynolds et les échelles caractéristiques sont calculés en x; = 3000, 0 (cas
R-3D-TD-0.35) et x; = 3504, 0 (cas R-3D-TD-0.70), au centre du domaine de calcul.

Cas n~1dé,, /dxy 5;;/5;,1‘ Re, Rex L,/Ax Ly/Ax

R-3D-TD-0.35 0.124 0.75 5936 75 0.60 7.90
R-3D-TD-0.70 0.110 0.66 10383 92 0.63 9.10
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La figure 7.27 montre 1’évolution des épaisseurs de vorticité et de quantité de mou-
vement normalisées, pour les simulations réactives et inertes. A M. = 0.35, le taux de
croissance de I'épaisseur de vorticité diminue légerement par rapport au cas inerte en
conséquence du dégagement de chaleur. Cependant, pour un nombre de Mach convectif
plus élevée, i.e. M, = 0.70, les taux de croissance des simulations inertes et réactives se
confondent dans le graphique. Le tableau 7.3 montre les valeurs des pentes qui corre-
spondent aux taux de croissance, obtenus par régression linéaire sur la zone autosimilaire.
Pour le régime de compressibilité le plus bas, la décroissance de la couche de mélange est
de 2% par rapport au cas inerte. Cependant la couche de mélange voit augmenter son
taux de croissance d’environ 22% en présence de dégagement de chaleur. Néanmoins, ces
valeurs sont sujettes a des variations significatives en fonction de la région considérée pour
effectuer la régression linéaire. Ainsi, la conclusion la plus prudente qui peut étre tirée a
partir des résultats du tableau 7.3 et les courbes montrées dans la figure 7.27(a) est que
les taux de croissance des couches réactives ne sont pas notablement affectés par le dé-
gagement de chaleur : ce taux peut subir une légere diminution et, dans certains cas, une
augmentation. Ces résultats different de ceux issus de précédentes simulations numériques
directes de couches de mélange réactives [100, 101, 107]. Dans ces simulations, les auteurs
utilisent des simplifications pour la cinétique chimique et le transport moléculaire. Les
effets provoqués par le dégagement de chaleur en utilisant I’approximation de Burke &
Schumann [23] étaient largement surestimés, comme c’était le cas des simulations bidi-
mensionnelles réactives conduites avec une chimie globale. Par exemple, le rapport entre
le taux de croissance inerte et réactif des simulations de Mahle et al. [101] est supérieur
a 3, une valeur significativement plus grande que celle obtenue dans ce travail. Les résul-
tats obtenus ici concernant le taux de croissance semblent étre plus en accord avec les
études expérimentales [72, 73, 110] mais aussi avec certains résultats numériques [160].
Hermanson [72] a constaté une légere réduction du taux de croissance avec le dégagement
de chaleur tandis que Miller et al. [110] ont trouvé des valeurs de cette quantité similaires
a celles des cas inertes. Comme annoncé, les observations de Hermanson & Dimotakis [73]
se confirment car les différences entre les niveaux des contraintes du tenseur de Reynolds
sont du méme ordre de grandeur que les différences entre les taux de croissance pour les
cas réactifs et inertes. En outre, la simulation réalisée par Stoukov et al. [160], conduite
avec une description détaillée de la cinétique chimique, présentait une augmentation de
I'ouverture de la couche de mélange par rapport au cas inerte. Enfin, le dégagement de
chaleur ne semblait pas influencer non plus le début de la transition de la couche, qui se

produit aux mémes endroits que dans les cas inertes.

La figure 7.27(b) montre ’évolution spatiale de I’épaisseur de quantité de mouvement
pour les simulations réactives et inertes. Comme discuté dans la section 5.6.2, dans les
couches de mélange spatiales et réactives cette quantité n’évolue pas de maniere mono-
tone avec la direction de 1’écoulement moyen et ne peut pas étre utilisée pour tracer des

quantités autosimilaires. De plus, I’évolution des ces quantités semble contradictoire par
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FIGURE 7.28 — Profils de vitesses rms déduites de la contrainte de Reynolds Ri» a dif-
férentes abscisses.

rapport a celle de I’épaisseur de vorticité. Une explication a ce comportement est donné
dans la section 7.7.1. Dans la suite, 1’épaisseur de vorticité sera utilisée pour tracer les
profils autosimilaires.

Le tableau 7.3 présente aussi les valeurs du nombre de Reynolds (5.9) obtenus vers la fin
du domaine de calcul. Les nombres de Reynolds des simulations réactives sont en parfait
accord avec I'évolution de I’épaisseur de vorticité. La valeur de Re,, du cas R-3D-TD-0.35
est inférieure a celle du cas inerte au méme nombre de Mach convectif tandis que la valeur
correspondante a la simulation R-3D-TD-0.70 est supérieure a la valeur du cas inerte. Les
nombres de Reynolds basés sur la micro-échelle de Taylor (6.9) restent inférieurs dans les
simulations réactives avec un diminution d’environ 22%. Cette diminution est attribuée &
I’'augmentation de la viscosité cinématique des couches de mélange réactives. Ces valeurs
sont en parfait accord avec les simulations de Pantano et al. [124], mais different des
simulations de Mahle [100]. Encore une fois, la différence observée avec cette référence peut
s’expliquer par les niveaux différents de dégagement de chaleur considérés dans [100, 124].
Enfin, les valeurs correspondant a I’échelle de Kolmogorov permettent de vérifier que le
maillage du domaine de calcul est suffisamment fin pour conduire la DNS.

La figure 7.28 montre les profils des vitesses rms déduites de la contrainte de Reynolds
Ry5 en fonction de 'abscisse normalisée x7 = x1/d,0. Les profils correspondant aux
dernieres abscisses sont trés proches entre eux, vérifiant 'obtention d’un état de simi-
larité. Cette vérification peut étre aussi réalisée pour les profils des especes. La figure 7.29
montre les profils rms de la fraction massique d’azote pour les deux régimes de compress-
ibilité retenus. Ces résultats confirment a nouveau que l'autosimilarité des solutions est
atteinte.

La comparaison des taux de croissance normalisés des couches de mélange réactives et
inertes avec d’autres travaux expérimentaux et numériques [32, 35, 37, 55, 66] est montrée
dans la figure 7.30. La valeur de I'épaisseur de vorticité incompressible est fixée a 0.166
pour le cas inerte mais aussi pour le réactif. Cette normalisation est certes ici tout a

. . , . T4 ! . \
fait discutable pour le cas réactif car la valeur de référence ¢, doit correspondre a une
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FIGURE 7.31 — Profils de vitesse longitudinale normalisée moyennée au sens de Favre
(—) et de Reynolds (- -) pour M, = 0.35 (a) et M. = 0.70 (b). Cas R-3D-TD-0.35 (W),
R-3D-TD-0.70 (e), I-3D-TD-0.35 (O0) et I-3D-TS-0.70 (o).

couche de mélange incompressible réactive. Or, une telle couche de mélange n’a pas pu
étre simulée pour des raisons de cotits de calcul.

7.7 Effet de la compressibilité et du dégagement de

chaleur sur la turbulence

7.7.1 Variables moyennes

La figure 7.31 montre les profils de vitesse longitudinale moyenne au sens de Favre
et Reynolds. Des différences peuvent étre attendues entre les deux moyennes dues a la
compressibilité (variations de pression thermodynamique) et le dégagement de chaleur.
Cependant, cette figure montre que ces différences restent limitées pour chaque régime de
compressibilité. Cette conclusion est en accord avec d’autres DNS portant sur des couches
de mélange temporelles réactives [100, 124]. Contrairement & ces simulations temporelles,
dans le développement spatial de la couche de mélange il existe une réduction de la
vitesse entre les cas réactif et inerte. Comme mentionné, cette différence est plus marquée
en dehors de la couche de mélange, dans chacun des écoulements paralleles, ou le niveau
maximum de la vitesse normalisée est sensiblement inférieur a 1 et, le minimum, inférieur
a 0.

La figure 7.32 montre les profils moyens normalisés des principales variables thermody-
namiques qui interviennent dans la loi d’état. Le masse volumique moyenne (figure 7.32(a))
et la température moyenne (figure 7.32(b)) montrent I'influence du taux de dégagement de
chaleur qui conduit a un minimum de masse volumique et un maximum de température.
L’endroit ou se positionnent ces valeurs maximales et minimales est légerement décalé
vers I’écoulement d’oxydant. Ce résultat se différencie des observations de Mahle [100]

sur des couches réactives conduites sous 'hypothese de chimie infiniment rapide. Les ré-
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sultats de la réference [100] présentent des valeurs maximales de température (valeurs
minimales de masse volumique) presque identiques a différents régimes de compressibilité
et les profils correspondant ont tendance a se superposer quand ils sont tracés pour dif-
férentes valeurs de M.. Cette observation issue des résultats de Mahle [100] sera appelée
dans la suite comme “effet de superposition”. Dans [100], la trés faible augmentation de
la température moyenne maximale avec la compressibilité était attribuée uniquement au
frottement visqueux. Ce raisonnement est cohérent avec I’hypothese de chimie infiniment
rapide retenue car le temps caractéristique de la chimie est fixé a une valeur nulle et, dans
ce cas particulier, la compressibilité est la seule a piloter 1’écoulement turbulent réactif.
Voici un des inconvénients liés a la simplification de la cinétique chimique, ce qui souligne
I'intérét d’aller regarder ce type d’écoulements réactifs avec une description complete et
détaillée des processus chimiques.

La figure 7.32(b) montre que la température maximale est atteinte a M. = 0.35 et
diminue avec la compressibilité, contrairement aux résultats de Mahle [100]. A M, = 1.10,
I'auto-inflammation du mélange n’a pas été possible. Comme discuté précédemment dans
la section 6.6.1, les effets de compressibilité dans les couches inertes ne sont pas néglige-
ables et, en ne considérant que les cas inertes, ils contribuent a augmenter de maniere
considérable la température du mélange par échauffement visqueux (voir figure 6.20(b)).
Néanmoins, cette contribution positive vis-a-vis de I’allumage du mélange n’est pas suff-
isante et c’est le temps fini imposé par la chimie qui détermine si ’auto-inflammation
du mélange est possible. La décélération subie par I’écoulement dans le cas réactif est
évidente d’apres la figure 7.32 car les niveaux de masse volumique, température et pres-
sion des écoulements libres restent supérieurs a ceux des cas inertes. La pression moyenne
diminue proportionnellement & yM? et reste pratiquement constante & la traversée de
la couche de mélange pour les deux niveaux de compressibilité retenus. Enfin, les profils
correspondant a la masse molaire montrent que cette quantité n’est pas tres dépendante

ni de la compressibilité ni du taux de dégagement de chaleur.

La réduction de la vitesse moyenne des écoulements paralleles illustrée dans la fig-
ure 7.31 ou, par exemple, I'augmentation de la masse volumique moyenne reportée dans
la figure 7.32(a) sont une conséquence directe de la conservation de I'enthalpie totale de
I’écoulement. En effet, I'enthalpie totale de I’écoulement libre injecté en entrée doit étre
conservée en sortie. L’expression de ’enthalpie totale du mélange

U Uy

he = cp(T)T + =, (7.6)

permet de déduire que des variations de chaleur spécifique a pression constante, de tem-
pérature statique et des vitesses sont permises pour garantir la conservation de cette quan-
tité. Dans un écoulement monoespéce avec propriétés thermodynamiques constantes, e.g.
chaleur spécifique a pression constante indépendant de la température, la conservation de
I’enthalpie totale est équivalente a la conservation de la température totale

_ T

Cp

T, (7.7)
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FIGURE 7.33 — Evolution de la différence entre la température moyenne totale (—) et
statique (- -) et leurs valeurs respectives au plan d’injection, en fonction de l’abscisse
T1/040. Simulations R-3D-TD-0.35 (W), R-3D-TD-0.70 (e), I-3D-TD-0.35 (), I-3D-TS-
0.70 (o) et I-3D-T'S-1.10 (A). Figure (a) : courant d’oxydant (zo = —250,,0 pour R-3D-
TD-0.35 et I-3D-TD-0.35; zo = —400,,9 pour R-3D-TD-0.70, I-3D-TS-0.70 et I-3D-TS-
1.10). Figure (b) : courant de combustible (cordonnées symétriques par rapport a x5 = 0).
Unités SI.

Cette hypothese n’est pas valide pour un mélange des gaz comme celui considéré dans
ce travail. Néanmoins, elle peut étre retenue si les changements en température statique
restent modérés, de 'ordre de quelques degrés Kelvin, et n’entrainent pas de changements
importants du chaleur spécifique a pression constante. Le choix de la température totale au
lieu de I'’enthalpie totale permet de faire une comparaison tres pratique entre les évolutions
de température totale et statique, utilisant une échelle en degrés Kelvin. Une étude sur
I’évolution de ces deux températures loin de la couche de mélange permettra de mettre
en évidence la conservation de la température totale et ses conséquences pour les autres
variables de 1’écoulement.

La figure 7.33 montre 1’évolution de la température statique moyenne et la tempéra-
ture totale moyenne. Cette moyenne est calculé dans un plan -z, situé en x3 = L3/2.
La soustraction de la température correspondante au plan d’injection permet d’avoir une
valeur nulle en x; = 0. Les courbes se correspondent donc avec des différences de tem-
pérature par rapport a celles de I'injection. Comme attendu, la température totale est
maintenue presque constante pour toutes les simulations réalisées dans ce travail. En
général, les variations de température totale les plus importantes apparaissent dans le
régime le plus compressible : & M, = 1.10 pour le cas inerte et a M. = 0.70 pour le cas
réactif. Ces résultats sont cohérents et confirment qu’au fur et a mesure que la température
statique augmente du fait de la compressibilité et du dégagement de chaleur, la différence
de température totale augmente par un changement dans la valeur de c¢,. Néanmoins, ces
différences restent limitées et toujours inférieures a 2 K pour le courant d’oxydant, ce qui
est tout a fait raisonnable compte tenu qu’il existe des variations de chaleur spécifique a

pression constante avec la température statique. L’évolution de la température statique est
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encore plus intéressante. Pour les cas inertes, la température statique augmente jusqu’a
une valeur maximale, puis elle diminue. L’endroit ou la température statique moyenne
devient maximale dépend du type d’écoulement considéré ainsi comme du régime de com-
pressibilité. Dans les cas inertes, la valeur maximale de la température statique augmente
tres légerement avec le nombre de Mach convectif. Pour les cas réactifs, 'augmentation
de la température statique dans la direction de ’écoulement moyen est tres affectée par le
dégagement de chaleur. A M, = 0.35, le profil de température augmente jusqu’a atteindre
une différence maximale de 14 K pour ensuite diminuer de fagon similaire aux cas inertes.
A M, = 0.70, la différence de température arrive jusqu’a 22.5 K, mais des limitations liées
a la longueur du domaine de calcul empéchent d’observer une diminution. La relaxation
des différentes variables en fonction de la direction longitudinale, e.g. les contraintes du
tenseur de Reynolds ou I'épaisseur de quantité de mouvement, a été aussi constatée par
Fu & Li [55] dans leurs simulations tridimensionnelles de couches de mélanges inertes se
développant spatialement.

La figure 7.32 montre une augmentation de température, pression et masse volumique
accompagnée d’une décélération de I’écoulement. A l'injection, la composante transver-
sale et selon l'envergure de la vitesse sont nulles. En sortie, la composante de vitesse
selon ’envergure reste nulle en moyenne. Comme attendu, la composante transversale de
vitesse est positive, en moyenne, dans le courant supérieur tandis qu’elle est négative, en
moyenne, dans le courant inférieur (voir figure 7.34). Par application de la conservation de
la quantité de mouvement, le fluide voit diminuer sa composante longitudinale moyenne
de vitesse en conséquence. En résumé, I’écoulement expérimente une décélération par 1'-
effet du dégagement de chaleur qui est renforcée par la compressibilité. Ce comportement
physique est caractéristique des couches de mélanges spatiales et ne peut pas étre repro-
duit avec les simulations temporelles. Par ailleurs, certaines opérations —qui se font de
maniere habituelle dans 1’étude des couches de mélange temporelles— ne peuvent pas
s’appliquer dans le cas spatial. Par exemple, 'application de la relation (5.5) pour étudier

I’évolution de I’épaisseur de quantité de mouvement n’est pas applicable dans le cas réac-
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FIGURE 7.35 — Profils rms de masse volumique (a), température (b), pression (c) et masse
molaire (d).

tif. En effet, cette définition considére que les vitesses d’injection du courant rapide U; et
lent U, restent inchangées. Or, dans les couches de mélange réactives existe une décéléra-
tion non négligeable, I'application de I'expression (5.5) conduit & des résultats erronés.
Ces résultats sont d’autant imprécis que cette décélération devient plus importante. Les

figures 7.27(b) et 7.31 confirment ce raisonnement pour la simulation R-3D-TD-0.70.

7.7.2 Variables thermodynamiques fluctuantes

La figure 7.35 montre les profils rms des principales variables thermodynamiques.
Comme attendu, les fluctuations de masse volumique et température (figures 7.35(a)—
7.35(b)) sont plus importantes dans le cas réactif, en conséquence des réactions chimiques.
Cette augmentation de l'ordre d'un facteur 2 est largement inférieure a celle reportée
avec chimie infiniment rapide et seulement les profils de masse molaire ont tendance a
se superposer [100]. Comme dans le cas inertes, la compressibilité réduit 'intensité de la
turbulence dans les couches réactives, ce qui se traduit par des valeurs rms inférieures. Les
maxima locaux de masse volumique se trouvent aux frontieres de la couche de mélange,
ou le fluide inerte appartenant aux écoulements paralléles est englouti, et non autour de
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FIGURE 7.36 — Fluctuations des variables thermodynamiques intégrées dans la direction
transversale.

la position de la flamme. Ceci est confirmé par la valeur maximale des profils rms qui
se situe précisément dans le coté opposé a celui de la flamme. Le gradient maximum de
température se trouve aussi a cet endroit. Les fluctuations de pression reportées dans
la figure 7.35(c) diminuent avec le dégagement de chaleur, mais elles augmentent avec
le nombre de Mach convectif. En général, I'influence de la compressibilité et du taux de
dégagement de chaleur sur les fluctuations de pression est opposé a celui sur les autres
variables thermodynamiques.

La figure 7.36 montre les résultats obtenus apres 'intégration des variables thermo-
dynamiques fluctuantes normalisées selon Iexpression (6.11). Les résultats obtenus ne
sont pas tres différents que ceux des cas inertes jusqu’a M, = 0.70. Seule la masse volu-
mique change de comportement pour diminuer avec la compressibilité tandis que les autres
quantités évoluent de maniére similaire au cas inerte. Par extrapolation, les tendances a
M, = 1.10 devraient correspondre a celles du cas inerte équivalent car 'auto-inflammation
n’avait pas eu lieu a ce régime de compressibilité.

Pour étudier avec plus de détails le comportement des fluctuations de masse volu-
mique et de température, la décomposition des ces fluctuations en partie acoustique et
entropique est effectuée en utilisant les relations (6.12)—(6.13). La figure 7.37 montre que
les fluctuations entropiques de ces quantités sont largement supérieures a celles observées
dans les cas inertes. La partie acoustique des fluctuations de masse volumique et de tem-
pérature est réduite sensiblement avec le dégagement de chaleur et devient négligeable par
rapport a la partie entropique. Pour conclure, les fluctuations de température et masse
volumique au sein des couches de mélange réactives sont donc essentiellement de nature
entropique.

La corrélation du rapport entre les fluctuations de masse volumique et pression, don-
née par I'expression (6.14), est montrée dans la figure 7.38(a). Le dégagement de chaleur
provoque un effet similaire a celui de la compressibilité dans cette corrélation. Ainsi, il ex-

iste une correlation modérée entre la masse volumique et la pression qui est plus accentuée
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quand le nombre de Mach convectif augmente. Les fluctuations de masse volumique sont,
en revanche, corrélées avec celles de la masse molaire comme l'illustre la figure 7.38(b),
avec une forte correlation positive du coté oxydant et négative du c6té combustible.

7.7.3 Nombres de Mach

La figure 7.39(a) montre une diminution du nombre de Mach turbulent (6.16) avec
le dégagement de chaleur. Cette diminution est due principalement a I'augmentation de
la valeur de (c). La principale contribution au changement de la vitesse du son (voir
figure 7.40(a)) vient effectivement de 'augmentation de la température. La contribution
du rapport de chaleur spécifiques (figure 7.40(b)) et de la masse molaire du mélange
(figure 7.32(d)) restent inférieures.

Le nombre de Mach de gradient est aussi réduit par le dégagement de chaleur comme
le montre la figure 7.39(b), mais cette quantité continue a augmenter avec la compress-

ibilité de la méme maniere que le nombre de Mach turbulent. Pour rappel, I'incrément
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FIGURE 7.41 — Evolution du nombre de Mach turbulent en fonction du nombre de Mach
de gradient.

du nombre de Mach gradient avec la compressibilité est relié a la diminution du terme de
pression-dilatation [101, 123] et, par conséquent, a la réduction du taux de croissance de la
couche de mélange. Ces conclusions ne semblent pas confirmer les résultats des couches de
mélange réactives car, au lieu d’attendre une augmentation de ces quantités en présence
de dégagement de chaleur, les résultats montrent une claire diminution.

Comme pour les cas inertes, dans les cas réactifs il est toujours possible de trouver
une corrélation linéaire entre le nombre de Mach turbulent et le nombre de Mach de
gradient. La figure 7.41 montre cette corrélation : M, o< 6.67M;, ce qui correspond a une
différence d’environ 7% par rapport au cas inerte. Avec I’emploi d’une chimie infiniment
rapide, des différences plus larges entre les cas réactifs et inertes sont retrouvées [100].
En conséquence, les résultats obtenus utilisant une chimie détaillée confirment que le
dégagement de chaleur diminue les valeurs de ces nombres de Mach sans pour autant
affecter la corrélation entre eux.

7.7.4 Equation de transport de I’enstrophie

Les résultats obtenus pour les simulations inertes tridimensionnelles ont montré que
I'effet de la compressibilité est ’augmentation des niveaux des termes composant 1’équa-
tion de transport de 'enstrophie (voir section 6.6.4), contrairement a ce qui se passe dans
les cas bidimensionnels (voir section 5.8). De plus, il a été montré que, dans les cas 2D,
ces termes peuvent diminuer, ou rester inchangés, avec le dégagement de chaleur pour les
simulations conduites avec une chimie détaillée et en fonction du nombre de Mach con-
vectif considéré. Pour ces simulations bidimensionnelles réactives et des faibles nombres
de Mach convectif, les termes de ’équation d’enstrophie diminuent de la méme fagon que
le taux de croissance de la couche tandis que, a un nombre de Mach convectif plus élevé,
ces termes restent inchangés et le taux de croissance de la couche de mélange réactive

reste similaire au cas inerte correspondant.
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FIGURE 7.42 — Bilan de P'équation de transport de I’enstrophie normalisé par AU3/43.
Figure (a) : terme d’étirement (—) et de diffusion (- -). Figure (b) : terme de dilatation (—)
et couple barocline (- -). Les symboles sont identiques a ceux utilisés dans la figure 7.41.

La figure 7.42 montre la contribution des termes intervenant dans 1’équation de trans-
port de 'enstrophie (5.24). La présence du dégagement de chaleur réduit considérablement
les termes du bilan et, notamment, ceux correspondant a M, = 0.35. En regardant le terme
du couple barocline reporté dans la figure 7.42(b), il peut étre constaté que les termes
baroclines ont une contribution négligeable dans le bilan global, indépendemment de la
compressibilité et du taux de dégagement de chaleur. Le terme de dilatation suit une
évolution contraire aux autres termes. Ainsi, la valeur absolue de cette quantité augmente
faiblement avec le dégagement de chaleur a basse compressibilité et elle expérimente une
augmentation plus importante a M. = 0.70. Enfin, il est important de remarquer que la
fermeture des bilans s’est plus aisément atteinte que dans le cas inerte grace a la présence
du dégagement de chaleur.

Cette section montre I'importance de considérer une approche tridimensionnelle pour
la description correcte des phénomeénes physiques de la couche de mélange. A la différence
des autres quantités présentées dans ce travail qui montrent des comportements et ten-
dances plus ou moins similaires en 2D et 3D, I’équation de I'enstrophie révele la présence
mécanismes physiques différentes entre les deux types d’écoulements et, en conséquence,
des comportements opposés.

7.7.5 Equation de transport de I’énergie cinétique turbulente

La figure 7.43(a) confirme la réduction de I'énergie cinétique turbulente avec la com-
pressibilité dans les cas réactifs. Cependant, cette réduction n’est pas aussi importante
dans le cas réactif comparée au cas inerte. La réduction d’énergie cinétique turbulente
implique une diminution du transfert d’énergie de I’écoulement moyen vers la turbulence.
La figure 7.43(b) présente les profils d’énergie cinétique turbulente normalisés différem-
ment. A M, = 0.35, ce changement de variables permet de différencier jusqu’a un certain

degré les effets dis a la compressibilité de ceux diis au dégagement de chaleur car les
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FIGURE 7.43 — Energie cinétique turbulente normalisée.

niveaux maximum d’énergie cinétique restent tres similaires. Ce résultat suggere que la
compressibilité et le taux de dégagement de chaleur modifient les propriétés de la couche
de mélange a travers ’action des mécanismes différents. Conformément a ce raisonnement,
la compressibilité ne semble pas affecter la masse volumique autant que le dégagement
de chaleur, ce qui peut étre vérifiée en comparant les niveaux maximum des cas inertes
des figures 7.43(a)-7.43(b). En revanche, le taux de dégagement de chaleur a bien un
effet sur la masse volumique moyenne plus marqué avec la normalisation utilisant (p)
(figure 7.43(a)). Pour conclure, la réduction des niveaux de (p)k dans le cas réactif est
due principalement a la réduction de (p) par le dégagement de chaleur qu’a la réduction
de (p) et k par la compressibilité. Ces résultats sont en accord avec ceux reportés dans la
littérature [101, 107, 124]. Cette analyse peut étre aussi appliquée a ’équation de trans-
port de 'enstrophie, des contraintes de Reynolds ainsi qu’a 1’équation de transport de la
variance d’'un scalaire.

La figure 7.44 montre les termes les plus importants intervenant dans 1’équation de
transport de I’énergie cinétique turbulente (5.17). Le dégagement de chaleur réduit de
maniere systématique ces termes. Cette diminution est plus ou moins constante avec la
compressibilité. La proposition effectuée par McMurtry et al. [107] dans laquelle le dé-
gagement de chaleur peut incrémenter le terme de pression-dilatation provoquant une
augmentation du niveau d’énergie cinétique turbulente n’est pas supportée par les résul-
tats de la figure 7.44(b). S'il existe une augmentation de ce terme dans le cas réactif, elle
reste limitée et, finalement, ce terme devient négligeable par rapport au reste.

La figure 7.45(a) montre le rapport entre le terme de pression-dilatation et production,
préalablement intégrés dans la direction transversale selon (6.11), en fonction du nombre
de Mach convectif. Ce rapport est du méme ordre de grandeur que celui du cas inerte et
décroit tres légerement avec la compressibilité. Autrement dit, la diminution de ce terme
est sensiblement plus importante que la réduction du terme de production dans le cas
réactif tandis que le contraire est constaté dans le cas inerte. Ces résultats different de

ceux des simulations de couches de mélange réactives conduites avec une chimie infinie
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FI1GURE 7.44 — Bilan de I’équation de transport de 1’énergie cinétique turbulente normalisé
par pgAU3/4,,. Figure (a) : terme de production (—) et de dissipation (- -). Figure (b) :
terme de transport turbulent (—), de pression-dilatation (- -) et de flux massique (- - ).
Les symboles sont identiques a ceux utilisés dans la figure 7.43.

[100], qui montrent une augmentation de cette quantité d’un ordre de grandeur dans
le cas réactif comparé au cas inerte. A nouveau, les résultats obtenus avec une chimie
infiniment rapide surestiment ces quantités par rapport aux résultats obtenus avec chimie
détaillée. Les résultats présentés dans la figure 7.45(b) confirment une augmentation du
rapport entre le terme de dissipation et de production de 1’énergie cinétique turbulente
avec la compressibilité et le taux de dégagement de chaleur. Ces résultats son cohérents
par rapport a ceux de la figure 7.44(a), qui montrent une réduction plus importante du
terme de production comparée au terme de dissipation.

7.7.6 Equations de transport des composantes du tenseur de
Reynolds

La figure 7.46 montre les profils moyens de contraintes de Reynolds des simulations
réactives et inertes. En général, le dégagement de chaleur diminue les niveaux des profils de
maniere similaire avec le nombre de Mach convectif. Il n’y pas un effet de superposition
sauf pour la composante normale dans le sens de l'envergure (voir figure 7.46(c)), qui
présente des valeurs maximales similaires pour les deux régimes de compressibilité étudiés.

L’étude des anisotropies a travers les relations (6.19)—(6.20) est effectuée et reportée
dans la figure 7.47. Les résultats révelent que le dégagement de chaleur n’a pas une
influence significative dans les composantes bs3 et b1o. Pour les composantes by; et bao, le
dégagement de chaleur diminue la différence entre les profils a différent nombre de Mach
convectif.

Les figures 7.48-7.51 montrent les termes principaux de 1’équation de transport des
contraintes de Reynolds (5.18) pour les simulations réactives et inertes a different nombre
de Mach convectif. Le role de chacun de ces termes est le méme que celui déja expliqué

dans le chapitre précédent. A la lumiere des résultats obtenus, il peut étre déduit que le dé-
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gagement de chaleur réduit toutes les composantes du tenseur de Reynolds. Le tableau 7.4
reporte les réductions par effet de dégagement de chaleur des termes sources principaux
des contraintes du tenseur de Reynolds. Les ordres de grandeur obtenus sont comparables
a ceux de I’énergie cinétique turbulente et a ceux reportés par Mahle [100]. En général,
la réduction des termes est plus significative a un nombre de Mach convectif plus faible,
comme le confirment les termes T33 et Pj5. Cependant, cette réduction n’est pas si marquée
que celle constatée dans [100] ou 'influence de la compressibilité est treés faible. L’influ-
ence de la compressibilité et le taux de dégagement de chaleur sur le terme de dissipation
reste tres faible. Ces réductions d’entre 30% et 50% sont équivalentes a celles de la masse
volumique moyenne. Ces résultats confirment que la diminution des niveaux provoquée
par le dégagement de chaleur sont principalement une conséquence dune réduction de la

masse volumique moyenne par le dégagement de chaleur.

Les termes des bilans présentés précédemment sont intégrés dans la direction transver-
sale selon la relation (6.11) et les résultats sont présentés dans la figure 7.52. Comme at-
tendu, les valeurs de ces quantités sont diminuées du fait du dégagement de chaleur et les
pentes des lignes des figures 7.52(a)-7.52(c) sont beaucoup moins prononcées comparées

au cas inerte.

D’apres Mahle et al. [101], dans les couches de mélange réactives temporelles la diminu-
tion du terme de pression-dilatation (6.22) est le responsable de la réduction du taux de
croissance de ’épaisseur de quantité de mouvement [100]. Une étude similaire a celle
présentée précédemment dans la section 6.6.6 est effectuée ici pour vérifier les possibles
causes qui provoquent une diminution de IIj;. Les figures 7.53(a)-7.53(b) montrent la
valeur rms normalisée des fluctuations de pression et du gradient de vitesse, respective-
ment, des simulations réactives et inertes. Le coefficient de correlation entre les fluctu-
ations de pression et du gradient de vitesse (6.23) reste assez faible et similaire & celui
obtenu dans le cas inerte. La figure 7.53(d) montre la réduction des valeurs rms de p/,
ouy/0xy et Iy, intégrées dans la direction transversale et normalisées par leur valeur
incompressible a M, = 0.35. Contrairement aux simulations inertes, la diminution des
fluctuations de pression contribue plus a la réduction de II;; que celle du gradient de
vitesse. Néanmoins, ces deux contributions restent toujours d’importance relativement

comparable.

TABLEAU 7.4 — Réduction des termes sources principaux des contraintes du tenseur de
Reynolds par effet du dégagement de chaleur.

M, P Ty T33 Pia

035 31% 30% 49% 54%
0.70 33% 30% 37% 44%
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FIGURE 7.54 — Cas R-3D-TD-0.35. Valeur moyenne (a) et variance (b) de la fraction de
mélange transportée (B) et la variable de mélange calculée (¢). Moyenne au sens de Favre
(—) et au sens de Reynolds (- -).

7.8 Effet de la compressibilité et le dégagement de

chaleur sur le mélange scalaire

7.8.1 Variables moyennes et fluctuantes

L’étude du mélange scalaire est fondamentale pour la compréhension des processus
de combustion car les réactions chimiques ont lieu quand les réactifs se mélangent a
I’échelle moléculaire. L’étude sur I’évolution d’un scalaire passif, e.g. variable ou fraction
de mélange, est tres intéressante et le comportement de cette quantité a différents niveaux
de compressibilité et dégagement de chaleur est un des objectifs de cette section. Pour la
simulation R-3D-TD-0.35, une nouvelle équation de transport d’un scalaire passif compris
ente 0 et 1 a été ajoutée au systeme d’équations (2.1)—(2.4) en suivant une procédure sim-

ilaire a celle proposée par Pitsch & Peters [131]. Cette équation de transport additionnelle

8pz+8pzuj_ 0 ()\ (92)’

ot dx;  Ox; \c,0x;

s’écrit

(7.8)

et correspond a celle d'un scalaire passif avec un coefficient de diffusion D = \/(pc,),
i.e. hypothese Le = 1. Dans la simulation R-3D-TD-0.70, cette équation de transport n’a
pas été résolue, mais la valeur instantanée d’un scalaire comprise entre 0 et 1 peut étre
obtenue a partir du champ instantané des especes en utilisant la relation (6.25). Dans la
suite, le scalaire passif transporté (7.8) sera appelé “fraction de mélange”, tandis que le
scalaire calculé a partir de I'expression (6.25) sera appelé “variable de mélange”.

La figure 7.54 montre la valeur moyenne et la variance de la fraction de mélange
transportée et la variable de mélange calculée a partir des toutes les especes du mélange.
La différence entre ces deux variables est limitée : la variance de la variable de mélange
est surestimée d’environ 4% par rapport a la fraction de mélange. Ces résultats sont

valables indépendamment de l'opérateur de moyenne utilisé. Les différences observées
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mélange calculée (o). Moyenne au sens de Favre (—) et au sens de Reynolds (- -).

entre les profils moyennés au sens de Favre et au sens de Reynolds de la figure 7.54(a)
sont provoquées par les fluctuations de masse volumique au sein de la couche de mélange
réactive. Ces différences sont plus importantes que celles observées dans le profil moyen de
vitesse longitudinale (voir figure 7.31). Le profil moyen au sens Favre de la figure 7.54(a)
est au dessus du profil au sens de Reynolds dans le c6té combustible (22 > 0) et 1égeérement
en dessous du coté oxydant. En effet, la correlation entre la masse volumique et la fraction

de mélange intervenant dans I’équation

(2)y — () = (7.9)

est positive dans le courant de combustible ou des valeurs plus grandes de p correspondent
a des valeurs plus grandes de z. Cette correlation devient nulle au sein de la couche de
mélange et change de signe dans le courant d’oxydant ou des valeurs plus grandes de p
correspondent a des valeurs plus faibles de z (voir figure 7.32(a)).

Les résultats présentés dans la figure 7.54 démontrent que la variable de mélange
calculée a partir de I’équation (6.25) fournit une trés bonne estimation de la fraction
de mélange transportée (7.8) avec une hypothese de nombre de Lewis égal a I'unité. En
supposant que ces résultats sont valables pour une couche de mélange réactive avec un
nombre de Mach convectif plus élevé, e.g. M, = 0.70, la variable de mélange peut étre
utilisée a nouveau. La figure 7.55 montre la valeur moyenne et la variance de la variable
de mélange calculée a partir du champ des especes pour ce régime de compressibilité.
Comme la valeur de la variance diminue avec la compressibilité a cause d’une réduction
des fluctuations, il parait logique que I'écart entre la variable de mélange et la fraction
de mélange suive la méme tendance. Cependant, une vérification rigoureuse doit étre
effectuée pour valider ce raisonnement. Enfin, pour ce cas réactif, les différences entre la
valeur moyenne au sens de Reynolds et au sens de Favre se réduissent d’avantage avec la
compressibilité.
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La figure 7.56 montre les profils moyennés au sens de Favre des fractions massiques
des especes principales constituant le mélange. Par rapport aux simulations inertes, ou
la présence de radicaux était négligée, les simulations réactives comptent aussi avec la
présence de 5 radicaux : H, O, OH, HO, et HyO,. Dans la suite, I’évolution des radicaux
hydroxyde (OH) et hydroperoxyde (HO2) est étudiée car ces deux especes chimiques con-
tribuent de maniére importante dans le processus d’auto-allumage [88, 104, 180]. Tous
les profils sont normalisés entre 0 et 1 et les courbes appartenant au cas inerte sont aussi
représentées pour faciliter la comparaison entre les cas réactif et inerte. Dans les simu-
lations réactives, la consommation d’oxygene et d’hydrogene pour produire de la vapeur
d’eau est significativement supérieure a plus bas régime de compressibilité. Le profil moyen
de la fraction massique d’azote est aussi légerement influencé par le dégagement de chaleur
et la compressibilité. En général, au fur et a mesure que le nombre de Mach convectif aug-
mente, les différents profils se décalent vers des valeurs positives de 1'axe des ordonnées
xo. L’évolution des radicaux retenus est en revanche complétement différente de celle des
autres especes étudiées. La valeur moyenne de la fraction massique d’hydroxyde ne semble
pas en effet étre influencée par la compressibilité tandis que, au contraire, les niveaux de

fraction massique d’hydroperoxyde changent complétement avec la compressibilité.

En général, la variance des fractions massiques augmente avec le dégagement de
chaleur, influencée par les réactions chimiques au sein de la couche de mélange. Néan-
moins, ces fluctuations sont ensuite diminuées par l'effet de la compressibilité, comme le
montre la figure 7.57. Cette réduction est rencontrée dans les cas inertes et differe des
résultats obtenus par Mahle [100], pour lesquels le dégagement de chaleur inhibe 'effet
stabilisateur de la compressibilité, ce qui se traduit par une certaine superposition des
profils de variance dans le cas réactif. A la différence des cas inertes, dans les cas réactifs
les profils obtenus a M. = 0.35 ne présentent pas deux maxima locaux, ce qui équivaut
a un engloutissement plus faible des réactifs comme attendu dans les couches de mélange
réactives [100, 124]. L’allure des profils est plus pointue et les pics se positionnent a des
endroits différents en fonction de I'espece considérée. Par exemple, le pic de la variance de
la fraction massique d’oxygene est le seul qui se situe proche de la zone ou la température
moyenne est maximale, tandis que les pics de la fraction massique d’hydrogene ou encore
de vapeur d’eau se rapprochent de I’écoulement de combustible. La variance de la fraction
massique d’azote ne subit pas des changements importants car cette espece est passive
dans le processus de combustion. L’application de la moyenne au sens de Reynolds a la
fraction massique d’azote (non montrée ici) conduit pratiquement aux mémes résultats,
avec une tres légere diminution des pics de variance dans le cas réactif, similaire a celle déja
constatée dans la fraction et la variable de mélange (figures 7.54(b) et 7.55(b)). Ces résul-
tats confirment bien que le dégagement de chaleur n’influence pas beaucoup les niveaux
des fluctuations des variables passives en comparaison de celles des especes impliquées
dans le processus de combustion. Enfin, la variance de 'espéce hydroxyde présente des
variations importantes en fonction de la compressibilité, contraire a sa valeur moyenne,
tandis que la fraction massique de I'hydroperoxyde présente un pic importante proche de

la région a haute température dans le régime le plus compressible.
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7.8.2 Pdfs des variables scalaires

Pantano et al. [124] ont trouvé des pdfs non marchantes pour des couches de mélange
inertes et des pdfs marchantes pour des couches de mélange réactives équivalentes. Ils
ont associé ce changement aux effets provoqués par le taux de dégagement de chaleur,
qui favorise l'apparition des pdfs marchantes, ce qui a été vérifié par diverses expéri-
ences [8, 110, 158]. Les figures 7.58-7.59 montrent les fonctions de densité de probabilité
(pdfs) des especes principales composant le mélange, pour les deux nombres de Mach
convectifs retenus, en suivant la méme procédure décrite dans la section 6.7.2. Les quatre
premieres pdfs présentent une allure tres différente de celle du cas inerte équivalent (fig-
ures 6.41-6.42). En commengant par I’azote, il est évident qu’il se produit un changement
de comportement de la pdf a M. = 0.35. Elle devient marchante dans le cas réactif, ce
qui est en accord avec les références bibliographiques données ci-dessus. A M, = 0.70, les
pdfs d’azote du cas inerte et réactif se confondent, en faisant sa distinction pratiquement

impossible.

Pour le régime quasi incompressible (figure 7.58) les pdfs d’hydrogene, d’oxygene et
de vapeur d’eau présentent en général des valeurs maximales plus faibles que celles du
cas inerte pour les deux nombres de Mach convectif retenus. Cette diminution est due a
la forme plus large que présentent les profils des pdfs des couches de mélange réactives,
ce qui est en accord avec les niveaux des variances supérieurs des cas réactifs, présentés
dans la figure 7.57. La probabilité de trouver de ’hydrogene consommé par le processus
de réaction devient importante dans des plans xo-x3 avec (z)y < 0.4. La pdf d’oxygene
révele que cette quantité peut adopter deux valeurs trés probables : soit elle est nulle car
elle a été completement consommée ((z) s > 0.3), soit elle a une valeur correspondante a
I'écoulement d’oxydant ((z)f < 0.2). Ces résultats montrent que 'oxygene est consommé
de préférence vers le co6té combustible (zo > 0) et sont cohérents avec ceux illustrés dans
la figure 7.56(b), qui montrent que la plus grande consommation d’oxygene a lieu vers
x9 2 0. Les régions les plus probables pour rencontrer la vapeur d’eau produite par la
combustion sont situées dans des plans xo-x3 avec 0.1 < (z) s < 0.7. La présence de vapeur
d’eau est plus remarquée dans le coté oxydant, i.e. valeurs de (z); plus faibles, comme
le montre la figure 7.58(c). La présence d’un pic situé en Yg,o = 0.17 correspond a la
composition de vapeur d’eau dans le courant d’oxydant. Les pdfs des radicaux montrent

une certaine accumulation des ces espéces chimiques vers des valeurs Yoy = 0.014 et
Yo, = 5.55 - 107°.

La figure 7.59 montre que la compressibilité augmente les niveaux des pdfs des cas
réactifs du méme rapport que dans les simulations inertes. Les pdfs sont plus pointues
que celles obtenues pour M, = 0.35, ce qui est consistant avec une diminution générale de
la variance avec la compressibilité (voir figure 7.57). Une changement de comportement
se produit dans la pdf d’oxygene, qui se rapproche de celle d’hydrogene. Cette relaxation
est attribuée a la consommation d’oxygene qui ne limite ici pas autant la combustion
que dans la simulation R-3D-TD-0.35. Ceci est confirmé par la diminution de production

de vapeur d’eau avec la compressibilité, illustrée dans les figures 7.56(c) et 7.59(c). Les
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Les symboles sont identiques a ceux utilisés dans la figure 7.58.
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z(=)
(a) Cas R-3D-TD-035. (b) Cas R-3D-TD-070.

FIGURE 7.60 — Pdfs de la fraction de mélange (a) et la variable de mélange (b) dans
différents plans (z) ;. Les symboles sont identiques a ceux utilisés dans la figure 7.58.

FIGURE 7.61 — Pdf de la fraction de mélange (cas R-3D-TD-0.35) et la variable de mélange
(cas R-3D-TD-0.70) fractions massiques dans différents plans (z); = 0.3 (—), 0.5 (- -), et
différents M, = 0.35 (W), 0.70 (e).

pics de la pdf d’hydroxyde deviennent plus prononcés et se décalent légerement vers des
valeurs de fraction massique plus faibles. La pdf du radical hydroperoxyde présente deux
pics & Ygo, = 3-107° et Yo, = 9 - 107°. Le deuxiéme pic change de position avec la
compressibilité tout en conservant sa valeur maximale.

Pour démontrer le caractere marchant des pdfs selon Mungal & Dimotakis [115], les
pdfs de la fraction massique (cas R-3D-TD-0.35) et de la variable massique (cas R-3D-
TD-0.70) sont tracées en fonction de la variable correspondant dans la figure 7.60. Les
pics des pdfs se situent a la valeur de z correspondant au plan dans lequel elles ont été
obtenues, confirmant ainsi le caractere marchante des pdfs.

La figure 7.61 compare les pdfs de la variable z pour les simulations réactives a dif-
férents nombres de Mach convectif. L’effet de la compressibilité sur la forme des pdfs n’est

pas négligeable. Comme dans le cas inerte, la compressibilité réduit les fluctuations des
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variables scalaires et, en conséquence, la forme des pdfs dévient plus étroite et pointue.
A nouveau, la compressibilité a un role plus importante avec 1'utilisation d’une chimie
détaillée, contrarierent aux résultats obtenus utilisant une chimie infiniment rapide [101].

7.8.3 Equation de transport de la variance d’un scalaire

L’équation de transport de la variance d'un scalaire (6.26) montrée dans la section 6.7.3
peut étre réutilisée dans les simulations réactives. Cependant, un terme additionnel chim-
ique doit étre considéré pour les especes réactives. Dans la suite, ce terme ne sera pas
pris en compte car, pour la majorité des especes considérées, son influence est considérée
comme ¢étant négligeable par rapport aux autres termes intervenant dans le bilan. Les
résultats présentés ci-dessous confirment cette hypothese.

La figure 7.62 montre la contribution des termes intervenant dans 1’équation (6.26),
pour les principales especes considérées. Les niveaux de ces termes sont légerement supérieurs
a ceux des simulations inertes pour les trois premieres especes. Ceci est attribué a l'aug-
mentation des fluctuations scalaires qui compensent la réduction de masse volumique
moyenne dans le cas réactif. Les courbes correspondantes a 1’azote présentent des niveaux
légerement inférieurs aux simulations inertes, car cette espece n’intervient pas dans la
réaction. Les bilans des cas réactifs présentent une forme plus étroite que les bilans des
cas inertes et, a l'exception de l'oxygene, le terme de dissipation est le terme puits le
plus important. Il peut étre vérifié facilement que les bilans des quatre premieres especes
se ferment assez bien sans prendre en compte 'influence du terme source chimique. En
conséquence, il en est déduit que ce terme est négligeable pour ces especes. Cependant,
ceci n'est plus le cas pour les radicaux OH et HO,. En effet, le terme de dissipation
scalaire correspondant a ces deux quantités ne compense pas les autres termes du bilan,
ce qui suggere que le terme de réaction devient le terme source le plus important pour ces
radicaux.

La figure 7.63 montre les contributions les plus importantes du terme de dissipation
scalaire (6.27). Les résultats obtenus ont la méme tendance que ceux présentés dans
la section 6.7.3 : la contribution moyenne est complétement négligeable par rapport a
I'instantanée. A nouveau, il est important de remarquer que la compressibilité affecte de
maniere différente chaque espece.

L’équation de transport de la fraction (ou variable) de mélange peut aussi étre étudiée
pour les simulations réactives présentées dans ce chapitre. Cette équation s’écrit

0(z)¢
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0 0z 0z 07"
— (gD (gD
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D 1

D1 1 0
Dt 2

//2> -
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(") — (pui=")

(7.10)

ol le premier terme a droite de I’égalité est le transport turbulent, le deuxieme est le terme
de production turbulente, le troisieme le terme de diffusion moléculaire et le dernier est le

terme de dissipation scalaire. Pour la simulation R-3D-TD-0.35 le coefficient de diffusion
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de la fraction de mélange transportée (7.8) est D = A\/pc,, i.e. Lewis unitaire, tandis
que pour la simulation R-3D-TD-0.70 le coefficient de diffusion de la variable de mélange
est calculé a partir d’'une moyenne des flux massiques diffusifs [128, 129]. La variable de
mélange calculée a partir de la relation (6.25) est supposée suivre 1’équation de transport

Opz  Opzu, 0 0z
= D A1
ot or, oz (” ax]> (7.11)

avec un coefficient de diffusion moyen donné par

2y [yl

pD|[ V2] = , (7.12)
Z’Y ’a'WC - a’Y,O‘
avec
YaVaiNay A,
Zp Wa’y S i=1,....3. (7.13)

Le terme de dissipation scalaire €, de I’équation (7.10) peut se décomposer sous la

forme suivante :

0z 02" 0z 0z 0z O0{z)y
—(p B 3£Bk> <PD%87:]€>+<PDT%> Dy
I 1
0(z)s 0(2)s 02", 0(2)¢
WD Oy, Oz, ) 2<pD3xk> 0z}, (7.14)

IIT v
0z" 02" 0z  0(2)¢
D——
\%

—(pD

ce qui permet d’étudier séparément la contribution instantanée des 5 termes composant
cette quantité.

La figure 7.64 montre les contributions des termes de ’équation (7.10). A M, = 0.35,
les différences entre la fraction de mélange transportée et la variable de mélange calculée
sont négligeables comme le montre la figure 7.64(a). Les deux bilans sont assez bien
équilibrés pour les deux régimes de compressibilité. Le terme de dissipation scalaire €,
reste pratiquement inchangé avec le nombre de Mach convectif comme c’était le cas pour

les simulations inertes.

La figure 7.65 montre la contribution de différentes quantités au terme de dissipation
scalaire €,. Comme dans les simulations inertes, le terme II correspondant a la contri-
bution instantanée est le plus important. Ce terme peut étre ensuite décomposé en trois
termes. Les deux premieres, termes III et IV, sont tres similaires entre eux et s’annulent
pratiquement. Le terme V correspond a la contribution fluctuante et constitue, comme

attendu, la quasi totalité de la dissipation scalaire.

Pour conclure avec cette section, la possible utilisation de la variable de mélange

calculée (6.25) comme substitut de la fraction de mélange (7.8) est a nouveau justifiée
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pour la simulation R-3D-TD-0.35.

7.8.4 Flux scalaires

Les figures 7.66-7.67 montrent les flux scalaires (puj Y.’

) pour les principales espéces
et différentes valeurs du nombre de Mach convectif, en fonction de x5/, et z, respec-
tivement. L’effet dii au dégagement de chaleur contribue a augmenter les niveaux des flux
pour les principales especes. Cette augmentation dépend de I'espece considérée. Cepen-
dant, l'effet de la compressibilité provoque la réduction de l'intensité des fluctuations
des espéces (voir figure 7.56) et, en conséquence, des flux scalaires. Enfin, la figure 7.68
présente I’évolution des flux scalaires (pujz"). Les résultats confirment a nouveau qu’a
M. = 0.35 la variable de mélange constitue une tres bonne approximation de la fraction
de mélange.

L’hypothese de “loi gradient” sur les couches de mélange réactives est vérifiée a 1’aide
de la figure 7.69. Comme annoncé dans le chapitre précédent, cette figure illustre le com-
portement des termes correspondant aux composantes longitudinale et transversale du
flux (uf2") ;(0(z)r/0x;). La composante transversale est toujours négative et, contraire-
ment aux simulations inertes, les niveaux minimum se situent a différentes valeurs de la
fraction massique en fonction du régime de compressibilité. De plus, la compressibilité
ne contribue pas a la diminution de ces pics, comme c’était le cas dans les couches in-
ertes. La composante longitudinale oscille autour de zéro. On notera que les niveaux de
flux diminuent notablement avec le dégagement de chaleur. Enfin, il peut étre conclu que
les couches de mélange réactives et inertes vérifient la loi gradient pour les régimes de

compressibilité considérés dans ce travail.

7.9 Etude des shocklets

La figure 7.70 montre les champs instantanés de dilatation et du gradient normalisé
de pression pour chaque niveau de compressibilité retenu, dans des plans xq-zo placés
en x3 = L3/2. Ces champs ne présentent pas des fortes diminutions de dilatation. A
M. = 0.70, les gradients de pression sont moins marqués dans le courant supérieur de
combustible par rapport a ceux observés dans le cas inerte équivalent (figure 6.52(d)). Le
dégagement de chaleur semble donc diminuer la présence des forts gradients de pression
dans les écoulements paralléles.

7.10 Récapitulatif

Le but de ce chapitre était 1’étude par simulation numérique directe des couches de
mélange compressibles réactives tridimensionnelles se développant spatialement et na-
turellement. Une description détaillée des termes de transport moléculaire et de la ciné-
tique chimique a été effectuée. Les simulations réactives considérées sont équivalentes a

celles du chapitre précédent en termes de mélange et compressibilité. La prise en compte
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FIGURE 7.70 — Champs instantanés de dilatation normalisés par AU/d, o avec super-
position des isolignes de pression (figures (a) et (c)) et champs instantanés de gradient
normalisé de pression (figures (b) et (d)).
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des termes sources chimiques des équations de Navier-Stokes permet I'auto-inflammation
du mélange. Pour la simulation conduite a M, = 0.35 (R-3D-TD-0.35), une équation de
transport additionnelle d’un scalaire passif avec un coefficient de diffusion issu de 1'hy-
pothése Le = 1 a été rajoutée au systeme d’équations de Navier-Stokes. Un des faits
observés les plus remarquables est que le temps fini imposé par la cinétique chimique
détaillée et la longueur finie du domaine de calcul utilisé empéche I'auto-inflammation de
la couche de mélange a M, = 1.10 et, en conséquence, I’étude complete des effets produits
par la compressibilité et le dégagement de chaleur sur la structure des couches de mélanges
réactives a été effectuée uniquement pour les simulations de couches de mélange réactives
a M.=0.35et M.=0.70.

Ces deux simulations ont été conduites sur des temps de calcul suffisamment grands
et en utilisant des tailles des domaines appropriées pour atteindre 1’état d’autosimilarité.
L’étude des corrélations en deux points a révélée la présence d’un pic de corrélation dans
la simulation R-3D-TD-0.35. L’analyse ultérieure de ce pic a démontrée qu’il ne s’agit pas
d’un probleme de taille de domaine dans la direction d’homogénéité, mais de 'effet du
dégagement de chaleur stir la croissance des instabilités de la couche de mélange. Dans cet
état d’autosimilarité, le taux de croissance de 1’épaisseur de vorticité évolue de maniere
linéaire. Un résultat trés important obtenu dans ce travail est la confirmation de que
I’épaisseur de vorticité de la couche de mélange ne semble pas étre tres affectée pour les
couches de mélange réactives considérées dans ce travail. Par rapport aux couches inertes,
les cas réactifs présentent une légere diminution a M. = 0.35 et une augmentation plus
significative a M, = 0.70. Les ordres de grandeurs des variations des taux de croissance
sont similaires aux variations des contraintes du tenseur de Reynolds. En général, les ré-
sultats obtenus ici sont en accord avec des études expérimentales mais plus en désaccord
avec des études numériques récentes réalisées a partir des simplifications sur la cinétique
chimique. Une analyse portant sur la conservation de l’enthalpie totale de ’écoulement
a notamment montrée que 1’épaisseur de quantité de mouvement ne peut pas étre util-
isée pour mesurer efficacement le taux de croissance des couches de mélange réactives se
développant spatialement. Les champs instantanés de température et les vidéos réalisés
des simulations montrent une combustion entretenue de la couche de mélange a M, = 0.35
tandis qu’a M, = 0.70 des auto-inflammations et extinctions locales se produisent au sein
de la couche de mélange. Une caractéristique qui peut étre attribuée a 'impact du dé-
gagement de chaleur sur la structure des couche de mélange réactives est le lissage général
des champs instantanés par rapport aux champs inertes.

Une étude plus élaborée sur I'auto-inflammation a différentes régimes de compressibil-
ité a été effectuée pour mieux comprendre les conséquences de la compressibilité sur les
inflammations et extinctions locales au sein de la couche de mélange. Cette étude a porté
sur les étapes élémentaires impliquées dans les taux de production des certaines especes
intermédiaires, les niveaux du taux de dissipation scalaire, le nombre de Damkohler et
I'indice de Takeno, entre autres. Les résultats obtenus confirment que I'auto-inflammation
de I’écoulement a lieu dans des régions ou les gradients de combustible et d’oxydant sont

opposés, a des valeurs de fraction de mélange proches, mais légerement plus petites, que



220 Chapitre 7. Simulations tridimensionnelles réactives

la fraction de mélange la plus réactive pouvant étre déduite a priori d'un calcul PSR. De
plus, il a été montré que, pour des couches de mélange supersoniques, des distributions
classiques de type log-normale ne peuvent pas s’appliquer sur certaines variables d’intérét
pratique pour la combustion, comme c’est le cas du nombre de Damkohler ou du taux de
dissipation scalaire.

Les effets provoqués par la compressibilité sur les couches de mélange réactives ont
un impact comparable a celui des cas inertes, ce qui est a relier a I’emploi d’'une ciné-
tique chimique détaillée. Des résultats correspondant a des simulations de couches de
mélange réactives temporelles conduites avec une chimie infiniment rapide présentent un
comportement assez similaire a différents nombres de Mach convectif et les profils de cer-
taines quantités semblent ainsi se superposer les uns aux autres : ce qui a été nommé ici
comme “effet de superposition”. Avec 1'utilisation d’une chimie détaillée, le champ moyen
de température présente des valeurs plus faibles avec la compressibilité, contrairement aux
simulations inertes. Ainsi, 'augmentation de température par frottement visqueux avec
M, n’est pas suffisante pour produire les conditions favorables & une combustion soutenue
au sein de la couche de mélange. Ces conditions sont d’autant moins favorables que le
nombre de Mach convectif augmente : a M, = 1.10 l'auto-ignition de ’écoulement n’a
simplement pas lieu dans le domaine de calcul utilisé. Le dégagement de chaleur provoque
une augmentation des fluctuations de nature entropique de masse volumique et tempéra-
ture par rapport aux cas inertes. La diminution du nombre de Mach turbulent et Mach de
gradient dans les cas réactifs est aussi constatée tandis que la corrélation entre ces deux

quantités ne semble pas étre influencée par le dégagement de chaleur.

L’étude des équations de transport de I'enstrophie, de I’énergie cinétique turbulente et
les contraintes du tenseur de Reynolds a montrée que les bilans présentent, en général, des
niveaux plus faibles des diverses contributions, en conséquence a la fois du dégagement
de chaleur et de la compressibilité. Cette diminution a été principalement reliée a la
réduction de la valeur moyenne de la masse volumique (ou “effet de masse volumique
moyenne”); en conséquence de 'augmentation de la température de 1’écoulement. Ainsi,
avec un changement de normalisation adéquat, il est possible de séparer, jusqu’a un certain
niveau, les effets de dégagement de chaleur et compressibilité, comme il a été montré
pour I’énergie cinétique turbulente. La réduction des termes composant les équations
de transport avec le dégagement de chaleur et la compressibilité n’est cependant pas
comparable a la diminution du taux de croissance des couches de mélange réactives. Ainsi,
les résultats obtenus dans ce travail ne confortent pas complétement les conclusions tirées

par d’autres auteurs.

L’influence de la compressibilité et du dégagement de chaleur sur le mélange scalaire
a été aussi abordé dans les couches de mélanges réactives. Un intérét particulier a été
placé sur la définition de la “variable de mélange” en tant qu’un scalaire passif calculé
a posteriori pour remplacer la “fraction de mélange” transporté par 1’écoulement. Les
résultats obtenus suggerent que cette variable de mélange est une trés bonne approxi-
mation de la fraction de mélange transportée. Les profils moyens des espeéces chimiques

présentent une allure assez différente du cas inerte et les niveaux des variances des especes
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réactives augmentent par rapport a ceux des cas inertes, de par leur participation au pro-
cessus de réaction. Par contre, la variance de I'azote (espece passive du point de vue de
la combustion) présente des niveaux similaires au cas inerte. Les radicaux hydroxyde et
hydroperoxyde suivent des évolutions tres différentes aux quatre especes principales : Ho,
O, Ho0O et Ny. Dans les cas réactifs, la pdfs de la fraction (ou variable) massique ainsi
que celle de 'azote montrent un comportement de type marchante, ce qui est confirmé
rigoureusement par la pdf de z. A M, = 0.35, les pdfs non marchantes du cas inerte
deviennent marchantes dans le cas réactif. Ces pdfs montrent aussi que la probabilité
de trouver de I'hydrogene ou de 'oxygene consommé, ou méme de la vapeur d’eau pro-
duite dans le processus de combustion, est trés dépendante de la position transversale,
définie avec une valeur moyenne de la fraction massique. Pour les radicaux considérés, le
régime de compressibilité change de maniere non négligeable la forme des pdfs. L’effet de
la compressibilité a été étudié sur le champ scalaire, en révélant que son principal effet
est la réduction des fluctuations, ce qui conduit a des valeurs de variance affaiblies et des
distributions des pdfs plus pointues et étroites. L’étude des termes formant 1’équation de
transport de la variance d’un scalaire a permis de vérifier que les termes sources chimiques
de cette équation peuvent étre négligés pour les especes principales composant le mélange.
Par contre, 'allure des bilans correspondant aux radicaux suggere que 'influence de ces
termes sources n’est pas négligeable. L’analyse des termes de 1’équation de transport de
la variance de la fraction et variable de mélange a été aussi effectuée, en montrant que
le terme puits le plus important est celui de la dissipation scalaire. La contribution la
plus importante de ce terme est associée a sa partie fluctuante. Finalement, I'analyse des
flux scalaires a été effectuée avec des résultats assez proches de ceux obtenus dans le cas
inerte : la compressibilité diminue 'intensité des flux entre M. = 0.35 et M. = 0.70 et
I’hypothese de loi gradient est bien vérifiée sur ce type d’écoulements réactifs.

Finalement, une analyse des champs instantanés de dilatation et du gradient de pres-
sion normalisé a permis de vérifier que la présence des variations importantes de pression
ou dilatation négative dans des régions en dehors de la couche de mélange était réduite
par le dégagement de chaleur.






Chapitre 8

Conclusions générales et perspectives

Ce travail a été consacré a 1’étude par simulation numérique directe des couches de
mélange inertes et réactives turbulentes, bidimensionnelles e tridimensionnelles. L’influ-
ence de la compressibilité ainsi que le dégagement de chaleur produit par deux types de
cinétiques chimiques différentes sur le transport turbulent, le mélange scalaire et I'auto-
inflammation des couches de mélanges, a été aussi abordé. La réalisation de ces études
a ¢té possible grace au développement, dans le cadre de cette these, des outils de calcul
numérique CREAMS et POSTCREAMS. Ces codes ont été développés dans une forme
générique pour I’étude des mélanges de gaz réactifs, ce qui permet leur possible applica-
tion sur différents types d’autres probléemes physiques d’intérét pour la combustion turbu-
lente. L’outil numérique CREAMS a été vérifié rigoureusement a partir de sous-problemes
fondamentaux, puis appliqué et validé sur des couches de mélange bidimensionnelles in-
compressibles et compressibles, inertes et réactives. La derniere étape d’application de ce

code a concernée les couches de mélange tridimensionnelles inertes et réactives.

Les conclusions générales tirées de ces travaux peuvent étre directement appliquées au
fonctionnement des statoréacteurs et superstatoréacteurs. Dans ces moteurs, I’hydrogene
est injecté dans la chambre de combustion et des couches de mélange se développent entre
I’hydrogene et le courant d’oxydant. Une combustion subsonique non prémélangée peut
avoir lieu dans les moteurs ramjet, tandis que dans les moteurs scramjet la combustion
se développe dans des régimes supersoniques. Etant bien connu que la combustion est
moins efficace & des hautes vitesses (compressibilité), une étude minutieuse et détaillée sur
I'interaction entre la compressibilité et le dégagement de chaleur est nécessaire. L’objectif
de ce travail a été I'obtention de nouveaux résultats permettant d’étudier les mécanismes

impliqués dans ce processus de couplage.

La simulation bidimensionnelle des couches de mélange constitue une simplification
de la physique mise en jeu dans les couches de mélange tridimensionnelles planes. Les
résultats obtenus ont confirmé la surestimation des contraintes du tenseur de Reynolds,
due au manque d’une direction d’envergure selon laquelle I’étirement tourbillonnaire peut
se produire ou, encore, 'impossibilité d’effectuer des simulations a tres haut nombre de
Mach convectif car les instabilités des couches de mélange deviennent tridimensionnelles.

L’utilisation d’une chimie globale et une chimie détaillée a aussi permis de vérifier que
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la premiere surestime largement 'activité chimique : surestimation des champs de tem-
pérature et sous-estimation des délais d’auto-inflammation. Les conséquences sont dra-
matiques : les taux de croissance des couches de mélange sont fortement diminués de
maniere erronée, comparés a ceux obtenus en considérant une chimie détaillée. Le taux de
croissance des couches réactives simulées avec une chimie détaillée montrent une évolution
tres dépendante du type de combustion ayant lieu dans la couche de mélange, qui est in-
fluencée par la compressibilité. Pour les couches bidimensionnelles, une corrélation entre
le taux de croissance et les niveaux d’enstrophie a été trouvée. Finalement, la technique
d’impact par choc a démontrée étre tres efficace du point de vue de la combustion, en
augmentant le taux de croissance et en accélérant le processus de combustion en aval de

l'onde de choc.

Les simulations tridimensionnelles de couches de mélange turbulentes inertes ont per-
mis d’étudier plus finement 'influence de la compressibilité sur le développement de ce
type d’écoulements. Il a été vérifié que 'augmentation de la compressibilité, mesurée avec
le nombre de Mach convectif M., diminue le taux de croissance des couches de mélange.
D’autres études ont déterminé que la réduction des fluctuations de pression provoquent
une diminution du terme de pression-dilatation, ce dernier étant directement impliqué
dans la diminution du taux de croissance. En suivant ces observations, une étude de cette
quantité a révélé que la diminution des fluctuations de pression et du gradient de vitesse
contribuent en fait de fagon égale a la diminution de la contribution de pression-dilatation.

Les simulations tridimensionnelles des couches de mélange turbulentes réactives ont
permis d’analyser I'influence de la compressibilité avec le dégagement de chaleur. Les ré-
sultats obtenus en considérant une chimie détaillée ont montré des différences notables
par rapport a d’autres études portant sur des couches de mélange réactives temporelles
conduites sous I’hypothese d’une chimie infiniment rapide. La premiere différence fonda-
mentale concerne l'effet de la compressibilité sur la structure turbulente des couches de
mélange réactives. Tandis que dans les études précédentes la compressibilité n’avait pas
une influence tres significative en présence de dégagement de chaleur, les résultats obtenus
dans ce travail montrent que la compressibilité a un impact équivalent a celui observé pour
les cas inertes. La considération d’'une chimie détaillée a des conséquences importantes
sur le processus de combustion et la comparaison avec d’autres études numériques n’est
pas tout a fait satisfaisante pour certaines quantités analysées. Par exemple, les taux de
croissance des couches de mélange réactives ne semblent pas garder une tres forte dépen-
dance au dégagement de chaleur. A différence des résultats obtenus dans d’autres études
numériques, la compressibilité réduit la possibilité d’avoir une couche de mélange réactive.
Sur certaines variables, le dégagement de chaleur a un effet similaire a la compressibil-
ité, e.g. légere réduction des contraintes du tenseur de Reynolds ou des fluctuations de
pression, tandis que d’autres variables subissent un effet contraire, e.g. augmentation des
nombres de Mach turbulent et Mach gradient ou des fluctuations des espéeces réactives. La
réduction des termes des équations de transport a été principalement associée a un “effet
de masse volumique moyenne”; car la valeur de (p) diminue fortement par ’augmentation

de température. Contrairement aux résultats obtenus par d’autres auteurs, la diminu-
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tion du terme de pression-dilatation avec le dégagement de chaleur ne semble pas étre
attribuée a la diminution du taux de croissance de la couche de mélange. L’augmentation
des nombres de Mach gradient et turbulent ainsi que la faible réduction des contraintes du
tenseur de Reynolds présentent une corrélation plus appropriée au comportement du taux
de croissance de la couche de mélange réactive. Il a aussi été montré que la substitution
de la “fraction de mélange” par une “variable de mélange” calculée en post-traitement
de données statistiques est tout a fait possible. La conclusion générale tirée des couches
de mélange réactives conduites avec une chimie détaillée est que les effets de dégagement
de chaleur sont tres dépendant du régime de compressibilité considéré, qui conduit a une
combustion différente.

L’analyse de I'auto-inflammation de la couche de mélange a différents degrés de com-
pressibilité a montré des tendances similaires a celles déja constatées dans d’autres études
numériques portant sur les caractéristiques de I'auto-ignition dans des mélanges d’hydrogene-
air. Les principaux résultats obtenus suggerent que 'auto-allumage de 1’écoulement et la
structure de lamme dépendent de la compétition entre le degré de mélange de combustible
et d’oxydant et le délai d’auto-inflammation.

Les perspectives et futurs travaux liés aux simulations tridimensionnelles turbulentes
des couches de mélange inertes et réactives sont nombreuses. Les bases de données générées
peuvent étre réutilisées pour examiner plus en détail les effets provoqués par le dégagement
de chaleur et la compressibilité. Un des points qui pourrait étre traité est la dépendance
entre les perturbations aléatoires utilisées pour accélérer le déclenchement naturel des
instabilités de la couche de mélange et le dégagement de chaleur, évitant ainsi ’augmen-
tation des corrélations en deux points. Il serait tres intéressant de regarder, par exemple,
le rapport des volumes entrainés dans la couche de mélange. Cet étude ne peut s’effectuer
que sur le développement spatial des couches de mélanges, comme celles présentées ici, et
a la connaissance de I'auteur, une telle étude numérique n’a jamais été réalisée auparavant
sur des couches de mélange réactives. Dans les simulations bidimensionnelles, I'influence
des différentes approximations chimiques a été vérifiée. Cependant, les différences entre
transport détaillé et simplifié n’ont été constatées que sur une section appartenant a une
couche de mélange. Les effets diis au transport moléculaire pourraient aussi étre analysés
plus en détail sur des couches de mélanges tridimensionnelles inertes et réactives. L’anal-
yse de la structure de la turbulence inhomogene par effet du dégagement de chaleur, i.e.
caractérisation de la topologie de la turbulence a travers de 1’étude de 'alignement du
vecteur de vorticité avec les directions principales du tenseur de gradient de vitesse, peut
étre aussi abordée a partir des bases des données des couches de mélange réactives. En
outre, 'influence de la compressibilité et du taux de dégagement sur le tenseur de gradient

de vitesse peut étre aussi étudiée.

Cette étude peut aussi étre utile aux simulations LES (large eddy simulations) ou
RANS (Reynolds-averaged Navier-Stokes) et a sa modélisation dont elles sont tributaires.
La vérification a priori et a posteriori des modeles de turbulence et de combustion incor-
porés dans ce type de simulation pourra étre directement effectuée grace aux DNS réalisées

dans ce travail. L’interaction choc-turbulence présentée dans les simulations bidimension-
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nelles n’a pas pu étre traitée dans le cas tridimensionnel pour des contraintes de temps.
L’intérét du choix de I'approche hybride WENO-centré du code CREAMS était néan-
moins précisément au cceur de la simulation de ce type d’écoulements. Ainsi, il sera utile
d’étudier ce cas en détail car cette technique a démontrée étre tres efficace pour les couches
de mélange réactives bidimensionnelles.

Les perspectives du code de calcul CREAMS et son outil de post-traitement POST-
CREAMS développés dans le cadre de cette these sont aussi nombreuses. Actuellement, ce
code constitue un outil de travail qui regroupe des méthodes numériques a haute précision
et descriptions physiques détaillées des processus de combustion et transport turbulent
des mélanges des gaz. Ce code est maintenant utilisé pour la DNS, mais I'incorporation
envisagée d’un modele de turbulence approprié permettra d’effectuer des LES. Ce code
est mise a disposition du laboratoire de combustion et il est déja utilisé dans un travail de
these portant sur des jets réactifs fortement sous-détendus. Une seconde these consacrée
a la LES d’écoulements compressibles réactifs va débuter. Le développement de 1'outil
POSTCREAMS est aussi une tache a prendre en compte dans ’avenir. Cet outil est
indispensable pour la visualisation et le post-traitement des bases de donnés et il doit
étre adapté a chaque type d’écoulement, e.g. couches de mélange, jets. .. mais ceci est une
autre histoire et ce travail s’effectuera progressivement dans le cadre de theses en cours

et & venir.



Annexe A

Adimmensionnement des équations
de Navier-Stokes

Pour obtenir des domaines de variation proches de 'unité, ou les erreurs d’arrondi et
de troncature sont les plus faibles, les équations de Navier-Stokes (2.1)—(2.4) présentées
dans la section 2.2 sont adimensionnées [11]. Les variables adimensionnelles de ce nouveau
systéme d’équations (indiquées par I'exposant *) sont liées aux variables dimensionnelles
par des valeurs de référence (indiquées par 'indice ref). Ces valeurs de référence, qui ne
correspondent pas nécessairement a un véritable état physique, sont calculées partielle-
ment a partir d'un état qui est, lui, physique ou les relations de gaz parfait sont vérifiées,
dit état a l'infini (indiqué par I'indice 0o). Bien qu’il n'y ait pas de restriction dans le
choix de I’état a U'infini, il est pratique de choisir I’état des gaz frais comme état a l'infini
ou celui de I'espece majoritaire. Pour des raisons de compatibilité et, en tenant compte du
nombre de degrés de liberté réellement disponibles, les relations suivantes sont imposées
dans cet état de référence : Tier = Too, Wiet = Weao, Pret = Poos Pret = Poos Cprop = Cpoys
Uref = Coo//Voor Liret = Liso, tret = Liret/Uret; flref = oos Aref = Moo €6 Dyt = Dog.

Le jeu de variables choisit permet de vérifier I’égalité entre les adimensionnements
physique et acoustique, i.e. prf = prefti’s. Les nombres adimmensionés de Reynolds,
Mach, Prandtl et Lewis peuvent étre redéfinis comme : Re = prof LiofUoo / firet, M = Uso /Coo,
Pr = ¢y ihtret [ Aret €6 Le = Aret/ (PrefCp,o Dref). Finalement, les équations (2.1)—(2.4) sont

réécerites sous la forme

op*  Op'u;
- =0 Al
ot* o ’ (A1)
Op*u;  Optuiui  Op* M % 0T
- = =1,...,3 A2
at* + 83’}; T ax;“ Re al’; ’ ? 5 y 9y ( )
Opte; | O(pef +p)uj  M\f (OuiTh  Od; A3
o ox; Re \ 0r; ox;) |
0pYo  OpYouj M/ Op"YaVs;
= - W =1,...,N A4
ot* + 8;1:; ReLePr 8:(:3? TP W @ L (A4)

avec I'équation d’état du mélange donnée par p* = p*T™*/W*. Les expressions d’autres
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quantités telles que le tenseur des contraintes visqueuses 7;°, les composantes du vecteur de

YR
flux de chaleur ¢ et les vitesses de diffusion V;; restent inchangées. Le taux de production

de la a®™ espece est donné par W) = Wy /tres.



Annexe B

Forme caractéristique des équations

de Navier-Stokes

Pour T'utilisation du schéma numérique de discrétisation spatiale WENO, il est ap-

proprié d’exprimer la partie hyperbolique des équations de Navier-Stokes sous forme car-

actéristique. De maniere générale, la partie hyperbolique du systéme (2.1)—(2.4) peut

s’exprimer sous forme conservative comme

0Q | OF _

o ~0
ot oz,

ou () est le vecteur des variables conservées

Q = (p> pu1, puz, PU3, PEt, pYL cee apYN)ta

et F est le vecteur des flux convectifs dans la direction j
Fj = UjQ +p(0, 51]‘, (52]', (53]', Uyj, O, ce ,O)t.

L’équation (B.1) peut étre réécrite de la fagon suivante

0Q  0F;0Q _

o T 00 0r,

et la matrice jacobienne du systeme dans la direction j est donnée par

L _OF _0F0U
1790 U 0Q’

avec U étant le vecteur des variables primitives

t
U= (pvulau27u37€tayia"'7YN) .

(B.1)

(B.4)

(B.6)

L’expression analytique des vecteurs propres de la matrice jacobienne du systeme (B.5)

doit étre connue lors de la procédure de calcul des flux caractéristiques du schéma WENO.
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Dans la suite, I'expression analytique de la matrice jacobienne A; est donnée pour la
premiere direction de I'espace (j = 1). Les expressions pour les autres directions de I’espace
peuvent étre obtenues de maniere analogue. De plus, toutes les grandeurs présentées dans
la suite ont été préalablement adimensionnées conformément a la procédure décrite dans
I'annexe A (pour des raisons de simplicité, I'indice * ne sera pas utilisé).

La matrice de passage P = 0U/0Q) est donnée par

1 0 0 0 0 0 0 0
we p 0O 0 0 0 0 0
s, 0 p 0 0 0 0 0
ws 0 0 p 0 0 0 0
e pur puz puz pey pP1 pa e o pYN
P=]1y 0o 0 0 0 p O 0| (B.7)
Ys 0 0 0 0 0 p 0 0
0 0 0 0 0 - 0 op
Yn O 0 0 0 0 0 - 0
avec 1, = ho — T'/W, et la matrice des flux G; = 0F;/0U s’exprime comme
u1 P 0 0 0 0 0 0
u? + T/W 2pu 0 0 p/W  pT/W1 pT/Wa -+ -  pT/Wy
ugu pu pul 0 0 0 0 ce ce 0
ulu3 pu3 0 pul 0 0 0 A P 0
uiht 4 (u? + ht) puluU2  PUIU3  PUICp puihi puihg s ce puihyn
Gl _ 7J«1Y1 PYI 0 0 0 puq 0 e P 0 , (BA8)
uy Yo pYa 0 0 0 0 pul 0 0
: : 0 0 0 0 0 puy 0
w1 Yn YN 0 0 0 0 0 .0 puy

avec hy = h + k et k = w;u;/2. Les deux matrices précédentes contiennent information
sur les chaleurs spécifiques, enthalpies et fractions massiques de chaque espece. Dans ces
matrices, la présence des chaleurs spécifiques a volume constante (ou pression constante)
provient de la dérivation de 1'énergie (ou enthalpie) par rapport a la température :

dpe 0 T X N T 0 U
= — Y, 7)dT — Yo— A
or ~ or (p/Tanl aCou (1) AT = p 2 Yagpm+ pAhga + 0=

N (B.9)
=p Z Yocoa (T) = pey.
a=1

Le produit matriciel de ces deux matrices amene finalement a ’expression de la matrice
jacobienne (B.12) avec vy =1 —7, 3 =3 — 7 et £, = (ha — V¥a) /(v — 1). Cette matrice
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peut étre ensuite diagonalisée, A, = RyA Ry, avec

u—c 0 0 0O 0 0 0 0
0 Uy 0 0O 0 0 0 0
0 0 wiz+¢ 0O O 0 O 0
0 0 0 up 0 0 0 0
0 0 0 0 u; 0 O 0
Ay = 0 0 0 0 0 w 0 E (B.10)
0 0 0 0 0 O w; O 0
0 0 0 0o 0 O 0 wu O
0 0 0 0o 0 0 0 0 wu
et
1 1 1 0 0 0 0 0
u] — ¢ ul u] + ¢ 0 0 0 0 0
u2 u2 ug 1 0 0 0 0
us u3 us 0 1 0 0 0
hy — cuq k  ht+cur wu2 wusg 1 0 S 0
Ry = Y1 0 Y1 0 0 0 1 0 cee 0 7 (B.11)
Y, 0 Ya 0 0 0 0 ' ’ 0
: 0
. : . 0 0 0 0 0 1
Yn 0 Yn 0 0 —1/6n —&/6n -+ —En—2/éN —En-1/éNn

et son inverse Ry donnée par (B.13). Les variables suivantes sont utilisées pour simplifier
I’écriture de Rl_l tby =y —1/c% by = kby, x = by — bihy, Na,g = —b1Ya€p pour o # 3 et
Naa = 1 — b1Yo&,.

La forme caractéristique du systéme hyperbolique (B.1) est obtenue par multiplication
de la matrice de vecteurs propres a droite Rj_l. Le nouveau systeme d’équations s’exprime

comime

oW OF,
L Ok

— =0 =1,...,3 B.14
at ax] ) .] Y ) 9 ( )

ouW = Rj_lQ est le vecteur des variables caractéristiques et Fy, = R

’ F} est le vecteur

des flux caractéristiques.
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Annexe C

Meécanismes réactionnels

C.1 Meécanisme réactionnel de Marinov et al.

TABLEAU C.1 — Mécanisme réactionnel de Marinov et al. (1995) [102]. Les coefficients de
réaction sont exprimés sous la forme k; = AT” exp (—Ea/RT) en s-cm®-cal-mol-K. Les
especes considérées sont les suivantes : Hy, Oo, HyO.

Nb. Réaction A B Ey
01 2H; +0y =2H,0 1.10-10" 0.00 16077
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C.2 Meécanisme réactionnel de O Conaire et al.

TABLEAU C.2 — Mécanisme réactionnel de O Conaire et al. (2004) [119]. Les coefficients de

réaction sont exprimés sous la forme k; = AT” exp (—E4/RT) en unités s-cm?-cal-mol-K.
Les especes considérées sont les suivantes : Hy, Oo, H, O, OH, HO,, HyO,, H5O, No.

Nb. Réaction A b Ey
01 H+0,=0+0H 1.91 - 1014 0.00 16440
02 O+H,=H+OH 5.08 - 10* 2.67 6292
03 OH+H; =H+ H,O 2.16- 108 1.51 3430
04 O+H,O=20H 2.97-106 2.02 13400
05 Ho+M=2H+M? 458109  —1.40 104400
06 Oy +M =20+ M? 4.52-107  —0.60 118900

07 OH+M=O0O+H+M? 9.88-107  —0.70 102100
08 HO+M=H+OH+M 191-10%® -1.80 118500

09 H+O02+M=HOy+M¢ 1.48-10' 0.60 0
10 HO;+H=H;+ 0, 1.66 - 10'3 0.00 823
11  HO;+ H=20H 7.08 - 10%3 0.00 295
12 HO2 4+ O = OH + Oy 3.25-10% 0.00 0
13  HO3 + OH = Hy0 + O 2.89-10% 0.00 —497
14 Hy02 + Oy = 2HO, 4.63-1016  —0.30 50670
15 H309 + Oz = 2HOq 1.43-10  —-0.30 37060

16  Hy02 +M = 20H + M* 2.95- 10 0.00 48430
17  H;05+H = H;0+ OH 2.41-1013 0.00 3970

18  Hy09 +H = Hy + HOy 6.03 - 10%3 0.00 7950
19  Hy02 + 0 = OH + HO2 9.55 - 10° 2.00 3970
20  Hy05 +OH = H,0 +HO, 1.00-10'2 0.00 0

21  Hy02 + OH = H,0 + HO, 1.07-10%3 0.60 40450

aEfficacité du troisieme corps : k(Hz) = 2.50, k(H20) = 12.
PEfficacité du troisiéme corps : k(Hy) = 0.73, k(H20) = 12.
“Efficacité du troisiéme corps : k(Hy) = 1.30, k(H20) = 14.
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C.3 Meécanismes réactionnels de Kee et al.

TABLEAU C.3 — Mécanisme réactionnel de Kee et al. (1993) [85]. Les coefficients de réac-
tion sont exprimés sous la forme k; = AT? exp (—FEa/RT) en unités s-cm?®-cal-mol-K. Les

especes considérées sont les suivantes : Hy, Oy, H, O, OH, HO,, HyO5, H50O.

Nb. Réaction A b Ey
01 Hy;+ O, = 20H 1.70 - 10'3 0.00 47780
02 OH+H;=H,O+H 1.17-10° 1.30 3626
03 H+0;=0H+O0 5.13 - 1016 —0.816 16507
04 O+H;=OH+H 1.80 - 10%° 1.00 8826
05 H+4+0;+M=HO,+M* 210-10® -1.0 0
06 H+ 205+ = HO; + O, 6.70 - 10  —1.42 0
07 OH+HO; = H;0 + 0Oq 5.00 - 1013 0.00 1000
08 H+ HO>+ = 20H 2.50 - 1014 0.00 1900
09 O+HO; = 0;+ OH 4.80- 10" 0.00 1000
10 20H = O+ H,0 6.00 - 108 1.30 0
11 Hy+M=2H+MP 2.23.10'2 0.50 92600
12 0:+M=20+M 1.85-10*! 0.50 95560
13 H4+OH+M=H,O+M® 7.50-10% —2.60 0
14 H+HO; = Hy + 0Oy 2.50 - 1013 0.00 700
15 2HO2+ = H305 + O2 2.00 - 1012 0.00 0
16 Hy0,+M=20H+M 1.30 - 1017 0.00 45500
17 H02+H = HO; + Hy 1.60 - 10'2 0.00 3800
18 H>O5 + OH = H,O +HO, 1.00- 1013 0.00 1800

aEfficacité du troisieme corps : k(HyO) = 21, k(Hy) = 3.3.

PEfficacité du troisieme corps : k(Ho0) = 6, k(H) = 2, k(Hy) = 3.

°Efficacité du troisieme corps : k(H20) = 20.



238 Annexze C. Mécanismes réactionnels

TABLEAU C.4 — Mécanisme réactionnel de Kee et al. (1996) [86]. Les coefficients de réac-

tion sont exprimés sous la forme k; = AT? exp (—FE/RT) en unités s-cm?®-cal-mol-K. Les
especes considérées sont les suivantes : Ho, H, Oo, O, OH, HO5, H,O5, HyO, N, Ny, NO.

Nb. Réaction A b Ey
01 Hy+ 0, =20H 0.170-10'*  0.00 47780
02 OH+H, =H,O+H 0.117-10%0 1.30 3626
03 O+0OH=0,+H 0.400- 10"  —0.50 0
04 O+H,=OH+H 0.506 - 10° 2.67 6290
05 H+O0,M = HO, + M? 0.361-10'®  —0.72 0
06 OH+ HO; = Hy0 + O, 0.750-10'  0.00 0
07 H+HO, = 20H 0.140- 10 0.00 1073
08 O+HOy; = 0,+ OH 0.140-10'*  0.00 1073
09 20H = 0+ H,0 0.600 - 10° 1.30 0
10 2H+M = H, +MP 0.100-10' —1.00 0
11 2H+H, = 2H, 0.920-10'" —0.60 0
12 2H+ H,O = H, + H,O 0.600-10%0 —1.25 0
13 H+OH+M=H,O+M® 0.160-10> —2.00 0
14 H+O0+M=OH+M° 0.620-10'" —0.60 0
15 20+M=0,+M 0.189-10'*  0.00 —1788
16 H+HO, = Hy + 05 0.125-10'*  0.00 0
17 2HO, = Hy05 + Oy 0.200-10'3  0.00 0
18  Hy0,+M =20H+M 0.130-10'®  0.00 45500
19 H;0,+H = HO, + H, 0.160-10'  0.00 3800
20 Hy0, +OH = H,O+HO, 0.100-10*  0.00 1800
21 O+Ny;=NO+N 0.140 - 1015 0.00 75800
22 N+0y;,=NO+0 0.640 - 1010 1.00 6280
23 OH+N=NO+H 0.400 - 104 0.00 0

aEfficacité du troisiéme corps : k(H20) = 18.6, k(Hz) = 2.86, k(N2) = 1.26.
PEfficacité du troisiéme corps : k(Ho0) = 0, k(Hz) = 0.
“Efficacité du troisieme corps : k(H20) = 5.
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Résumé

Cette étude est consacrée a I'analyse des écoulements réactifs supersoniques cisaillés
et, plus particulierement, des couches de mélange compressibles pouvant se développer
dans les moteurs ramjet et scramjet. Des méthodes numériques appropriées ont été im-
plémentées et vérifiées pour aboutir au développement d’un code de calcul numérique
massivement parallele, appelé CREAMS (compressible reactive multi-species solver). Ce
dernier a été spécialement congu pour conduire des simulations numériques haute préci-
sion (simulations numériques directes ou DNS) de ce type d’écoulements. Une attention
particuliere a été portée a la description des termes de transport moléculaire et des termes
sources chimiques de fagon a considérer la description physique la plus fidele possible des
mélanges des gaz réactifs a haute vitesse, au sein desquelles les temps caractéristiques
chimiques et de mélange aux petites échelles sont susceptibles d’étre du méme ordre de
grandeur. Les simulations des couches de mélange bidimensionnelles et tridimensionnelles,
inertes et réactives, confirment I'importance des effets associés a la compressibilité et au
taux de dégagement de chaleur. Les résultats ainsi obtenus different en certains points de
ceux issus d’autres simulations qui introduisaient certaines hypothéses simplificatrices :
développement temporel, emploi d'une chimie globale ou encore lois de transport sim-
plifiées. En revanche, ils reproduisent certains tendances déja observées dans un certain

nombre d’études expérimentales conduites dans des conditions similaires.

Mots clé : Moteurs-Combustion, Allumage, Ecoulement cisaillé, Simulation par ordi-
nateur, Compressibilité, Combustion supersonique, Couche de mélange, Simulation numérique
directe

Abstract

This study is devoted to the analysis of supersonic reactive shear flows and, in partic-
ular, compressible mixing layers that can develop inside the ramjet and scramjet engines.
Appropriate numerical methods have been implemented and tested to achieve the devel-
opment of a massively parallel numerical solver, called CREAMS (compressible reactive
multi-species solver). This tool was designed to conduct high-precision numerical sim-
ulations (direct numerical simulations or DNS) of such flows. Particular attention was
paid to the description of the molecular transport terms and chemical source terms to
consider the most accurate physical description of reactive gas mixtures at high veloc-
ity, in which the chemical and mixing time scales, corresponding to the smallest scales
of the flow, are susceptible to be of the same order of magnitude. Simulations of two-
and three-dimensional, inert and reactive, mixing layers confirm the importance of the
effects associated with compressibility and rate of heat release. The results obtained differ
in some points from other simulations which introduced simplifying assumptions such as
temporal development, use of a global chemistry or a simplified description of the molecu-
lar transport terms. Nevertheless, they reproduce some trends already observed in several

experimental studies conducted under similar conditions.

Key words: Motors-Combustion, Ignition, Shear flow, Computer simulation, Com-

pressibility, Supersonic combustion, Mixing layer, Direct numerical simulation
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