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d’initialisation. . . . . . . .. Lo
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de calage. Les valeurs de la barre de légende sont des valeurs de densité
adimensionnée. . . . . . ... L
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Introduction générale

Le transfert et le stockage de quantités importantes de Gaz Naturel Liquéfié (GNL)
au sein d’un terminal méthanier pose la question du risque de déconfinement et de disper-
sion. Dans le cadre de la réalisation du terminal méthanier de Dunkerque, une étude d’un
modéle de simulation d’épandage et de dispersion a été initiée par I'institut technologique
du froid Innocold, en vue de proposer des nouveaux outils de type Computational Fluid
Dynamics (CFD) pour I’étude de danger. Ce type de danger est généralement décomposé
en une étape dite source, puis en une partie de diffusion dans I’environnement local [1].
Certains logiciels commerciaux, dans le cadre d’études écologiques ou de sécurité indus-
trielle, utilisent une source forfaitaire et ne fournissent pas de simulation de type CFD en
ce qui concerne I’épandage et I’évolution des dimensions ou de la forme de la flaque liquide
au sol, due a I’épandage. Le modéle intégral consiste au calcul d’une ligne centrale d’un
panache de vapeur issu d’une fuite de canalisation, dans lequel des zones restées liquides
vont se déplacer suivant une trajectoire moyenne. Ces zones liquides coalescent au sol au-
tour d'un point central pour former une flaque supposée circulaire avec un rayon évoluant
en fonction d'un taux de vaporisation déterminé a 'aide d’équations d’état cubiques pour
mélanges apolaires'. La méthode est clairement détaillée et illustrée en référence [2]. Les
hypothéses de travail liées a l'initialisation des données d’entrées du modeéle (géométrie
et caractéristiques de la fuite, paramétres du fluide) sont parfois entachées d’incertitudes.
De plus, le modeéle de calcul intégral lui-méme utilise une méthodologie arbitraitre dont
la justification n’est pas toujours trés claire, sur un plan physique. Pourtant ces données
et méthodes ont un impact important sur le comportement physique du GNL lors de
I’épandage. Les incertitudes peuvent donc conduire & des écarts importants lors de la
prédiction de la zone de danger aux abords des LFL (Low Flammability Limit) et HFL
(High Flammability Limit). Quant aux solvers CFD classiques, ceux-ci n’intégrent pas
les éléments de modéle nécessaires a une simulation de risque industriel d’épandage et
de vaporisation rapide du GNL avec mélange a ’atmosphére ambiante. Leur application
est orientée vers une co-utilisation avec des logiciels de conception assistée par ordinateur
(CAO). Ces programmes offrent généralement la possibilité de coupler des phénomeénes
thermiques et CFD, mais se retrouvent en difficulté lors de la simulation des transitions
de phases mélées a la présence de composants multiples.

Ce constat ouvre la voie a la recherche de nouveaux outils de simulation prenant en
compte I'ensemble des phénomeénes physiques se produisant lors d’un épandage sur le sol
ou sur ’eau. Ceux-ci devront appartenir a la catégorie CFD, réalisant une réelle évaluation

1. Mélange apolaire : mélange fluide d’espéces chimiques dont les molécules possédent une faible
polarité. Les hydrocarbures sont des composés apolaires, car la différence d’électronégativité entre le
carbone et I’hydrogéne est minime.
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du terme source a partir d’équations aux dérivées partielles modélisant les événements mis
en jeu. Le calcul devra déterminer I'évolution spatiale de la présence de chaque composant
au cours du temps, et renseigner sur le champ des vitesses, de maniére & pouvoir déter-
miner un flux massique correspondant a la source. Nous pouvons d’ores et déja décrire
un scénario de fuite a priori, afin d’identifier les éléments de modéles indispensables. Ima-
ginons un déconfinement soudain et brutal, suite & la fuite d’une canalisation. Le GNL
va massivement s’épandre et se vaporiser suite & 'apport de calories depuis le sol, ou par
I’eau dans le cas d’un accident & proximité du quai. Pour I’épandage sur sol, une modéli-
sation correcte doit faire intervenir les deux composants que sont l'air et le GNL, qui sera
assimilé a du méthane pour cette étude. Dans le cas d'un accident maritime, 1’eau doit
étre ajoutée. L’incorporation du phénomeéne de transition de phase subie par le GNL est
essentielle. Il est & noter qu'un phénomeéne de transition rapide de phase (TRP) [3]| [4]
donnant lieu a une explosion mécanique peut se produire au contact de ’eau. La différence
de température détermine le taux de transfert thermique entre composants. Dans le cas
de la vaporisation explosive, la différence de température entre l'eau et le GNL est telle
que I’échange d’énergie est maximisé. Ce brusque apport de calorie fait entrer le GNL en
domaine liquide métastable surchauffé jusqu’a ce que la limite de stabilité soit atteinte
et que le fluide cryogénique se vaporise quasi-instantanément au cours d’une explosion
mécanique [5]. Les différences de températures entre composants et les infrastructures
sont telles qu’elles doivent étre prises en compte dans les équations du modéle et qu’elles
doivent étres couplées aux équations de la dynamique des fluides.

La méthode de Boltzmann sur réseau, encore appelée Lattice Boltzmann Method (LBM),
est une technique récente de CFD basée sur 1’échelle mésoscopique, établissant un lien
entre la dynamique moléculaire et la modélisation macroscopique. Les LBM donnent la
possibilité de modéliser le comportement de plusieurs composants ainsi que de rendre
compte de la vaporisation ou de la condensation d’un élément par l'incorporation de
forces inter-moléculaires. Cette vision semble plus prometteuse que des approches plus
classiques, comme le couplage au modele de Cahn-Hilliard [6] [7], décrivant 1’évolution
d’un champ de phase obtenu & partir de ’énergie libre de Gibbs. Le travail présenté dans
cette thése concerne la modélisation de I’épandage accidentel et massif d’un liquide cryogé-
nique par une méthode de Boltzmann sur réseau en mesure de prendre en compte plusieurs
composants, de décrire la transition de phase ainsi que de simuler le transport de tempé-
rature intra-composant tout autant que les échanges thermiques inter-composants et avec
les infrastructures. La méthodologie adoptée fait intervenir une étude bibliographique im-
portante, ainsi qu’une évolution et extension de l'existant vers notre problématique. La
question de la validation est également traitée par comparaison aux données théoriques,
et des méthodes destinées a la validation expérimentale sont proposées. A travers cette
these, le cheminement vers un modéle noyau est décrit et illustré par la visualisation de
benchmarks.

L’état de l'art concernant les LBM est vaste, et ’adaptation au cas de I’épandage de
GNL se révele étre un challenge. En effet, les cas multicomposants et multiphases (MCMP)
sont souvent réduits & un composant a deux phases. Clairement, la modélisation MPMC
est abordée par I'approche de Shan & Chen (SC) [8] [9], mais les paramétres ne sont pas
reliés a des quantités thermodynamiques explicites. Cela est un vrai handicap pour une si-
mulation de contexte réel, et 'applicabilité est trés réduite. Cela est dii & un remplacement
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de ces valeurs par des paramétres mimant leurs effets. Néanmoins leur connaisance expli-
cite se révéle indispensable dans le présent cas d’étude. De plus, la littérature scientifique
sur le domaine manipule des données adimensionnées et décontextualisées, qui doivent
étre reconverties en valeurs réelles. Le domaine de compatibilité en terme d’intervalle de
température est limité et lié a I’équation d’état utilisée. Le ratio de densité et de viscosité
entre composants est également un aspect nécessitant une extension. Seront présentées
des méthodes visant & étendre ’applicabilité des LBM par le choix d’une modélisation
compléte et de schémas numériques robustes. Cette recherche donne également lieu a une
optimisation de l'existant concernant la force d’interaction inter-moléculaire utilisée dans
I’approche SC.

L’application sur un domaine de calcul de grande taille est un verrou pour simuler un
accident a I’échelle d’un terminal méthanier. En effet, une volonté permanente de réduire
les besoins en ressources informatiques améne a rechercher une implémentation avec des
pas spatiaux assez grands, de maniére a pouvoir assurer une simulation dans des temps
raisonnables. On peut s’attendre & ce que ’écoulement et la vaporisation du méthane
soit non uniforme, et que certaines zones soient davantage turbulentes que d’autres. Il est
préférable que le maillage ne soit pas identique en tout point du domaine. Par ailleurs,
I'instationnarité des phénomeénes étudiés demandera un raffinement évolutif du maillage.
En effet, garder des zones de maillage raffiné 1a ot elles ne sont plus nécessaires engendre
un cotit calculatoire inutilement important. Par ailleurs, le non raffinement de zones ou
la turbulence se développe peut étre responsable d’instabilités numériques sévéres. Une
élaboration de méthodes permettant de disposer d’'un maillage non uniforme et dynamique
sera présenteée.

La LBM posséde une compatibilité limitée vis a vis des grandes échelles, mais aussi vis a
vis de certaines grandeurs physiques. Par exemple, la LBM pour fluide & phases multiples
ne peut étre appliquée que pour des cas ol la température est supérieure a 70% de sa valeur
critique. Cela est di au fait que la force d’interaction servant au calcul diphasique posséde
une norme qui devient numériquement génante, lorsque 1’on passe en dessous de ce seuil
de température. La validité et la cohérence des résultats issus des simulations n’est alors
plus garantie. D’une maniére plus générale, un modéle physique ne peut étre considéré
comme acceptable qu’une fois les étapes de validation franchies. Il est donc cohérent de
penser que la modélisation physique seule ne suffit pas a simuler des cas concrets avec
un réalisme suffisant. Du point de vue théorique, le comportement correct d’'un modéle
a deux phases par rapport a la loi de Laplace ou encore vis a vis du probléme de Stefan
ne nous renseigne que sur des cas idéaux. Par ailleurs, le modeéle élaboré dans cette théese
fait intervenir des parameétres qui ne sont pas toujours explicitement en relation avec des
grandeurs physiques. Il est donc nécessaire de mettre en oeuvre une méthode assurant la
validation par rapport a un cas non idéal, permettant la détermination de la valeur des
parameétres inconnus ainsi que rendant possible I’applicabilité a un cas concret. Le calage
des paramétres de simulation peut étre réalisé par rapport a un cas expérimental, mettant
en jeu tous les phénomeénes physiques que 'on cherche & observer et a valider. En toute
vraisemblance, des mesures expérimentales sont bruitées ou biaisées et ’assimilation de
ces données par le modeéle doit prendre en compte ces incertitudes. Le filtrage de Kalman
d’ensemble est une méthode d’assimilation de données pour modéle non linéaire, telle
que I’équation de Boltzmann. Une estimation duale de I'état, désignant ici le vecteur des
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moments, et des paramétres [10] peut étre effectuée a partir de mesures ponctuelles, si
tant est qu’elles soient en nombre suffisant et qu’une stratégie adaptée soit réalisée pour
le positionnement des mesures. Le filtrage de Kalman sera appliqué au modéle élaboré et
son potentiel sera évalué vis a vis de l'identification des paramétres et de la validation.
Le filtrage de Kalman sera utilisé comme outil de validation et les méthodes permettant
de réaliser le lien entre expérience et modéle sera décrite. On part du principe que si le
filtre converge vers des valeurs permettant de suivre I’évolution d’une expérience, c’est
que l'espace des solutions du systéme d’équations différentielles contient une solution
particuliére correspondant au cas concret.

Ce travail de these fait parti d’un projet plus global, qui vise le développement d’outils
permettant la reconstitution ou la prédiction de scénarii d’accidents industriels faisant
intervenir des grandes quantités de GNL. L’objectif poursuivi est la définition d’'un modéle
valide, robuste et parallélisable, permettant d’abord une prédiction de la LFL et de la
HFL, mais aussi I’élaboration d’un logiciel s’appliquant & 'industrie du GNL ou a des
problématiques plus générales.



Chapitre 1

Elements de Bibliographie, outils de
modélisation et benchmarking

Introduction

Au cours de ce chapitre, ’équation de Boltzmann pour fluide monophasique, & com-
posant unique et sans transition de phase va étre présentée. Nous nous pencherons sur
les hypothéses de travail qui définissent le cadre d’application de I'équation, ainsi que
les méthodes numériques permettant une discrétisation dans l’espace des phases, dans
lequel I’équation est définie. Le calcul permettant de passer & une équation de Boltzmann
adimensionnée sera présenté. Nous exposerons ’algorithme d’advection/collision, qui est
décomposé en deux étapes simples et qui est communément admis comme algorithme
de référence pour I'implémentation d’'une méthode de Boltzmann sur réseau, encore ap-
pelée Lattice Boltzmann Method (LBM). Les conditions aux limites en pression, vitesse
ou encore la condition limite périodique sont aussi des éléments importants sur lesquels
nous nous attarderons. Le facteur de collision est un élément de 1’équation qui posséde
un impact important sur la stabilité numérique. Dans la littérature concernant la LBM,
deux types différents de facteur de collision sont souvent employés. Le plus simple d’entre
ces deux facteurs de collision fait intervenir un unique parameétre, et est appelé facteur de
collision par relaxation simple, ou encore Single Relaxation Time (SRT). L’autre méthode
de collision fait intervenir de multiples paramétres, et est appelée collision par paramétres
de relaxation multiples; ou encore Multiple Relaxation Time (MRT). Nous comparerons
les deux méthodes et proposerons une série de tests mettant en évidence les forces et
les faiblesses des deux approches. Des méthodes de stabilisation numérique par méthode
de sous-maille de Smagorinsky ou encore par hyperparamétrisation des coefficients de
relaxation seront présentées. Nous évoquerons également le couplage de ’équation de
Boltzmann & une équation d’advection diffusion modélisant le transport de la tempéra-
ture. Nous exposerons les résultats d’implémentation d’une série de benchmarks, ayant
pour but d’illustrer et de valider la premiére partie des travaux qui ont été réalisés au
cours de cette thése. Le benchmark de Poiseuille, du fluide en cavité entrainée, le profil de
Couette, ou encore l'instabilité de von Karman sont présentés et la qualité des résultats
obtenus est discutée. Nous terminerons le chapitre par I’exposé d’une nouvelle méthode
de raffinement de maillage dynamique, destinée a diminuer la demande en ressources
informatiques, tout en gardant une bonne stabilité et une précision acceptable.
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1.1 Equation de Boltzmann, simplifications et méthodes
numeériques associées

1.1.1 La méthode de Boltzmann sur réseau et les automates cel-
lulaires

Imaginons un réseau carré de noeuds conjoints, ol le temps et les phases sont discrets.
Le réseau forme des cellules pouvant étre occupées, c’est a dire remplies d’une particule de
gaz, ou au contraire libres. L’état du systéme correspond a un champ de variables binaires.
Chaque élément posséde des coordonnées cartésiennes et I’évolution du réseau est décrite
par une loi liant chaque cellule a ses voisines directes, contraignant les déplacements. A
chaque pas de temps, de valeur fixée a 1'unité, chaque particule se déplace d’un pas spa-
tial unitaire & la verticale ou & I’horizontal. Une particule n’effectuera son déplacement
que suivant 'une des directions permises. Une possibilité de conflit existe, lorsque deux
particules se déplacent vers la méme cellule. Mais cela est évitable en définissant une régle
de collision, qui conserve la masse, I'impulsion et 1’énergie. A la limite du modéle discret,
un modéle continu approximatif est définissable. Un tel LGA (Lattice Gas Automata)
[11] [12] a été défini par Hardy, Pazzis et Pomeau (HPP) [13]. Les équations conservent
la masse et I'impulsion, mais un probléme d’anisotropie empéche la recevabilité physique
du schéma. On peut diminuer ce défaut par I'introduction du réseau hexagonal de Frisch,
Haslacher et Pomeau (FHP) présenté dans [14] . En conséquence de cette modification
de géométrie, le modele FHP posséde plus de directions, et la dynamique des collisions
est traitée de maniére plus complexe. La limite hydrodynamique obtenue posséde une
meilleure propriété d’isotropie. La généralisation a la 3D a été réalisée dans [15] et [16], a
I’aide d’'un modéle a 24 vitesses sur un réseau cubique a faces centrées. La restriction du
champ de variables & deux valeurs binaires est responsable de bruits numériques non négli-
geables, empéchant la validité physique compléte des automates cellulaires. L’invariance
Galiléenne est également un critére de cohérence que ces méthodes peinent a respecter.

La méthode de Boltzmann défini une variable continue de population moyenne des
particules sur chaque site, en opposition aux variables binaires. Elle permet plus de sou-
plesse numérique [17] et provient d’une équation continue établie en accord avec les lois
de conservation de quantités telles que la masse, 'impulsion et 1’énergie, dans le respect
de l'invariance de Galilée. L’espace des phases est discrétisé de sorte & définir un nombre
suffisant de vitesses, en terme de direction et de norme.

1.1.2 Equations et hypothéses de travail

L’équation de Boltzmann provient de la théorie cinétique des gaz et décrit 1’évolution
d’une fonction de distribution des particules. Cette densité de probabilité suit au cours
du temps une trajectoire dans l’espace des phases. Elle est notée f(x,e, t) et la quantité
f(z, e, t)d®>xd’e représente le nombre de particules présentes au sein d’un élément d’espace
phase d3zd3e. La notation x désigne la position spatiale, e correspond & la vitesse micro-
scopique et t au temps. L’équation aux dérivées partielles de transport de cette fonction
de distribution, établie par Boltzmann [18], est de la forme suivante :

8tf + eva:f + %-vef - (atf)coll (11)
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Le terme F' désigne la force extérieure et (Opf)eon correspond au terme de collision
entre particules. L’advection est représentée par le terme e.V,f et 0,f + e.V,.f est la
dérivée totale de f(z,e,t), également notée D,f. L’exploitation de cette équation passe
d’abord par une simplification du terme de collision, mais aussi du terme force. Il convient
également de rappeler les hypothéses de travail [18] [19] [20], énoncées initialement par
Boltzmann. On suppose les collisions binaires, c’est & dire ne faisant intervenir que deux
particules a la fois. On fait I’hypothése de 'indépendance de la vitesse des particules vis
a vis de leurs positions. Aussi, 'entropie locale ou globale ne peut qu’étre une fonction
croissante du temps. Cette hypothése est confirmée par le théoréeme H [21], qui stipule
que si la fonction de distribution satisfait 1’équation de transport (1.1), alors I’équation
(1.2) est une fonction décroissante du temps ( d;H <0 ) :

H = fin(f).de = —é (1.2)

La quantité S désigne I’entropie, V un volume caractéristique, et il est aisé de re-
marquer que le théoréme H [21]| implique que 'entropie soit une fonction croissante du
temps. Quelle que soit la forme de 'opérateur de collision, une analyse microscopique
de I’élasticité des collisions moléculaires implique la conservation de la masse et de la
quantité de mouvement. En d’autres termes, ces grandeurs sont identiques avant et apreés
I’étape de collision. L’équilibre local est caractérisé par la fonction de distribution de
Maxwell-Boltzmann :

D/2
eq _ m _m Y 1
P <27rkBT) crp ( DopT © ) (1.3)

Dans cette relation, kg désigne la constante de Boltzmann, 7' représente la température
et D correspond au nombre de degrés de liberté. La masse du fluide est désignée par m et
u est sa vitesse. Dans la littérature, cette fonction de distribution a I’équilibre est parfois
exprimée d’une maniére légérement différente. Pour faire le lien avec la définition (1.3), il
suffit de considérer :

k R
R,=-2 - m
m Mmol
Dans ce cas, R, désigne la constante spécifique du gaz, R,, représente la constante

universelle des gaz parfaits et M,,, correspond a la masse molaire. En développant (1.3),
il est possible d’obtenir un produit de deux exponentielles :

(1.4)

D/2 2 2
cq _ m _ me _m(u® —2e.u) 15
fh=r (27rkBT P\ " 2kyT ) P 2hpT (1.5)
Un développement de Taylor a 'ordre 2 sur la deuxiéme exponentielle peut étre réalisé
en posant la variable X = —m(u? — 2e.u)/(2kgT), il vient alors :

X2
exp(X) = 1+X—|—7+0(X2)

m(u® — 2e.u) N 1 " 4m?(e.u)? — dm?e.u?® + m2u?
2hpT 2 4(kpT)?

(1.6)
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En faisant ’hypothése du faible nombre de Mach, on néglige les termes d’ordre supé-
rieurs & u?. Le développement est alors réduit & la forme suivante :

2 2e. 2 2e. 1 4m?(e.u)?
exp ~m(u e.u) ~1_ m(u e.u) L1 4m (e.u) (17)
k5T k5T 2 " A(kpT)?

La fonction de distribution a ’équilibre peut ensuite étre réarrangée comme suit :

2 2 2

cq _ p e L e (ew)?  w 18

1" = Grrmyom < P ( 2RST) ( T RT T2RTE T 2R.T (18)
Simplification BGK (Bhatnagar - Chapman - Crook) du terme de collision

Le facteur BGK nécessite I'introduction du temps de relaxation, noté 7. La théorie
de Pintervalle de collision stipule que pendant un laps de temps dt, une fraction dt/t
des particules appartenant & un petit volume de référence subissent une collision. Ce
phénomene fait relaxer le systéme vers sa valeur d’équilibre, exprimée par la distribution
de Maxwell-Boltzmann.

S
T /ot

L’opérateur de collision est exprimé comme la différence de la valeur courante et de
I'équilibre [20].

(Oef)eon = (1.9)

Simplification du terme de forgage

He et al. dans [22] ont simplifié le terme de forgage, en supposant que sa valeur est
proche des conditions d’équilibre. Nous faisons I’hypothése d’une faible déviation de la
fonction de distribution par rapport a sa valeur d’équilibre :

€E—Uu

R,T

Vef = Vef=———f (1.10)

Extension d’Enskog aux gaz denses

Dans un gaz réel, le libre parcours moyen est comparable & 'ordre de grandeur des
dimensions des molécules [23]. Des mécanismes complémentaires doivent apparaitre dans
les équations de transport, de moment et d’énergie. Le facteur de collision est & modifier,
car le rapprochement des molécules d’un gaz non idéal augmente la probabilité de ces
collisions. Enskog a réalisé une approximation du volume d’exclusion, a ajouter au terme
de collision classique. La modification prend alors la forme suivante :

(atf)coll,Enskog = (atf)coll,Boltzmann - feqpr<e - U)Vxl”(PQX) (111)

Le facteur b = 2wd/3m, d correspondant au diamétre d’une molécule et m a la masse,
est utilisé pour déterminer la valeur du facteur y d’accroisement de probabilité de collision
due & la hausse de la densité du fluide.

5
x=1+ gbp +0,2869(bp)? + 0,1103(bp)? (1.12)
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Afin de garder une certaine simplicité mathématique, on fait I’hypothése des sphéres
rigides et les interactions entre plusieurs molécules sont négligées. Cette approche possede
la limite du gaz réel placé sous haute pression, car les particules rapprochées sont dans
le champ d’attraction des unes et des autres. Les collisions faisant intervenir un nombre
multiple de particules deviennent plus fréquentes, ce qui remettrait en cause 1'utilisation
des équations (1.11) et (1.12).

1.1.3 Moments et approximation par quadrature

Les moments statistiques de la fonction de distribution des particules établissent le
lien aux valeurs macroscopiques, tels que la masse volumique, I'impulsion ou I’énergie
cinétique. En effet, le moment ordinaire (1.13) correspond a la masse volumique du fluide,
tandis qu’au premier ordre (1.14) il s’agit de I'impulsion. A l'ordre 2 (1.15), on obtient
I’énergie cinétique centrée en u. En considérant des vecteurs de vitesses microscopiques
particuliers appelés e; et les fonctions f;(z,t) = f(x,e;,t), on peut réaliser les approxima-
tions suivantes :

p:/fde:/feqde:Zfi (1.13)
pu = /fede = /feqede ~ Zfiei (1.14)

%pe = /f(e —u)’de = /feq(e —u)?de ~ Z fi(ei — u)? (1.15)

L’approximation est une quadrature Gaussienne. En effet, on peut remarquer que
chaque expression peut étre écrite sous la forme (1.16) :

/f(r, e, t)(e)de ~ Z i f(ry e, t).a(e) (1.16)

€4 €

3 €

€6 €3

F1GURE 1.1 — Disposition des 9 vitesses élémentaires du modele LBM D2Q9.

La fonction 1 (e;) désigne une relation polynomiale. Le coefficient I'; est un coefficient
de pondération. A I'avenir, on notera f; = I';.f(r,e;,t). Les coefficients de pondération
dépendent des caractéristiques des vitesses élémentaires e;. Ces vecteurs déterminent la
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structure du réseau, puisque qu’ils contraignent le déplacement des particules. Les vecteurs
e;, représentés en figure 1.1, possédent les coordonnées suivantes :

(0,0) 1=0
ei=14 (F1,00v3R,T, (0, 1)v3R,T  i=1.4
(*1,* DV3BR,T, (F1," D3R, T i=5..8
L’espace des vitesses est réduit a neuf éléments représentant 1’ensemble des directions
permises au sein du réseau. Il parait cohérent de définir la vitesse du réseau c, rapport

entre le pas spatial dx et le pas de temps dt, ainsi que la pseudo vitesse du son c¢,. Pour
un modeéle noté D2Q9 a deux dimensions d’espace et avec neuf vitesses élémentaires :

o
c= 5—9; = /3R, T = V3c, (1.17)
Le coefficient de pondération I'; utilisé dans (1.18) peut étre exprimé explicitement :

2
e
Iy =2rR,Tex a w; 1.18
i Texp (2 RST) i (1.18)

Le paramétre w; introduit dans (1.18) posséde les valeurs wy = 4/9, wy 4 = 1/9 et
ws. s = 1/36. La fonction de distribution d’équilibre prenant en compte ces coefficients
w;, suivant les vecteurs e;, peut étre ré-écrite de la maniére suivante :

o1 — o (14 et (e;.u)? B u?
i TP R.T ' 2(RT)? 2R, T

£~ 1+ei.u+1 €;.u 2_u_2
i WP 2 2\ 2 2¢2

En ce qui concerne les modéles de dimension plus élevée, la méthode de quadrature
n’est pas systématiquement utilisable. Bien qu’il soit possible de suivre la méme démarche
pour le modele D3Q27 [24], [19], il en va tout autrement pour les modéles D3Q15 et
D3Q19 ou la quadrature de Gauss-Hermite s’avére inexploitable du fait de la disposition
plus irréguliére des vitesses discrétes. Dans ce cas, une solution consiste a appliquer la
méthode de l'ansatz présentée dans [25].

(1.19)

1.1.4 Forme adimensionnée de 1I’équation de Boltzmann

Définir une équation de Boltzmann générique permet de s’affranchir des systémes
d’unités et de décontextualiser I’étude. Ceci autorise I’évaluation de la compatibilité des
équations vis a vis de valeurs caractéristiques telles que le nombre de Reynolds. Pour
le moment encore absent de la modélisation, il est indispensable a la caractérisation des
simulations d’échelles macroscopiques. Le développement de Chapmann-Enskog, en plus
de permettre de retrouver les équations de Navier-Stokes a partir de I’équation de Boltz-
mann, établi un lien entre temps de relaxation et nombre de Reynolds. La définition de
grandeurs physiques caractéristiques est une premiére étape pour ’adimensionnement de
I’équation de Boltzmann. Le symbole ~ désigne les grandeurs adimensionnées. Le sym-
bole « désigne la direction spatiale et e;, désigne la coordonnée du vecteur particulier e;
suivant la direction spatiale a.
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— Longueur caractéristique : L

— Vitesse caractéristique : Uy

— Masse volumique de référence : pg

— Pacours libre moyen : A

— Fonction de distribution : f; = f;/po
— Vitesse élémentaire : €,

~ Temps : t =t x Uy/L

~ Longueur : L = L/Ly

Notons également la forme adimensionnée des dérivées partielles :

— Masse volumique : p = p/po

— Vitesse macroscopique : U, = uq /Uy
— Vitesse du son du réseau : ¢; = ¢s/Up
— Force externe : a, = a, x L/UZ

— Viscosité cinématique : v = v/(UyL)
— Nombre de Knudsen : K = \/L,

— Temps de relaxation : 7 =7 x Uy /A

815 == %3;
% (1.20)

Rappelons I'équation de Boltzmann avec un facteur de collision de type BGK, avec
terme de forcage simplifié :

fi - fieq + aa<€ia - ua)
c

Ofi + €iaOufi = — I (1.21)

)

Apreés quelques étapes de calcul, I’équation de Boltzmann adimensionnée obtenue est
la suivante :

pUo o+ ~ n pUo ﬁ - f/ﬂ}q aa(é\ia - aoc) Te
T Oifi + @alafi) = - (= + =1 (1.22)

P U
~ C— 11 (€ — Ua) 2
Orfi + €ia0afi = L Afl + (S0 — o) -

€T C

(1.23)

1.2 Mise en pratique et méthodes numériques stabili-
santes.

1.2.1 Algorithme standard d’advection-collision en temps de re-
laxation simple (SRT).

La forme discréte de I’équation de Boltzmann est une loi d’évolution de la fonction de
distribution f; suivant la vitesse élémentaire e; au noeud = + e;0t et a l'instant ¢ + dt, en
fonction de la valeur courante au site et au temps (z,¢). Dans le cas ot le probléme posséde
deux dimensions spatiales, il est fréquent que neuf directions de vitesses élémentaires soit
utilisées. Dans ce cas, le modéle est du type D2Q9, pour deux dimensions d’espace (D2) et
neuf vitesses élémentaires (Q9). En trois dimensions, il est fréquent d’utiliser 15 (D3Q15)
ou 19 vitesses (D3Q19) élémentaires. La direction de ces vitesses est visible en figure 1.1,
pour un modéle D2Q9.

Les fonctions de distribution suivent une étape de collision puis une étape d’advection.
La collision correspond au calcul du membre de droite de 1’équation (25), stocké en tant
que valeur intermédiaire de post-collision qu’on appellera f7(x,t).
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fi(@,t) = filz,t) = [filz,t) = [z, 0)] /7 (1.24)
La donnée est ensuite advectée vers le site voisin, dans la direction e;, et on a :

filz +eidt, t + ot) = fI(z,t) (1.25)

Dans la littérature, il est fréquent de lire que les fonctions se collisionnent et s’advectent
de cellule en cellule. Nous préférerons utiliser la notion de noeud, ne laisssant pas place a
la confusion. La figure exposée ci-dessous illustre ’algorithme de collision-advection.

(@) (b) () '

— (a) Les fonctions de distributions en pointillés sont dans leur état avant collision.
On entrevoie les distributions voisines en traits pleins, également supposées dans un
état pré-collision.

— (b) Les pointillés indique ’état post-collision et le schéma décrit I’étape correspon-
dant au calcul de ff(x,t). Les distributions voisines subissent la méme transforma-
tion, méme si les traits ne sont pas modifiés sur le schéma.

— (c) Les distributions sont advectées vers les sites voisins correspondant a la direction
de leur vecteur élémentaire. Les distributions en traits pleins occupent désormais le
site, alors que les valeurs en traits pointillés se sont déplacées aux sites voisins.

1.2.2 Conditions aux limites
Condition limite périodique

Les schémas ci dessous donnent 1’évolution des fonctions de distribution de deux cel-
lules des bords gauches et droits d'un domaine de calcul, avec une condition limite pério-
dique.

Les fonctions de distribution situées au bord gauche s’advectent sur le bord droit et
vis-versa. Cette condition aux limites est la plus commune des régles de bords, dans le sens
ou elle permet ’étude de phénomeénes, sans réellement avoir a se soucier de problématique
de pressions ou vitesses d’entrée et sortie. Nous pouvons mettre le probléme en équation :
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(al) (bl)

(a2) (b2)

> |

Un bord et son opposé possédent respectivement les positions spatiales x, et x_.
L’étape d’advection a bien lieu d’'un bord vers un autre.

— (al) Bord gauche dans son état pré-collision.

— (b1) Bord droit dans son état pré-collision.

— (a2) Bord gauche dans son état post-collision.

— (b2) Bord droit dans son état post-collision.

Bounce-Back

La condition limite Bounce-back modélise le rebond des particules lorsqu’elles ren-
contrent un obstacle. L’algorithme peut étre schématisé de la maniére suivante :

— (a) Une cellule située sur un bord représenté en gros trait posséde des fonctions de
distributions qui sont sur le point de rencontrer 'obstacle (traits pointillés ), des
distributions sortantes (traits pleins) et des distributions entrantes (traits marqués
d’un point).

— (b) Nouvelle configuration de la cellule de bord, aprés 1'advection.

Les distributions inconnues aprés advection classique sont f3, fg et f7. La notation ¢~
désignant la direction opposée a i, le schéma peut étre mis en équation de la maniére qui
suit :



16 Equation de Boltzmann et théorie cinétique des gaz

-0t oGEETTNN [ I -
1
fila,t+6t) = f7 (x,1) (1.27)

Cela signifie que lorsque le fluide rencontre un obstacle, les distributions rebondissent
sans glisser suivant la direction opposée.

Condition limite de vitesse

r

Le bord d’entrée apportant la contrainte de vitesses sur u, et u, est représenté en gros
trait. Apres ’étape d’advection, les distributions représentées en gris clair sont inconnues.
En effet, aucune cellule n’est située a gauche de la cellule limite, il n’y a donc pas de
quantités a advecter suivant les directions qui posent probléme. Les auteurs He & Zou
[26] et Chopard & Latt [27] proposent un systéme d’équations déterminant la valeur des
distributions entrantes. Dans le cas d’une contrainte en vitesse, quatres inconnues sont a
déterminer : p, f1, f5 et fs. La premiére équation est celle de la densité :

fothitfot+tfatfatfs+fetfrtfs=p (1.28)

Les deux équations suivantes consitent en ’expression des composantes de la vitesse :



1.2. MISE EN PRATIQUE ET METHODES NUMERIQUES STABILISANTES. 17

fi—fst+fs—fo— o+ fs = pus (1.29)

fo—Jfa+ fs+ fo — fr— fs = puy (1.30)

La troisiéme équation correspond a I’hypothése du rebond suivant la direction perpen-
diculaire a l’entrée :

fs— 5= fh = fi* (1.31)
La résolution du systéme permet de déterminer les quantités inconnues. Pour le cas
particulier ou u, =0, on a :
htlhtfs=p—fo—fe—fsi—fa—fo— Iz
fi+ s+ fs=pus+ fs+ fo+ [

1.32
fs—fs=—fot+tfa—Jfo+ [z (1.52)
fi=fa+ fi' = £
L’expression de p est :
2
. fot ot fat+2(fs+ fo+ fr) (1.33)
1—u,
Les expressions de f1, f5 et fg sont :
2 Uy, 2
— 2% — - 1.34
fi f3+9pcg fs+ 3pua (1.34)
1 —fot+ fa+ fa+2
fo = Spu, 4 L2t St fat 2 (1.35)
6 2
1 +f3—Jfa+2
f8:6pux+f2 f3 2f4 fG (136)

Condition limite de pression

La condition limite de pression est en réalité une contrainte sur la densité, étant donné
que p = c?p. La méthode de résolution des fonctions de distribution inconnues est la méme
que celle utilisée pour la condition de vitesse. Seule la premére équation différe, puisque
la résolution se fait sur u, et non plus sur p :

_Jot ot fat2(fs+ fo+ f7)

U, = 1
p/c2

(1.37)

1.2.3 Modéle de sous-maille de Smagorinsky

La méthode de Boltzmann sur réseau posséde la limite du faible nombre de Mach, mais
aussi celle du faible nombre de Reynolds. La méthode n’est pas réellement adaptée a la
simulation de phénoménes turbulents, sans raffinement de maillage important. Le modéle
numeérique ne peut rendre compte de phénomeénes plus petits que son maillage. La méthode
de la sous maille de Smagorinsky fourni une modélisation des phénoménes turbulents de
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petite échelle, qui sont le résultat de la dissipation de I'énergie des grandes échelles. En
implémentant cette méthode, on sort du cadre strict de la simulation numérique directe
(Direct Numerical Simulation - DNS). Cette méthode est comparable & d’autres modé-
lisation de la turbulence comme le Reynolds Averaged Navier Stokes (RANS) pour les
équations de Navier-Stokes. D’une maniére générale, ces modéles permettent de limiter
le besoin en raffinement de maillage. Cependant, ces approximations ont un impact sur
la précision. Cette affirmation est discutable dans le cas du modele de Smagorinsky. En
effet, dans ce schéma, la viscosité turbulente est prise en compte, alors qu’elle est absente
des équations traditionnelles. Elle se manifeste pourtant bel et bien lors d’un écoulement
turbulent. Le modéle Large Eddy Simulation (LES) est basé sur la cascade énergétique
de Kolmogorov. La viscosité turbulente 14 est un ajout a la viscosité classique :

vV =v+ (1.38)

Cette viscosité turbulente est calculable & partir du tenseur des taux de déformation
Sap, de la constante de Smagorinsky Cspego €t du pas spatial dz. Les symboles a et 3
désignant les variables d’espace, on a :

Vy = CSmagoax2|Saﬁ’ (139)

Le paramétrage du modeéle réside dans le choix de la constante Clgyqq0. A notre connais-
sance, il n’existe pas d’expression explicite de cette constante. Sa valeur a été déterminée
entre 0,1 et 0,2 [28]. Le tenseur du taux des déformations peut étre exprimé en fonction
du tenseur des contraintes visqueuses hors d’équilibre IT"%, en introduisant le temps de
relaxation 7* incluant la viscosité turbulente :

—1 neq
"~ 2p0c2b,T Has (1.40)

L’expression du temps de relaxation 7* prend en compte la viscosité étendue v* plutot
que la viscosité standard v :

Sap

*

v 1
= —— 4 — 1.41
! c2ot * 2 (141)

Cette formule nous conduit simplement a ’expression du temps de relaxation étendu :
"N =T+ —— (1.42)

Il devient alors évident que le temps de relaxation turbulent 7; peut s’exprimer de la
maniére qui suit :

Vg
Tt = (<
c26t

Intéressons nous désormais a l'expression du tenseur des contraintes visqueuses hors
d’équilibre, autorisant la détermination du tenseur des taux de déformation. Nous utilisons
la différence entre la valeur courante de la distribution et sa valeur d’équilibre :

(1.43)

I = " (fi = f{")eineis (1.44)

i
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La norme de ce tenseur diagonal est exprimable suivant la racine de la somme des
carrés des composantes :

G| = V/(Ie")2 + (") + 2(1Tz")>2 (1.45)
Nous pouvons désormais aborder ’expression du temps de relaxation turbulent :

2
o CSmagoém

_ _omagorx 1.46
2pociopT (1.46)

Tt
Aprés quelques étapes de calcul, 'expression est rendue dépendante du temps de re-
laxation classique et du tenseur des contraintes visqueuses hors d’équilibre :

1 2C s mago0?
N 2 4 ZZomagorx 1.47
T 2( T+\/T + 2000215,527) (1.47)

Grace a cette modélisation de la turbulence, il est possible de rendre compte de 'effet
des échelles plus petites que le pas spatial du réseau, et d’éviter les instabilités numériques
dues aux effets de turbulence. L’approche LES est une modélisation de la turbulence. Pour
rester dans le cadre de la DNS, la recherche d’un schéma numérique plus stable s’impose.
Les temps de relaxation multiples se montrent parfois étre une approche plus robuste en
comparaison au SRT, méme si cela peut avoir été remis en cause, comme dans [29).

1.2.4 Temps de relaxation multiples

L’approche a temps de relaxation multiples consiste en une modification du facteur
de collision. Celle-ci a lieu dans 'espace engendré par les moments et non plus dans celui
des fonctions de distribution comme dans le modéle BGK. Chaque moment posséde un
temps de relaxation qui lui est propre. Cette approche peut étre vue comme une hyperpa-
ramétrisation stabilisante, mais aussi une méthode de calage. Chaque cellule posséde un
vecteur des fonctions de distribution pouvant étre converti en son équivalent en moments.
Cette transformation est réalisée par une matrice de passage depuis I'espace des fonctions
de distribution vers ’espace des moments. Ainsi nous pouvous écrire la valeur de cette
matrice M pour un modéle D2Q9 :

11 1 1 1 1 1 1 1
-4 -1 -1 -1 -12 2 2 2
4 -2 -2 -2 -21 1 1 1
0O ¢ 0 —c 0 ¢ —c —c c
M = o -2 0 2 0 1 -1 -1 1 (1.48)
0 0 ¢ 0O —cc ¢ —c —c
o 0 -2 0 2 11 -1 -1
o 1. -1 1 -10 0 0 O
o 0 o0 o o0 1 -1 1 -1

Cette matrice est inversible et M ~! permet un passage depuis I'espace des moments
vers ’espace des fonctions de distribution :
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1/9 -1/9 1/9 0 0 0 0 0 0

1/9 —1/36 —1/18 1/6c —1/6 0 0 1/4 0

1/9 —1/36 —1/18 0 0 1/6c —1/6 —1/4 0

1/9 —1/36 —1/18 —1/6c 1/6 0 0 1/4 0
Mt=1|1/9 —1/36 -1/18 0 0 —1/6c 1/6 —1/4 0 (1.49)

1/9 1/18 1/36 1/6c 1/12 1/6c 1/12 0 1/4
1/9 1/18 1/36 —1/6c —1/12 1/6c 1/12 0 —1/4
1/9 1/18 1/36 —1/6c —1/12 —1/6c —1/12 0  1/4
1/9 1/18 1/36 1/6c 1/12 —1/6c —1/12 0 —1/4

Nous pouvons écrire le vecteur des moments en fonction de quantités physiques :

mo P
m, = FE
mo = X
ms = jm
m=1|my = q, (1.50)
ms = jy
Me = (qy
mr = Ha:a:
mg = sz

La quantité p désigne bien sur la masse volumique, E et x correspondent a I’énergie
cinétique et a son carré, j, et j, aux impulsions suivant = et y et ¢, et ¢, sont des flux de
chaleur. Les composantes II,, et II,, sont respectivement les contraintes visqueuses tan-
gentielles et normales. Le vecteur des moments clairement défini, nous pouvons désormais
introduire le nouveau facteur de collision, dans I’équation de Boltzmann & temps discret :

f(r+edt,t+6t) = f(r,t) — M~LS(m(r,t) — m®(r,t)) (1.51)

La matrice S est la matrice diagonale de collision, et on a :

dmg(S) = (80781732783784785786757788) (152)

Chaque paramétre de relaxation peut étre fixé indépendamment, et librement dans le
cas d'une hyperparamétrisation. Cependant, seuls les paramétres sq, s4 et sg n’ont pas de
lien direct avec une quantité physique. Pour des raisons de symétrie, on choisi s4 = sg.
Pour les autres parameétres, les valeurs sont fixées ou dépendantes de propriétés physiques :

(80751;82783784785786737788) = (077__17827()) 84786’7—1/_177__1) (153)
¢

Notons que 7, = 1/2 + v/(c2dt) est le temps de relaxation utilisé pour le calcul du
facteur de collision BGK. Le temps de relaxation 7, = 1/2+(/(c20t) est lui lié & la viscosité
volumique ¢ = (2/3)v. Il reste a déterminer I'expression des moments a I’équilibre :

eq __ 3 :2 -2 eq __ 3 -2 -2 €q
my' = =2p+ -0z +Jy) my =p— -0z ;) my

_ _1;
Iz - c]x
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my! = —gjy my' = %(]i - Jf) myg' = ﬁ(]x]g)

Au cours de nos simulations - voir section des benchmarks -, nous avons remarqué
que le paramétre s; est un facteur assez limitant quant a la stabilité. Le respect du rap-
port de 2/3 entre la viscosité cinématique et de volume pose une contrainte sur s;. A
notre connaissance, il n’existe pas de LES équivalent pour la modélisation des effets de
sous-maille provoqués par la viscosité de volume. Autrement dit, le gain obtenu par le
MRT est limité, si on reste avec un paramétrage strict. La viscosité de volume posséde
un impact non négligeable lorsque 1’on cherche a étudier le domaine compressible, c’est a
dire a partir du régime transsonique. Cette grandeur physique rend compte de l'amortis-
sement des fluctuations de densité et de pression, qui prennent de 'importance lors des
écoulements compressibles. N’étant pas dans cette approche, nous proposons d’utiliser s;
comme parameétre stabilisant, c’est a dire en sur-évaluant la viscosité de volume, de ma-
niére a aborder I’étude de nombre de Reynolds plus élevés, sans demande de raffinement
qu’il ne serait possible d’atteindre. Cette approche sera détaillée dans la section consacrée
au benchmark de 'instabilité de Karman. Dans une problématique de calage de modéle, il
est immaginable de laisser tous les paramétres libres et de les identifier par une méthode
de filtrage adaptée. Nous étendrons 1’étude a plusieurs configurations, afin de déterminer
Ierreur effectivement commise lors d’un paramétrage qui n’est pas strict.

1.2.5 Equation d’advection diffusion pour le transport de la tem-
pérature

Un modéle LBM thermique, c’est a dire prenant en compte 1’évolution de la tempéra-
ture, doit faire appel & une équation de transport de cette température. Des algorithmes
pour modéle LBM thermique sont exposés dans [30] (hybride), [31] (double population)
et des conditions aux limites de température sont proposées dans [32]. Une méthode plu-
tot évidente consiste a coupler I'équation LBM d’advection-collision avec une équation
d’advection-diffusion, faisant intervenir directement la température macroscopique. Cette
approche est souvent qualifiée de modélisation hybride, car dans ce cas, le couplage est
réalisé entre les fonctions de distributions microscopiques de la LBM et la température
macroscopique. Une approche plus homogéne consiste & considérer une fonction de distri-
bution microscopique de la température, qui est ici notée g;. Cette fonction de distribution
de la température posséde 1'équation d’évolution (1.54), sans terme source :

gi($’t) _ gieq<x7t)

Tg

gi(z + €0t t + ot) — gi(x,t) = — (1.54)

Le symbole 7, désigne un parameétre de relaxation et g;? est la fonction d’équilibre de
distribution de la température, qui se calcule suivant les mémes régles que f;?. Le moment
ordinaire de g; correspond a la température macroscopique :

Zgi(:p,t) = T(z,1) (1.55)

Un développement de Chapmann-Enskog appliqué a 1’équation (1.54) permet de re-
trouver I’équation d’advection-diffusion. Il faut néanmoins remarquer que 1’équation (1.54)
n’est précise que jusqu’au second ordre. Cette limite est exposée en référence [33]. 11
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convient aussi de noter qu'un modéle MRT de I’équation d’advection diffusion est dispo-

nible dans [34].
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1.3 Benchmarks

Les benchmarks présentés dans cette section jouent le role d’illustrations et d’essais
d’implémentations sur des cas connus en littérature. Le benchmark du profil de Poiseuille
est une validation d'un cas d’écoulement laminaire, si un champ de vitesses d’allure pa-
rabolique est obtenu. Le fluide en cavité entrainée permet des comparaisons qualitatives
pour des nombres de Reynolds modérés, et le benchmark de Couette permet une compa-
raison a une solution analytique linéaire, évaluant la capacité du modele a rendre compte
du caractére Newtonien d’un fluide (contrainte proportionnelle a la vitesse de déforma-
tion). De plus, nous étudierons le Benchmark des vortex de Karman & plusieurs nombres
de Reynolds, pour examiner la précision du modele dans des cas laminaires, de transition,
mais aussi dans des cas turbulents. Nous nous intéresserons notamment a la confronta-
tion de résultats obtenus lorsque des opérateurs de collision SRT et MRT sont employés.
Pour toutes les représentations des résultats des simulations de cette section, la légende
de niveau de gris employée est montrée en figure 1.3. Dans les quelques cas oll une autre
échelle est utilisée, cela sera précisé.

(U-Umin)/(Umax-Umin)

I
0.0 0.5 1.0

FIGURE 1.2 — Echelle de niveau de gris utilisée pour la représentation des résultats de
simulation, lorsqu’aucune autre légende n’est spécifiée. U désigne la norme de la vitesse,
Umin la vitesse minimale et Umax correspond & la vitesse maximale.

1.3.1 Profil de Poiseuille

Le domaine est initialisé avec une densité uniforme et un profil de vitesse parabolique.
Nous appliquons une condition limite de vitesse parabolique au bord gauche, correspon-
dant a l’entrée et une condition de pression au bord droit de sortie. Nous obtenons ra-
pidement une convergence vers 1’état illustré en figure 1.3, obtenu par représentation du
champ de normes des vitesses. Le profil obtenu est parabolique, comme illustré dans le
graphique 1.4. Nous pouvons aussi voir ce benchmark comme une validation du modéle
dans le cas laminaire. Ce profil est classique et est une étape indispensable & la vérification
de I'exactitude des équations. On observe néanmoins une légére déviation par rapport au
profil théorique a proximité des bords inférieurs et supérieurs, visible sur le graphique 1.4.
En principe, la vitesse devrait y étre nulle.

FIGURE 1.3 — Norme de vitesse le long d'une canalisation en régime laminaire - Re = 100.



24 Equation de Boltzmann et théorie cinétique des gaz

[full

ng oF qz

Son
L0
SLo

120
SZ0
o
S0

0g
T

FIGURE 1.4 — Norme de vitesse le long d'une canalisation en régime laminaire - Re = 100.

Ce simple benchmark nous renseigne sur la qualité du modéle dans un cas laminaire,
c’est & dire a faible nombre de Reynolds. Le fait de retrouver un résultat cohérent dans le
cas d’un régime stationaire (solution indépendante du temps en régime permanent établi)
valide I'implémentation réalisée ainsi que la pertinence de la modélisation LBM, dans un
cadre toutefois assez limité. Dans le but d’évaluer 'exactitude du modeéle a plus grand
nombre de Reynolds, d’autres benchmarks peuvent étre implémentés et analysés. Dans la
suite de cette section, nous avons opté pour 'investigation de la précision & nombre de
Reynolds plus élevés par I'implémentation du benchmark du fluide en cavité entrainée,
ainsi que du test de I'instabilité des vortex de Karman. Pour évaluer la capacité du modéle
a rendre compte d’un comportement de fluide Newtonien, c’est & dire que la vitesse de
déformation est proportionnelle & la contrainte de cisaillement, nous avons opté pour le
benchmark de Couette.

1.3.2 Fluide en cavité entrainée

Ici, il est question d’observer le comportement du modéle lorsque le nombre de Rey-
nolds augmente. Le domaine est initialisé a densité constante et avec une vitesse nulle
partout. La partie supérieur du domaine est une condition limite de transfert de quan-
tité de mouvement depuis une paroi vers le fluide. Le bord gauche et le bord droit sont
implémentés comme condition limite périodique. Le bord inférieur est un bounce-back
classique.

Dans la figure 1.5, on observe la présence d’'un vortex majeur, et un vortex mineur
apparait dans le coin bas-droit de la figure. Cette configuration est observable lorsque 1’'on
augmente le nombre de Reynolds vers une valeur qui correspond a Re = 7500, paramétrée
dans notre implémentation. D’une maniére qualitative, 'apparition d’un vortex secondaire
a cette valeur de nombre de Reynolds valide notre implémentation pour un nombre de
Reynolds modéré.
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FIGURE 1.5 — Profil de vitesse d’un fluide en cavité entrainée & Re=7500.

1.3.3 Profil de Couette

Les conditions limites et l'initialisation sont identiques au benchmark du fluide en
cavité entrainée, a l'exception du bord gauche et du bord droit, qui sont implémentés
avec des conditions périodiques. On observe un profil linéaire le long de la cavité. Une
déviation par rapport a la théorie peut étre constatée au bord inférieur, la vitesse obtenue
n’étant pas tout a fait nulle.

—_— —% —  —% —% —k —k —

FIGURE 1.6 — Profil de vitesses du benchmark de Couette - Le niveau de gris en fond
correspond & la norme de la vitesse et les fleches représentent les vecteurs vitesses.

Ce résultat valide quantitativement la possibilité du modéle & rendre compte d’un
fluide Newtonien. En effet, le profil linéaire obtenu existe lorsque le fluide est de la catégorie
des fluides Newtoniens. La simulation a été réalisée avec une valeur de 7 = 1.0. Une
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investigation plus profonde nous aménerait a analyser les résultats pour une plage plus
importante de la valeur du coefficient de relaxation. On peut s’attendre & des écarts
croissants lorsque le coefficient de relaxation s’approche de 0.5, valeur en dessous de
laquelle des instabilités numériques sont constatées.

1.3.4 Instabilité de Karmann

Le domaine est initialisé de la méme maniére que pour I’obtention du profil parabolique
de Poiseuille, et les conditions aux limites sont les mémes. La différence réside dans le
fait de placer un obstacle circulaire sur le chemin du fluide. Une fois 1'obstacle passé
se forment des vortex dont les caractéristiques dépendent du nombre de Reynolds. La
longueur caractéristique correspond au diameétre du cylindre, et la vitesse caractéristique
est la vitesse maximale du profil parabolique d’entrée. Numériquement, le sommet du
profil de la vitesse d’entrée est fixée a U, = 0.1 et la longueur caractéristique est fixée a
L. = 20 unités de simulation. Dans la premiére phase de cette étude benchmark, nous
réalisons un calcul & un nombre de Reynolds Re = 200. La viscosité artificielle peut
étre calculée v = U.L./ Re, et le temps de relaxation peut étre déterminé via la relation
7 = 1/2+v/(c?0t). Dans cette premiére étape, nous comparons une simulation a relaxation
simple avec facteur de collision BGK et un calcul réalisé avec des paramétres de relaxation
multiples.

Dans le cas DNS, le SRT se révéle étre plus robuste que le MRT strictement paramétré.
La limite de stabilité établie dans nos simulations se situe & Re = 150 pour le SRT DNS
avec un domaine de taille 100 x 400. La limite du MRT & paramétrage strict est inférieure.
En revanche, nos résultats montrent qu'une légére modification du parameétre s; permet
un gain de robustesse conséquent. Dans ce cas, la limite MRT passe a Re = 1000. Cette
manoeuvre ne peut cependant pas étre sans conséquence sur la précision des résultats.
Nous proposons de déterminer les effets de ce reparamétrage par une étude benchmark.
Etant donné que le SRT DNS ne permet pas d’atteindre des phénoménes turbulents tres
marqués, nous proposons d’utiliser le LES Smagorinsky, a la fois sur ’équation a facteur
BGK et sur le MRT. Ainsi nous pourrons comparer les résultats des implémentations
lorsque des nombres de Reynolds plus élevés sont simulés.

Notre approximation réside dans le fait d’utiliser les paramétres so, s4 et sg comme
facteurs stabilisants, ainsi qu'une viscosité de volume ( volontairement surévaluée dans
le cadre d’un écoulement incompressible. Nous fixons s; = so = s4 = s = 1.5, car de
maniére empirique, nous avons déterminé que cette configuration présente une propriété de
stabilisation satisfaisante bien que probablement pas optimale. Nous utilisons également
un modeéle de sous maille de Smagorinsky avec une constante fixée a C; = 0.1, valeur
assez standard puisqu’il est généralement préconisé de la choisir entre 0.1 et 0.2 [28|. Bien
que le cas Re = 200 ne présente pas de réelle difficulté en ce qui concerne sa stabilité
numeérique, nous souhaitons utiliser ce cas comme observation de 'effet de 'utilisation
de facteurs stabilisants et de 'approximation de la surévaluation volontaire du facteur
d’amortissement des variations de densité et de pression. Nous fixons dr = dt = 1 et
réalisons le calcul sur un domaine de largeur X = 300 et de longueur Y = 1200, soit au
total 360000 éléments.
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FIGURE 1.7 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses - SRT - t=12000 - Re=200.

FIGURE 1.8 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses - MRT - t=12000 - Re=200.

Comme il est possible de le constater en comparant les figures 1.7 et 1.8 | il est com-
pliqué d’observer une différence notable entre le modéle MRT avec facteurs stabilisants et
le calcul SRT. S’il y a une différence, elle ne semble pas présenter d’impact trop impor-
tant pouvant nous amener dans l'erreur en cas de simulation pour un cas réel. L’erreur
étant faible, I'utilisation de facteurs stabilisants avec un temps de relaxation de viscosité
cinématique exact - BGK - semble étre une bonne approche pour aborder le probléme des
nombres de Reynolds plus élevés, qui ne serait pas accessible avec un paramétrage strict
MRT ou en SRT DNS.

La question de la relaxation des parameétres au sens général se pose. Nous allons tenter
une exploration des effets d'un paramétrage plus libre sur le facteur s;, mais aussi sur
les facteurs s; et sg. Cette étude n’est pas exhaustive, mais elle adopte une approche
trés pragmatique. Une validation quantitative s’'impose par I’étude de I’écart type entre
simulation MRT avec facteurs stabilisants et le modele SRT traditionel. Dans les notations
qui suivent, s; et s; = sg désignent les parameétres de relaxation pris pour le modele MRT,
57, s5 et s§ correspondent a leurs valeurs théoriques. Le temps de relaxation 7, désigne a la
fois la valeur théorique et le paramétre pris pour le calcul SRT et par la méme occasion la
valeur théorique de 1/s; et sg. Dans les tableaux suivants, nous répertorions les résultats
du calcul de I'écart type pour la norme de vitesse o,, ses composantes suivant x et y,
c’est a dire oy, et oy, pris au méme instant de la simulation (¢t = 12000 itérations). Nous
observons aussi I'écart type de la densité o,. Dans chacun des tests, les facteurs MRT s,
s4 et sg sont fixés arbitrairement a la valeur de 1.5. Les paramétres sy, s7 et sg, peuvent
varier significativement de leurs valeurs théoriques. Il est donc possible de comparer 'effet
d’un paramétrage libre de la viscosité de volume par rapport a la viscosité cinématique.
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1.3.5 Re=200 - st =s;=1,605- 7, =0,59 - s* = 1,78514
Test 1 - Comparaison SRT - MRT avec paramétrage strict
St = Sg = 1, 695 51 = 1, 78514

o, | 1,11992.10~*
Ous | 1,11900.10~%
Tuy | 9,25359.1075
o, | 2,09097.1074

Test 2 - Amortissement lié 4 la viscosité de volume modérément surévalué

sy =583=1,695 s1=1,9

ou | 2,08335.10~%
Ouz | 2,08609.1074
Ouy | 1,61692.1074
o, | 4,34892.1071

Test 3 - Amortissement lié & la viscosité de volume significativement surévalué

57288:1,695 81:1,0

o, | 7,12901.107*
Our | 7,13218.1074
Ouy | 5.22473.1074
o, | 1,49877.1073

Test 4 - Amortissement lié a la viscosité cinématique significativement suréva-
lué

87288:1,0 S1 :1,78514

o, | 1,04835.1072
Our | 1,15971.1072
Ouy | 5, 88794.1073
o, | 7,81522.1073
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FIGURE 1.9 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses - viscosité cinématique significativement surévaluée MRT -

t=12000 - Re=200

1.3.6 Re=300

Test 5 - Amortissement lié a la viscosité de volume modérément surévalué et
augmentation du nombre de Reynolds

s7 =83 = 1,695

1.3.7 Re=400
Test 6
S7 = 88 = 1, 695

1.3.8 Re=500
Test 7
s7 =83 = 1,695

st =55=1,695 T,=0,59 s =
ou | 4,04464.107
Ouz | 4,06176.10° 7
Ouy | 3,25448. 1072
o, | 8,51483.10 "

sy =s55=1695 1,=0,09 s]=
o, | 6,07950.10~*
Ouz | 6,04208.1077
Ouy | 5,04042.107
o, | 1,19927.10°°

sy =53=1,695 71,=0,09 s]=
o. | 8,68244.107%
Oue | 9,05806.1074
Ouy | 7,27772.1074
o, | 1,47449.107°

1,78514

1,78514

1,78514
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Conclusion des tests a faible nombre de Reynolds

Bien que trés empirique, cette approche nous fourni des informations intéressantes sur
la possibilité de relaxer le modéle et de 'impact sur la précision des résultats. On remarque
qu'un mauvais paramétrage de la visocsité cinématique entraine des erreurs importantes.
La simple visualisation de la figure 1.9 nous permet de le constater, et les valeurs des
écarts nous le confirment. L’erreur type est de 10.0% de la valeur caractéristique en ce
qui concerne la norme de la vitesse, ce qui est considérable et se refléte de maniére nette
sur la formation de la trainée ou les problémes sont visiblement les plus importants. On
cherche a simuler un nombre de Reynolds de Re = 200 avec un paramétrage inexact et le
choix d’'une viscosité cinématique mal calibrée posséde évidemment un impact important.
La simple formule Re = U.L./v permet de le prédire. En ce qui concerne la viscosité de
volume, I'impact d'un calibrage libre est limité. Un choix modérément surévalué aboutit
a des erreurs de l'ordre de 0.2% de la vitesse caractéristique pour un nombre de Reynolds
Re = 200. Une valeur significativement surévaluée aboutit & une déviation typique de
0.7%. Néanmoins, les résultats montrent que I’écart augmente avec le nombre de Reynolds
de maniére assez linéaire, autour de 0.2% par tranche de 100. Cela s’explique car 1’écart a
la valeur théorique de la viscosité de volume augmente avec le nombre de Reynolds, étant
donné que nous avons fixé un paramétrage constant pour s;. Pour un nombre de Reynolds
de Re = 500, l'erreur typique est de 0.8%, avec une déviation modérée de la viscosité de
volume. D’une maniére générale, ’erreur la plus grande en norme se situe au niveau du
champ des densités. Comme nous considérons que ’écoulement est incompressible, nous
ne nous soucions pas en priorité de ce critére. Il est donc possible et justifié d’utiliser le
parameétre de relaxation lié & la viscosité de volume comme parameétre stabilisant. Bien
entendu, nous chercherons a garder sa valeur la plus proche possible de la théorie, mais
nous la considérerons comme ayant un impact limité sur la précision des résultats a faible
nombre de Reynolds.
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1.4 Simulations de nombre de Reynolds plus élevés

En supposant que l'erreur posséde un comportement linéaire avec I’augmentation du
nombre de Reynolds, nous pouvons envisager des simulations de phénoménes de turbu-
lence plus élevée, sur des domaines de calcul de taille réduite en comparaison aux besoins
d’une simulation numérique directe en SRT. En effet, le temps et la mémoire nécessaires
a une simulation sont de véritables goulots d’étranglements lorsqu’il s’agit de réaliser des
prédictions pour des phénoménes de taille industrielle. Nous ne pouvons tout miser sur
les techniques de High Performance Computing (HPC), car mémes celles-ci se révellent
étre insuffisantes pour une implémentation SRT traditionnelle en DNS.

1.4.1 Re=2000
s7 =83 =1,965 s7=s55=1,965 s =150 s7=1,976

FIGURE 1.10 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses - parameétre de relaxation lié a la viscosité volumique : sl
=1,5 - MRT - t=12000 - Re=2000

s7=s55=1,965 s =s5=1,965 s =1,80 s} =1976

FIGURE 1.11 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses - paramétre de relaxation lié a la viscosité volumique : sl
=1,8 - MRT - t=12000 - Re=2000

Les figures 1.10 et 1.11 différent légérement car elles sont obtenues avec deux parameé-
trages différents pour s;. Mais les tendances observées sont bien les mémes, et c¢’est plutot
cet aspect qui nous intéresse dans le cadre de notre problématique.



32 Equation de Boltzmann et théorie cinétique des gaz

~
"

FIGURE 1.12 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses. SRT - t=12000 - Re=2000

st=s5 =169 si=s5=1695 7,=0059 s;=15 s =178514

ou | 4,13091.1073
Oue | 3,92834.1073
Ouy | 5,1887.1073
o, | 2,68656.1073

1.4.2 Re=10000

FIGURE 1.13 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses - parameétre de relaxation lié a la viscosité volumique : sl
=1,8 - MRT - t=12000 - Re=10000

FIGURE 1.14 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses. SRT - t=12000 - Re=10000
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FIGURE 1.15 — Visualisation de I'erreur quadratique du champ des normes de vitesses -
paramétre de relaxation lié & la viscosité volumique : s1 =1,8 - Comparaison MRT / SRT
- t=12000 - Re=10000

Re =10000 s7 =83=1,695 s7=s5=1,695 7,=0,59 s =105 s]=1,7814

ou | 2,24466.1072
Ouz | 2,47158.1072
Ouy | 2,28151.1072
o, | 8,86892.1073

Conclusion pour Re=10000

On constate qu’entre une simulation SRT et une simulation MRT avec paramétrage
assoupli, il existe une certaine déviation, mais qui reste toutefois modérée. La comparaison
visuelle des deux simulations figure 1.16 et 1.17 montre une assez bonne correspondance,
comme il est possible de le vérifier sur la carte de l'erreur quadratique montrée en figure
1.15. Cependant, cette erreur est plus importante que pour le cas ou Re = 2000. On
observe une augmentation de 1’écart lorsque le nombre de Reynolds augmente.

1.4.3 Re=100000

FIGURE 1.16 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du

champ des normes de vitesses - paramétre de relaxation lié a la viscosité volumique : sl
=1,8 - MRT - t=12000 - Re=100000
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FIGURE 1.17 — Formation de la trainée en aval d’'un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses. SRT - t=12000 - Re=100000

FIGURE 1.18 — Visualisation de l'erreur quadratique du champ des normes de vitesses -
paramétre de relaxation lié & la viscosité volumique : s1 =1,8 - Comparaison MRT / SRT
- t=12000 - Re=100000

Re =100000 s7=s53=1,695 s:=s5=1,69 7,=0,59 s =15 s7=1,78514

oy | 2,77027.1072
Ouz | 3,59242.1072
Ouy | 3,91724.1072
o, | 9,84651.1077

Conclusion pour Re=100000

En conclusion, a grand nombre de Reynolds, I’erreur devient si grande qu’il est préfé-
rable d’utiliser le SRT avec modélisation LES Smagorinsky. Bien sur, cette conclusion est
valable dans le cas ou 'on prend I’hypothése que le modéle SRT est plus proche du réel
que le modele MRT avec un paramétrage souple.



1.4. SIMULATIONS DE NOMBRE DE REYNOLDS PLUS ELEVES 35

1.4.4 Approche pour une simulation de dimension industrielle

Nous proposons une simulation SRT dimensionnée a ’échelle industrielle, qui pourrait
représenter 1’écoulement de méthane liquide autour d'un réservoir d'un diamétre de 10
metres. Nous ne modélisons que ’écoulement, sans calcul de la transition de phase pour
tester la stabilité & nombre de Reynolds tres grand.

FIGURE 1.19 — Formation de la trainée en aval d’un obstacle circulaire - Visualisation du
champ des normes de vitesses. SRT - t=12000 - Re= 107.

On constate la présence d’instabilités numériques naissantes dont I'impact est réduit
par la présence du modéle de Smagorinsky. Celles-ci sont visibles par la présence de
franges, que 1'on observe lorsqu’une simulation devient instable. Des vortex se forment en
aval du cylindre, et on voit assez nettement le caractere turbulent de cette simulation. Les
tourbillons et effets qui demandent une résolution plus fine que la maille sont modélisés par
la méthode de Smagorinsky. A noter qu'une simulation numérique directe de tels nombres
de Reynolds est trés exigeante en ressource de calcul, par le fait qu'un maillage trés serré
est nécessaire pour obtenir une simulation qui soit stable sur un plan numérique. On
peut s’interroger par ailleurs sur I'erreur introduite par la modélisation de Smagorinsky:.
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Se pose alors la question d’un compromis entre raffinement de maillage et modélisation
des effets plus petits que la maille. Le raffinement partiel du maillage est une piste qui
va étre investiguée dans la suite du chapitre. Nous proposons une nouvelle méthode de
raffinement qui sélectionne les zones ou les instabilités numériques se développent, de
maniére a conserver une demande raisonnable en ressources informatiques, tout en limitant
I'impact de la modélisation des effets plus petits que le maillage.

1.5 Raffinement de maillage

1.5.1 Raffinement de maillage statique partiel

Le raffinement de maillage statique est une méthode de stabilisation permettant d’at-
teindre des nombres de Reynolds plus élévé. Nous nous fixerons sur le cas de 'instabilité de
Karman. Le nombre de Reynolds atteignable est au maximum de 150, hors raffinement.
La détermination d’une zone d’intérét ou les turbulences sont attendues nous permet
de définir un maillage partiellement raffiné, dans 'objectif de diminuer nos besoins en
ressources informatiques. La figure 1.20 montre un domaine maillé avec un raffinement
partiel.

FIGURE 1.20 — Disposition du raffinement de maillage statique partiel.

Le maillage nécessite une validation par obtention du profil laminaire de Poiseuille
avant toute autre simulation. Celui-ci garanti le minimum de cohérence quant aux résultats
obtenus. Il n’est évidemment pas une preuve de validation générale mais constitue plutot
une condition nécessaire. Celui-ci est obtenu en figure 1.21.

FIGURE 1.21 — Ecoulement de Poiseuille validant le raffinement local.

L’instabilité de Karman figure 1.22 peut étre simulée jusqu’a un nombre de Reynolds
de 200. Cela montre une nette progression en comparaison au schéma non raffiné. La
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mémoire nécessaire est cependant doublée et le temps de calcul également. Pour réaliser
des simulations & nombre de Reynolds plus élevé (autour de 200) sans cotit informatique
nettement supplémentaire, une technique nouvelle doit étre empruntée. Nous introduisons
la méthode de raffinement dynamique de maillage dans la section suivante.

~~

-

FIGURE 1.22 — Instabilité de Karman avec raffinement statique partiel.

1.5.2 Raffinement dynamique de maillage

Le raffinement de maillage dynamique vise I'atteinte de nombres de Reynolds plus
élevés, tout en gardant un besoin limité en ressources informatiques. Nous organisons sa
mise en ceuvre suivant les étapes décrites ci-apres :

1. Définition d’une zone d’intérét ou les turbulences sont attendues.
2. Segmentation en sous zones d’intérét.

3. Sur chaque sous zone et a chaque itération, calcul de la moyenne de la norme du
tenseur des contraintes visqueuses hors d’équilibre.

4. Sila moyenne est au dessus d’un certain seuil, déclenchement du raffinement dyna-
mique sur la sous zone considérée.

FIGURE 1.23 — Définition d’une zone d’intérét et segmentation.

La technique permet d ’atteindre un nombre de Reynolds de 195, et est beaucoup plus
économique que la méthode de raffinement statique partiel. En comparaison au modéle
non raffiné, il demande uniquement une taille mémoire supplémentaire correspondant a
une sous-zone d’intérét. Le temps de calcul dépend du nombre de zones patchées, mais
est optimal car seule les zones nécessitant une stabilisation sont patchées.
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FIGURE 1.24 — Zones patchées suite au calcul du tenseur des contraintes visqueuses.

1.5.3 Critéres d’activation du patch

Un critére d’activation pertinent est la magnitude du tenseur des contraintes vis-
queuses. Ce tenseur est utilisé dans le modéle LES de Smagorinsky comme modele d’aug-
mentation du parameétre de relaxation. Comme cela est détaillé dans de nombreuses ré-
férences, le modeéle de sous maille de Smagorinsky consiste au calcul d’une correction du
parameétre de relaxation :

™T=T4+mn (1.56)
1 2Cmea 0 ac ne
Ty = 5 <_T + \/7—2 + c§§2 || q||) <157>
8
T2 = einein(fi — £77) (1.58)
=0

Le parameétre 7 est corrigé par I'ajout d’'un paramétre de relaxation tourbillonnaire.
[TI55' || est la norme du tenseur des contraintes visqueuses hors d’équilibre. a et 3 sont les
dlrectlons de I'espace 2D. py est une valeur de référence de densité. Cgyq40 €5t le parametre
de Smagorinsky, qui doit étre déterminé de fagon empirique. Le modéle de sous-maille de
Smagorinsky présente I'avantage qu’il permet de simuler des nombres de Reynolds supé-
rieurs sans augmenter la résolution spatiale. Le nombre de Reynolds maximum atteignable
dépend de la valeur de Clgqg0. Augmenter ce parameétre signifie augmenter le nombre de
Reynolds maximum atteignable. Mais la signification physique de Cgyq40 n'est pas tout
a fait claire et une certaine perte d’information peut étre suspectée. Le raffinement de
maillage dynamique vise a accroitre le nombre de Reynolds sans considérablement aug-
menter le besoin en ressources de calcul, et sans calculer la correction de I’équation (1.56)
et (1.57), en utilisant un paramétre Cgpqg0 peu clair. Le raffinement dynamique utilise
plutot la norme du tenseur des contraintes visqueuses hors d’équilibre [[TI75'|| comme
critére pour activer le patch de raffinement local. I’amplitude moyenne est calculée sur
un sous-domaine. Si la valeur obtenue est supérieure & une valeur de seuil, un patch est
activé dans le sous-domaine. Pour le cas d’une simulation de transition de phase, le seul
critére de tenseur visqueux est insuffisant. L’instabilité numérique ne vient pas du méme
phénomeéne. Le ratio de densité est généralement le critére responsable de la divergence,
a prendre en compte pour un écoulement polyphasique.
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Conclusion du chapitre

Au cours de ce chapitre, nous avons présenté la méthode LBM, ainsi que les hypo-
théses et simplifications amenant a l'algorithme de collision-advection, pour un facteur
de collision a relaxation simple SRT. Nous avons introduit la méthode MRT, & relaxa-
tion multiple, et avons investigué l'effet de ses paramétres sur la simulation des vortex
de Karman. Pour les simulations d’échelles moyennes & grandes, nous avons vu que pour
des raisons de précision, il préférable d’utiliser un modéle SRT avec la méthode de Sma-
gorinsky. Nous avons aussi proposé une méthode novatrice de raffinement dynamique du
maillage, qui a fait ses preuves pour des petits nombres de Reynolds. Des investigations
complémentaires seraient nécessaires sur la forme et la taille optimale du patch, ainsi
que sur le seuil d’activation. Par ces travaux, ces extensions et ces comparaisons, nous
avons ouvert la voie aux simulations de grande échelle et avons investigué la possibilité de
réduire les besoins en ressources informatiques, par une modélisation et un paramétrage
astucieux. Nous n’avons pas encore abordé la modélisation d’une transition de phase et
de mélanges d’espéces chimiques multiples. Ceci sera ’objet du chapitre suivant.
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Chapitre 2

Méthode de Boltzmann a
pseudo-potentiel pour fluides a phases
et composants multiples

Introduction

Au cours de ce chapitre, nous introduisons le modeéle original & phases et composants
multiples de Shan & Chen (SC) [8] |9], qui utilise une approche par potentiel d'interaction
entre les molécules du fluide que 'on considére. Nous nous intéressons a la maniére de
calculer ce potentiel, notamment par ’approximation numérique d’un gradient, mais aussi
a la maniére de I'incorporer dans I’équation LBM classique. Nous verrons qu’'un coefficient
de force d’interaction mime les effets de la température et que 'approche SC autorise la
modélisation multiphases de cas isothermes.

2.1 Le modéle MPMC d’origine par Shan & Chen

L’origine du modéle a composants et phases - par phases, lire états physiques - mul-
tiples a été initialement élaboré par Shan & Chen dans les références [8| [9]. L’originalité
consiste en la définition d’'un potentiel d’interaction local, faisant intervenir une masse
effective et un coefficient régulant la magnitude du potentiel. Initialement, les concep-
teurs ont réalisé I'implémentation sur un réseau hexagonal. La premiére étape consiste a
considérer une équation de Boltzmann sous sa forme discréte pour chaque composant o :

fo(at) — £ (2,1)

T

Fo(x + edt,t + 6t) = f7(x,t) — (2.1)

Les moments sont définits pour chaque composant, avec la densité du composant o,

po =y, [7 et 'impulsion p,u, =Y. f7e;. L'idée consiste ensuite & postuler un potentiel,
modélisant 'interaction entre deux sites voisins x et 2’ :

V(,2') = Goo (2,2 )07 ()17 (2') (2.2)

La propriété de localité de ce potentiel permet d’envisager son implémentation sur
une architecture paralléle. Le terme G, désigne une fonction de Green. La quantité 7,
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uniquement prise comme fonction de la densité p,, joue le role de masse effective. Dans le
cas d'un réseau hexagonal, tous les plus proches voisins sont situés a la méme distance. Par
ailleurs, le modéle initial est limité aux plus proches voisins. Le paramétre G, controle
I'intensité de la force d’interaction, entre les composants o et ¢’. La variation de quantité
de mouvement peut étre établie de la maniére suivante :

F, = dp _— ZGW,ZM T+ e)e; (2.3)

Nous pouvons facilement vérifier cette formule a l’aide d'un développement de Taylor,
lorsqu’elle est appliquée a un composant unique, en remarquant qu’elle est égale a —VV
quand ¢ tend vers 0. La quantité de mouvement d’un composant doit étre modifiée pour
prendre en compte la force d’interaction :

d o
z) = Z foei+ TU%(J;) (2.4)

Notons la non conservation du moment local, mais nous pouvons montrer la conser-
vation globale de celui-ci. Soit AP la somme de variation de moment sur la totalité du
réseau, pour un systéme a composant unique :

AP = -G Z Z Y(x)(z +e;)e; (2.5)

En remplagant e, par —e, dans (2.5), on obtient :

AP = GZZ¢ U(w — ei)e; (2.6)

Si les conditions aux limites ne modlﬁent pas le moment global du systéme, on peut
également remplacer = par x — e,, et transformer (2.6) en ’équation suivante :

AP=G) Z Wz + eg)v(x)e; = —AP (2.7)

En d’autres mots, ’équation (2.7) montre que AP = 0, et que le moment est conservé
de maniére globale. Le développement de Chapmann-Enskog réalisé dans [8] avec la forme
de distribution d’équilibre préconnisée dans [35] et [16] aboutit aux deux équations de
Navier-Stokes suivantes :

O+ V(pu) =0 (2.8)
p(Or + u.V)u + %Vp — V[uVu| +V[(Vu] = -VV (2.9)

La constante dy détermine la compressibilité du composant, b correspond au nombre
de vitesses discrétes que peut suivre une particule et D désigne la dimension du systéme.
Une forme explicite du potentiel peut étre déduite de I’équation (2.3), dans la limite des
grandes longueurs d’onde :

2
V= ;%GW (2.10)
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La combinaison de I’équation (2.10) avec les autres termes en gradient de (2.9), nous
donne I'équation d’état non idéale du systéme :

C2

11— do)o + L Gu(p)] (211)

Le second terme du membre de droite ajoute les effets du potentiel d’interaction a la
partie idéale représentée par le premier terme. Dans [9], est postulé que la spécification
de la forme de ¥, (p,) permet 'adaptation & un cas particulier. Lorsque 1 est calibré de
maniére cohérente, cette équation d’état possede la capacité de décrire une transition de
phase. Lorsque G est nul, une équation d’état pour gaz parfait est retrouvée. Lorsque le
parameétre —(1 — dp)/G diminue et passe en dessous d’une valeur critique, la pression est
une fonction non monotone de la densité, qualitativement similaire a 1’équation de Van
der Walls. La partie non-physique de I’équation d’état ot dp/dp est négatif correspond
a une instabilité thermodynamique qui pousse le systéme a se séparer en deux phases
distinctes. La valeur critique du coefficient (1 — dy)/G est établie suivant les équations :

p:

dp G 1-d ,
a];: plg twvl=0 (2.12)
Pp G, 9

Cette formulation posséde I'inconvénient de ne pas fournir d’expression explicite de
la température et de permettre son transport. Notons aussi que le paramétrage avec
un unique coefficient G n’autorise pas un paramétrage libre du coefficient de tension de
surface, pourtant indépendant des propriétés thermodynamiques. Rappelons maintenant
la formule du tenseur du flux de quantité de mouvement a 1’équilibre :

D fileineip = i + pusu (2.14)

Hors d’équilibre et avec présence de force d’interaction, le tenseur de pression est :

G
Pag = Z fiemeig + 51/)(1‘) Z 'Lb(]? + ei)emew (215)

La figure 2.1 montre la séparation de la phase liquide et vapeur d’un fluide pour G <
Geritique = poln(2) (cf. [8] et [9]), valeur & partir de laquelle la coexistence de deux phases
distinctes est possible. Le domaine est initialisé a densité constante avec une randomisation

de 1%.
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FIGURE 2.1 — Séparation liquide/vapeur obtenue avec le modéle SC

2.2 Meéthode d’incorporation du terme force

Méthode «Velocity Shifting»

Ce mode d’incorporation consiste au calcul d’une vitesse d’équilibre, & incorporer lors
de I'étape de calcul de la distribution de Maxwell :

F
wl =y (2.16)
p

La vitesse réelle du fluide a calculer est ensuite donnée par la relation :
TF
U= € + — 2.17
p Z fiei + (2.17)

Reprise et commentée dans [36] [37] et [38], cette méthode est la moins performante
des trois techniques présentées dans cette section. En effet, elle ne permet pas d’atteindre
des températures trés basses avec une précision et une stabilité satisfaisante.
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Meéthode «Discrete Force»

Dans cette méthode, nous ajoutons directement la forme discréte de la force d’inter-
action au membre de droite de I’équation LBM. Celle-ci prend alors la forme suivante
[39] :

filw + €10t + 6t) — fi(w, 1) = —%(fi(x,t)—ffq(x,t))+Afl-(x,t) (2.18)

Afi(x,t) = Fy(x,t).0t (2.19)
Fi(z,t) = w%(ft) (2.20)

La vitesse du fluide ainsi que la fonction & I’équilibre sont calculées de la méme maniére
que dans une LBM classique, c’est a dire sans étape de correction. Le symbole w; désigne
les mémes coefficients que ceux utilisés pour le calcul de la distribution d’équilibre. Cette
forme discréte est dérivée des LGA (Lattice Gas Automata) [40], et peut étre référencée
comme une extension de ce type d’automate cellulaire. En considérant les contraintes liées
au réseau de maniére plus précise et la contribution du terme de force sur les moments
statistiques, Guo et al. [41] proposent une autre forme discréte de la force d’interaction.
Leur analyse théorique ainsi que leurs résultats numériques montrent une amélioration de
la précision. La nouvelle forme discréte de la force d’interaction est la suivante :

1 € — U €i.U
E(I’,t) = (1 - Z)WZ[ Cg + !

S

eil.F (2.21)

L’utilisation de cette forme impose aussi un changement quant au calcul de la fonction
de distribution a I’équilibre. La vitesse u® a utiliser possédera la forme suivante :

F
= —ot 2.22
w =t o (222)

(2.10) est également utilisée pour le calcul de la vitesse réelle du fluide. Cette méthode
permet d’atteindre des températures de 'ordre de 0.47,, dans un cas statique. Ce mode
d’incorporation posséde des performances similaires a I’«Exact Difference Method».

«Exact Difference Method (EDM)»

Introduite par Kupershtokh et al. dans [42], la technique consiste en 1’ajout d’un terme
de forcage Af; a I’équation standard :

fz(l’ + Gi(st, t+ 5t) - fz(l', t) = _%(fz - fieq) + %Afz (223)

Avec Af; :
Afi= fi'(p,u+ Au) — [ (p,u) (2.24)

pour Au :
Au = i (2.25)
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La vitesse réelle du fluide est U :
TF
U= i€ + — 2.26
p Xi:f e+ (2.26)

Selon la référence [43|, la méthode EDM est plus performante que le velocity shifting.
En effet, on constate que son implémentation augmente la précision des densités liquides
et gaz atteintes a 1’équilibre thermodynamique. Les performances sont proches de celles
obtenues avec la méthode «Discrete Force». Les courants parasites sont réduits. Une
illustration de courants parasites est montrée a la figure 2.2.

FIGURE 2.2 — Courants parasites autour d’'une goutte liquide en équilibre dans sa phase
vapeur.

2.3 Incorporation d’une équation d’état pour fluide réel

L’incorporation d’'une équation d’état réelle permet une comparaison de données si-
mulées & des abaques de températures d’équilibre provenant de mesures réelles. Pour tout
fluide en systéme fermé pouvant évoluer du liquide vers le gaz, et inversement, il existe
une pression d’équilibre isotherme, dite de saturation, qui dépend de la température. A
chaque température, il correspond des masses volumiques d’équilibre liquide/gaz. La co-
existence de deux phases a lieu dés que la température du systéme est inférieure a sa
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valeur critique. Dans ces conditions, on trace les courbes de comparaison entre théorie,
simulation et mesure, des densités d’équilibres liquides et gazeuses du méthane, pour des
cas isothermes, en figures 2.3 et 2.4. Nous avons tracé les données GAZ. SIMU. et LIQ.
SIMU. des figures 2.3 et 2.4, a partir de valeurs obtenues par une simulation avec une
incorporation de type EDM du terme de force d’interaction.

COMPARASION MASSE VOLUMIQUE GAZ SIMULATION / THEORIE / MESURE
80

62,5

O GAZ TH.
< GAZ MES.
<o GAZ SIMU.

MASSE VOLUMIQUE (KGM"3)
&

27,5

-125 -120 -115 -110 -105 -100 -85 -90
T(*C)

FIGURE 2.3 — Courbes de densités gazeuses du méthane & la pression d’équilibre, en
fonction de la température.

Comme décrit en section précédente, le modéle SC (Shan & Chen) n’incorpore la
température que par la présence d'un coefficient d’intensité d’interaction modulable qui
rend compte des effets thermiques. L’équation d’état de Shan & Chen peut étre vue
comme une maniére de modéliser des fluides dont les propriétés ne sont pas calculables
par des équations d’état classiques. Cependant, la connaissance explicite de la valeur de
la température et de la pression n’est pas possible par la seule approche d’origine. De
plus, méme s’il est immaginable de réaliser un mapping des propriétés d’un fluide non
idéal a I’équilibre liquide-vapeur, il parait compliqué de définir une équation de transport
pour le coefficient d’interaction. Pour ces raisons, nous proposons de nous intéresser aux
méthodes permettant d’incorporer une équation d’état, ou la température est explicite et
ou la phase dépend directement des conditions de température et de pression. Rappelons

dans un premier temps la formule de la masse effective, issue de ’équation d’état de Shan
& Chen :

2(p — c2p)

= 2.27
N (227)
Dans (2.27), nous observons la présence du terme de pression p, qui est calculable

a partir d’une équation d’état standard, telle que I’équation de Van Der Walls (VDW),
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COMPARASION MASSE VOLUMIQUE LIQUIDE SIMULATION / THEORIE / MESURE
400

360

O LIQ. TH.
< LIQ. MES.

320 © LIQ. SIMU.

MASSE VOLUMIQUE (KGM43)

280

240
-125 -120 -115 -110 -105 -100 -85 -90

T(*C)

FIGURE 2.4 — Courbes de densités liquides du méthane a la pression d’équilibre, en fonc-
tion de la température.

Redwlich-Kong (RK), Redwlich-Kong-Soave (RKS), ou encore Peng-Ronbinson (PR). Le
domaine de compatibilité est plus étendu par 1'utilisation de I'équation d’état PR, et les
courants parasites sont moindres. Rappelons son expression sous sa forme adimensionnée :

RT T)p?
1—bp (14 2bp—b2p?)
Avec comme expression pour a(7) :
2 T\
o(T) = [1+ (0, 37464 + 1, 542260 — 0,26992%) x (1 — )] (2.29)

Le coefficient w désigne le facteur accentrique, R est la constante spécifique du gaz,
T, désigne la température critique, p la pression et p la masse volumique. Il ne faut pas
confondre ce coefficient avec les coefficients de pondération de la distribution d’équilibre
notés w;. Avec p. comme symbole pour la pression critique (pression au point thermody-
namique critique), les facteurs a et b possédent I’expression suivante :

0, 45724 R*T?
4= —

Pe
_ 0,0778RT, (2:30)

Pe

b

Dans de nombreuses références, les paramétres de 1’équation (2.30) sont fixés a a =
2/49 et b = 2/21. Dans la plupart des cas la constante spécifique posséde la valeur R = 1.
Cette incorporation permet d’introduire la température sous une forme explicite, mais elle
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Pressure drop versus inverted radius

0,05
' y = 0,5587x - 0,0011
Rz=0,99
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o
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©
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FIiGURE 2.5 — Différence de pression entre une goutte liquide et sa phase gazeuse, a
I’équilibre, en fonction de 'inverse du rayon. On trouve un profil linéaire.

posséde aussi 'avantage de nous affranchir de la connaissance du coefficient d’intensité
d’interaction G. En effet, nous constatons que I'expression est simplifiable :

F(z) = =G () Y w(lle (e + e

! (2.31)
F(z) = —/[2(p(x) — 2p(x))| Zw(l\efl\)\/l2(p(x +ei) — Gplz +ei))les

Les coefficients w(||e?||) ne sont ni le facteur accentrique, ni les coefficients de pon-

7
dération utilisés dans la distribution d’équilibre. Ces coefficients w(||e?||) sont des poids
servant a réaliser une approximation numérique précise d’un gradient. Ceux-ci dépendent
de la norme quadratique des vecteurs de vitesses élémentaires e;. Les critéres d’évaluation
de cette méthode concernent la convergence a 1’équilibre par rapport aux valeurs théo-
riques prédites par la loi des aires égales de Maxwell, ainsi que la présence de courants
parasites. Dans les figures 2.3 et 2.4, on trouve une bonne correspondance entre valeurs
théoriques, simulées et mesurées pour le méthane. Dans l'illustration 2.2, nous montrons
la nature des courants parasites pour une goutte a I’équilibre. Des techniques concernant
Iisotropie du terme force, visant la réduction des courants parasites, seront détaillées dans
des sections ultérieures. On peut aussi observer le comportement du modéle vis a vis de la
tension de surface, comme montré dans 2.5. Le fait de trouver un profil linéaire valide le
comportement vis a vis de la loi de Laplace, stipulant que la différence de pression entre
une goutte liquide et sa phase gazeuse croit linéairement avec 'inverse du rayon.

En fonction de ’équation d’état utilisée et du mode d’incorporation choisi, la qualité
de la simulation a I’équilibre varie [43]. Le test de convergence aux valeurs théoriques
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est réalisé en recueillant les valeurs d’équilibres simulées lorsque l'interface liquide-gaz
est plane. Le coefficient de tension superficielle est évalué en étudiant I'équilibre d’une
goutte circulaire de liquide en équilibre dans sa phase vapeur. En faisant varier le rayon,
les pressions d’équilibre obtenues changent, mais le coefficient de tension superficielle doit
rester constant, si le modéle est correct. En fonction des résultats obtenus, un domaine de
compatibilité peut étre défini. D’une maniére générale, la précision du modéle décroit avec
la température. La limite basse générallement admise se situe a 70% de la température
critique.
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Conclusion du chapitre

Dans ce chapitre, nous avons introduit le modéle & phases et composants multiples de
Shan & Chen, et avons constaté que son défaut principal réside surtout dans le fait qu’il
ne peut rendre compte que de cas isothermes. En effet, un parameétre d’interaction mime
les effets de la température, mais cette approche ne donne pas de valeur explicite de cette
température. Il n’est pas réellement envisageable de définir une équation de transport de
ce coefficient. En plus de cette limite, il est & noter qu’il est impossible de séparer les
effets liés & la température des effets liés & la tension superficielle. En quelque sorte, le
modéle original de Shan & Chen est sous-paramétré. L’introduction d’une équation d’état
pour fluide réel a permis d’introduire des valeurs de températures qui sont a situer par
rapport a la température critique de l'espéce chimique qu’on cherche & modéliser. Un
couplage avec ’équation d’advection diffusion autorise la modélisation de phénomeénes
anisothermes. Dans le cadre de notre problématique, nous cherchons a modéliser un fluide
a composants et phases multiples avec transfert de température. Jusqu’alors, nous n’avons
investigué que le cas isotherme a composant unique. Dans la suite de ce rapport de these,
nous allons présenter des méthodes répondant mieux a notre problématique ainsi que des
nouvelles extensions visant a fournir un modéle noyau complet.
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Chapitre 3

Vers un nouveau modéle LBM

multiphases et multicomposants
(MPMC) avec transfert thermique

Introduction

Comprendre le comportement des écoulements contenant de multiples composants
dans différents états est devenu essentiel pour améliorer les procédés industriels ou mieux
appréhender les phénomeénes environnementaux. Cela passe par la modélisation et la simu-
lation des réactions physiques ou thermodynamiques a différentes échelles des fluides en
présence. La méthode de Boltzmann sur réseau (LBM) est un excellent outil pour la simu-
lation de ces phénomeénes, parce que sa nature mésoscopique donne la possibilité d’intégrer
une physique riche et variée. La LBM pour écoulement polyphasique a le potentiel pour
résoudre des problémes pratiques, mais 'applicabilité est toujours restreinte en raison des
instabilités numériques, comme les courants parasites [44] [43] ou & cause du manque de
cohérence avec la thermodynamique [45] [42]. En outre, le changement de phase a sou-
vent été évalué seulement pour les cas isothermes, et le transfert de chaleur n’a pas été
associé au transfert de masse. Dans ce travail, nous proposons une nouvelle méthode de
Boltzmann sur réseau incluant la thermique, pour I’écoulement polyphasique a plusieurs
composants. Nous établissons un nouveau terme force qui réduit les courants parasites.
Ce modéle est également plus compatible avec la thermodynamique, parce que la simula-
tion de convergence d’équilibre liquide-gaz est plus proche des valeurs théoriques trouvées
avec la reconstruction d’aires égales de Maxwell [45] [42]. La loi de Laplace est retrouvée
pour le cas monocomposant et bi-composant. Ce travail vise aussi a présenter et évaluer
I'utilisation d’un terme force plus performant dans le modéle a plusieurs composants de
Bao & Schaeffer [46]. Dans leur article, les auteurs ont précisé que les performances ob-
tenues pourraient étre supérieures si le modéle monocomposant était plus efficace. Cette
amélioration est un de nos objectifs. En outre, nous constatons que leur étude ne concerne
que le cas isotherme. Nous proposons une extension pour le cas thermique.

23
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3.1 Meéthodes pour fluide en transition de phase & com-
posants multiples

3.1.1 Revue des méthodes pour composants et phases multiples

Avant de présenter le nouveau modéle, une courte revue de I’état de I'art de la LBM
MPMC s’impose. Le modéle de Gunstensen et al. et Rothman & Keller (GRK) [47] 48]
représente chaque phase par une couleur. Le terme source est obtenu par calcul d’un
gradient de couleur. Cette méthode posséde l'inconvénient d’'un manque d’isotropie de
la tension de surface. Swift et al. [49] [50] [51] ont développé un modéle pour les fluides
non-idéaux afin de tenir compte de la thermodynamique interfaciale, avec des approches
phénoménologiques telles que I’équation de Cahn-Hilliard (CH) ou de Ginzburg-Landau,
qui utilisent toutes deux une fonction d’énergie libre. Le schéma CH souffre d’'un manque
d’invariance Galiléenne et n’est pas en mesure de modéliser des contrastes importants de
densité. Il a néanmoins été grandement amélioré dans le travail de Holdych et al. [39].

He et al., dans leur approche [52] [53], ont utilisé un opérateur BGK de collision mo-
difiée, afin d’intégrer 'effet du potentiel d’attraction intermoléculaire, ainsi que le volume
d’exclusion de Enskog. Bien que ce modéle semblait prometteur, il n’a pas réellement re-
tenu l'attention et présente de sévéres instabilités numériques. Les auteurs Shan & Chen
(modele SC) en 1993, ont présenté une méthode de pseudopotentiel [8] [9], qui a regu
beaucoup d’attention en dépit de quelques inconvénients. Cette approche possede la li-
mite d’'un comportement thermodynamique inexact, ainsi que d’une tension superficielle
ne pouvant étre paramétrée indépendamment de la température. Toutefois, depuis cette
date, plusieurs améliorations ont été apportées et certains de ces problémes ont pu étre
partiellement résolus, bien que les choses soient encore incertaines pour les écoulements
instationnaires et complexes. L’amélioration de ’expression de la force d’interaction elle-
méme, par exemple, comme dans l'article de Gong & Cheng [36], son mode d’incorpora-
tion [43], et 'inclusion d’équations physiques d’état [45] [42] ont permis d’atteindre des
ratios de densité de plus de 1000. La stabilité numérique a été nettement améliorée et
des techniques pour restaurer la cohérence thermodynamique sont apparues. Cependant,
le modele souffre encore de défauts exposés dans [54|. Une forme consistante de pseudo-
potentiel pour modeéle SC a été étudiée dans le travail de Shan & Sbragaglia [55]. Quelques
articles ont mentionné le couplage de ce modéle & une équation de transport de la tem-
pérature. Seuls les auteurs Gong & Cheng ont proposé une méthode [56] pour un fluide
a un composant unique avec transfert de chaleur et changement de phase. Cet article
[56] a été une référence importante lors ce travail de thése, car elle a permis d’introduire
la possibilité de modéliser une transition de phase depuis une surface chauffée. En effet,
dans le cas d'un épandage de méthane sur le sol, I'énergie est transmise depuis la surface
solide vers le fluide. Il est imaginable de faire évoluer le modéle monocomposant de Gong
& Cheng vers un cas a composants multiples de plus grande échelle.

3.1.2 Amélioration de la force d’interaction

Dans les références [36] [56], [57] et [58], une nouvelle expression de la force d’inter-
action est utilisée. La forme provient de la combinaison et de la pondération de deux
différentes formes continues :
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F(z) = —Geip(2) Vi () (3.1)

Cela peut étre réécrit de la maniére qui suit :

F(z) = —Ge2Vip(x)?/2 (3.2)

L’idée développée par Kupershtokh et al. dans [59] et [60] consiste en une combinaison
linéaire de la valeur locale et moyenne du gradient, appelée en anglais Linear Combination
of Gradient Approximation (LCGA). Dans ce présent travail, la fonction spéciale de Ku-
pershtock et al. est remplacée par la masse effective 1. Reprise par Gong & Cheng pour
I'implémentation de la nucléation et départ de bulle de gaz depuis une surface chauffée
[36] [56], la forme pondérée permet d’améliorer la correspondance avec les valeurs théo-
riques des aires égales de Maxwell. Ainsi, nous pouvons écrire 1’expression améliorée de
la force d’interaction.

F(2) = ~B60(@) Vi) — D ocvaay (53)

Cette nouvelle équation permet aussi la diminution des courants parasites. Le coeffi-
cient [ est le parameétre de pondération. Sa valeur optimale se situe a = 1.16 lorsque
I’équation d’état de Peng Robinson est utilisée. Cette valeur assure une meilleure précision
vis a vis de la courbe théorique de coexistence. La forme discréte peut étre réalisée au
quatrieme degré d’isotropie :

(1-5)
2

F(z) = —BGcp(x) Z Y(x+ e;)e; — Gc? Z V2 (z + e;)e; (3.4)

La valeur optimale du coefficient 8 dépend de I'équation d’état utilisée.

3.1.3 Bulle théorique (Gong & Cheng)

Selon le principe exposé précédemment, issu de [56], une implémentation du grossis-
sement et départ d’une bulle depuis une surface chauffée est présentée (Gong & Cheng).
Nous proposons ci-aprés une reproduction du benchmark en utilisant le modéle décrit en
section précédente. Le bord supérieur du domaine est contraint en pression, alors que le
bord inférieur posséde une température fixe, avec en son centre un point de surchauffe.
Il est aussi a noter que l'apparition d’une bulle par nucléation est également lié¢ a 1’état
de rugosité de la surface de contact. Les bords droit et gauche sont implémentés suivant
une condition limite périodique. Une vue de la formation et du détachement d’une bulle
depuis une surface chauffée est montrée en figure 3.1.

Il convient aussi de noter que les travaux récents des articles [61], [62], [63] et [64]
montrent des implémentations de cas de nucléations.
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t=050ts t= 250 ts
t=450 ts t= 650 ts
t= 850 ts t= 1050 ts

FIGURE 3.1 — Formation et détachement d’une bulle depuis une surface chauffée.

3.1.4 Modéle de Bao & Schaeffer

Modéle isotherme multicomposants

Dans la référence [46] de Bao & Schaeffer, un modéle isotherme & composants multiples
est proposé. Dans [57] par Ikeda, Rao & Schaeffer, une équation d’advection diffusion par
composant est utilisée pour rendre compte des effets thermiques. Cependant les auteurs
indiquent I'incapacité de leur modéle & rendre compte de la transition de phase dans un
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domaine & composants multiples. De plus, le transfert thermique entre composants n’est
pas permis. Nous décrivons dans cette section les équations utilisées par ces auteurs. De
maniére classique, une équation LBM par composant est implémentée, mais I’'incorpora-
tion de la force d’interaction se fait par la méthode EDM (Exact Difference Method).
Pour chaque composant o, I’équation & résoudre est de la forme suivante :

vilT,t) — fo9(x,t
fa,i(x+ei5t7t+5t>_fa,i:_f7( ) ff7( )+Afa,i (35)

To

La notation 77 désigne le coefficient de relaxation pour le composant o de I'équation
d’advection-collision. Chaque composant posséde une densité propre ainsi qu'une quantité
de mouvement :

= Z foilz,t) (3.6)

oo FO'O'
po(x, )u,(x,t) = mexteZ (£, +%; )ot (3.7)

Dans un cas multicomposants, le terme force ne comprend pas uniquement le poten-
tiel interne au fluide o, noté F,, - mais également les effets inter-composants F,,.. Les
expressions continues de ces deux éléments sont les suivantes :

Foo = _GUJC§¢U<m)V¢J($) (3.8)

Fror = =Gog €t (1) Vi)y () (3.9)

Le calcul discret du gradient se fait a partir des voisins de la cellule que I'on considére.
Dans le cas le plus courant, seuls les plus proches voisins entourant une cellule centrale sont
pris en compte. Chaque voisin posséde une contribution qui est pondérée par un coefficient
w(|le;]|?), dépendant de la norme quadratique des vecteurs de directions élémentaires. Les
expressions discrétes de F,, et I, sont donc :

Foo = —GooCiths (1) Zw(HeiH2)¢o<x +ei)e; (3.10)

Foor = _GGU’C§¢U‘<x> Z w(H€1H2)¢0<x + ei)ei (3'11)

Notons que les équations (3.10) et (3.11) avaient déja largement été investiguées de-
puis le modeéle SC original [8] [9]. Cependant, 'incorporation d’une équation d’état dans le
pseudo-potentiel par composant n’avait pas encore réellement été étudié avant I'introduc-
tion de cette approche. La pression p, de chaque composant doit étre calculée séparément.

O'RO'TO' (o TO’ 2
Do = P S a(To)p, (3.12)
1 —byps 14 2byps, — b2p2
Chaque pseudo-potentiel v),, peut ainsi étre déterminé pour chaque composant :
2(ps — c2ps)
Vo(®) =\ =5~ (3.13)

2G4y
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Notons que Af,; dans (3.5) est la différence de deux fonctions d’équilibre :

Afai = f;?(ua + Aua: po) - f;?(uav IOJ) (314)

Le terme Au, s’obtient & partir des forces d’interactions :

(Foo + >0 Foor)ot

Au, = (3.15)
Po
La fonction d’équilibre par composant est calculée de maniére classique :
2 2
€U 1 [e.u u
U — s [ 1 KA (A 3.16

Les coefficients w; sont les coefficients de pondération de la distribution d’équilibre, iden-
tiques pour tout composant o. Dans [57], la méthode LGCA est utilsée pour la force
d’interaction F, interne au composant o :

Foo = _BGGUC§¢U(x>V¢U(x) -

Possédant la forme discréte suivante :

@Gmcivw(x)? (3.17)

(1 -
2

Faa = _5Goacgw0(x) Z 7%(95 + ei)ei - ﬁ> Ggo-Cg Z wz(x - ei)ei (318)

La présence de plusieurs composants nous impose de considérer une vitesse composite,
afin de connaitre la vitesse réelle de la globalité du fluide :

1
. Do 7r 2 foiti
= 1
>0 2ifoi
Cette vitesse u’' est une moyenne pondérée par les temps de relaxation et les masses
volumiques de chaque constituant.

(3.19)

Couplage a I’équation d’advection-diffusion

Le modéle multicomposants décrit jusqu’ici est limité au cas isotherme. Dans [65]
(en soumission), nous proposons une extension au cas du transport de température. Un
développement similaire est exposé dans [57| pour un cas hors transition de phase et sans
transfert de chaleur entre composants. Dans [57] et [65], une fonction de distribution de
la température par composant g, est définie, tel que 'on ait ’égalité suivante :

Z 9o =T, (3.20)

L’équation d’advection-diffusion adaptée au réseau est toujours du type advection
collision :

_gcr,i(xv t) B gieq(xa t)
i

GoiT + €0t t + 6t) — goi(x,t) = (3.21)
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Un développement de Chapmann Enskog permet de retrouver ’équation d’avection
diffusion avec une précision au second ordre selon Chopard et al.|33]. La fonction d’équi-
libre est a calculer avec la vitesse réelle :

Foo+> 0 Foor
2p,
Les forces d’interactions F,, et F,,« ont été introduites dans les équations (3.11) et
(3.18). La distribution d’équilibre est de la forme classique :

Us =

(3.22)

67;U0 (ei-Ua')z Ug
+

2 4 9.2
cs s 2c?

Joi(T5, Ug) = wiT,[1 + ] (3.23)

)

Les coefficients w; sont identiques a ceux de la fonction de distribution d’équilibre qu
Le temps de relaxation 7 est lié a la diffusivité thermique suivant la relation :

a=c(19—1/2)6t (3.24)

Notons aussi I’expression de la température composite 7"(x, t), donnant la température
réelle globale du fluide :

Z PeCpoTly
o T3

T (x,t) = W (3.25)
Synthése
Pour chaque composant o, les deux équations couplées doivent étre résolues :
foilt 4 edt,t +6t) — fr; = — fou(,1) r_f foi(® 1) + Af, (3.26)
G+ €36t + 6t) — gl £) = —Jza@) - g (@) (3.27)

To
L’algorithme & mettre en oeuvre différe, bien str, du schéma LBM classique :
Calcul de p,, ¥, et F, totale pour chacun des composants.
Choix d’un composant o.
Calcul de fg9.
Calcul de U,.
Etape de collision et advection des g, ;.
Calcul du champ des températures T,.
Calcul de Af,;.

Etape de collision et advection des f, ;.

© 0 N o Ot W=

Calcul de la masse volumique p, ainsi que de la vitesse u,.

,_.
I

Retour a I'étape (2) jusqu’a ce que tous les composants aient été traités.

—_
—_

. Calcul de la température T”, vitesse v’ et densité p’ composite (facultatif).
. Retour a (1).

—_
[\]
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3.2 Modéle thermique multiphases multicomposants avec
transfert de chaleur

Comme indiqué dans [57], le modéle décrit en section précédente est limité aux cas hors
transitions de phases. Par ailleurs, nous constatons 1’absence d’un réel échange thermique
entre composants. L’évolution proposée dans ce travail de thése consiste en une incor-
poration de l'effet de la transition de phase et des échanges d’énergie thermique entre
composants. Dans un mélange GNL /eau, il existe bien deux composants immiscibles qui
échangent de I’énergie thermique. Par ailleurs, le changement de phase connu par le GNL
doit nous pousser a incorporer la modélisation d’une transition de phase.

3.2.1 Incorporation de la transition de phase

Nous proposons d’ajouter un terme source rendant compte de l'effet d’une transition
de phase thermodynamique pour chaque composant. La nouvelle équation d’advection
diffusion étendue est de la forme qui suit :

_ga,i(xa t) - gieq(xa t)

Goi(T + €0t t + 0t) — gyi(x,t) = 7
To

+ w;0td (3.28)

Le terme w;0t® est un terme source, représentant 1’effet d’une transition de phase sur le
champ des températures. Les coefficients w; sont ceux de la fonction de distribution f;g, et
0t désigne le pas de temps. Le terme ® représente la température dynamique, consommée
par une vaporisation ou bien la quantité de chaleur libérée par une condensation. Dans
[66] et [56], la forme retenue pour ® est I’expression suivante :

1 Op,
b, =T,[1—- - 2
< poCvy <8Ta >p0) vu (3.29)

Notons que cette notation différe de ’originale, car on souhaite ici adapter les équations
a la présence de composants multiples. La pression p, est déterminée a 1’aide de I’équation

d’état de Peng-Robinson. Donnons désormais 1’expression de la dérivée partielle (%)
p

or,
s\ _ PeBRs  a.p30,
or, oy 1 —bep, 14+ 2b,p, b2 p2

(3.30)

Avec comme expression pour O, :

da(T,) K2 Ke(l+ Ky)
i = Dol T o) 3.31
© ( 8T(, >p jca QUXCZCU ( ’ )

Le symbole T, désigne la température critique du composant o et k, est de la forme
qui suit :

Ko = (0.37464 + 1.54226w, — 0.26996w2) (3.32)

Au cours d’une transition de phase, les propriétés physiques telles que la viscosité
cinématique ou la diffusivité thermique évoluent. Ce phénoméne peut étre incorporé de
la maniére qui suit, pour une propriété y :
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Plig — P P — Pgaz
X = Xgaz————— + Xiig————— (3.33)
Pliqg — Pgaz Pliq — Pgaz

3.2.2 Couplage des équations de température par composant

Intéressons nous d’abord au cas d’un fluide avec deux composants. Celui-ci est modélisé
avec un total de deux équations de type 3.26 pour la distribution en masse et aussi avec un
groupe de deux équations pour la température 3.27. Le couplage des plans de distribution
de masse 3.26 a clairement été exposé, cette étape étant réalisée par le calcul de F,, et
F,,.. Voyons a présent comment lier le groupe de deux équations de type 3.27. Cela peut
étre réalisé par I’évaluation du flux de chaleur entre deux composants. La formule du flux
regu par le composant o depuis ¢/, noté ¢,,, comme décrit dans [67] et [68], est de la
forme suivante :

9o = oo’ = hoor Soor (Ta/ - To) (334)

Ici nous notons ¢, le flux de chaleur total recu par le composant o. Remarquons que
pour un cas a deux composant g, = —q, et pour tout cas multi-composant ¢, = —qos-
Le paramétre h,, est le coefficient de transfert de chaleur entre les composants o et o’. La
quantité Sy, est la surface spécifique de contact entre les composants o et ¢’ a I'intérieur
du domaine. Il peut y avoir dépendance spatiale de S,,/, parce que la densité p, et p,» peut
étre non uniforme. Il doit a présent y avoir une étape de correction pour l'incorporation
de I'équation de transfert de chaleur entre les deux composants. Cette étape est réalisée
par l'utilisation d’une température d’équilibre T pour le calcul de g;¢. L’équation 3.23
est calculée en utilisant U, = u,,_, et :

qo0t
PoCps

On consideére ici ’échange thermique entre les composants. Cela signifie que pour un
cas multicomposants, nous devons sommer tous les échanges afin d’obtenir un couplage
total de transfert de chaleur :

TS =T, +

(3.35)

4o = Z ha’o"Sao" (To’ - To) (336)

3.2.3 Extension au paramétrage en relaxation multiple - Equa-
tion LBM-MRT MPMC

Le modeéle désormais adapté aux cas & composants multiples en transition de phase
avec transfert d’énergie. Nous proposons d’étendre son domaine de compatibilité en le
transposant & un schéma a temps de relaxation multiples. En effet, dans le cadre d’uti-
lisation ot les composants et les phases peuvent étre multiples et échanger de 1’énergie
thermique, la relaxation simple faisant intervenir 74 et 7, ne permet pas une grande ro-
bustesse numérique. Dans un objectif de stabilisation, nous introduisons la matrice de
passage depuis 'espace des fonctions de distribution vers ’espace des moments. Cette
matrice est aussi appelée matrice de collision, et nous la noterons C,, pour tout c