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Introduction Générale

Les normes concernant les émissions de polluants sont de plus en plus strictes. Il est
donc nécessaire de développer de nouveaux types de moteurs a combustion plus per-
formants et moins polluants. La mise au point de tels moteurs demande une analyse
fine des phénomenes mis en jeux dans la chambre de combustion (Figure 1). Ceux-ci
peuvent étre résumés et simplifiés de la maniere suivante : Le carburant injecté sous
forme liquide est atomisé, fractionné pour former un spray dispersé. Celui ci va ensuite
s’évaporer et se mélanger au sein de la chambre de combustion. Lorsque le mélange
est homogene la combustion peut prendre place.

Dans ce contexte, le premier phénomene a étudier est ’atomisation. En effet celle ci
conditionne tous les autres phénomenes présents dans la chambre de combustion. Une
mauvaise atomisation peut engendrer un mélange inhomogeéne et cela impacte direc-
tement la combustion et donc la génération de polluants. Le processus d’atomisation
peut étre décomposé en trois phases, illustrées sur la figure 2 : I'atomisation primaire,
I'atomisation secondaire et enfin la zone diluée.

La région de I’atomisation primaire correspond a la zone ou des paquets liquides se
détachent du coeur liquide. Ces détachements sont dus aux instabilités de turbulence
(Rayleigh-Taylor, Kelvin Helmothz) apparaissant a I'interface liquide-gaz.

L’atomisation secondaire correspond au processus de break-up et coalescence des
structures liquides. En effet certains paquets liquides générés par 1’atomisation pri-
maire vont continuer de se fragmenter pour former de fines gouttelettes. Alors que
d’autres paquets liquides peuvent collapser pour former une seule entité.

Dans la zone diluée, les structures liquides n’interagissent plus, ou tres peu, entre
elles. La tension de surface domine les forces exercées sur les gouttelettes, de ce fait
la surface des gouttes sera minimale ce qui aura pour effet de les rendre sphériques.
C’est dans cette région qu’a lieu la majorité de I'évaporation et la vapeur issue du li-
quide participe alors au mélange gazeux.

13
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FIGURE 1 — Récapitulatif des différents phénomeénes physiques présents au sein d"une
chambre de combustion. En rouge se trouvent les processus étudiés au cours de ce
travail. (Theése Benjamin Duret)

Expérimentalement I’analyse des deux premiéres régions est rendue ardue par va-
riation de densité pres du jet liquide et la présence d’interfaces. En effet, dans ces zones,
les fractions volumiques de liquide et les densités d’interfaces sont particulierement
élevées ce qui complique les procédés expérimentaux qui sont principalement basés
sur des systeme optiques. De plus 1’analyse expérimentale du spray doit se faire dans
les conditions de fonctionnement du moteur. Les méthodes expérimentales nécessitent

encore de nombreux développements afin d’étre capable de capturer le coeur liquide
et ses instabilités.

De facon plus générale, I'étude de I'écoulement d"un spray ou du processus d’ato-
misation est complexe du fait de sa nature multi-échelle. En effet la problématique
d’échelle spatiale nécessaire pour capturer a la fois les phénomenes turbulents et di-
phasiques n’a pas de réponse immédiate. Pour un écoulement turbulent monopha-
sique il faut étre en mesure d’étudier la gamme d’échelles allant des échelles intégrales
contenant I’énergie de la turbulence, jusqu’aux échelles de Kolmogorov ou cette éner-

14
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FIGURE 2 — Description du processus d’atomisation. (These Benjamin Duret)

gie se dissipe. Pour un écoulement diphasique, la résolution doit de plus permettre de
capturer les deformations de l'interface ainsi que les plus petites structures liquides.
De plus il ne faut pas négliger le fait que les différentes vitesses de 1"écoulement ainsi
que le phénomene d’évaporation impliquent une tres large gamme d’échelles tempo-
relles.

Récemment, les simulations numériques sont devenues un outil mature en com-
plément des expériences pour I'investigation des écoulements multiphasiques. Des si-
mulations numérique complexes de spray ont été réalisées [4][5][6], et prouvent leur
capacité a obtenir des résultats fiables. Elles permettent d’avoir accés a des champs
tridimensionnels et instationnaires. Ces simulations sont gouvernées par les équations
de Navier-Stokes. Il existe principalement trois grandes familles de formalismes per-
mettant de résoudre le probléme : la simulation numérique directe (ou DNS direct

15



16 Introduction

numerical simulation), le formalisme RANS (Reynolds Average Navier-Stokes) et le
formalisme LES (Large Eddy Simulation ou simulation aux grandes échelles)

Le formalisme DNS résout avec précision toutes les échelles de 1’écoulement, de ce
fait la discrétisation spatiale et temporelle doit étre tres fine. Le cotit numérique d'une
telle simulation est donc tres important. Il n’est d’ailleurs pas encore possible de réa-
liser une simulation complete de 1'injection d"un spray ( depuis ’atomisation jusqu’a
la phase dispersé) via le formalisme DNS malgres des milliards de points de calcul. La
simulation numérique directe est donc limitée a des domaines relativement restreints,
quelques dizaines de diametre de l'injecteur. La DNS est cependant un outils précieux
afin de valider ou de comprendre un phénomene physique mais son application a des
configurations industrielles reste difficilement envisageable.

Le formalisme RANS consiste a travailler sur des grandeurs moyennées. Les écou-
lements considerent les fluctuations a hautes fréquences temporelles et spatiales. Le
probleme a résoudre est donc simplifié ce qui permet de réduire considérablement
le colit numérique d’une telle simulation. Ainsi cette approche est privilégiée par la
communauté industrielle. Cependant les équations nécessitent le choix de modele de
fermeture qui sont trés dépendants de la configuration de I'écoulement. Il existe peu
de modeles physiques dans la littérature pour la zone dense de ’atomisation, méme
si I'application de I'approches RANS a permis la simulation complete de l'injection
Diesel ou d’injecteur ...

Le formalisme LES prend le parti de résoudre les équations de Navier-Stokes fil-
trées : seule la partie basse fréquence de 1’écoulement sera résolue. Elle correspond
aux grandes échelles de celui-ci. Une modélisation devra étre effectuée pour la partie
haute fréquence (les petites échelles de I’écoulement). Une échelle de coupure sépa-
rant les grandes échelles des petites échelles doit étre définie de telle maniére que les
structures modélisées soient relativement découplées des structures moyennes. La ré-
solution spatiale nécessaire pour appliquer ce type de formalisme est beaucoup moins
élevée que pour le formalisme DNS puisqu’une partie des phénomeénes est modélisée.
La LES est donc un compromis entre la DNS et le RANS étant donné que les résultats
seront souvent plus précis que ceux obtenus via le formalisme RANS tout en ayant un
colit numérique moins important que la DNS. Un avantage certain de I’approche LES
est de permettre de bénéficier de I'”augmentation des puissances de calcul.

Cependant la simulation numérique de ’atomisation reste un défi quel que soit le
formalisme choisi. Deux méthodes sont actuellements utilisées :

e Un modéle empirique et théorique répresentant la zone dense et donnant le
spray formé qui en est issu, comme le fait Reitz [7]

16
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e Un modéle ot la zone dense et la zone dispersée sont simulées séparément et
les "sorties" de la simulation de la zone dense (obtenues via une approche DNS)
sont utilisées comme conditions d’entrée pour la simulation de la zone disper-
sée. En effet une analyse phénoménologique de la zone dense permet d’initiali-
ser la zone dispersée avec la bonne densité de structure liquide. La zone disper-
sée contenant un spray composé de multiples gouttelettes sphériques ayant peu
d’interactions entre elles, il est alors possible de représenter 1’écoulement dans
et autour des gouttelettes de fagon simplifiée en I’assimilant a un écoulement de
particles solides dans une phase porteuse que I'on peut suivre dans 'espace et
le temps [8]. Il s’agit de la formulation Lagrangienne.

Dans la zone dense, les interactions entre les structures liquides sont beaucoup plus
importantes. De ce fait, un autre formalisme doit étre utilisé. Les formalismes DNS et
LES utilisent une méthode eulerienne de suivi d’interface et différentes approches sont
possibles pour traiter le probléme, par exemple :

e Les méthodes de type Volume Of Fluid (VoF) permettent de suivre 1’évolution
des fractions volumiques de liquide dans chaque cellule du calcul. Ces mé-
thodes ont été développées dans les années 80 [9] et permettent une trés bonne
conservation de la masse.

e Les méthodes de type Level-Set définissent une fonction distance dans le do-
maine de calcul dont la courbe de niveau zéro est l'interface que I'on cherche a
décrire. Le calcul des caractéristiques géométriques de l'interface est particulie-
rement précis.

Des simulations DNS de 'atomisation primaire ont déja été réalisées [5, 4, 6, 10],
cependant la prise en compte des plus petites structures liquides restent un challenge
quelles que soit les méthodes utilisées. De plus la simulation LES de I’atomisation pri-
maire reste un défi [11]. En effet la gestion de l'interface liquide/gaz dans les zones
sous-résolues est encore un probléeme ouvert, tout comme le passage d’une interface
résolue a une interface de sous-maille.

C’est dans ce contexte que s’inscrit cette these. L’objectif de cette étude est de déve-
lopper un modele permettant simuler tout le processus d’atomisation, de I’atomisation
primaire jusqu’au spray dispersé. Une premiere approche consiste a coupler le forma-
lisme DNS avec une approche lagrangienne. Le principe est de transformer les petites
structures liquides résolues avec des méthodes de suivi d’interface en particules la-
grangiennes. Cette modélisation est réalisée dans le code de calcul ARCHER [4, 1],
et va permettre, a terme, d’élargir le domaine de calcul en augmentant la taille de la
maille par rapport a un formalisme DNS standard. Une seconde approche étudiée dans
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ce travail se concentre sur le développement d"un modele LES de "atomisation et plus
particulierement sur le traitement de 1'interface dans les cas non résolus et le passage
a l'interface de sous maille. Ce développement est réalisé avec le code OpenFOAM,
permettant ainsi de réaliser des simulations de sprays en prenant en compte des géo-
metries complexes et donc la forme d’injecteurs réels.

Plan du mémoire

Dans le premier chapitre, un rappel sur les différentes méthodes numériques utili-
sées pour la simulation numérique des fluides incompressibles diphasiques sera pro-
posé. Un effort particulier sera effectué dans la description des méthodes de suivi d’in-
terface. Enfin les méthodes numériques utilisés du code ARCHER et du solveur Open-
FOAM seront décrites.

Ensuite le chapitre 2, présentera le développement d"un couplage Euler/Lagrange.
Dans un premier temps nous montrerons la nécessité dun tel couplage. Puis le prin-
cipe général du couplage est alors présenté, ainsi que sa mise en ceuvre dans le code
ARCHER. Enfin une analyse sur les critéres de transformation et sur l'influence du
couplage sur différentes grandeurs physiques sera effectuée.

Le chapitre 3 présentera le développement d’'un modele LES spécifiquement dé-
dié a I'atomisation. Une attention particuliere sera portée au traitement de l'interface
liquide-gaz au niveau du passage d’interface résolue vers le spray de sous maille. Le
principe général du modele est présenté, tout comme une équation de transport pour
la densité interface de sous maille, celle-ci permettant la définition des criteres de tran-
sition entre les zones bien résolues utilisant un formalisme DNS avec une méthode
de suivi d’interface et les zones utilisant une formalisme LES avec des termes de sous
mailles. Un autre type de modéle Euler/Lagrange dédié au diphasique est aussi pré-
senté. Contrairement au couplage du chapitre 2, les particules lagrangiennes ne rem-
placent plus les structures liquides mais servent a transporter de l'information. Cette
information sera utilisée afin de corriger certains champs éuleriens.

Les principaux résultats obtenus avec le modeles LES d’atomisation seront exposés
dans le dernier chapitre. Les résultats sont comparés a une simulation DNS et a des
résultats expérimentaux sur une configuration proche de l'injecteur Diesel. Les com-
paraisons sont effectuées sur la dispersion du spray et sur la vitesse interfaciale. Enfin
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une analyse des méthodes numériques liées a la LES des écoulements liquide/gaz est
proposée.
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Chapitre 1

Etat de I’art de I’atomisation

Dans ce chapitre nous présenterons dans un premier temps le processus d’atomi-
sation étudié durant cette these. Puis nous détaillerons les méthodes numériques utili-
sées pour simuler ce processus d’atomisation.

Cependant 1'étude de l’atomisation est un phénomene complexe. La description
complete des problématiques : physique, théorique, de modélisation physique et nu-
mérique est trop vaste pour étre abordée intégralement dans ce manuscrit. C’est pour-
quoi seuls les éléments importants pour restituer le travail présenté dans cet immense
champ d’investigation sont présentés.

1.1 Processus d’atomisation

Il existe une multitude de facons d’atomiser un jet liquide. Un jet liquide peut étre
déstabilisé par sa tension de surface, par sa turbulence interne, par un jet gazeux ou
de fagon mécanique. Ceci explique la large variété d’injecteurs existants . Cette partie a
pour but d’en présenter brievement les points essentiels, des revues plus générales sur
la physique de l'atomisation (Villermaux [12]), voire sur la physique des jets liquides
en général (Eggers et Villermaux[13]) sont disponibles dans la littérature.

Malgré ceci, le spray peut étre caractérisé par certaines grandeurs physiques géné-
rales qui sont :
o Les forces aérodynamiques, qui dépendent des quantités de mouvement des
différentes phases présentes.
e La tension de surface, qui représente les forces moléculaires intervenant au ni-
veau de l'interface liquide/gaz. Cette force a plutdt tendance a "retenir" le li-
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quide et a empécher le phénomene de rupture sauf pour le cas de I'instabilité de
Raleigh-Plateau.

e La viscosité, permet de rendre compte de la dissipation de 1’énergie cinétique
du gaz et du liquide et du transfert de la quantité de mouvement entre liquide
et gaz.

1.1.1 Nombres adimensionnels

La comparaison des différentes forces permet de comprendre la contribution rela-
tive de celles-ci sur le processus de fractionnement du jet liquide. Il est donc intéres-
sant de définir des nombres adimensionnels permettant de caractériser ces différentes
contributions.

Le nombre de Reynolds, Re : Ce nombre de Reynolds représente le rapport entre
les forces d’inertie et les forces visqueuses. On le définit de la maniere suivante :

Forces d’inertie ul
Re = - = — (1.1)
Forces visqueuses v

ou u et L correspondent respectivement a une vitesse et une longueur caractéris-
tiques de 1"écoulement, v est une viscosité cinématique caractéristique. Concernant les
écoulements liquides/gaz et plus particulierement I’atomisation, il est possible de dé-
finir plusieurs nombres de Reynolds. Comme un nombre de Reynolds de "glissement"

pour une goutte d, exprimé comme :
Re, = [t = ug| D (1.2)

Vg

Ot ug et uy sont les vitesses de la goutte et du gaz porteur, D, le diametre de la
goutte et v, la viscosité cinématique du gaz porteur.

Il est également possible de définir un nombre de Reynolds "liquide"”, pour un
spray :

D
Re; = Uqglo

(1.3)

14/

Avec, uy la vitesse d’injection, Dy le diametre d’injection et 1, la viscosité ciné-
matique du liquide. Celui-ci rejoint le nombre de Reynolds que 1'on définit de ma-
niere classique dans le cadre des écoulements monophasiques, pour les jet gazeux par
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exemple.
Il est & noter que pour le reste du manuscrit les indices "" et "g" feront respective-
ment référence au liquide et au gaz.

Le nombre de Weber, We : Il correspond au rapport des forces d’inertie et de la
tension superficielle. On le définit de la maniere suivante :

Forces d’inertie _ pu’L

We (1.4)

Force de tension de surface o

Ot p est une masse volumique de référence et o est le coefficient de tension de sur-
face liquide/gaz.

Tout comme pour le nombre de Reynolds, il est possible de définir plusieurs nombres
de Weber. Il est donc possible de définir un Weber de "glissement" pour une goutte d,
comme :

2
—u,)?D
We, — Palta =) Do (1.5)

o

Par exemple si une goutte a un nombre de Weber supérieur a 12, elle se déstabili-
sera en de nombreuses autres petites gouttes. Il est aussi possible de définir un Weber
"liquide", plus global , pour un jet atomisé en utilisant la vitesse débitante v, et le dia-
metre d’injection D :

2
_ prugDo
o

Wel (16)

Le nombre d’Ohnesorge Oh, est la combinaison des nombres de Weber et de Rey-
nolds. Il est défini de la facon suivante :

Ve
Re
Il représente le rapport de la force de viscosité interne de la goutte sur les forces
de tension superficielle et aérodynamique. Il caractérise par exemple la capacité d'une
goutte a résister a la collision par dissipation visqueuse de I'énergie cinétique.

Oh =

(1.7)

Forces visqueuses liquides

Oh = (1.8)

. o1 ) T
Forces d’inertie? Force de tension de surface?
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1.1.2 Paramétre influencant I’atomisation primaire

Dans cette section on s’intéresse aux différents phénomenes qui influent, d’'une ma-
niére ou d’une autre, 'atomisation primaire pour des jets haute pression. Pour rappel
’atomisation primaire correspond a la zone ot le coeur liquide est déstabilisé ce qui
meéne a la formation des premieres structures liquides.

D’apres le livre de Baumgarten [14], différents mécanismes peuvent étre a 1’origine
de l'atomisation primaire pour des injecteurs haute pression et ceux-ci peuvent étre
résumés sur la figure suivante 1.1.

o Instabilités dues aux forces aérodynamiques : Le différentiel de vitesse entre la
phase liquide et gazeuse est trés important, provoquant ainsi un effet de cisaille-
ment important au niveau de l'interface. Cet effet va amplifier les perturbations
qui pouvaient exister a la surface du jet. Ces perturbations peuvent ainsi de-
venir instables et contribuer a I'arrachement de structures liquides tel que des
ligaments ou des gouttes. Cependant ces forces aérodynamiques n’ont un effet
que sur la surface du jet et n'impactent pas le coeur de celui-ci. De ce fait, ce
phénomene n’explique pas totalement le processus d’atomisation primaire.

e Le phénomeéne de turbulence : La turbulence interne du jet liquide (générée
par l’écoulement au sein de l'injecteur) joue un role important dans le déve-
loppement de 1’atomisation primaire, comme 1’ont révélé les travaux de Wu et
Faeth [15] et Wu et al [16]. Celle-ci est généralement générée par 1'écoulement
dans l'injecteur qui dépend fortement de la forme géométrique de celui-ci. Si
des fluctuations turbulentes de vitesse apparaissent, celles-ci peuvent amener
la déstabilisation de l'interface liquide/gaz et générer la formation de paquets
liquides.

e Relaxation du profil de vitesse : Un autre processus pouvant jouer sur 1’atomi-
sation primaire est la relaxation du profil de vitesse en sortie d’'injecteur. En effet
il est possible que le profil de vitesse change brusquement en sortie d’injecteur
a cause du changement de conditions limites (passage : parois -> air libre). Ces
changements brusques peuvent provoquer une déstabilisation ou l’arrachement
de paquets de liquide comme 1’ont montré les travaux de Faeth et al. [17].

e Le phénomeéne de cavitation : Le dernier mécanisme pouvant influencer 1’ato-
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Faero

FIGURE 1.1 — Schématisation des différents processus pouvant mener a 1’atomisation
primaire d’apreés Baumgarten. (a) Les forces aérodynamiques, (b) Le phénomeéne de
turbulence, (c) Relaxation du profil de vitesse et (d) cavitation.
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misation primaire est le phénomene de cavitation. Dans la buse de 'injecteur il
peut arriver que la pression devienne inférieure a la pression de vapeur satu-
rante et des bulles de vapeur sont susceptibles de se former. Les bulles peuvent
changer completement le comportement du liquide et, en implosant, la bulle
peut émettre une onde de choc dans le liquide qui déstabilisera 'interface. D’apres
Reitz [18], la cavitation conduit a une augmentation de I’angle du spray et a une
diminution de la longueur de pénétration du jet liquide.

1.1.3 Parameétres morphologiques du spray

La formation du spray est tres délicate a appréhender. A défaut d’étudier des para-
metres relativement complexes, il est possible dans une premiere approche, d’étudier
des parametres globaux de forme des jets [19]. Les principaux parametres du spray
sont les suivants :

e Pénétration, La pénétration du front de jet est définie par la distance entre le

nez de l'injecteur et le point le plus éloigné sur le contour du jet figure 1.2. La
pénétration d"un spray est de premiere importance pour le design par exemple
des chambres de combustion. Une pénétration trop grande engendre le risque
d’un contact du jet liquide avec les parois du moteur. Ceci peut étre acceptable si
les parois sont suffisamment chaudes et que 'entrainement d’air est important
mais dans la plupart des situations d'une telle injection ceci n’est pas le cas.
Par conséquent une pénétration trop grande va entrainer un contact avec les
parois. D’un autre coté, si la pénétration n’est pas optimale, alors le mélange air
— carburant ne sera pas bon. Les meilleures performances moteur sont obtenues
quand la pénétration est adaptée a la taille et a la géométrie de la chambre de
combustion.

Angle. Plusieurs définitions pour 1’angle du spray existent. La premiere (celle
que nous retiendrons) consiste en I’angle sous-tendu par les droites passant par
les points dessinés entre le nez de l'injecteur et le point sur la périphérie du jet a
une distance équivalente a 60% de la longueur du jet [20]. La seconde définie par
Bae [21], est I’angle entre les deux droites passant par les points sur les contours
du jet a 50% de la longueur de pénétration. L'angle du spray a une influence
importante sur les performances a ’allumage, les limites du front de flamme et
I"émission de suie et de fumée.
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60% de la pénétration

Pénétration du front de jet

FIGURE 1.2 — Parametres morphologiques d"un spray

1.2 Approche Numérique

Dans cette section, nous présentons les trois formalismes principaux utilisés pour
résoudre numériquement le processus d’atomisation avec une résolution de 1’écoule-
ment fluides depuis le début de I'injection. Puis nous détaillerons les méthodes numé-
riques permettant de prendre en compte l'interface liquide/gaz.

1.2.1 Modélisation des équations de Navier-Stokes

La simulation numérique de la mécanique des fluides (computational fluid dyna-
mics (CFD)), consiste a étudier I’évolution spatiale et temporelle d"un fluide par la ré-
solution numérique des équations régissant le fluide. En fonction des approximations
choisies, qui sont en général le résultat d"'un compromis en terme de précision phy-
sique par rapport aux ressources de calcul et des modéles disponibles, les équations
résolues peuvent étre les équations de Navier-Stokes ou une version simplifiée de ces
derniéres (incompressible, stationnaire, non-visqueuse, etc)

Si 'on prend l’'exemple d'un écoulement monophasique, incompressible et iso-
therme le systéme se réduit alors a :

3ui .
o = 0 (1.9)
Opu; — Opuu; oP 0 Ou;  Ou;
= — 1.1

L'équation 1.9 correspond au bilan de masse alors que 1’équation 1.10 correspond elle
a la conservation de la quantité de mouvement. u; est la vitesse du fluide dans la direc-
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tion ¢ (¢=1,2,3), P est la pression du fluide,  est la viscosité dynamique et p la masse
volumique.

Le systéme présenté est aussi susceptible d’étre modifié si I'écoulement est plus
complexe. De nouvelles équations peuvent intervenir dans le cadre d’écoulements ré-
actifs ou d’écoulements multi-fluides. De plus les phénomenes de turbulence sont gé-
néralement présents alors que les écoulements laminaires sont ’exception. Il existe
essentiellement trois manieres de caractériser la turbulence en mécanique des fluides
numérique.

e La premiere méthode consiste a avoir un maillage plus fin que le plus petit tour-
billon attendu. On parle de simulation numérique directe (DNS, direct numeri-
cal simulation). Cette méthode est extrémement gourmande en ressources et en
temps de calcul. Elle est donc rarement utilisée dans un contexte industriel.

e La simulation des grandes échelles (SGE, ou LES, large eddy simulation) : le
maillage est plus grossier qu’en DNS, les tourbillons plus fins que le maillage et
leurs impacts sont pris en compte par un modeéle physique de sous maille. Seuls
les grand tourbillons sont simulés.

e Les équations de Navier-Stokes moyennées pour toutes les échelles conduisent
a 'approche RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes). Dans cette approche
aucune fluctuation n’est calculée. Leur effet doit étre pris en compte par des
modeles.

En Figure 1.3 se trouve un récapitulatif des différents formalismes (DNS, LES, RANS)
utilisés pour résoudre I’atomisation primaire, avec les échelles correspondant a chaque
simulation. Le modele utilisé est le modele ELSA [22] [3] dans cette illustration.

1.2.1.a Simulation numérique directe

La simulation numérique directe (DNS) est une résolution numérique des équa-
tions tridimensionnelles instationnaires de Navier-Stokes, obtenue sans aucune mo-
délisation physique. Le terme « directe » fait référence au fait que toutes les échelles
de temps et d’espace de 1’écoulement sont simulées. Toutes les échelles spatiales de la
turbulence doivent étre résolues dans le domaine de calcul. Cela va de la plus petite
échelle dissipative /;( échelle de Kolmogorov ) a I’échelle intégrale L, caractéristique
de I’écoulement moyen ou de la géométrie de celui-ci.

Pour étre en mesure de capturer tous les phénomenes physiques liés aux échelles
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FIGURE 1.3 — Récapitulatif des différents formalismes utilisés pour la simulation et
la modélisation de l'atomisation primaire. Représentation des échelles résolues par
chaque formalisme (comparé a un jet expérimental a gauche). Utilisation du modéle
ELSA pour les formalismes LES et RANS. De haut en bas : DNS de Menard et al. [1],
LES de Chesnel et al. [2], simulation RANS de Lebas et al. [3] (Thése Benjamin Duret)

dissipatives les plus fines, le maillage doit étre tres raffiné. Il est communément admis
que la longueur [; doit étre décrite par un nombre de points n variant entre 4 et 6.
De plus en considérant /; << L et l'analyse de Kolmogorov qui donne L/l; ~ RY*
le nombre total de points de discrétisation du maillage, N, nécessaire pour résoudre
toutes les échelles en trois dimensions s’exprime par :

7

L
N=(o

Cela signifie que doubler le nombre de Reynolds, multiplie par 2°* = 4.75 le
nombre de points nécessaires pour capturer 1'écoulement dans son ensemble. Cette
augmentation exponentielle peut étre problématique pour la mémoire des supercalcu-
lateurs. De plus une augmentation du Reynolds signifie une diminution de 1’échelle
dissipative impliquant ainsi un temps caractéristique de la turbulence plus faible. Il
est possible de montrer que le nombre de pas de temps grandit suivant une loi ex-

)? ~ n’Re/ (1.11)
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ponentielle en fonction de nombre de Reynolds. Le nombre total d’opérations (spa-
tiales/temporelles) pour une simulation numérique est proportionnel a ~ Re®.

Le cotGt d'une simulation numérique directe est tres élevé, méme pour des bas
nombres de Reynolds. Pour des nombres de Reynolds plus importants, comme dans
le cadre de I'atomisation et du spray, la DNS est impossible ou doit se limiter a un
domaine tres restreint empéchant ainsi une caractérisation de I'ensemble du processus
d’atomisation.

1.2.1.b Simulation aux grandes échelles

La Simulation des Grandes FEchelles consiste a simuler un écoulement turbulent
en définissant une échelle de longueur de coupure, A, au-dela de laquelle 1'énergie
due aux mouvements tourbillonnaires est prise en compte par un modele dit modele
de sous-maille. En clair, les plus gros tourbillons sont calculés (ils sont physiquement
représentés dans le domaine de calcul), les plus petits sont pris en compte en introdui-
sant une viscosité supplémentaire.

Ce procédé implique un filtrage spatial [23]. L'opération de filtrage se définit comme
une convolution spatiale par un filtre G de taille caractéristique A. L'expression filtrée
f d’une variable quelconque f est donc :

—+00
f(l’, Y, Z) = /// GA<J: - ZL',7 Yy — y/7 2 Z/)f<l’,, ylu Zl) dx’dy’dz’ (112)

L’opération de filtrage peut étre appliquée aux équations de Navier-Stokes. Si on
reprend le cas d'un écoulement monophasique, incompressible et isotherme le systeme
sera alors :

ou;
ol (1.13)

(1.14)

dpu; N Opw; _ 0P u %) (8u,~ N au])
ot Oz, ox; Ox; \Ozr; Oux;
L’équation 1.13 correspond au bilan de masse alors que 1’équation 1.14 correspond
a la conservation de la quantité de mouvement des grandes échelles. Les inconnues de
notre systéme d’équations sont maintenant la vitesse filtrée w; et la pression filtrée P.
Le terme corrélé d’advection u;u;, de 'équation de la conservation de mouvement, est
la principale difficulté de la modélisation LES. Ce terme peut étre réécrit comme :
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UUj = Ty -+ ?Ii’ljj (115)

Avec 7;; le tenseur de sous maille. On peut alors réécrire 1'équation 1.14 sous la
forme :

=——+
ot oz, o, Mow; \ox; T ox ) ou

Le terme non-fermé 07;;/0x; rend compte des interactions des petites échelles avec

les échelles résolues (i.e > A). Ce terme doit étre modélisé, pour assurer la fermeture

du systeme. Nous reviendrons sur les modélisations possibles de ce terme dans le cha-
pitre 3.

Le cotit numérique d’une simulation LES est beaucoup moins important que celui
d"une DN, il est donc possible d’envisager la simulation d’écoulement avec de grands
nombres de Reynolds.

1.2.1.c Le formalisme RANS

Ce formalisme est basé sur les équations de Navier-Stokes moyennées [24]. Chaque
écoulement turbulent est différent. Avec cette méthode, on cherche a déterminer la
moyenne d’ensemble d’écoulements turbulents. La décomposition de Reynolds consiste
a séparer une variable (comme u) en sa valeur moyenne () et ses fluctuations (u'), telle
que:

u=1u+u (1.17)

On cherche a obtenir les variables moyennées i; et P. Si on se replace dans le cadre
d"un écoulement d’un écoulement monophasique, incompressible et isotherme, le sys-
teme d’équations a résoudre est le suivant :

ou,
= 1.1
oz, " (1.18)

=——+ +

ot 0mj (%j 8% NaZL‘j 85L’j 8901

Un tenseur non fermé, appelé tenseur de Reynolds, apparait dans 'équation de la
conservation de la quantité de mouvement, R;; = u;u; Ce tenseur démontre que 1'on

ne peut pas caractériser un écoulement uniquement par ses valeurs moyennes, tel que
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; ou P. Sil’on souhaite prédire I’évolution d’un écoulement turbulent, il faut prendre
en compte l'effet des mouvements stochastiques.

La fermeture du tenseur de Reynolds est réalisée grace a un modele de turbulence.
Le modele utilisé difféere suivant les différents types d’écoulements. Cependant un des
modeles le plus courant est le modéle k — ¢, issu des travaux de Launder [25]. Ce mo-
dele implique la résolution de deux équations supplémentaires pour £ et e.

Le formalisme RANS permet de réduire considérablement le colit numérique des
simulations par rapport a la DNS ou encore a la LES. Il est ainsi possible de réaliser des
applications plus complexes, en terme de géométrie ou avec un nombre de Reynolds
plus important. De plus dans le cas d"un écoulement stationnaire la simulation RANS
permet d’atteindre la solution convergée beaucoup plus rapidement. Cependant les
modeles RANS sont tres spécifiques puisqu’ils modélisent toute la dynamique des
échelles de la turbulence. Ainsi il est difficile de développer un modele universel et
il faut souvent parametriser le modéle suivant les particularité de I’écoulement étudié.
Plus le modele de turbulence sera précis, plus le systeme d’équations sera complexe
comme par exemple le modele R;; — € qui demande 10 équations de transport supplé-
mentaires de 81 parametres a ajuster.

De plus la puissance des ordinateurs nous permet de décrire des écoulements de
facon plus détaillée. Seules les approches DNS ou LES ont un formalisme permettant
de tirer partie de cette augmentation de puissance. C’est sans doute la raison la plus
importante pour se concentrer sur les approches LES et DNS en recherche.

1.2.2 Prise en compte d'une Interface

Une des problématiques majeures des écoulements diphasiques est de prendre en
compte l'interaction de l'interface avec 1’écoulement des fluides généralement turbu-
lents qui la composent.

A la surface d’un milieu liquide, la matiére n’est pas, localement, rigoureusement
dans le méme état. Ce nouvel état local a une énergie légérement supérieure. A la
surface ou interface est donc associée une certaine énergie par unité de surface dont
l'origine est la force de cohésion entre molécules identiques. On parle alors de tension
de surface.
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La description d’écoulements diphasiques nécessite de prendre en considération
cette force de tension de surface dans I’équation de la conservation de la quantité de
mouvement et les sauts de grandeurs physiques qui interviennent a I'interface. Or cette
force est surfacique dans le sens ot elle s’exprime uniquement sur l'interface. Il est
donc difficile de la prendre en compte avec les méthodes basées sur des bilans volu-
miques qui servent généralement a résoudre les équations de la masse et de la quantité
de mouvement. On peut exprimer la force de tension de surface dans la direction i :
F, = okdrn; ou o est le coefficient de tension de surface, x la courbure de l'interface,
n; la composante en i de sa normale et enfin Jr est une fonction de Dirac centrée sur la
position de l'interface. Ainsi pour prendre en compte cette force il faut étre capable de
"localiser" I'interface et ceci est fait via une méthode de suivi d’interface.

Dans la section qui suit, nous faisons quelques rappels sur les méthodes de suivi
d’interface en insistant notamment sur les méthodes LevelSet, VOF et compression
d’interface. Cela nous permet d’introduire les principaux avantages et inconvénients
de ces méthodes.

1.2.2.a Méthodes VOF

Historiquement la méthode VOF (Volume of Fluid) a été développée par Hirt [9]
pour résoudre des écoulements diphasiques entre phases non miscibles. La caractéris-
tique premiere des méthodes VOF est de travailler directement sur la représentation
discontinue associée a la variable o définie comme :

Vi
a= (1.20)

Avec V] le volume de liquide dans la cellule et V' le volume total de la cellule. Les

méthodes VOF se bornent a travailler directement sur le probléme d’advection qui se

résume a résoudre :
Ja  OJu;«

ot + ox;
La définition d’une méthode VOF nécessite deux éléments clés :
e une méthode de reconstruction explicite de l'interface.
e une méthode de définition des flux volumes finis utilisant de maniére consis-
tante la reconstruction explicite précédente.
Il existe de nombreuses méthodes de reconstruction de l'interface [26, 27, 28] ...et en-
core bien plus de méthodes de définition des flux [1, 29].

=0 (1.21)
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Concernant la question de la reconstruction explicite de l'interface, la premiére ques-
tion a se poser est celle de la définition de l'interface I' dans la représentation VOF. En
effet, nous n’avons a priori pas accés de maniere simple a cette interface. L'information
basique associée a o est la suivante :

a=1 <= phase liquide,
a=0 <= phase gazeuse,
a €]0;1] <= contient l'interface,

On peut considérer que cette information permet de localiser 1'interface mais pas de
la définir de maniere explicite. Pour cela, des méthodes spécifiques ont été dévelop-
pées. Une des premiéres méthodes de reconstruction d’interface est la méthode SLIC
(Simple Line Interface Calculation) de Noh et Woodward [30]. Dans cette méthode,
l'interface est représentée dans chaque cellule du maillage (supposé cartésien) a 1’aide
de plans alignés avec 1'une des directions du maillage. Cette représentation de 1'in-
terface dépend du sens de I'écoulement (i.e du champ de vitesse) vis a vis des axes
du repere (figure (1.4) milieu). La méthode SLIC est malheureusement d’un ordre in-
suffisant dans la pratique. Il est préférable de représenter l'interface par un plan non
nécessairement parallele au maillage, comme sur la figure (1.4) (a droite), en utilisant
la méthode de reconstruction PLIC [31] (Piecewise Linear Interface Calculation).
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FIGURE 1.4 — Principe de la méthode VOF. A gauche : interface réelle et fonction «
associée ; Au milieu : reconstruction SLIC ; A droite : reconstruction PLIC

Dans la méthode PLIC, I'interface sur une cellule est représentée localement par un
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plan non nécessairement vertical ou horizontal. Sa définition nécessite le calcul de
la normale. Encore une fois, diverses méthodes existent pour calculer cette normale.
Toutes ces méthodes utilisent une estimation du gradient de a pour calculer la nor-
male. Ceci est en accord avec la relation fondamentale suivante :

Vo

22 g 1.22
Va] " (1.22)

A titre d’exemple, la méthode de base est celle de Youngs [32] qui consiste a utiliser
directement I'équation 1.22, le gradient étant estimé par une formule type Green-Gauss
classique. Cette méthode est d’ordre 1. Une méthode d’ordre 2 couramment utilisée est
la méthode dite LVIRA [33] (Least-square Volume-of-fluid Interface Reconstruction Al-
gorithm).

Une fois l'interface reconstruite, il reste a définir les flux volumes finis. Cela se fait
généralement en introduisant des algorithmes a forte connotation géométrique et la-
grangienne. Il convient de distinguer les maillages cartésiens, pour lesquels on peut
mettre en place assez naturellement une approche de résolution temporelle de type
splitting basée sur la séparation des coordonnées spatiales. C’est le choix réalisé au sein
du code ARCHER [1, 4], des maillages non-structurés pour lesquels une approche uns-
plit est nécessaire.

L’avantage des méthodes VOF est leur caractere conservatif. Par contre, comme
nous venons de le voir, leur implémentation sur des maillages 3D non-structurés peut
étre trés complexe. L'inconvénient de 'approche VOF est que de par sa construction
méme, l'interface est représentée de maniere discontinue (ainsi, dans l’approche PLIC,
les différents triangles issus de la construction explicite de I'interface sont discontinus

d’un élément a l'autre). Cette irrégularité limite intrinsequement la précision acces-
sible.

1.2.2.b Méthodes LevelSet

La méthode LevelSet a été introduite par Osher et Sethian en 1988 [34]. Son prin-
cipe consiste a définir I'interface I' de maniere implicite comme liso-contour de niveau
zéro d’une fonction ¢ aussi réguliére que possible. Bien que de nombreux choix soient
envisageables pour ¢, le plus classique repose sur la définition de ¢ comme la distance
signée a l'interface, souvent notée d°.
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La figure (3.9) montre la différence de point de vue entre une représentation de type
fonction discontinue type VOF et une représentation de type LevelSet.

FIGURE 1.5 — Différents types de représentations : VOF a gauche et levelSet a droite

Si la notion de distance a une interface ne nécessite que peu d’hypothéses sur la

nature de 'interface, la notion de distance signée nécessite quand a elle que l'interface
considérée définisse de maniére univoque une partition de 1’espace ambiant. Cela étant
bien le cas pour notre problématique initiale, parler de distance signée a l'interface
a donc un sens. Ainsi, pour un point x quelconque, le signe de la fonction distance
dépend du domaine dans lequel se trouve ce point z, comme schématisé sur la figure
(1.6).
Un des intéréts majeurs d"une représentation LevelSet est de donner acces de maniere
naturelle a I'ensemble des caractéristiques géométriques inhérentes non seulement a
I'interface I' mais aussi a tous les iso-contours de . Deux quantités trés importantes a
déterminer sont la normale 77 a I'interface et la courbure moyenne . Dans une repré-
sentation LevelSet, elles sont définies via :

Vo
n= == (1.23)

Vel

Vo
k=V.ii=V.(—= (1.24)
Nz
Dans le cas ol ¢ est définie par d°, ces formules se simplifient en :

n=Vd' et k=Ad (1.25)
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FIGURE 1.6 — Définition de la LevelSet permettant de localiser une interface I

De nombreuses autres propriétés géométriques peuvent étre exprimées simplement a
I'aide d"une représentation LevelSet. Pour une étude théorique approfondie (tant du
point de vue géométrique que du point de vue analytique), la lecture de 1'ouvrage de
référence de Zolesio [35] est possible.

Au niveau numérique proprement dit, le grand intérét de la représentation Level-
Set est la continuité inhérente de ¢ en opposition a la représentation discontinue de
la méthode VOF. En plus de permettre un calcul précis de quantités géométriques im-
portantes (i.e 77 et ), cette continuité permet théoriquement d’utiliser des schémas de
discrétisation spatiale d’ordre élevé pour assurer 1’évolution de ¢. Ceci est 'avantage
principal de 'approche LevelSet. Un autre avantage est que les schémas basés sur une
formulation LevelSet ne demandent a priori pas la reconstruction explicite de l'inter-
face. Au niveau discret, une telle reconstruction n’est pas de prime abord si évidente.
En effet, s’il est facile de localiser I'interface (essentiellement en testant le signe de ¢
sur les arétes du maillage), il est beaucoup moins simple de la définir explicitement.
Cela étant, il est vite apparu que la méthodologie LevelSet souffrait d’au moins deux
inconvénients limitant :

e La discrétisation en volumes finis n’est pas conservative au niveau de la va-
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riable d’intérét qui n’est pas directement ¢ mais o = H(yp). C’est le principal
inconvénient de 'approche. Il existe aussi des techniques ou 1’on ne transporte
pas ¢ directement mais f(y) pour essayer de conserver H(y) comme Desjardins
[36]. L'objectif principal des méthodes de couplage LevelSet/VOF sera juste-
ment d’essayer de corriger ce défaut comme l'ont réalisé Sussman et Puckett
[37], Ménard et al. [4].

e La régularité de la LevelSet est difficilement controlable au cours du temps.
L'exemple typique est le cas d'une donnée initiale ¢, définie comme la dis-
tance signée a l'interface. Cette propriété ne sera généralement pas conservée
au cours du temps. Cette perte de régularité au cours de 1’évolution dégradera
la qualité de la discrétisation spatiale. Pour remédier a cela, une technique clas-
sique consiste a réinitialiser périodiquement au cours du temps la LevelSet par la
distance signée a l'interface courante. Diverses méthodes existent pour arriver a
cela comme celle dévellopée par Sethian [38] ou plus récemment par Buscaglia
et al. [39] mais aucune d’entre elles n’est totalement satisfaisante.

Soulignons aussi que 1’approche LevelSet joue aussi ainsi un role fondamental dans les
domaine du graphisme, du maillage, de l'interaction fluide-structure. ..

1.2.2.c Méthodes de compression d’interface

Il existe d’autres méthodes pour suivre l'interface, parmi elle nous nous intéressons
aux méthodes de compression d’interface. Ces méthodes gardent une approche dis-
continue en travaillant directement sur la fraction volumique de liquide «, cependant
contrairement aux méthodes VOF, aucune reconstruction de l'interface n’est effectuée.
Le principe est de corriger la diffusion numérique de la fraction de liquide de I'équa-
tion 1.21 que l'on a en transportant la fraction volumique de liquide qui a un profil
discontinu a I'interface. On distingue deux grandes familles de méthodes de compres-
sion d’interface :

e Les méthodes de compression d’interface numérique via les schémas numé-
riques.
e Les méthodes de compression d’interface explicite via les équations physiques.

Les méthodes de compression d’interface numérique (on parle souvent de schémas
antidiffusifs) travaillent directement sur la formulation continue initiale (1.21), le carac-
tere antidiffusif étant introduit au niveau du schéma numérique lui-méme. La grande
différence avec les méthodes VOF précédentes est qu'aucune reconstruction explicite
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de l'interface n’est exigée [40]. La compression nécessaire pour s’opposer a la diffu-
sion numérique usuelle est obtenue en combinant des méthodes de montée en ordre (a
priori instables) avec des techniques de limitations particulieres. Trouver le bon équi-
libre entre résolution de la discontinuité de contact et stabilité du schéma constitue la
pierre angulaire du travail.

Les méthodes de compression d’interface explicite consistent a modifier explicite-
ment 1’équation (1.21) en y adjoignant un terme censé apporter une compression de
l'interface, compression dont le but est de contrebalancer la diffusion numérique gé-
nérée par la discrétisation via un schéma usuel du terme d’advection (u.Va). La mé-
thode native d’OpenFOAM [41] [42] et la méthode d’Olson-Kreiss [43], [44] utilisent
ce type de méthode compressive. Nous retiendrons surtout que les méthodes de com-
pression ont comme avantage une implémentation informatique tres simple surtout
pour des maillages non structurés mais comme inconvénients une certaine difficulté
a définir des schémas stables et enfin une précision souvent en deca des méthodes
géométriques. De plus quand les plissements de l'interface ne sont pas résolus, la dis-
continuité du profil de fraction volumique de liquide se retrouve lissée et la méthode
tend vers une méthode d’interface diffuse.

1.2.3 Modélisation de I’atomisation primaire

Les cofits des simulations numériques directes étant trés élevés, il n’est pas possible
de les utiliser dans des géométries complexes a grande échelle. Notons cependant que
des études existent pour des injecteurs simples ou une DNS modéle est utilisée dans
le domaine académique. Quand il n’est pas possible d’utiliser I’approche DNS c’est
la modélisation qui est utilisée. Cela permet d’étudier le développement du spray de
I'atomisation primaire a la zone diluée. Dans ce formalisme, I’atomisation primaire
est assimilée a une condition d’injection, dont le résultat est la production de goutte-
lettes sphériques que I’on suivra de maniére Lagrangienne. Il est important de rappeler
que I'hypothese de sphéricité n’est pas applicable dans cette région. Par conséquent,
la description de cette région nécessite des modeles spécifiques. Dans ce paragraphe
nous détaillons uniquement les principaux modeles dédiés a I’atomisation primaire.

Concernant la zone dense, 'un des modeles le plus représentatif est le modele
WAVE. Initialement proposé par Reitz [7], ce modele se base sur la naissance des in-
stabilités de type Kelvin-Helmotz dans la configuration d'un injecteur a jet rond cylin-
drique. Initialement, on injecte un "jet rond" de liquide qui va se fragmenter en fonction
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de la longueur d’onde et du taux d’accroissement des modeles les plus instables. Ces
deux quantités sont liées principalement au nombre de Weber et d’'Ohnesorge. La dé-
composition de ce "jet rond" crée des gouttes sphériques d’un rayon dépendant de la
longueur d’onde de I'instabilité. Cette fragmentation n’est pas instantanée, elle est réa-
lisée pendant un temps de rupture, lui aussi donné par une corrélation (voir Figure
1.7). Comme pour la plupart des modeles, celui ci contient des parametres spécifiques
a la simulation effectuée. De plus ce modéle n’est pas completement fidéle a la topolo-
gie classique de ’atomisation primaire, c’est a dire un coeur liquide ot les instabilités
créent des ligaments et seulement une faible proportion de gouttelettes sphériques.
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FIGURE 1.7 — Désintégration d'un jet rond selon le modele WAVE.

Un autre modele, proposé par Gorokhovski et al. [45, 46, 47], utilise un formalisme
stochastique pour représenter le coeur liquide et les structures liquides. Cette approche
se rapproche de celle utilisée par Kolmogorov pour la turbulence [48], mais dans le
contexte de l’atomisation. On suppose une fréquence de fragmentation du coeur li-
quide trés élevée pour considérer qu’elle obéit a un phénoméne de "rupture en cas-
cade" (hypothese de similarité d’échelles). Des parcelles stochastiques sont introduites
dans le domaine gazeux et suivies par une approche Lagrangienne. A partir de leur
trajectoire et leur temps de vie, il est possible de connaitre leur appartenance au coeur
liquide et par conséquent d’obtenir la fraction volumique moyenne de liquide dans les
cellules considérées.

Il existe un autre modéle pour simuler I'atomisation primaire : le modéle ELSA
(Eulerian Lagrangian model for Spray and Atomization). Ce modéle repose sur la des-
cription de I’écoulement diphasique en zone dense comme en zone diluée. Initialement
proposé par Vallet et Borghi en 1999 [49, 22, 50] puis repris par Lebas [3], ce modele
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utilise une grandeur plus générale et plus adaptée a la morphologie d'un spray dense
(a la place du diametre des gouttes) : la densité d’interface. Cette quantité représente
le ratio entre la surface de l'interface liquide-gaz et le volume de la cellule considé-
rée. Ainsi, la densité de surface peut traiter aussi bien une gouttelette sphérique, que le
coeur liquide trés déformé. Dans ce modele, on présuppose que la turbulence est le mo-
teur du phénomeéne de rupture du jet, en représentant 1’aspect diphasique par un seul
fluide contenant un mélange de deux phases. Cette approche est différente du modele
WAVE qui considere que ce sont les instabilités qui jouent un role majeur. Celles ci sont
prises en compte par la création d"une turbulence diphasique additionnelle. Différents
termes sources ou puits sont considérés pour prendre en compte des phénomenes tels
que 'évaporation, la rupture et la coalescence par exemple. Nous irons également plus
loin dans la présentation de ce modele dans le chapitre 4.

Ces modeles sont tres attractifs et certains sont déja utilisés par les industriels, ce-
pendant, ces modeles nécessitent souvent une calibration pour corroborer avec I'expé-
rience. Ces modeles reposent sur une approche turbulente. Ainsi on retrouve comme
en monophasique la difficulté de construire des modélisations universelles permettant
de prendre en compte tous les cas.

1.2.4 Modélisation de I’atomisation secondaire

Le but de cette partie n’est pas de dresser une liste exhaustive des modeles d’ato-
misation secondaire. Il s’agit ici de décrire le fonctionnement d"un modéle classique
lagrangien. Il existe beaucoup d’autres modeles disponibles dans la littérature, [51, 52].
Nous décrivons, simplement deux modéles représentatifs. Etant dans la partie secon-
daire de l’atomisation, il est possible de considérer les gouttes individuellement. La
situation est celle d"une goutte isolée soumise aux forces aérodynamiques, dues a une
vitesse de glissement entre cette goutte et le gaz environnant.

Le modele de Reitz Diwakar [53] de fractionnement secondaire a été développé a
partir des corrélations obtenues par Nicholls [54]. A partir de ces travaux, Reitz et Di-
wakar ont proposé de retenir deux types de fractionnement secondaire qui dépendent
directement du nombre de Weber gazeux de la goutte.

e Le bag breakup (12 < We,) Ce premier régime d’atomisation a lieu pour des
nombres de Weber gazeux supérieurs a 12. La goutte est déformée par I'écoule-
ment dair. Elle forme alors un sac dont la membrane se rompt en petites gouttes,
ne laissant intact qu'un anneau qui, lui-méme, se fractionne en de plus petites
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gouttes.

FIGURE 1.8 — Schéma descriptif du bag breakup

e Le stripping breakup (100 < We,) Dans cette configuration, le cisaillement avec
I"écoulement gazeux est plus intense ; il y a alors arrachage de ligaments liquides
sur les bords de la goutte. Ces ligaments sont ensuite rapidement fractionnés en
gouttes sphériques.

FIGURE 1.9 — Schéma descriptif du stripping breakup

Un autre modele est connu sous le nom de KH-RT [55], celui ci suggere que la
perturbation du liquide est due a deux types d’instabilités : la premiere instabilité est
de type Kelvin-Helmholtz (modele Wave) et la seconde de type Rayleigh-Taylor [56].
Ces deux instabilités sont mises en concurrence et celle qui conduira au modele le plus
instable sera utilisée pour le fractionnement.

1.2.5 Modélisation du spray dispersé

Les modeles d’atomisation en zone diluée des jets liquides sont essentiellement
basés sur une formulation lagrangienne. Cependant, cette formulation ne correspond
qu’a l'une des méthodes possibles dédiées au probleme général de la résolution de
I’équation d’évolution statistique d"un spray constitué de particules sphériques. Ce
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probléme consiste a trouver de facon générale la distribution de taille, vitesse ou autre
caractéristiques du spray a chaque endroit et a chaque instant. Il a été posé mathé-
matiquement, notamment par I'équation de Williams [57]. Pour résoudre ce probléme,
"approche basée sur une formulation eulérienne mono ou multifluide(s) est également
possible.

1.3 Bilan et conclusions

Dans ce chapitre nous avons étudié les éléments importants du processus d’atomi-
sation pour restituer le travail présenté dans ce manuscrit. Nous nous sommes dans
un premier temps intéressés aux phénomeénes physiques menant au processus d’ato-
misation. Puis nous avons rappeler certaines notions sur des nombres adimensionnels
permettant d’identifier la contribution de ces phénomenes sur le processus de frac-
tionnement. Les différentes grandeurs caractéristiques d'un jet liquide ont ensuite été
explicitées.

Dans un second temps nous avons décrit les méthodes numériques permettant
de simuler I'atomisation primaire d’un spray liquide. Nous avons rappelé les diffé-
rents formalismes, c’est-a-dire DNS, RANS et LES. Puis nous avons listé les avan-
tages/inconvénients de chacune des méthodes. Ceci a permis de mettre en avant la
simulation a grande échelle , puisque ce type de formalisme permet d” espérer décrire
les instabilités au niveau de l'interface liquide/gaz et permet une réduction du cott
cpu importante par rapport a un calcul DNS tout en tirant parti de capacités de calcul
accrues.

Enfin nous avons rappelé les différentes méthodes permettant de prendre en compte
les interactions liquides/gaz. Nous faisons quelques rappels sur les méthodes de suivi
d’interface en insistant notamment sur les méthodes LevelSet, VOF et compressive
d’interface. Cela nous permet d’introduire les principaux avantages et inconvénients
de ces méthodes, en effet 'approche LevelSet donne de bonnes informations topolo-
giques pour l'interface alors que la méthode VOF est elle naturellement conservative.

Ces différentes méthodes nous ont permis de mettre en évidence les difficultés liées
al’étude de I'atomisation dans un contexte numérique et les solutions envisagées. Un
des problemes majeurs c’est la transition entre la zone dense et la zone dispersée. Il
existe déja des solutions pour cette transition notamment avec la méthode ELSA. Cela
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existe aussi avec une approche DNS et Lagrangienne. Dans le chapitre suivant nous
nous intéresserons plus particulierement au probleme de sous résolution reliant les
équations de Navier-Stokes et les méthodes de suivi d’interface provoquant notam-
ment une perte de masse. Un couplage Eulerien-Lagrangien, sera proposé afin de cor-
riger ce défaut et des analyses sur différentes grandeurs physiques caractéristiques
seront réalisées.
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Chapitre 2

Couplage des méthodes de suivi
d’interface aux méthodes
Lagrangiennes

Dans ce chapitre, nous proposons un couplage Euler Lagrange dédié a un code de
DNS : ARCHER [1] [4]. De nouvelles équations et méthodes numériques ont été intro-
duites dans le code ARCHER pour prendre en compte un spray dispersé sous forme
lagrangienne. Cette approche nous permet d’étre strictement conservatif en masse et
de proposer des simulations de référence pour les futurs développements du couplage
entre les méthodes de suivi d’interface et les méthodes lagrangiennes.

2.1 Introduction

Un des problemes majeurs de la DNS diphasique est que la résolution nécessaire
pour capturer les plus petites échelles d” atomisation est inconnue, contrairement aux
échelles de Kolmogorov liées a la turbulence. Méme dans les simulations hautes réso-
lutions de Shinjo et al. [5], ou dans les études utilisant des méthodes de raffinement
de maillage [58, 59], il est impossible de représenter les plus fines structures dun
jet liquide. Ce probleme met en avant la nécessité de réaliser des modeles de sous
mailles dédiés aux écoulements diphasiques, pour pouvoir modéliser les plus petites
structures liquides. Le passage d'une description résolue Eulérienne a une méthode de
spray dispersé, par exemple via une approche Lagrangienne, est un modéle qui tend a
représenter I’écoulement autour d"une goutte de facon simplifiée.

L’approche Euler-Lagrange permet de rester dans le cadre des simulations hautes
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46 Couplage des méthodes de suivi d’interface aux méthodes Lagrangiennes

résolutions c’est pourquoi nous nous sommes orientés vers ce couplage. Le principe
du couplage est de transformer les structures liquides trop petites pour étre bien repré-
sentées via les méthodes de suivi d’interface par des particules modeles lagrangiennes.
Cependant cette approche introduit de nouvelles les questions : Quelle méthode numé-
rique utiliser, aussi bien d"un point de vue eulerien que lagrangien ? Comment réaliser
numériquement cette transformation Euler/Lagrange ? Quelle est I'influence de cette
transformation sur des grandeurs physiques caractéristiques et les lois de conserva-
tions ? Nous allons aborder ces questions dans ce chapitre.

2.2 Méthode Numérique

2.2.1 Approche Eulérienne

Les paragraphes suivants détailleront les méthodes numériques utilisées pour la
résolution de la partie Eulerienne dans le code ARCHER. Notons que cette section
constitue un rappel des méthodes et des équations résolues déja présentes dans le code
ARCHER, développées durant les theses de Thibault Ménard [1] et de Sébastien Tan-

guy [60].

2.2.1.a Equations de Navier-Stokes

La description du mouvement est réalisée via une méthode de projection pour ré-
soudre les équations de Navier-Stokes dans leur forme incompressible :

8ui
= 2.1
oz, " (2.1)

+ = - u(

1 —
ot dr;  poux; + oz, Moz, + ax,)} +f+ ;Umé(G)n (2.2)

Ou P est la pression du fluide, u; la vitesse dans la direction ¢, p la viscosité dy-
namique, p la masse volumique. A l'interface, a 1’aide la fonction de Dirac §(G) on
exprime les forces de tension de surface repérée : o est la tension de surface, 7i le vec-
teur normal unitaire, ~ est la courbure calculée a partir de la fonction Level Set G (les
définitions de x, 77 et G’ sont données dans la section suivante). f correspond a un terme
de forcage permettant d’obtenir une turbulence entretenue : Ce terme est détaillé dans
la these de Benjamin Duret [61].
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La masse volumique p et la viscosité dynamique ; sont dépendant des phases et
sont évaluées avec la fraction volumique de liquide o définie dans la section suivante :

p= o+ (1—a)u, (2.3)

p=ap+(1-a)p, (2.4)

Les dérivées spatiales pour les termes convectifs sont évaluées a 1’aide d'un schéma
WENO [62](Weighted Essentially Non-Oscillatory) d’ordre 5 conservatif. Pour les termes
diffusifs, un schéma centré d’ordre 2 est employé. L'intégration temporelle est réalisée
al’aide d"un schéma Runge Kutta d’ordre 3 (RK3) [63] [64]. Le maillage utilisé est car-
tésien, en coordonnées décalées pour les vecteurs vitesses (maillage MAC) [65]. AU
contraire de la vitesse les variables scalaires (dont la pression) sont définies au centre
des cellules.

La résolution du vecteur u temporel consiste tout d’abord a calculer une vitesse
intermédiaire u* a partir de I'’équation de quantité de mouvement, mais en retirant le
terme de pression.

u; = uy + At(—

+ + +f+ —ord(G)1 2.5
L I RV AR L G Y
Cette vitesse intermédiaire ne satisfait pas 1'équation de la conservation de la masse
(V.u* # 0). Nous cherchons donc ensuite a déterminer la vitesse u"*' qui vérifie

V. = 0 or nous savons que :

8xj ;8%

n—+1
’r‘l-‘rl:u*_gﬁp—’—

p O
Et si on applique l'opérateur de divergence sur I'équation précédente, nous obte-
nons une équation de Poisson pour la pression :

ouy g (10pP"t!

Cette équation de Poisson est résolue a 1’aide d"un solveur de type Gradient Conju-
gué [66] avec préconditionnement multigrilles [67, 68]. Notons que la division par la
masse volumique introduit une matrice a coefficients non constants, rendant la résolu-
tion du systeme plus ardue (mauvais conditionnement). Enfin, la pression obtenue par
le solveur de Poisson est utilisée pour obtenir la vitesse a I'instant t suivant :
1optt

u = — A=
i i p axl

(2.8)
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48 Couplage des méthodes de suivi d’interface aux méthodes Lagrangiennes

Cette méthode de projection nous donne un champ de vitesse a l'instant n + 1 a
divergence nulle.

2.2.1.b Méthode de suivi d’interface

Une méthode CLSVOF [29] (Coupled Level-Set VOF) est utilisée dans ARCHER [4]
pour suivre l'interface. Cette méthode couple 'approche LevelSet avec une approche
de type VOF dans le but de combiner leurs avantages respectifs. Les variables indica-
trices de phases présentées sont résolues via :

Ja  Ou;«

e + oz, 0 (2.9)
dp  Oup

ot " om 0 (2.10)

Avec « la fraction volumique de liquide et ¢ la fonction distance signée.

L’élément clé de cette méthode est d’assurer I'évolution simultanée d’un champ Le-
velSet ¢ et d'un champ VOF a tout en imposant qu’a chaque instant ces deux champs
soient “compatibles”. La méthode a été développée dans un contexte volumes finis
pour la fraction volumique de liquide o alors que la distance signée ¢ est elle défi-
nie via une méthode de différence finies. ¢ et o sont définis sur les mémes points via
une approche centrée cellule. Nous pouvons schématiser la méthode CLSVOF sous la
forme suivante :

Description formelle du couplage CLSVOF (2.11)

1 on part de ¢" et a" supposés cohérents

2 on advecte ¢" — ™! de maniere classique : Différence finies Weno

3 on advecte o™ — a™! avec une procédure VOF : Volume fini avec flux recons-
truit géométriquement

4 on corrige localement ¢! — ¢™? grace a la fraction volumique de liquide
a™! : Procédure géométrique en respectant le volume de liquide et en tirant parti
des informations topologique de l'interface grace a la fonction distance ¢

5 on redistancie ¢™? — ¢™? : en partant de 'interface on corrige le champ ¢
pour s’assurer que c¢’est une fonction distance

e 6onpose a"t = o™l ettt = 3
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2.2 Méthode Numérique 49

Concernant le point 3, précisons que la méthode profite du cadre cartésien pour utiliser
une technique de splitting, introduit par Puckett et al. Pour un transport en 3 dimen-
sions, on commence (par exemple) par transporter la fraction volumique de liquide
selon la direction x puis selon la direction y et enfin suivant la troisiéme direction z.

L'étape 4 de correction, consiste a déplacer le niveau 0 de la fonction distance afin
que le volume de liquide obtenu via la fonction LevelSet soit équivalent au volume
obtenu via la méthode du VOF.

Concernant l'étape de correction de la fonction distance [69], ARCHER effectue une
"redistanciation" classique de la LevelSet via I’équation instationnaire usuelle eq 2.10.
Cette réinitialisation ne modifie pas les valeurs de ¢ sur les cellules proches de 'inter-
face. Soulignons aussi que la résolution de 1’équation 2.10 profite du cadre cartésien
pour utiliser le schéma WENO-5.

2.2.1.c Traitement des discontinuités :

Les discontinuités a l'interface nécessitent un soin particulier. En général, on em-
ploie le terme de "conditions de saut" lorsque I’on a une discontinuité d"une variable.
Les conditions de sauts expriment la relation entre les différentes variables de part
et d’autre de la discontinuité. Dans le cas d’un écoulement diphasique air/eau par
exemple, on a un saut de masse volumique de l'ordre de 1000 lorsque 'on traverse
lI'interface. Ces conditions de saut doivent étre prises en compte via un formalisme
monofluide, c’est a dire qu'un seul jeu d’équations est résolu pour I'ensemble du do-
maine.

Lors de la résolution des équations nous sommes amenés a estimer des dérivées
proches de l'interface. Si le schéma numérique d’une dérivée dans le domaine gazeux
nécessite des points dans le liquide, les conditions de saut vont rentrer en jeu pour que
les points utilisés prennent en compte le saut de masse volumique par exemple. Nous
détaillons les conditions de saut pour une variable A de cette maniere: [A] = Aj;;—Agq.-

Pour prendre en compte les discontinuités, la méthode Ghost Fluid est utilisée [70].
Le principe consiste a prolonger par continuité la variable considérée au dela de I'in-
terface, plutot que de lui faire subir une brusque discontinuité, ce qui aurait pour effet
de rendre les schémas numériques instables et/ou oscillants. Une illustration de la mé-
thode est présentée en Figure 2.1. Le schéma numérique reste inchangé mais la condi-
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50 Couplage des méthodes de suivi d’interface aux méthodes Lagrangiennes

tion de saut est directement intégrée dans les cellules "Ghost" de la variable étudiée
(proche de l'interface). Les valeurs de A prolongées de part et d’autre de l'interface
sont déterminées pour que l'application standard du schéma numérique revienne a la
prise en compte directe de la discontinuité : Ainsi I'application du schéma standard
sur le maillage d’origine en utilisant les valeurs ghost revient a la détermination de la
position de I'interface avec I’application directe de la condition de saut. A noter que la
résolution de 1’équation de Poisson (Eq 2.7) présente une discontinuité, par conséquent
la méthode Ghost Fluid est également employée pour la résolution du systeme (Voir
[71, 60] pour plus de détails).

Si on prend l'exemple de la figure Figure 2.1 ,une configuration 1D, et que ou 'on
souhaite calculer la condition de saut de la variable A a l'interface. Celle-ci dépend de
la fonction Level Set ¢ et s’exprime telle que :

A(@ivo)|p(@ivs)| + A(Tig)[p(Tita)]

[A] = lo(@ipa)] + le(wira)|

(2.12)

Gas Liquid

v AZ'L+1
'H\Ai
4] A
ﬂH Ai(i2
r

FIGURE 2.1 —Illustration de la méthode Ghost Fluid pour une variable A. e : points dans
le gaz, B : points dans le liquide. o, [I : points ghost gaz et liquide respectivement. I
représente 'interface liquide-gaz. (These Benjamin Duret)

Dans le cas d'une interface inerte (sans changement de phase), plusieurs conditions
de saut apparaissent : un saut de pression [p] di aux forces de tension de surface :
[p] = ok + 2[u|(Vu.i).7, ainsi qu'un saut des propriétés physiques a 'interface (masse
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volumique [p], viscosité [p]).

2.2.2 Approche Lagrangienne

Au contraire des approches avec suivi d’interface, les approches de spray disper-
sées ne cherchent pas a décrire précisément I’écoulement a 1’échelle de l'interface. Un
modele est donc appliqué. Typiquement a 1’échelle de I'interface le liquide est supposé
étre sous la forme d’une goutte sphérique sans écoulement interne. 1’écoulement ga-
zeux et les échanges autour de l'interface sont supposés correspondre au cas modele
d’une goutte isolée dans un écoulement gazeux. Cette approche permet différents ni-
veaux de modélisation pouvant aussi s’appliquer a la représentation d'un spray qui
peut étre statique avec la détermination de la distribution de la taille, de la vitesse
etc ... Pour cette description statistique qui peut étre plus au moins raffinée, des ap-
proches Eulérienne ou Lagrangienne existent.

Les paragraphes suivants détailleront les équations utilisées dans 1’approche la-
grangienne [72, 73]. Notons que ces méthodes et ces équations étaient utilisées dans le
code ASPHODEL [74, 75,76, 77] et ont été migrées dans le code ARCHER par Zacharia
Bouali.

Dans le registre des méthodes lagrangiennes appliquées a I’atomisation des jets li-
quides on trouve aussi les travaux de Gorokhovski [78] et Apte et al [79]. qui adoptent
une démarche originale. L'approche lagrangienne n’est pas limitée au suivi des gouttes
dans la zone de 1’écoulement ot1 I'on trouve effectivement des gouttes, elle est utilisée
pour modéliser la phase liquide des la sortie de l'injecteur. Le jet liquide est ainsi re-
présenté sous la forme d"une injection successive de “grosses” gouttes dont le diametre
initial est celui de l'injecteur. L’atomisation primaire est alors vue comme une succes-
sion de fragmentations des gouttes meres et de leurs descendantes, résultant de 1'effet
de la turbulence de la phase gazeuse. Des modéles stochastiques basés sur 1’analyse
de Kolmogorov (Gorokhovski et Saveliev [80]) sont utilisés pour décrire la dynamique
des fragmentations. Les fragmentations s’arrétent lorsque la taille des gouttes atteint
une valeur critique, conditionnée par I'équilibre entre le niveau de turbulence et la
tension de surface. Ces méthodes proposent donc une description complete de 'ato-
misation des jets liquides turbulents, depuis I'injection jusqu’aux plus petites gouttes.
Elles permettent de prédire correctement les propriétés globales de 1’atomisation, en
termes de longueur de coeur liquide et de tailles moyennes des gouttes. Cette descrip-
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52 Couplage des méthodes de suivi d’interface aux méthodes Lagrangiennes

tion a néanmoins ses limites dans la mesure ot elle néglige absolument tous les détails
de la dynamique de l'interface (Gorokhovski et Herrmann [81] ).

2.2.2.a Equation Lagrangienne

L’équation de conservation de la quantité de mouvement est une équation différen-

tielle ordinaire de la forme :
m,% ~YF (2.13)
F}, est une force extérieure appliquée a la particule k, Vj, est la vitesse lagrangienne
de la goutte liquide. Cette force extérieure peut étre la force de trainée mais aussi la
force de masse ajoutée, la force de portance, le poids. Dans le cas du transport d'un
spray liquide, nous ne retiendrons que la force de trainée. On détermine alors la posi-

tion et la vitesse d"une goutte grace aux équations suivantes :

v, 1
7 E(U<Xka t) — Vi) (2.14)
dX;,
= Vi (2.15)

X, est la position de la particule liquide et u(Xy,t) la vitesse de la phase gazeuse
vue par la goutte a la position de la particule Xj.
2.22.b Loi de trainée
La loi de trainée utilisée est celle de particule solide sphériques. La force de trainée
s’exprime de la fagon suivante :
thine,k = 37Tak/uLCk(U<Xk, t) — Vk) (216)

avec a;, le diameétre de la goutte liquide et le coefficient de trainée C;, peut s’exprimer
de la fagon suivante [82] :

Re2/?
Cp=1+—%

(2.17)

Avec

Re, - ar| Vi — u(Xy, t)] (2.18)

Vg
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Grace aux équations 2.16, 2.18 et a I'expression de la masse d"un goutte sphérique
mq = Tpra; /6 on obtient la relation suivante :

= 2.19
dt az Pk 2.19)

Ce qui détermine directement le temps d’inertie de la particule & :
= LRk (2.20)

2.2.3 Forcage turbulent

Pour obtenir un écoulement représentatif des conditions d’injection dans une confi-
guration simplifiée d’étude une méthode de forcage de la turbulence a été mise en
oeuvre. Le but est d’obtenir un écoulement turbulent homogene isotrope (THI) liquide-
gaz avec des corrélations réalistes entre la distribution du liquide et du champ de vi-
tesse. Le domaine de calcul est un cube avec des conditions périodiques.

Pour cette configuration, la turbulence est entretenue par une méthode de forcage.
Cela est possible grace au terme source f dans 1’équation (2.2), qui produit un forcage
linéaire (initialement développé par Rosales et Meneveau en monophasique [83]).

Benjamin Duret [61] a étendu cette méthode de forcage pour la THI liquide-gaz. Le
terme f peut étre évalué tel que f = Au’ avec A le coefficient de forcage. On applique
une décomposition de Reynolds au champ de vitesse u = @ + v/, le terme v’ représente
les fluctuations de vitesses et u le champ de vitesse moyen.

Il est alors possible d’écrire 1’équation d’évolution de 1'énergie cinétique turbulente
k = tu” comme:

ok O(wk)

ot + ox;
Avec C}, regroupant les contributions énergétiques sans forcage typique dont principa-
lement la dissipation de I’énergie cinétique et le transfert d’énergie avec l'interface. Ce
terme contient une interface liquide-gaz, il est donc complexe d’estimer directement A
a partir de ’équation (2.21). Par conséquent, la procédure suivante a été employée :

= Cy + 24k (2.21)

e Etape 1 - Estimation de C}'~! basée sur la valeur de la constante A" ! :

kn — knfl
Cpt =g —2Av e (2.22)
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e Etape 2 - Calcul du coefficient de forgage A" basé sur C}' ' :

ke — k"

Tf

A"k = —cp! (2.23)

Ou k. est le niveau d’énergie cinétique choisie au préalable, 7 est un temps caractéris-
tique de relaxation (dans notre cas on prendra 7; = 3At afin d’éviter un forcage trop
fort ou trop frequemment pouvant déstabliser le solveur). Par conséquent, le coeffi-
cient de forcage A est calculé a chaque pas de temps pour introduire le terme f dans les
équations de Navier-Stokes (2.2). Cette méthode maintient une Turbulence Homogene
Isotrope statistiquement stationnaire dans tout le domaine [61].

Cependant ce type de forcage possede quelques inconvénients : I'énergie est ajoutée
a toutes les échelles de turbulence, contrairement au forcage spectral (utilisé fréquem-
ment en monophasique) [84] ot le terme de forcage est appliqué uniquement a une
gamme choisie de nombres d’ondes. Mais l’application d"un forcage spectral en DNS
diphasique est complexe a cause des discontinuités a travers l'interface, il est aussi plus
cotiteux en temps de calcul (utilisation d"un algorithme de transformée de Fourier ra-

pide).

2.2.4 Configuration numérique

La configuration étudiée est une THI diphasique forcée dans un domaine 3D cu-
bique. Les conditions limites sont périodiques sur toutes les frontieres. Un schéma
représentant la configuration est présentée en 2.2. La quantité initiale de liquide est
définie par la fraction volumique de liquide ¢, qu'il est possible de faire varier de 0 a
100%. Cela permet d’obtenir une gamme de gouttes plus variée.

Les parametres physiques sont résumés dans le tableau 2.1. Ceux-ci ont été choisis
pour la simulation dans un cas monophasique résolu. Nous reviendrons sur ce point
dans les sections suivantes. Les nombres adimensionnels correspondant a cette confi-
guration sont : nombre de Weber liquide We;, = kL /o = 30, nombre de Reynolds basé
sur le liquide Re; = \/? kL/v; = 310, nombre d’Ohnesorge liquide Oh; = /We;/Re; =
1.77 1072, Le ratio entre la masse volumique de liquide et de gaz est de £ =30 on k
est I'énergie cinétique turbulente moyenne (égale a k.) et L la longueur de la boite. Les
nombre de mailles utilisés sont 128% et 256°. 7; est le temps caractéristique de retourne-

ment d’un tourbillon : 7 = % Dans la suite du manuscrit, t* est le temps adimensionné
par7 :t* =L

Tt
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Periodic BC

ar
@@

Forced THI

FIGURE 2.2 — Schéma représentant la configuration numérique étudiée (THID). (These
Benjamin Duret)

TABLE 2.1 — Parametres des simulations (unités S.I.)

p1/pg o Iy 1 ke L o Tt
30 | 0.0135 ] 1.879.1075 | 5.65.107% | 3.6 | 1.5.10~* | de 0 a 100% | 2.65.10~°

2.3 Transformation des structures liquides en particules
lagrangiennes

Bien que trés simplifiée, la configuration THID met en évidence des structures li-
quides tres petites qui posent des probléeme de résolutions. En effet, les particules les
plus petites, bien que rares, sont représentées que sur quelques mailles. Si on les as-
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simile a des gouttes, certaines ont un diametre de moins d’une dizaine de mailles.
Ce probleme est crucial pour réaliser des simulations completes de l'injection dans le
cadre d’application. En effet le rapport d’échelles entre les plus petites gouttes et la
taille du systeme d’injection ne permet de pas de garantir une résolution suffisante.
Pour faire face a ce probleme il est possible d’augmenter la taille du maillage en utili-
sant au maximum la capacité des ordinateurs les plus puissants. Méme de cette fagon,
beaucoup d’applications ne peuvent étre abordées. Une autre stratégie consiste a uti-
liser les techniques de raffinement de maillage adaptatif. Complexe cette technique ne
donne des gains significatifs que si, seule une partie du domaine de calcul est concer-
née. Dans le cas d'un spray formé c’est ’ensemble du domaine qui est concerné. il faut
alors se tourner vers la modélisation, par exemple en remplacant des parties de I'écou-
lement sous-résolues par un modele simplifié basé sur le suivi d'une goutte de fagcon
Lagrangienne. Nous utiliserons ici une configuration académique THID pour étudier
la transformation d’une approche résolue en un suivi de particules lagrangiennes et
les conséquences sur 1'écoulement

2.3.1 Introduction

Dans cette partie le couplage Euler — Lagrange est expliqué. Le principe est de
transformer les petites structures liquides en particules lagrangiennes. Ce modéle de
transformation pose plusieurs questions.

Est-il génant d’enlever des informations du champ eulérien ? Par définition oui, les
équations eulériennes sont elliptiques, cela signifie que modifier une partie du champ
peut impacter I'ensemble du champ. En pratique la suppression d'une ou de plusieurs
gouttelettes n'influence pas le reste du domaine.

Quelles gouttelettes doit on transformer ? Sachant que les gouttelettes seront trans-
formées en particules lagrangiennes sphériques, il est préférable que les gouttelettes
soit elles mémes quasi sphériques. De plus ces gouttelettes doivent avoir une taille li-
mitée puisque les particules lagrangiennes doivent en théorie avoir une taille inférieure
a la maille. Des criteres de transformation, détaillés dans la section 2.3.3, ont été mis en
place au cours de ce travail de thése afin de transformer uniquement les gouttelettes
voulues.

Cette transformation va t-elle avoir une influence sur la masse, la quantité de mou-
vement ou l'énergie cinétique ? Des statistiques calculant la valeur de ces différentes
grandeurs physiques "avant/apres" transformation ont été réalisées dans la partie 2.4.

Un exemple de transformation peut étre observé sur les figures 2.3 et 2.4 sur 3
gouttes, la configuration étant celle détaillée dans la partie 2.2.4 a savoir une THI avec
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5% de liquide . La premiere figure est le résultat de la simulation sans transformation.
L’algorithme de transformation est alors appliqué sur la simulation et le résultat est la
figure 2.4. Trois particules lagrangiennes sont apparues, en rouge, et on remplace les
petites structures eulériennes.

FIGURE 2.3 - Visualisation de l'interface liquide gaz dans une thi a 5%

L'algorithme de transformation des gouttes eulériennes en particules lagrangiennes
peux étre décomposé en plusieurs étapes qui sont :
e Sélection des gouttes a transformer
e Création des particules lagrangiennes équivalentes
e Destruction des gouttes eulériennes transformées

Il est nécessaire de détecter dans un premier temps les structures liquides puis de
définir des critéres de transition entre les approches lagrangiennes et eulériennes. Une
fois ce critere de transition posé, on définit I'ensemble des structures liquides qui seront
transformées en particules lagrangiennes. Les gouttes lagrangiennes doivent étre ini-
tialisées en respectant les données physiques calculées dans la partie eulérienne. Ainsi
plusieurs caractéristiques des gouttes lagrangiennes sont extraites de la zone de calcul
eulérienne. Ces données sont :

e le diameétre des gouttes
e la position initiale des gouttes
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FIGURE 2.4 — Visualisation de l'interface liquide gaz dans une thi a 5% avec des parti-
cules lagrangiennes (rouges)

e la vitesse des gouttes

Il est a noter que dans les calculs réalisés, le couplage inverse lagrangien — eulérien
n’avait pas encore été réalisé. La coalescence entre les particules et les structures ne
peut donc pas avoir lieu. Pour réaliser le couplage inverse il faut retransformer les
particules lagrangiennes en structures liquides juste avant que la collision n’ait lieu.
Chaque particule lagrangienne devra stocker sa distance minimale a I'interface donnée
par la fonction LevelSet ¢. Lorsque cette distance devient équivalente au rayon de la
particule, la structure liquide doit étre reconstruite. La re-évaluation de la LevelSet
peut se faire avec :

p(x) = max(p(x), Ry — |l — i) (2.24)

Le transfert de la quantité de mouvement de la goutte est plus compliqué. Le mo-
déle le plus simple est de supposer que la goutte sphérique a un mouvement solide
identique a celui de son centre de gravité puis de faire :

u(z) = Vi V|| — zx]| < Ry (2.25)
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2.3.2 Labélisation des structures liquides

Afin de transformer certaines structures liquides en particules lagrangiennes, il est
nécessaire d’identifier chaque structure liquide et leur domaine 2;. Le domaine €,
représente I’ensemble des cellules composant la structure liquide k.

L’identification des structures liquides a été réalisée par un algorithme de labélisa-
tion : cela consiste a marquer chaque structure liquide par un numéro. L'algorithme
fonctionne de la maniere suivante : il cherche une cellule contenant du liquide, il la
marque avec un numéro k. L’algorithme cherche ensuite les cellules voisines contenant
elles aussi du liquide. S’il en trouve, il les marque avec le numéro k. Cette opération
de recherche de voisin sera effectuée tant que des cellules voisines contiendront du
liquide. Le domaine (2, sera ’ensemble des cellules marquées avec le numéro k. La fi-
gure 2.5 contient 1’algorithme de labélisation alors que la figure 2.6 illustre "utilisation
de l'algorithme étape par étape. La premiére étape sur la figure 2.6 est de détecter une
cellule contenant du liquide, de la labéliser avec le numéro et de tagger avec S toutes les
cellules voisines contenant du liquide. Dans la seconde étape nous parcourons toutes
les cellules voisines qui sont labélisées elles aussi avec le numéro et nous continuons
la recherche de cellules voisines contenant du liquide. Cette étape est répétée tant que
des cellules voisines contiennent du liquide. Une fois que les cellules labélisées avec
le numéro n’ont plus de cellules voisines contenant du liquide, nous cherchons une
nouvelle cellule contenant du liquide. Et I'opération de parcours des voisins et de la-
bélisation recommence mais cette fois avec le numéro 2. Enfin la figure 2.7 représente
le résultat de cet algorithme sur une THI. Les structures liquides sont coloriées par leur
identifiant sur la figure de droite alors que sur la figure de gauche le domaine 2, de
chaque structure liquide est représenté.

Notons que 'algorithme n’est pas parallélisé, celui-ci agira indépendamment sur
chaque processeur. Donc une particule dont le domaine €2, est sur plusieurs proces-
seurs aura un sera sous domaine pour chaque processeur. Sur chaque sous domaine la
structure liquide aura un identifiant différent, il ne sera donc pas possible de recons-
truire le domaine (2, et d’identifier la structure liquide. Notons cependant que depuis
la fin de mes travaux sur cette partie G. Vaudor a paralleliser cette algorithme.

Enfin le calcul des caractéristiques liées a la conservation des différentes grandeurs
physiques sur chaque structure liquide sera réalisé sur les domaines (2, et non sur le
domaine global.
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1: setid=1
2: fori=1,N_do

3: if ¢(i)> 0 and cell untagged then

4: tag cell with id and mark as S

5: While any cell are marked asS do

6: tag all untagged ¢> 0 neighbors with id and mark as §
7: unmark S cell

8: end while

9: set id =id+1

10: endif

11: end for

FIGURE 2.5 — Algorithme de labélisation des structures liquides

2.3.3 Critére de transition

Des criteres de transitions ont été proposés notamment par Herrmann [8, 85]. L'au-
teur propose de transformer des petites structures liquides quasi sphériques en parti-
cules lagrangiennes. Ceci revient a définir deux criteres de transition, un volume de ré-
férence et une excentricité. Le premier critere représente la taille de la structure liquide
alors que le deuxieme représente sa forme. Nous retenons dans ce travail les mémes
critéres. Deux valeurs de références ont été fixées pour le volume et I’excentricité. Une
particule lagrangienne est créée si une structure liquide a un volume inférieur a notre
volume de référence V,.; et si 'excentricité est inférieure a 1’excentricité de référence
Eref-

Le volume de référence doit étre fixé en fonction de la résolution du maillage. De
plus un volume de référence équivaut a fixer un rayon de référence puisque notre
particule est supposée sphérique. Notre critére de taille correspond donc a imposer un
rayon proportionnel a la taille de maille dz.

3 3Vref
47

Rref = (226)
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FIGURE 2.6 — Exemple d’action de l’algorithme de labélisation (du haut gauche vers
bas a droite)
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Notre critére de forme, I'excentricité est le rapport entre le rayon théorique de la
structure liquide et le maximum de la fonction distance dans la structure liquide. Il est
calculé de la maniere suivante :

o= T po_ o3V (2.27)
max () A

Ou Ry, est le rayon de la goutte et maz(py) est le maximum de la fonction distance sur
Qk.
maz(py) peut étre n‘importe ou dans le domaine 2, comme l'illustre la figure 2.8.
Dans une goutte parfaite sphérique I'excentricité aurait pour valeur 1, et plus la
goutte est déformée plus la valeur de I'excentricité e; sera importante.

FIGURE 2.8 — Exemple du maximum de la fonction distance d’une structure liquide
(bleu) et du rayon équivalent de la représentation lagrangienne (pointillés)

2.3.4 Transition entre le calcul eulérien et le calcul lagrangien

Les gouttes lagrangiennes doivent étre initialisées en respectant les données phy-
siques calculées dans la partie eulérienne. Ainsi plusieurs caractéristiques des gouttes
lagrangiennes sont extraites de la zone de calcul eulérien. Ces données sont :
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e le diametre des gouttes
e la position initiales des gouttes
e la vitesse des gouttes

2.3.4.a Diametre des particules

Afin de quantifier les transferts de masse, quantité de mouvement et énergie lors du
transport lagrangien, il faut fixer le diametre des particules. Les gouttes sont supposées
sphériques au moment de la transition. Le calcul du diametre est directement obtenu
en fonction du volume de la particule qui est calculé via :

V, :/ dx (2.28)
Q

Le diametre équivaut donc a :
6V, *
ay = (—l) = 2R, (2.29)

2.3.4.b Position des particules

Afin d’initialiser le calcul lagrangien, il est nécessaire de spécifier la position initiale
des particules. La position des particules lagrangiennes équivaudra a la position du
centre de masse de chaque structure liquide équivalente. La position est déterminée
par la relation suivante :

1
X, = —/ xdx (2.30)
Qp

2.3.4.c Vitesse des particules

Les équations eulériennes de conservation de la quantité de mouvement concernent
la vitesse de mélange. Dans le cas de l'initialisation des particules lagrangiennes, il faut
retrouver la vitesse de liquide. Ceci est réalisé en utilisant la relation suivante :

Vi = Vil /Qk u(x)dx (2.31)

Cette vitesse correspond a la vitesse moyenne de liquide sur ’ensemble du domaine
€2),. Comme la vitesse de la particule est égale a sa vitesse moyenne, 1’énergie cinétique
turbulente de la particule est donc nulle. Une fluctuation de vitesse peut étre donnée
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a la particule en utilisant I'énergie cinétique turbulente mais dans ce cas, la quantité
de mouvement de la goutte n’est plus conservée. Ou bien, il faudrait que la particule
transporte une variable supplémentaire qui serait sa turbulence interne.

2.3.5 Destruction des structures liquides transformées

Une fois la particule lagrangienne créée, il faut supprimer sa représentation eulé-
rienne. Sur le domaine (2, la fraction volumique doit étre remise a zéro et la LevelSet
doit étre inversée. Ceci suffit a faire disparaitre la structure liquide du champ eulé-
rien. Le fait que la fonction distance ne soit plus exacte sur le domaine €2, suite a notre
opération d’inversion n’est pas dérangeant. En effet la LevelSet sera mise a jour via la
fraction volumique et via 'opération de redistanciation.

2.3.6 Analyse des criteres de transformations

Dans cette partie les criteres de transformation sont analysés. Les valeurs de ré-
térence des criteres seront établies et on vérifiera que les gouttes que 1’on souhaite
transformer correspondent bien a celles ciblées par nos critéres de transformation.

Pour cela nous allons dans un premier temps étudier le rapport entre nos deux cri-
teres, a savoir taille de la goutte et son excentricité. Physiquement les petites structures
doivent étre sphériques alors que les plus grosses structures peuvent avoir des formes
plus diverses. En effet le nombre de Weber de la goutte diminue avec la taille de celle-
ci, ce qui correspond a des gouttes plus stables et donc moins déformées. Ainsi si nous
tracons le rapport entre le diametre et 1’excentricité nous devrions avoir une excentri-
cité tres faible pour les petits diametres. Si on réalise des simulations et que l'on trace
le rapport entre nos deux criteres pour chaque structure détectée nous obtenons le ré-
sultat présenté la figure 2.9. On s’apercoit que les résultats ne sont pas du tout ceux
escomptés, puisque les petites structures ont des excentricités tres variables alors que
les plus grosses structures ont des excentricités proche de 1. Notons que nous nous
sommes limités a des structures de taille maximum égale a 15Ax

Pourquoi existe t-il une telle différence ? Une partie de la réponse vient du fait que
le critere d’excentricité n’est pas idéal. Si on regarde plus en détail le calcul de ce cri-
tére, on remarque qu'une erreur importante peut étre commise. Imaginons que nous
ayons la configuration présentée par la figure 2.10, la structure liquide sphérique en
bleu (alors que le gaz est en blanc). Le quadrillage représente le maillage, la fonction
distance (S) est calculée au centre de chaque cellule. Lors du calcul de I'excentricité de
la structure, une des 4 valeurs de la fonction distance va étre utilisée (les 4 sont iden-
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FIGURE 2.9 — Mesure de 1'excentricité en fonction du diametre des particules

tiques). Or aucune de ces valeurs ne correspond a la distance maximale théorique .S,
de la goutte qui est au centre de gravité de la structure. Une erreur est donc commise
sur la fonction distance S = S,,4z — ?dm se répercutant ainsi sur le calcul de 'excen-

tricité :

R
Smaa: -

1
£1
V2

dx

(2.32)

e

R
g V2

2

L’excentricité de notre structure liquide parfaitement sphérique devrait valoir un,
or ce nest pas la cas. La valeur obtenue est inversement proportionnelle a la taille
de la goutte : plus la structure liquide sera petite plus I’erreur numérique pourra étre
importante. Cette erreur explique les trés fortes valeurs d’excentricités que l'on trouve
pour les petites gouttes.

La question de la pertinence du critéere de forme est donc importante. Est il pos-
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FIGURE 2.10 — Probléme de mesure sur de I’excentricité dans la cas d"une goutte sphé-
rique

sible de trouver un meilleur critére que I’excentricité ? Les échanges liquide gaz ont
lieu au niveau de la surface, il est donc important que la quantité surfacique reste équi-
valente avant et apres transformation. Méme si nos simulations ne contiennent pas
d’échanges liquides gaz, on peut donc se demander si la quantité surfacique ne ferait
pas un bon critere de forme. Pour ce faire nous avons tracé l'erreur surfacique rela-
tive ErreurSur facique = 24rfacmu—Surjacciay on fonction de l'excentricité figure 2.11.

Sur facepqy

La surface Eulerienne est calculé via l'aire des plans formant 'interface. Ce calcul est

approché puisque l'interface peut étre discontinue par morceaux (entre les différentes
mailles de calcul) et ne prend notamment pas en compte la courbure de I'interface. Les
symboles ronds représentent les gouttes ayant un diametre inférieur a 5Az , alors les
symboles triangles représentent les gouttes ayant un diametre supérieur a 5Az. Plus
une goutte est déformée (et donc plus son excentricité est importante) plus I'erreur sur
la surface doit étre importante et vice versa. Or sur la figure 2.11 nous observons un
nuage de points et pas de lien direct entre la surface et 1’excentricité. Les deux criteres
ne représentent pas la méme chose.
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FIGURE 2.11 — Mesure de l'excentricité en fonction de la surface des particules

Si on pose maintenant comme critere de forme l'erreur surfacique relative et que
nous effectuons une comparaison entre nos deux criteres. On trace 1’erreur surfacique
relative en fonction du diametre des structures liquides figure 2.12. Le nuage de points
formé par le tracé est beaucoup plus dispersé que celui observé figure 2.9. Ce critere
semble plus sensible pour représenter les sphéricité des gouttes. Cependant la procé-
dure approchée de calcul de surface Eulerien reste sensible aux erreurs pour les faibles
résolutions Ryq.. < 5Ax. Nous utiliserons le critere d’erreur surfacique comme critere
de forme pour la suite de cette étude.
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FIGURE 2.12 — Mesure de la surface en fonction du diametre des particules

2.4 Analyse de l'influence de la transformation sur diffé-
rentes grandeurs physiques

Dans cette partie, I'influence de la transformation sur différentes grandeurs phy-
siques, qui sont les évolutions de la masse, de la quantité de mouvement et de 1’éner-
gie cinétique turbulente, sera étudiée avant et apres transformation. L’étude des diffé-
rentes grandeurs se fera localement, c’est a dire sur I’'ensemble des cellules contenant
une structure liquide identifiée pour subir la transformation.

2.4.1 Evolution de la masse

Dans cette partie I’évolution de la masse de liquide et gaz durant la transformation
est étudiée. La figure 2.13 représente le changement de masse de liquide et gaz pour
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une série de goutte. Si la masse est parfaitement conservée alors le ratio masse lagran-
gienne sur masse eulérienne sera de un, on peut remarquer que ¢’ est le cas pour la
masse liquide. Ceci était évidemment attendu puisque le diametre de la goutte était
défini dans la section 2.3.4.a afin d’obtenir cette égalité. En revanche la masse du gaz
n’est pas conservée, une erreur est donc créée et cette erreur est directement propor-
tionnelle a la taille de la goutte transformée. Les équations des différentes états sont
données par :

Euler Lagrange
quU.lde m; = fff pl¢1d$ m; = %leRS
Gaz mg = [[[ ps(1=d)dz | mg = [[[ py dx

La non conservation de la masse du gaz est due au fait que le domaine du gaz n’est
pas le méme dans la représentation eulérienne ou lagrangienne. Lorsqu’une goutte est
transformée, celle ci est supprimée du champ eulérien. Cette suppression va directe-
ment créer du gaz a I'endroit ou se trouvait le liquide.

2.4.2 Evolution de la quantité de mouvement

Dans cette partie I’évolution de la quantité de mouvement de liquide et du gaz du-
rant la transformation sera étudiée. La figure 2.14 a été réalisée : elle représente le chan-
gement de la quantité de mouvement du liquide et du gaz pour une série de gouttes.
Tout comme pour la masse, la quantité de mouvement est parfaitement conservée si
le ratio ente la quantité de mouvement de la partie lagrangienne sur la quantité de
mouvement de la partie eulérienne vaut un. Par construction la vitesse de la particule
lagrangienne a été définie de telle facon que la quantité de mouvement du liquide de
la particule lagrangienne soit la méme que celle de la goutte eulérienne. Le ratio pour
le liquide vaut bien 1 comme attendu. Tout comme pour la masse, la quantité de mou-
vement du gaz n’est pas conservée. Si on écrit les équations des différents états :

Euler Lagrange
Liquide myu; = [[[ pii(x)gd myu; = %leR‘ngoy
Gaz mgty = [[[ pgti(x)(1 — ¢)dx mgty = [[[ pyti(x)dx

Cette non conservation de la quantité de mouvement du gaz est due a deux raisons :
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FIGURE 2.13 — Ratio de la masse Lag/Eul en fonction du diametre des particules

e Comme pour la masse, le domaine de gaz n’est plus le méme avant et apres
transformation.

e La vitesse du gaz a I'endroit ou se trouvait le liquide est extrapolée ce qui en-
traine une erreur. Ici la vitesse retenue pour un point devenu gazeux est la vi-
tesse simplement prise comme 1’ancienne vitesse du liquide avant transforma-
tion.

2.4.3 Evolution de I’énergie cinétique turbulente

Dans cette partie 1’évolution de I'énergie cinétique turbulente du gaz et du liquide
sera étudiée. La figure 2.15 représente le changement de 1’énergie cinétique turbulente
du liquide et du gaz pour une série de gouttes. Si le ratio énergie cinétique turbu-
lente lagrangienne sur énergie cinétique turbulente eulérienne égale un, il y a parfaite
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FIGURE 2.14 - Ratio de la quantité de mouvement Lag/Eul en fonction du diametre
des particules

conservation. Or, ni le gaz ni le liquide sont conservés. Les équations déterminant ces
différentes énergies cinétiques sont :

Euler Lagrange
quUIde mlk:l fff — ul gbldl' mlk;l =0
Gaz myk, = fff — uy)*(1 — ¢y)dz mgky = [[[ 3(@(z)—uy)*dz

L’énergie cinétique turbulente de liquide devient nulle lorsqu'une goutte est trans-
formée. Cela crée une dissipation de 1'énergie... La non conservation de 1’énergie ciné-
tique du gaz est elle due au fait que le domaine du gaz change lors de transformation,
cela génere une erreur et celle ci est amplifiée par la modification de la vitesse moyenne

71



72 Couplage des méthodes de suivi d’interface aux méthodes Lagrangiennes

et rend imprévisible toute prédiction sur cette erreur. Une possibilité pour minimiser
cette erreur serait de modifier la vitesse du gaz a I’endroit ol se trouvait le liquide en
le remplagant par la vitesse moyenne du gaz.
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FIGURE 2.15 — Ratio de I’énergie cinétique turbulente Lag/Eul en fonction du diametre
des particules

2.5 Conclusion et perspectives

Nous avons montré que réaliser un couplage Euler Lagrange est difficile a mettre
en ceuvre. Tout d’abord, la question des criteres de transitions nécessaires n’a pas de
réponse immédiate. Ensuite nous avons réalisé la difficulté de limiter les erreurs (liées
au gaz) créées lors de la transformation. Enfin la transformation est une source de dis-
sipation de l'énergie cinétique turbulente du liquide.
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2.5 Conclusion et perspectives

Il est évident qu'’il reste beaucoup de travail pour analyser finement les influences
du couplage au cours du temps, et répondre a la question des critéres de transition.
Une solution pour améliorer fortement les résultats du couplage serait de d"utiliser un
code ayant une méthode AMR (Adaptive Mesh Refinement). Cela permettrait d’avoir
un grossissement de la maille contenant la particule lagrangienne et ainsi de respecter
le modele lagrangien (la particule doit avoir un diametre inférieur a la taille maille). La
méthode AMR servirait donc a déraffiner le maillage. Rajouter le couplage augmente
de maniere non négligeable le temps de calcul et le dérafinement de certaines zones
permettrait d’améliorer le temps CPU. Les objectifs prioritaires de cette these n’étant
pas de réaliser une AMR, nous n’avons pas exploré cette voie.

Ce couplage présente, donc des avantages évidents mais aussi des défauts non né-
gligeables. Face a ces difficultés mais toujours dans 1’optique de réduire le cotit numé-
rique de nos simulations, nous nous sommes donc intéressés a une autre possibilité, a
savoir réaliser des simulations utilisant le formalisme LES Eulerien/Eulerien. Celles-ci
permettent de résoudre uniquement les grandes échelles et donc d’avoir une taille de
maille plus grande impliquant un réduction du cotit CPU. Mais dans ce cas la phase
dispersée de sous maille sera décrite de maniere Eulerienne, éliminant ainsi le pro-
bleme du couplage Euler/Lagrange. Dans le chapitre suivant nous intéresserons aux
principes de base de la LES et a la résolution du systéme numérique imposé par ce
formalisme.
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Chapitre 3

Développement d’un modele LES pour
I’atomisation

Ce chapitre est dédié au développement d'un modéle de simulation aux grandes
échelles pour 1’atomisation. Dans un premier temps nous expliciterons les problémes
liés & un tel formalisme, puis nous présenterons le point de départ de notre dévelop-
pement a savoir le solveur interFoam du code OpenFOAM. Une attention particuliere
sera portée sur la méthode de suivi d’interface employée.

Dans un second temps nous expliciterons la méthode développée, capable, d'une
part, de bien décrire l'interface liquide/gaz lorsque celle-ci est bien résolue par le
maillage, d’autre part de passer a une vision du spray de sous mailles lorsque les
échelles des structures ne permettent plus une résolution explicite de celles-ci. Nous
détaillerons le systéme d’équations a résoudre et plus particulierement 1’équation de
transport de la fraction volumique de liquide. Pour réaliser ces changements de for-
malisme, il faut étre capable de définir des zones résolues et les zones de sous-mailles.
Différents criteres ont donc été proposés pour la premiere fois au cours de cette these.

Enfin, nous présenterons un nouveau couplage Eulérien/Lagrangien. Les parti-
cules lagrangiennes ne représentent pas réellement des structures liquides mais elles
servent a transporter une information ( ici la vitesse de liquide ) afin de corriger les
champs eulériens lorsque la fraction volumique de liquide devient trop faible.
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3.1 Simulation diphasique aux grandes échelles

La simulation aux grandes échelles peut aussi étre mentionnée par 1’acronyme an-
glais "LES" (large eddy simulation), ces deux termes sont équivalents et le terme LES est
devenu d'un usage courant méme en frangais. Il sera souvent utilisé dans la suite du
manuscrit. De la méme maniere le terme SGS (subgrid scales) sera parfois utilisé pour
désigner les contributions de sous mailles. Dans un premier temps nous introduirons
les principes de ce formalisme, puis nous discuterons de son intérét dans le cadre de
I’atomisation.

Au préalable nous énoncerons les équations régissant un écoulement diphasique.
Le formalisme monofluide sera utilisé, celui ci permettant de condenser le systeme
d’équations. En effet, au lieu d’avoir une équation de transport pour chaque phase,
une seule équation de transport sera utilisée et celle ci permettra de décrire les deux
phases simultanément. Pour 1’établissement du formalisme monofluide, on se référera
aux travaux d’Ishil [86] et Kataoka [87]

Ensuite nous présenterons les différents termes de sous mailles apparaissant suite
au filtrage du systeme d’équations diphasiques. Enfin, nous expliquerons les problé-
matiques dues a la modélisation de ces termes.

3.1.1 Généralités sur la simulation aux grandes échelles

Les premiers travaux concernant la LES, datent des années 1970 avec les travaux
de J. Smagorinsky [88]. Initialement ces travaux étaient destinés aux simulations at-
mosphériques. Puis ce formalisme a connu de nombreuses évolutions et améliorations
afin de I’étendre a différents types d’écoulement. La simulation aux grandes échelles
est basée sur I’hypothese de la cascade d’énergie de A. Kolmogorov [89]. Elle admet
que la production d’énergie est controlée par les grandes structures de 1'écoulement
alors que la dissipation est réalisée principalement par les petites structures. Cette hy-
pothese est réalisée quel que soit le type d’écoulement pourvu que le nombre de Rey-
nolds soit assez grand pour avoir une répartition d’échelle suffisamment importante
entre les grandes et les petites échelles. D'un point de vue spectral, cela équivaut a dire
que les basses fréquences contiennent I’énergie alors que les hautes fréquences la dis-
sipent. Il est alors possible de faire une représentation du spectre d’énergie turbulente,
Figure 3.1, en échelle logarithmique.

Kolmogorov a déduit des proprietes de la turburlence I’hypothese d’auto-similarité
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FIGURE 3.1 — Spectre de I’énergie cinétique turbulente

dans la zone interielle. Ainsi il n’est ne pas nécessaire de calculer toutes les échelles,
mais il est possible de se limiter a celles supérieures a une longueur A, nommé échelle
de coupure. Les plus grandes échelles sont ainsi résolues alors que les plus petites se-
ront modélisées grace a des termes de sous mailles. Ces termes doivent normalement
rendre compte de l'interaction des échelles modélisées avec les échelles résolues. Nous
pouvons représenter cette échelle de coupure sur le spectre de I’énergie turbulente, fi-
gure 3.2, par une fréquence de coupure k. = 7/A. Le choix de la fréquence de coupure
est important. Il dépend de la résolution que I’on souhaite atteindre. L'échelle de cou-
pure détermine aussi l’effet de la modélisation. Plus la fréquence de coupure est basse
plus il y aura des phénomenes a prendre en compte dans la modélisation. Et inver-
sement plus la fréquence de coupure est haute, plus la gamme d’échelles résolues est
importante. Cela équivaut donc a dire que la simulation aux grandes échelles tend vers
des simulations numériques directes lorsque 1’on augmente la fréquence de coupure.
Les termes de sous mailles et donc les modeles associés ont alors un role de plus en
plus faible dans 1’écoulement.

Pour établir les équations résolues en LES, la notion de filtrage est utilisée. Appli-
quer un filtre passe bas revient a conserver les basses fréquences, tout en suppriment
les hautes fréquences et donc les petites échelles. Le formalisme LES peut alors étre vu
comme une DNS filtrée sur laquelle il faut ajouter des contributions de sous mailles
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FIGURE 3.2 — Spectres de l'énergie résolue et modélisée, séparés par la fréquence de
coupure K,

pour représenter |'effet des échelles non résolues sur la partie résolue.

3.1.2 Intéréts de la LES

L’idée de base de la LES, a savoir la séparation d’échelle, va permettre de résoudre
uniquement les grandes échelles de 1’écoulement. Ceci va ainsi permettre d’augmenter
de maniere conséquente la taille de la maille et donc de diminuer le cotit numérique
par rapport a une résolution directe. Dans ce paragraphe, nous discuterons des avan-
tages et des inconvénients de ce formalisme.

Avantages :

e Large gamme d’écoulement "possible”. Ceci est di a "l'universalité” de la cas-
cade d’énergie. On suppose que ce sont les grandes échelles qui sont les plus
sensibles au type d’écoulement. Ainsi on peut supposer que la modélisation des
termes de sous mailles est simple comparée aux méthodes RANS ou toutes les
fluctuations doivent étre modélisées.

e L'approche LES permet de profiter de la puissance des calculateurs pour amé-

liorer les simulations. Si certains aspects de la modélisation ne sont pas parfaits,
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on peut en réduire 'impact en augmentant la taille du maillage et ainsi réduire
I’échelle de coupure.

e Coltnumérique inférieur a celui d'une DNS. En effet, seules les grandes échelles
sont résolues, il est donc possible d’avoir un maillage adapté a notre besoin
(i.e une maille LES est plus grande qu'une maille DNS). Cela laisse entrevoir
un colt numérique plus faible, autant d"un point vue mémoire ou encore d'un
point de vue de la condition numérique sur le pas de temps liée a la taille de
maille comme par exemple le CFL (Courant-Friedrichs-Lewy). [90]

Inconvénients :

e Le formalisme LES impose une certaine indépendance des petites structures vis-
a-vis de la géométrie de 1’écoulement. Or ceci peut devenir problématique en
proche paroi lorsqu’une couche limite apparait. En effet, dans les couches li-
mites se développent les plus petites échelles tourbillonnaires, il faut étre en
mesure de capturer tous les phénomenes nécessitant ainsi une trés bonne ré-
solution spatiale, annulant ainsi une partie des gains obtenus avec l'approche
LES.

e Colt numérique non négligeable, méme si celui-ci est inférieur a une simula-
tion numérique directe. Du coup le formalisme est encore peu utilisé dans des
configurations industrielles.

e De nombreux développements doivent étre réalisés afin de pouvoir simuler
des écoulements complexes contenant des discontinuités. Comme des ondes de
chocs ou encore comme dans notre cas des écoulements diphasiques.

Le travail effectué durant cette thése se consacre a 1'étude de ce dernier point. Et
pour étre plus précis il s’attache au passage local du formalisme LES au formalisme
DNS (et réciproquement) dans le cadre d"un écoulement contenant une interface.

3.1.3 Equations de Navier-Stokes monophasiques

Les équations gouvernant 1’évolution dun fluide newtonien incompressible sont
les suivantes :
e Conservation de la masse

8Ui
5. =0 (3.1)

e Conservation de la quantité de mouvement
dpu;  Opuu; oP 0 ou;  Ou;
+—— == {u( + ’)}

8t 8xj n 8961 + axj 8@» 8ZE2 (32)
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Avec le champ de vitesse u = (uy, ug, u3) exprimé dans le référentiel cartésien de co-
ordonnées x = (z1, 22, 23), ol P est la pression, y la viscosité cinématique. Dans les
conditions incompressibles p, la densité est constante.

3.14 Equations de Navier-Stokes filtrées

Si on applique un filtre homogene qui vérifie les propriétés de linéarité, de conser-
vation des constantes et de commutation avec les dérivées sur les équations de Navier-
Stokes 3.1 et 3.2 on obtient les équations ci-dessous :

e Conservation de la masse

ou;
o = 0 (3.3)

e Conservation de la quantité de mouvement

ot 3:1:]- 8352 833'j (%cj (91'1
Le fait que la densité soit constante et la linéarité du filtre permettent d’extraire la
densité des équations et de la traiter uniquement comme une constante. De plus on

peut définir le tenseur de sous maille 7;; tel que :

(3.4)

Tij = WUj — El-dj (35)
On peut alors réécrire 'équation 3.4 comme :
Opa; | Opusu; oP 0 Ou; | Ou; Oprij
P I puity n " NI A 9PTij
ot 81‘]‘ 8$Z 6xj 81‘]‘ 61‘1 81‘]‘
On remarque que le systeme d’équations qui gouverne  est similaire a celui qui

gouverne u. La seule différence vient du terme de sous maille 7;; apparaissant dans
l’équation de la conservation de la quantité de mouvement 3.6.

(3.6)

Il n’est pas possible d’obtenir le tenseur de sous maille de fagon directe puisqu’il
faudrait étre en mesure d’avoir simultanément les valeurs de u et u. Or via les équa-
tions de la LES, seuls les champs résolus sont connus, soit «. Il faudra donc modéliser
le terme de sous maille 7;;.

3.1.5 Modélisation de sous maille

Comme nous l'avons vu dans la section précédente I'opération de filtrage appli-
quée aux équations de Navier-Stokes fait intervenir un terme de sous maille. Il faut
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donc modéliser ce terme afin de fermer le systeme d’équations. Ce terme est modélisé
en utilisant les conditions physiques connues et en s’appuyant sur les variables hy-
drodynamiques résolues. Il est toutefois possible d’introduire de nouvelles variables
(k/€,...). Toute la problématique de la modélisation de sous maille est d’exprimer les
termes de sous maille comme une fonction dépendant du champ de vitesse résolu u et
de l’échelle de coupure A.

La modélisation de sous maille a fait I’'object de nombreuses études et de nombreux
développements. Encore aujourd’hui, ce domaine est en pleine expansion. Une revue
détaillée sur les modeles existants peut étre trouvée par exemple dans le livre de P.
Sagaut [91]. Dans ce contexte nous ne détaillerons que les modeles les plus classiques.

3.1.5.a Modele de viscosité

Dans le but de fermer 'équation filtrée de la vitesse, un modele pour le tenseur de
sous maille 7;; est nécessaire. Le modele de base reprend 1'hypothese de J. Boussinesq
[92], qui propose de relier les contraintes turbulentes aux moyennes de 1’écoulement.
On peut alors écrire :

B ore: o 0 8@» n 8@1

i Vt(
ai[}j 8.Tj 81‘2 8$j

Comme le modele considére un tenseur de trace nulle, il est possible de définir 7
comme la partie anisotrope de 7;; :

) (3.7)

1
7'% =Ty — ngk(Sij (38)
Avec 0;; le symbole de Kronecker. Il est ainsi possible de réécrire I'équation de
conservation de la quantité de mouvement comme :
ou; | Oy 10P 0 ou; | Ou; 01
L= —— 4+ —((v+v L+ )+ = Tk0ij 3.9
ot Oz, pOx;  Ox; (( t)<8xi 8xj)) Oz, 3 FRi (39)
Or la partie isotrope $74,0;; est identiquement nulle en incompressible. L'équation
de la conservation de la quantité de mouvement se réécrit alors :

o N dua; — 10P N %) ((V+V)(8zzj N o
ot 0z, pOx;  Ox; Nox; T Ox;

I ne reste plus qu’a exprimer la viscosité turbulente qui doit prendre en compte la
dissipation de 1’énergie des petites échelles. Des analyses dimensionnelles ont montré

) (3.10)
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que v, devait s’écrire comme un produit d'une longueur caractéristique [. et d'une
vitesse caractéristique ..

3.1.5.b Modeéle de Smagorinsky

Le modeéle le plus simple pour fermer le systeme d’équations est de déterminer v,
ce qui est proposé par J. Smagorinsky [88]. Un choix naturel pour la longueur caracté-
ristique est de prendre la taille du filtre A et de prendre comme vitesse caractéristique
u. = A|S| avec | S| une mesure du tenseur de taux de déformation S, s’écrivant :

Sy = 5(50 4 o)
xz;  Ox;

Il est alors possible d’écrire la viscosité turbulente v, comme :

= (CSA)Q\/ 2S_ij§ij = (CSA)Q‘S_Hl (3.12)
Avec C; une constante du modele variant généralement entre 0.1 et 0.2 suivant les

écoulements simulés. Cette constante est un parametre de la géométrie et des condi-
tions initiales de 1’écoulement.

(3.11)

Certains auteurs se sont demandés si cette constante C; pouvait étre déterminée en
fonction des échelles résolues. Dans ces conditions la constante n’est plus percue d"une
point de vue global mais local. C; n’est alors plus une constante mais un parametre qui
varie dans le temps et 1’espaces mais aussi en fonction des échelles résolues. C’est le
principe de base des modeles dynamiques qui ne seront pas plus développés dans ce
manuscrit, aussi pour aller plus loin le lecteur peut se référer au livre de Germano [93].

3.1.5.c Modele de similarité d’échelles

Le modele de similarité d’échelles est basé sur un double filtrage et sur I'idée que
les contraintes non résolues sont principalement contrdlées par les grandes structures
non résolues, qui sont similaires aux petites structures résolues, figure 3.3. Le tenseur
de sous-maille est ensuite évalué a l’aide de :

Tz’j = (dﬂ[j — ﬁ,u:j) (313)

Cette hypothese revient a découper en trois le spectre d’énergie : les plus grandes
échelles résolues, les plus petites échelles résolues (celles qui servent a évaluer le ten-
seur sous-maille) et les échelles non résolues. La similarité de structure peut s’expliquer
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FIGURE 3.3 — Décomposition spectrale basée sur I’hypothese de similarité d’échelles

de la fagons suivante : les échelles non résolues et les petites échelles résolues subissent
de fagon similaire I'influence des plus grand échelles résolues.

3.1.6 Approche MonoFluide

Dans le cadre des écoulements incompressibles et immiscibles, on suppose que la
masse volumique p et la viscosité dynamique ;2 sont constantes dans chaque phase.
On écrit les équations pour chaque phase dans un domaine €, (dans le cas diphasique
liquide-gaz, on a k=g lorsqu’il s’agit de la phase gazeuse et k=[ pour la phase liquide).

e Conservation de la masse

k
ZZ? =0 (3.14)

e Conservation de la quantité de mouvement
dpruk N Oppujuf 9P 9 oub  Ouf

i

) (3.15)

De plus il est nécessaire de connaitre la phase dans laquelle on se trouve. Une fonc-
tion indicatrice x doit alors étre définie telle que :

83



84 Développement d'un modéle LES pour 1’atomisation

1 six ey

Xe(z) = { (3.16)

0 sinon.

On remarque que cette fonction y; est 'équivalent de la fonction VoF. Les propriétés
de la fonction y;, sont les suivantes :

d xe=1 (3.17)
k
et
OXE g5 (3.18)
6%

Avec 7i;, la normale a I'interface orientée vers l'extérieur de la phase £ et or une me-
sure de Dirac sur l'interface.

De plus l'équation de transport de x;, s’écrit de fagon classique :

Ok rOXk

T 0 (3.19)

avec u! la vitesse au niveau de l'interface.

Enfin, on a les relations de saut suivantes (Delhaye 1974) [94] :
e Relation de saut pour le bilan de masse a I'interface

> owluf — )ity =0 (3.20)
k

Si on définit le débit massique 1 = pi.(uf — ul)ii¥. Cette relation revient a dire que
le débit massique d’une phase est l'inverse du débit massique de l’autre phase.
e Relation de saut pour quantité de mouvement a l'interface
> (pwrin — i (SE — PiI)) + ori;op = 0 (3.21)
k

ou I représente 1’opérateur identité.

On veut obtenir des équations globales valables pour tout le domaine (2 et pour
toutes les phases. Une proposition est donc de multiplier les équations 3.14 et 3.15
par la fonction indicatrice. On soustrait ensuite certains termes grace aux équations de
propriétés 3.17 et 3.18 et a ’équation de transport 3.19. On obtient alors le systeme ci
dessous :
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e Equation monofluide de bilan de masse :

Dl
Z(% bk = 0 (3.22)
k (A

e Equation monofluide de bilan de quantité de mouvement :

Oprxaut  Oprxawy UJ B anPk: OxkSij
Z( ot + Oz, - Z ax, Z(_ ox; )
+ Z priing — (ST — PI)) (3.23)

En utilisant les grandeurs monofluides u; = Y, xxul et les relations de saut, il
possible de montrer que le systéme ci dessous permet de décrit la dynamique d'un
écoulement diphasique, isotherme et incompressible :

e Conservation de la masse

ou,
L= 3.24
oz, 0 (3.24)
e Conservation de la quantité de mouvement
Opu;  Opuu; oP 0 0u; Ouj .
= — — oK, 3.25
ot " o, o " a0, a, T g T MO (3:25)
e Equation de transport de l'interface
Xk Xk
AR T 2
ot gL, (3:26)

Dans la suite du manuscrit nous ferons référence a ce systeme d’équations 3.24, 3.25
et 3.26 lorsque nous voudrons décrire un écoulement diphasique incompressible.

3.1.7 Filtrage des équations monofluides

L’objectif de cette section est d’établir les équations monofluides filtrées en faisant
apparaitre les termes qu'il sera nécessaire de modéliser pour que le systéme soit fermé.
Le terme de sous maille di a la convection est toujours présent mais d’autres termes
vont aussi apparaitre.

On applique le filtre aux équations et on introduit les inconnues principales sui-
vantes :
e La vitesse filtrée u = x;u; + x,uq
e La pression filtrée P = x, P, + x, P,
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e Le taux de présence de la phase k ou liquide : oo =
On peut écrire le systeme d’équations filtrées spécifiques aux écoulements dipha-
siques et turbulents, comme :
e Conservation de la masse filtrée

(9u2- .
a.ﬁEi N
e Conservation de la quantité de mouvement filtrée
Opt; + Tou, | OPULG + Tpusu, or 0 du; | Ouy
8l’j 8@

0 (3.27)

_'_
ot 8.7?]' al’z 8;1:j
e Equation de transport de 'interface filtrée

OXr | _ OXk B
avec
ox _0x
Touju; = pu—zuj - ﬁaﬂ[j (332)
. 8Uz 6uj _ 81[, 822]'
To = OKI,;0r (3.34)

Précisons 1’origine de chacun de ces termes de sous-maille :

e Le terme 7, est le terme de sous-maille lié a 1’équation indicatrice filtrée. Ce
terme est issu des déformations de I'interface sous résolues et il est dii a la cor-
rélation entre la vitesse et la normale a l'interface.

e Le terme 7,,, est le terme de sous-maille temporel. Il est dii a la corrélation entre
la vitesse et la masse volumique, puisque la masse volumique est discontinue
au niveau de l'interface.

o Le terme 7,,,,, est le terme de sous-maille de convection. Ce terme existe dans
les équations monophasiques incompressibles sauf qu’il n’est pas dépendant de
la masse volumique car celle ci est constante. En diphasique, le terme de sous-
maille est donc une corrélation triple entre la masse volumique et les fluctua-
tions de vitesses v/'.
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o Le terme 75, est le terme de sous-maille lié au terme visqueux. Comme le terme
Tou,, 1l est dli aux discontinuités de 1 a I'interface. Pour étre plus précis il est di
a la corrélation entre la vitesse et viscosité.

e Le terme 7, est le terme de sous-maille lié aux forces de tension superficielle. Ce
terme correspond a la corrélation entre la normale a l'interface et la courbure
de I'interface. Contrairement aux autres termes il n’est pas judicieux de réécrire
ce terme comme une différence avec un terme pour la courbure moyenne, car
il n’est pas évident de définir la position de la surface moyenne et les forces de
tension de surface sont surtout importantes pour les courbures de sous maille.

On remarque que tous les termes de sous-mailles (sauf le terme de convection) sont
liés au caractere diphasique de I’écoulement. Les discontinuités de phases, viscosité et
masse volumique sont a 1’origine des termes de sous-mailles. Loin de I'interface (i.e en
dehors du noyau de convolution du filtre) ces termes sont nuls, on revient alors a une
formulation monophasique.

3.1.8 Modélisation de sous maille

Des tests a priori ont été réalisés par J. Chesnel [2] et A. Toutant [95] & partir de
DNS sur différents types d’écoulements (ne concernant cependant pas des interfaces
tres fortement déformées ou de petites tailles) afin de hiérarchiser les termes de sous-
mailles.

IIs ont permis d’établir la hiérarchie suivante pour I'importance relative des termes
de sous-maille dans 1’équation de bilan de quantité de mouvement :

0T pu;

ot

| | anu,-uj

>
o>

87’5
1> 11

= >> [I7 ] (3.35)
Lj
Par conséquent il est possible de négliger les termes de sous-maille liés au terme

visqueux et aux forces interfaciales devant ceux liés a la convection et au temps.

J. Chesnel a ensuite réalisé des tests a priori avec les modeles de Smagorinksy et
de similarité d’échelles sur les différentes contributions de sous mailles : convective,
temporelle et interfaciale. Ceux ci ont montré qu’aucun modele n’était capable de re-
produire parfaitement les contributions de sous mailles. Le modele de Smagorinsky
permet de reproduire les effets de sous maille sans pour autant reproduire la forme
du tenseur de sous maille. Alors que le modele de similarité d’échelles permet lui de
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mieux reproduire les contributions de sous maille. Cependant 'effet cumulatif de ce
terme dans le temps peut donner des résultats éventuellement irréalistes.

Dans sa these J. Chesnel a choisi d’opter pour le modele de similarité d’échelles.
Celui-ci s’est révélé judicieux pour le terme interfacial 7, mais peut rendre les simu-
lations instables vis-a-vis de la résolution de 1'équation de transport de la quantité
de mouvement. L'effet cumulé d'un modele diffusif de type Smagorinksy est moins
proche des résultats instationnaires d’analyse sur des DNS filtrée, cependant il a un
comportement plus réaliste. La fermeture de ce terme reste encore un probleme.

3.2 Problématique de I'approche LES de I’atomisation

L’approche LES est particulierement bien développée dans le cadre monophasique
et principalement dans les cas gazeux, cependant ce n’est pas le cas pour les écoule-
ments liquide/gaz. En effet ce type d’écoulement conduit a des problématiques bien
particulieres. D'une part, par rapport aux cas purement gazeux ou purement liquides,
le filtrage des équations monofluides fait apparaitre des termes de sous maille supplé-
mentaires. C’est ce que nous avons vu dans la section précédente.

D’autre part, d'un point de vue pratique, 'autre problématique est celle de la mé-
thode de suivi d’interface qui influe de fagon significative sur la prise en compte des
sauts des variables a travers l'interface et de la description des forces de tension de
surface a l'interface liquide/gaz. Il existe des outils numériques de suivi d’interface,
développés dans le cadre DNS, permettant de résoudre le transport de l'interface li-
quide/gaz de fagon explicite sur les mailles de calcul. On peut citer a titre d’exemple
les méthodes VOF [9], level-set [34], front-tracking [96] ou encore toutes les combi-
naisons possibles de ces 3 méthodes de base, comme la méthode CLSVOF (Coupled
LevelSet VOF) développée dans la these de Ménard [1]. Ces méthodes prennent en
compte les discontinuités a l'interface liquide gaz et les forces de tension de surface.
Ces méthodes de suivi d’interface cherchent a résoudre le type suivant d’équation :

i il (3.36)

avec C la fonction indicatrice de phase, qui peut étre ici soit la fraction volumique
de liquide soit la fonction level-Set.
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Ces méthodes de suivi d’interface attachent une importance particuliere a garder
une vision discontinue de l'interface. D’un point de vue pratique, la difficulté est de
transporter une fonction discontinue. Pour préserver la stabilité il faut introduire des
schémas numériques spécifiques qui évitent le phénomene de diffusion. La résolution
de I'équation 3.36 implique une forte corrélation entre les échelles minimales de 1'in-
terface que la méthode peut résoudre et la taille des cellules de calcul. Clairement,
I’échelle minimale [,,;,, de résolution est de 1’ordre A, la taille de la maille de calcul :

Imin = /DA A, (3.37)

Avec A, A, et A, la taille de la maille dans les 3 directions de l'espace (x,y,z). Une
illustration de ce phénomene est donnée par a des simulations menées dans la these
de Ménard [1]. La figure 3.6 présente l'interface liquide/gaz dans les 3 cas pour un
jet pleinement développé. Le cas (a) montre les déformations et les déstabilisations
initiales de l'interface, puis rapidement la rupture du jet apparait avec la formation de
fines structures liquides. Lorsque la taille de la maille de calcul augmente (cas (b) et
(c)), on constate de deux choses :

e La taille minimale des structures résolues augmente. En fait, celle-ci est de 1’ordre
de 4, la taille d'une cellule de calcul. Le maillage influence le spray formé de fa-
con significative, il est également possible de remarquer que les structures sont
moins nombreuses.

e La rupture de la colonne liquide se fait plus loin dans l'injection comme 1'illustre
la figure 3.8. En effet la fraction volumique moyenne de liquide dans la direc-
tion de l'injection décroit moins vite lorsque la qualité du maillage décroit aussi.

La résolution du maillage a donc un rdle tres important, puisque le fait de ne pas
capter les plus petites structures a un impact sur les plus grandes structures (exemple
la déstabilisation tardive du jet dans les cas (b) et (c)). Ce probleme de "sous-résolution”
des structures liquides a également été souligné par De Villier [97] ou encore Lebois-
setier [98] dans sa these. Ainsi, en DNS, il faut s’assurer de pouvoir résoudre toutes
les échelles de l'interface, celles-ci ayant un effet a grand échelle sur la dispersion du
liquide

Cependant il est impossible de définir la taille minimale des gouttes. En revanche,
il est possible de définir un nombre de Weber critique permettant de déterminer une
taille de maille limite pour laquelle les gouttes ne sont plus supposées s’atomiser sous
I'effet de I'’écoulement gazeux. Cependant la rupture de filament ou de film liquide ou
encore les interactions gouttes/gouttes peuvent mener a des gouttes dont le rayon est
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FIGURE 3.6 — Cas (c) DNS, 322 x 256

FIGURE 3.7 — Comparaison d'un Jet DNS

bien inférieur a celui prédit par le nombre de Weber critique.

On comprend alors que l'application directe de ces méthodes de suivi d’interface
continue a poser des questions quant a la résolution et cela est d’autant plus vrai dans
le cas de la LES. Nous cherchons donc un moyen de résoudre ce probleme de "sous
résolution”. La solution que nous proposons est d’utiliser une méthode de bascule lo-
cale du formalisme : le calcul doit étre en mesure de passer d"un formalisme DNS a un
formalisme LES suivant la résolution de I'interface :

e Si l'interface est bien représentée par le maillage, 'utilisation d’une méthode
classique utilisée en DNS comme les méthode VOF ou Level-Set est justifiée,
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FIGURE 3.8 — Fraction de volume de liquide dans la direction d’injection pour les 3 cas :
DNS128, DNS64 et DNS32

cette situation est représentée sur la figure 3.9.

e Si le maillage ne permet plus de capturer tous les changements topologiques
de l'interface, par exemple la création de plissements inférieurs a la taille d'une
maille. Dans ce cas, le calcul doit reproduire les résultats d'une LES considérant
des structures et des gouttes inférieures a la taille de la maille, cette situation est
représentée sur la figure 3.9.
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FIGURE 3.9 — Schématisation des différentes résolutions de l'interface en fonction de la
taille de la maille de calcul

3.3 Solveur InterFoam

Dans cette section nous présenterons les équations résolues par le solveur inter-
Foam du code OpenFOAM 2.3.0. [99] Toutes les descriptions de cette section sont ba-
sées sur notre analyse du code et des librairies. On remarque toutefois que la version
employée durant cette these a évolué, puisqu’initialement nous travaillions sur la ver-
sion OpenFOAM 2.2.0 pour finir sur la 2.4.0 sortie en mai 2015. Ces changements de
version n’ont pas été problématiques puisque le traitement de 1’advection de la frac-
tion liquide est resté inchangé. Le solveur utilise une discrétisation volumes finis sur
des grilles collocalisées pour résoudre les équations d’un écoulement diphasique. Les
variables sont définies aux centres des cellules cependant elles sont interpolées aux
faces dans la procédure de résolution. Dans un premier temps nous intéresserons a
cette méthode de suivi d’interface avec compression de gradient puis a la résolution
des équations de Navier-Stokes.

3.3.1 Méthode de suivi d’interface

Comme l'approche VOF [9], 'équation de transport pour l'indicateur de phase,
utilise la fraction volumique de liquide. Elle est résolue en méme temps que I'équation
de continuité et 'équation de conservation de quantité de mouvement :
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(9ui
oz, 0 (3.38)
da OJu;ar
n + 0z, 0 (3.39)
Ou;  Ou;u; 10P 0 Ou;  Ou;j f
= ——— - 4
ot + Oz, p Ox; + Oz, [V(ﬁxj + 8:70,)] + p (3-40)

Avec u le vecteur vitesse des deux phases, p la densité, P la pression et f les forces
de volume. Les forces que I'on retrouve dans les simulations diphasiques sont la gra-
vité et la tension de surface.

Les fluides immiscibles sont considérés comme un seul fluide effectif dans le do-
maine. La représentation monofluide décrite dans le chapitre 3 est utilisée. Pour rappel
les propriétés physiques sont calculées comme une moyenne pondérée par la fraction
volumique de liquide. Par exemple la masse volumique se calcule comme

p=pa+p(l—a) (3.41)

avec « la fraction volumique de liquide, p; et p, les densités du liquide et du gaz
respectivement .

La fraction volumique de liquide « varie entre 0 et 1. Ces valeurs correspondent
aux régions ou1 il n’y a qu’une phase. o = 0 est la phase gazeuse alors que o = 1 estla
phase liquide. Il est donc possible de localiser l'interface liquide gaz a I’endroit ou le
gradient de la fraction volumique liquide est non nul.

Un des points critiques dans les simulations numériques est la conservation de la
masse. C’est d’autant plus vrai lorsque le rapport de densité entre les fluides est impor-
tant, puisqu'une petite erreur sur la fraction volumique de liquide méne a des erreurs
significatives sur les propriétés physiques. Une calcul précis de la fraction volumique
de liquide permet une bonne évaluation de la courbure de l'interface, qui est fonda-
mentale dans le calcul de la tension de surface. La région de l'interface entre les deux
fluides est généralement contenue sur quelque mailles et est trés sensible a la résolu-
tion du maillage.

Le solveur OpenFOAM repose sur une approche modifiée similaire a celle propo-
sée par Bae [12]. Ce modele avancé se fonde sur une formulation a deux fluides dans
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le cadre de la méthode des volumes finis. Dans ce modéle un terme convectif supplé-
mentaire nait de la modélisation de la vitesse. Celle-ci étant une moyenne du liquide
et du gaz pondérée par les fractions volumiques de ceux ci. Ce nouveau terme permet
une résolution de l'interface plus nette. Le modéle utilise le modele d” Euler a deux
fluides pour écoulement a deux phases, ot les équations de la fraction de phase sont
résolues séparément pour chaque phase, les équations pour chacune des fractions de
phase pouvant étre exprimées comme :

oo Oula

=0 (3.42)

(1 —a) N oul(1 — «)
ot 0x;
Toujours, avec [ et g décrivant la phase liquide et la phase gazeuse. On suppose que
la contribution de la vitesse du liquide et du gaz a 1’évolution de l'interface est propor-
tionnelle a la fraction volumique de liquide. On peut ainsi définir la vitesse effective

0 (3.43)

comme :

u=ua+ui(l—a) (3.44)

Si on part de I'équation de transport,

da n outa

On peut définir une vitesse relative comme u" = u

=0 (3.45)

I — w9, et ainsi exprimer v’ comme :

g (3.46)

uw =u

On remplace dans 1'équation 3.44 :
u' = u4 (1 —a)u” (3.47)

On injecte la nouvelle formulation de u' dans 1'équation de transport :
Jda  O(u+ (1 —a)ula)

Réarranger les termes meéne a

=0 (3.48)
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Oa  O(u;r)  Oa(l — a)uf
— -
La nouvelle équation de transport de la fraction volumique de liquide contient donc
un nouveau terme convectif, que I'on nommera ‘terme de compression d’interface” (On

~=0 (3.49)

nomme ce terme compression mais nous ne faisons en aucun cas référence au fluide
compressible). Ce terme est purement numérique, il permet de compresser I'interface.
Dans le systéeme discret il n’est pas possible de garder une fonction discontinue, la dif-
fusion numérique lisse cette discontinuité. Ce terme a donc pour role de contrer ce
phénomeéne et permet a la fraction volumique de liquide de conserver sa forme dis-
continue. Ce terme n’a un role que sur l'interface et s’annule lorsqu’il se trouve dans
une unique phase. Ce terme disparait dans la formulation continue puisque dans ce
cas l'interface liquide/gaz est une fonction saut et ce terme vaut toujours zéro.

Le modéle est fermé en fournissant une expression appropriée de la vitesse relative
u,. Afin de veiller a ce que cette vitesse ne biaise la solution en aucune fagon, elle ne
doit agir que dans la direction perpendiculaire a l'interface et elle doit étre dirigée vers
la zone de liquide. On prend comme modele pour u, :

U, =1 mm((]ai, max(i)) (3.50)
Sy Sy
Avec ¢ le flux de convection, S le vecteur surface d'une cellule, n le vecteur normal
et C, le taux de compression. Ce taux de compression est une variable globale pour
tout le maillage et a généralement comme valeur 1. Un taux de compression a C, = 0

permet de rendre nul le terme de compression. Le vecteur normal est calculé comme :

Vo
Val

n=

(3.51)

3.3.2 Résolution du couplage Vitesse/Pression

Dans cette section , la procédure de discrétisation des équations de Navier-Stokes
utilisée dans interFoam sera présentée . Nous allons commencer par la forme incom-
pressible du systéme donné par I’équation de continuité et 1'équation de la conserva-
tion de la quantité de mouvement :

8ui
— 52
5. =" (3.52)
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ou | uu; __10P 9 [V@w N 5’%} (353)

at oz,  pox, oz, |"\or, T oz,

Deux points nécessitent une attention particuliere : la non-linéarité de I'équation de
la conservation de la quantité de mouvement et du couplage pression - vitesse.

Le terme non-linéaire dans 1’équation 3.53 est 8;;?1 , la vitesse est "transportée" par
elle méme. La forme discréte de cette expression sera quadratique en vitesse et le résul-
tat du systeme algébrique ne sera toujours pas linéaire. Il existe deux possibilités pour
résoudre ce probleme, soit on utilise un solveur non-linéaire, soit on linéarise le terme
de convection. Ce terme, remis sous forme vectorielle, est discrétisé de la maniere sui-

vante :

V.(uu) = Z F(u)f = ayu, + Z anuN (3.54)
f f

Avec F, a, et an des matrices fonctions de u que 'on fixe dans un premier temps
pour garder un systéeme linéaire. On peut corriger ce probléme par itérations succes-
sives. Les notations N et p font référence au formalisme volume-finis, le p désigne la
cellule "propriétaire” de la face alors que le N désigne le "voisin". Pour plus de détails
sur la discrétisation du terme convectif vous pouvez vous référer a la these de Jasak
[100] le principal developeur du code OpenFOAM. Le point important est que les flux
F doivent satisfaire I'équation de continuité 3.52, qui doit étre résolue avec 1'équation
3.54.

Nous allons maintenant présenter le probleme du couplage pression-vitesse. Afin
d’obtenir la pression, une forme semi-discrétisée de 1’équation de mouvement sera
utilisée :

ayu, = H(u) — VP (3.55)

Dans le méme esprit que la procédure de Rhie and Chow [101, 102], le gradient
de pression n’est pas discrétisé a ce niveau. L'équation 3.55 est obtenue a partir de la
forme intégrale de I’équation de la conservation de la quantité de mouvement. Notons
que le théoreme de la divergence de Gauss sera utilisé tout au long de la procédure de
discrétisation, impliquant cette identité :
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V.adV = 7{ a.dS~Y Sa (3.56)
[ron-f s

Le terme H(u) contient les deux parties : La "partie de transport”, contenant la ma-
trice de coefficients pour tous les voisins multipliés par les vitesses correspondantes.
Et la "partie source" contient les termes connus a l'instant t et les termes sources mis a
part le gradient de pression. Dans le cas ou il n'y pas d’autre terme source, cela donne :

t

u
H(u) = — ! — 57
(v) ijan A (3.57)
L’équation 3.55 est utilisée pour exprimer u :
H 1
U, = W _Llgp (3.58)
ap ap

On interpole les vitesses des cellules aux faces : différents schémas numériques
peuvent étre utilisés :

up = (M)f _Lwp), (3.59)

ap ap

La forme discrétisée de I'équation de continuité est :
Vaur Sup=0 (3.60)
f

Lorsque 'équation 3.58 est introduite dans 1’équation 3.60, on obtient I’équation de
pression suivante :

V. (M — iVP) =0 (3.61)
a, a,
on réarrange les termes :

/Uv. <al(vp)) dv = Ef: S (H;:)L (3.62)

P

Si on s’intéresse maintenant a la forme discréte compléte des équations de Navier-
Stoke, on obtient :

/ apyu,dv = / H(u)dv — Y S.(VP); (3.63)
v v f
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1 H

> s [(—) (VP)s| =) 8. (ﬂ) (3.64)

ap ap

f f f f
Les flux sont calculés via I'équation 3.58.

Lorsque 1’on considére la forme discrétisée des équations de Navier-Stokes 3.63 et

3.64, la forme des équations montre la dépendance entre la vitesse et la pression . Ce

couplage nécessite un algorithme de projection. Pour cela le solveur interFoam utilise
un algorithme nommé Pimple, introduit par Isaa [103] :

e ['équation de conservation de la quantité de mouvement 3.63 est résolue en pre-
mier. Le terme source de gradient de pression n’étant pas connu a ce stade, le
gradient de pression du pas de temps précédent (instant t) est utilisé a la place.
Cette étape est appelée momentum predictor. Un nouveau champ de vitesse u*
est ainsi obtenu.

e En utilisant cette vitesses u*, 'opérateur H(u*) peut étre calculé via 1'équation
3.57 et ’équation de pression peut étre résolue via 1'équation 3.64. La solution
de I’équation de pression donne la premiere estimation du nouveau champ de
pression. Cette étape est appelée pressure solution.

e[ () -(2) o

e L'équation 3.65 corrige le champs de vitesse afin qu’il soit compatible avec le
nouveau champ de pression et ’équation de continuité. Cette étape est appelée
explicit velocity correction.

(3.65)

Sion regarde de plus pres I’équation 3.58, il apparait que la vitesse corrigée dépend
de deux termes. La premieére correction est due au changement du gradient de pression
(le terme iVP) alors que la deuxiéme correction est liée a I'influence de la correction

de la vitesse (le terme 2 ). Lors de la linéarisation H(u) a été pris indépendant de u
mais comme il en depend il est donc nécessaire de corriger le terme H(u), de reformu-
ler I'’équation de pression et refaire la procédure. La boucle revient donc a faire I'étape
1 (momentum predictor) puis de faire plusieurs itérations des étapes 2 (pressure so-
lution) et 3 (explicit velocity correction). La boucle est répétée tant qu'une tolérance
prédéfinie n’est pas atteinte pour la vitesse u et la pression P.
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3.3.3 Prise en compte de la LES

Dans cette section, la méthodes LES utilisée dans nos simulations sera présentée.
Dans la section 3.1, nous avons vu les équations diphasiques filtrées. Dans le code
OpenFoam le terme de sous-maille convectif prédomine sur les autres. Ceux ci sont né-
gligeables en comparaison de 7,,,,, ils ne sont donc pas modélisés. Le code OpenFoam
prend donc le parti de modéliser uniquement le terme 7,,,,,, les équations deviennent
donc les suivantes :

e Conservation de la masse filtrée o
Ui

(91:2- -

e Conservation de la quantité de mouvement filtrée

0 (3.66)

opu;  Opui; opP 9 (_ 0u 0O OTpuu;
- _ - — 3.67
e Equation de transport de 'interface filtrée
day, _ Oay, .
ot Uiy, Y (3.68)

On remarque que cela correspond au systéeme d’équations de Navier-Stokes incom-
pressible monophasisque. Il est alors possible de faire les mémes hypotheses que dans
le cas monophasique. On décompose le terme de sous maille en deux parties :

1
Tpuiuj- == Tij — ngkéij (369)

L'équation de la conservation de la quantité de mouvement filtrée devient alors :

opu; — Opuyi; or, o (, . 0u O
_ 7

Le terme P, correspond a la pression avec 'ajout de la partie isentropique du terme
de sous maille et /i, = p; correspond a la viscosité dynamique turbulente.

Plusieurs modeles permettant de calculer 7, sont présents dans le code OpenFoam.
Dans ces modéles nous retrouvons les modele de Smagorinsky et de similarité d’échelles
présentés un peu plus tot dans le chapitre. Nous avons aussi utilisé le modeéle One-
equation [104]. Il correspond au modeéle par défaut d’'OpenFoam, et c’est avec ce mo-
dele que les simulations ont été le plus stables.
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100 Développement d'un modéle LES pour 1’atomisation

Le principe de ce modele est de résoudre une équation de transport pour 1’énergie
de sous-maille k,4s = 751/2 afin d’obtenir I'échelle de vitesse des fluctuations de sous
maille. L'équation modélisée s’écrit :

Osgs | Dtshsgs _ O

2 & 4 oy P Ko o
kA4 0) = ijlli — Ce—x— — Ti; i) 3.71
ot T on, on, (WD EP) B Tt — e~ (7D

Avec ¢, et ¢;, des constantes évaluées dans la littérature [105, 106]. Dans nos simu-
lations, nous prendrons ¢, = 0.07 et ¢, = 1.05. Le terme S;; correspond lui au tenseur
du taux de déformation. La viscosité cinématique turbulente de sous maille est ensuite
calculée comme :

Dygs = Cokl2A (3.72)

59s

Ce modeéle one-équation a été utilisé par plusieurs chercheurs comme Ulrich Schu-
mann [107] et Daniele Carati and al. [108]. Un des avantages majeurs réside dans le
calcul de l'échelle de vitesse qui permet une prescription plus précise de 'échelle de
temps par rapport aux modeles algébriques de viscosité. A contrario les autres modéles
utilisent 1’échelle de temps |SZ;1 |. Ce tenseur du taux de déformation est fortement af-
fecté par 1’écoulement moyen et par les plus grandes structures.

3.4 Changement de formalisme DNS/LES

Dans cette section une méthodologie permettant de changer de formalisme locale-
ment sera présentée. Certaines régions seront résolues via un formalisme DNS alors
que d’autre régions seront elles résolues via un formalisme de simulation aux grandes
échelles. Les différentes régions seront déterminées dynamiquement au cours des si-
mulations, en fonction de la résolution de I'interface liquide gaz.

3.4.1 Idée générale du modele

L'idée du modéle LES d’atomisation peut étre résumée sur la figure 3.10 : Proche de
l'injecteur (zone 1 figure 3.10), la zone dense est composée d"un coeur liquide, dont les
échelles de longueur de plissement sont supérieures a A. A cet endroit la contribution
de sous maille est nulle, il est donc possible d’utiliser une méthode de suivi d’interface
de type DNS, c’est la vision discontinue.
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3.4 Changement de formalisme DNS/LES 101

Plus loin dans la phase dispersée (zone 2 figure 3.10), les tailles de gouttes sont in-
férieures a la taille de la maille LES. Il faut revenir a une vision de spray de sous maille.
On pourra utiliser les modélisations issues du formalisme RANS.

Ainsi le but est de disposer d’'un modéle prenant en compte la zone dense d’ato-
misation primaire par une méthode de suivi d’interface et dans la zone dispersée, le
spray est transféré en sous maille. A ce niveau, une équation de la densité d’interface
permettra d’obtenir des informations sur le nuage de gouttes, (leurs tailles, vitesses et
leur répartition spatiale).

Maillage
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Zone 1 : Interface bien résolue Zone 2 : Spray de sous maille

FIGURE 3.10 — Principe du changement de formalisme DNS/LES

3.4.2 FEquation a résoudre

Afin de remplir les objectifs du modeéle, il faut chercher a résoudre les équations de
transport pour la conservation de masse, la quantité de mouvement et la fraction volu-
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mique de liquide. On va également décrire les termes de sous maille pour la quantité
de mouvement et la fraction volumique de liquide en zone dispersée.

3.4.2.a Gestion de I’équation de transport de l'interface

Une des problématiques majeures est le changement de formalisme. Dans la suite
du manuscrit nous appellerons zone DNSI la zone non filtrée : dans cette zone 1'in-
terface est bien résolue. Pour maintenir la discontinuité sur le champ de fraction volu-
mique de liquide, I’équation de transport comprend un terme numérique de redresseur
de gradient. Les zones ayant une interface sous résolue seront elles appelées zones LES.
elles correspondent aux régions filtrées, et 'équation de transport contient un terme de
sous-maille.

e Equation de transport de l'interface compressive (DNSI)
Oa N O(u;c) N 0 (a(l —a)ul)

= -7
e Equation de transport de l'interface filtrée (LES)
da | olwa)  Orai_ (3.74)

E 81’, 8xj

Pour étre en mesure de réaliser un changement local, il faut pouvoir coupler ces
deux équations sous la forme d’une équation de transport de l'interface complete
(DNSI / LES) :
oa  O(uw;a) 0 (Coa(l —a)ul) OTwi

T oz, + oz, + (1 - Ca>8_xj =0 (3.75)

Nous ne travaillons plus qu’avec des variables filtrées puisque dans les zones "DNS"
nous avons en principe u = % et « = &. Un coefficient C, été introduit, il est local a
chaque cellule. Il vaut 1 dans les zones DNSI et 0 dans les zones LES. Ainsi dans les
régions DNSI le terme de sous maille disparait puisque (1 — C,) vaut zéro. Et dans
les régions LES le terme de compression disparait de la méme fagon. On voit ici que
la méthode de suivi d’interface basé sur un terme de redresseur de gradient permet
aisément le passage d'une méthode a l’autre.

Dans 1'équation 3.75 tous les termes sont définis sauf le terme de sous maille 7,; qui
sera décrit dans la section suivante
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Enfin il faut maintenant étre capable de définir les zones DNSI et LES. Pour cela
nous devons déterminer C,. Et donc définir des critéres de transition permettant de
déterminer si l'interface liquide/gaz est résolue dans une cellule. Il nous faut des infor-
mations sur la topologie de I'interface, pour cela nous utilisons une nouvelle grandeur :
la densité d’aire interfaciale.

3.4.2.b Terme de sous maille de transport

Dans cette section nous allons décrire le calcul du terme de sous-maille 7,,; :
J(a(l —a)uj)  OJua  Oua

La modélisation d"un terme de sous-maille équivaut a 1’ajout d"un terme de diffu-
sion. Nous avons opté de modéliser le terme 7, comme une terme diffusif classique :

(3.76)

d(a(l —a)u;) 0 D oo

o0x; N Ox; t@a:i
Avec D, une constante représentant un taux de diffusion turbulent. Le travail de
Chesnel réalisé au cours sa these [2] aurait pu étre utilisé. Cependant méme si le mo-
dele de similarité d’échelle est compatible localement, il entraine des instabilités a long

terme d’ot1 le terme de diffusion de sous maille.

(3.77)

3.4.2.c Equation de continuité
Cette équation ne change pas quel que soit le formalisme utilisé. L'équation s’écrit :
ou;

3@-

=0 (3.78)

3.4.2.d L'équation de la conservation de la quantité de mouvement

opu; — Opui; orP 9 (_ ou  0Ou OT puju,
ot " oz,  0m o (“(axj * 8352-)) - 1-C)=, (3.79)
Cette équation de transport nécessite quelques explications : Comme pour 1'équa-
tion de transport de la fraction volumique de liquide, nous avons fait intervenir le
coefficient C,,. Pour rappel ce terme est défini comme :

(3.80)

o — 1, sizone DNSI
o 0, sizone LES.
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Ainsi lorsque l'interface est résolue, le terme (1 — C,)7,y,., s'annule et 'équation
3.79 équivaut a I’équation de conservation de la quantité de mouvement en formalisme
DNSI (eq) 3.54. Le calcul du terme de sous maille 7,,,,, est décrit dans la section 3.3.3.

3.4.3 ELSA : densité interfaciale

Dans cette section nous décrirons le modele ELSA (Eulerian Lagrangian model for
Spray and Atomization). Celui ci a été proposé par Vallet et Borghi en 1999 [22] ou
adapté a l'injection automobile par Romain Lebas [3]. Ce modele permet de décrire
la topologie du spray en utilisant une grandeur générale : la densité d’interface. Cette
grandeur représente le rapport entre 1'aire de l'interface liquide-gaz et le volume de la
cellule considérée. Cette grandeur est donc exprimée en m?/m? et s’écrit comme :

Aire interfaciale

) (3.81)

- Volume de controle

Ce type de variable peut aussi bien traiter une gouttelette sphérique que le coeur
liquide tres déformé. Sur la figure 3.11 nous présentons un exemple de cette variable.
L'aire interfaciale des structures liquides est représentée en bleu alors que le volume
de controdle est lui mis en rouge.

L’avantage de définir la densité d’interface dans le cas de I'atomisation liquide/gaz
est de s’affranchir de la description du spray en terme de gouttes sphériques, c’est
d’ailleurs ce qui motive son utilisation ici. Néanmoins, il est toujours possible de rac-
corder ¥ avec cette vision. A titre d’exemple, si 1’'on fait 'hypothése que les gouttes
sont sphériques avec une distribution mono-disperse au sein du volume de controle,
on peut alors obtenir le diamétre moyen de Sauter avec :

ou encore la densité volumique de gouttes, notée N :

6ar
N=—+ 3.83
nD3, (3.:83)
Cette quantité est bien adaptée a la simulation aux grandes échelles, puisque le
volume de controle (maille de calcul) peut étre défini comme le noyau de convolution

du filtre. Dans ce cas la densité interfaciale peut s’exprimer comme :

=21 (3.84)
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FIGURE 3.11 — Schéma explicatif de la densité interfaciale.

avec Sy la surface de l'interface liquide/gaz dans le volume de controle.

Ce modele est initialement développé pour des simulations RANS. Cependant,
dans sa these Jérémy Chesnel [2] a proposé une extension dédiée aux simulations
LES. Dans ce "nouveau" modele, la densité interface est décomposée en une variable
moyenne imm et en une fluctuation X'

=3 +Tn (3.85)

Ymin représente la surface "minimale" que I'on peut trouver au sein d’un volume
de controle pour une fraction de volume de liquide donnée. En effet, si au sein de ce
volume de controle, la fraction de volume est telle que o €]0, 1], alors il doit exister
une densité d’interface puisque les 2 phases sont présentes. Et sa valeur est au moins
égale a X,

D’un point de vue LES, le terme Smin peut étre vu comme la densité d’interface ré-
solue. En effet, la simulation aux grandes échelles induit, dans son formalisme, que la
résolution d’échelles de plus en plus petites devrait tendre vers une simulation de type
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DNS. En ce sens, la décomposition équation 3.85 est en accord avec les principes du
modele LES d’atomisation. En effet, lorsque les échelles de courbure sont bien résolues
par le maillage LES, la densité d’interface ¥ revient naturellement vers cette densité
d’interface résolue %,,.;,, qui assure 'existence de cette quantité d’'interface minimale.
Dans les faits, au sein d’un volume de contrdle, cette densité d’interface "minimale"”
correspond souvent a une interface plane coupant ce volume et Jéremy Chesnel a pro-
posé de I'approximer comme :

= 24/a(1 — )
Lomin = — X (3.86)

Cette formulation a été déterminée en prenant différents cas test comme celui d'un
volume de controle sphérique. Nous remarquons que nous avons bien le comporte-
ment décrit précédemment a savoir Smin = 0 lorsquea =0oua = 1.

D’autres approximations pourraient étre utilisées pour déterminer ,,,;,, en fonction de
la résolution.

Le terme de fluctuation Y’ est régi par une équation de transport. Celle-ci comporte
un terme temporel et un terme convectif standard. Un terme de diffusion faisant ap-
paraitre le différentiel entre la vitesse du liquide et la vitesse interfaciale est également
présent, tout comme un terme source caractérisant le phénomene de break up et coa-
lescence.

% N oL 0

= by by

Cette relation rejoint I'idée d'un temps de retour a I'équilibre introduit par Vallet et

al [49]. Le terme source % (1 — g) fait tendre la valeur de X vers sa valeur d’équilibre,

¥ au bout d’un temps de "relaxation” , ici 7 . On utilisera pour 7 un temps LES relatif
ala turbulence. Une piste d’amélioration serait de lier 7 a des phénomeénes de break up.

oy 2 . N 2 .1 S ey 2 . N
La densité d’interface a I’équilibre ¥ est la densité d’interface correspondant a un
diametre équilibre. Dans le but de conserver la cohérence de notre formulation, on
décompose X.,; en une partie moyenne et sa fluctuation :

DM SRS yut (3.88)

Afin de modéliser cette fluctuation, on définit un nombre de Weber critique de la
maniere suivante :
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ok
L (3.89)

=t

o

En faisant I'hypothese que 'on tend vers 1’équilibre, lorsque localement les forces
d’inertie sont compensées par les forces de tension de surface, alors le nombre de We-
ber d’équilibre local est de I’ordre de 'unité. Ainsi, a I'instar de Lebas [3] dans la partie
dense, on fera I'hypothese suivante :

We* ~ 1.4 (3.90)

Ce qui permet de trouver une approximation de la densité d’interface d’équilibre,

(3.91)

3.4.4 Critere de transition

Dans cette section, les criteres permettant de basculer entre les formalismes sont
présentés. Ces criteres sont utilisés pour définir le coefficient C,,. Ils sont appelée IRQ
(pour Interface Resolution Quality). Deux critéres ont été définis, le premier I RQ)s, est
basé sur la densité interfaciale alors que le second I R(), est basé sur la courbure de
I'interface. Au final, le coefficient C,, est défini comme :

1, silRQx < SietlRQ,. < S
Ca:{ si IRQy 1€ Q@ 2 (3.92)

0, sinon.

Avec S et S, des valeurs seuils pour chaque critére. La valeur de ces valeurs seuils
sont déterminées dans le chapitre suivant. Dans les sous parties suivantes, la définition
des deux I R() sera donnée.

3.4.4.a Critére [ RQsx

Le critére I RQ)y, est basé sur la densité interfaciale. Pour rappel la densité interfa-
ciale est définie comme la somme d’une variable moyenne Snin €t d’une fluctuation
5.

=% +%n (3.93)
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Le rapport 3,,;, sur ¥ représente donc le rapport entre la quantité d’interface réso-
lue et la densité d’interface totale . Lorsque l'interface est bien résolue, la variable ¥’
tend vers 0. Et dans cecason a :

5 =Zmin (3.94)

Ce rapport tend donc vers 1. Dans le cas inverse, c’est-a-dire lorsque l'interface est
mal définie, les termes de sous-maille ont une influence non négligeable, cela signifie
que le terme ¥ devient important devant %,,,;,, et donc le rapport tend vers 0.

Le critere I RQ)y, est donc défini par :

interface résolue X,

TRQy = ——
@s interface total ¥

(3.95)

La figure 3.12 illustre la variation de ce critére sur l'isocontour 0.5 de la fraction
volumique de liquide. On s’apercoit que ce critere a une valeur élevée dans du coeur
liquide tandis que lors de la formation des ligaments ou de gouttelettes, ce critére a
une valeur beaucoup plus faible.

3.4.4b Critere IRQx

Dans cette partie, la définition du deuxiéme critére de transition est donnée. Celui
ci est basé sur la courbure de I'interface liquide gaz. Plus la courbure de l'interface est
importante moins celle ci est résolue. En effet si la courbure est importante cela signifie
que l'interface se plisse dans la maille . Dans ce cas il est possible de considérer que la
taille de la maille n’est pas suffisante pour capturer tous les plissements ou toutes les
déformations de l'interface. Cette cellule doit alors étre considérée comment étant mal
résolue.

Pour rappel la courbure d’une goutte est égale :

2
— 3.96
h=g (3.96)
avec R le rayon de la goutte.
Nous avons défini le critere I R(Q),, comme :
1 R
[ = — = — .
RQ. T oA (3.97)
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IRQ_SIGMA
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Eo,s

éO,é
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Eo,z
0,0367

FIGURE 3.12 — Niveau du critere I RQ)s, sur la surface définie comme 1’isocontour 0.5 de
la fraction volumique de liquide.
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avec A la taille de la maille de calcul.

Le schéma 3.13 permet de mieux comprendre ce critére. Sur ce schéma est tracée
une courbe représentant / RQ),. en fonction de £ = -%. La courbure est donc inverse-
ment proportionnelle au rapport £. Lorsque la courbure est nulle, le rapport tend vers
oo et lorsque la courbure est importante le rapport tend vers 0. Si l'interface liquide
gaz peut étre représenté par un plan, cela signifie que la courbure est nulle, dans ce
cas la valeur de I'/RQ);. sera oo. Si maintenant on s’intéresse au cas ou l'interface est
est une courbe, par exemple dans une goutte de rayon 2 A, le rapport £ vaudra donc

2 et ' RQ)}, aura alors une valeur de 1. Enfin dans le cas d'une goutte de rayon 0.5 A,
I'IRQ,, vaudra 0.25.

Ainsi il est possible de définir une valeur seuil pour I'7RQ),.. Au dessus de ce seuil
nous considérons l'interface bien résolue, en dessous mal résolue.

FIGURE 3.13 — Schéma explicatif du critere I RQ)y,

La figure 3.14 illustre la variation de ce critere / R(),, sur 'isocontour 0.5 de la frac-
tion volumique de liquide. On s’apercoit que ce critére a une valeur importante dans le
coeur liquide et lors de la formation des ligaments ou de gouttelettes, ce critére a une
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valeur beaucoup plus faible. Si on compare avec le critere I R()s; on remarque que le
champ de colorisation est tres different.

3.5 Couplage Eulérien/Lagrangien

Dans cette section nous présentons un nouveau type de couplage eulérien/lagrangien.
Les particules lagrangiennes serviront a transporter de l'information afin de corriger
les champs euleriens dans les zones ot le spray est réellement dispersé.

3.5.1 Présentation du couplage

Dans la partie diluée du spray, 'utilisation de méthode eulérienne peut étre amé-
liorée. En effet dans ces zones, la fraction volumique de liquide est tres faible. Elle
représente une ou plusieurs structures liquides de sous-mailles. Ces structures sont
donc mal décrites de facon eulérienne et une seule vitesse et un seul diametre moyen
représentent les gouttelettes. Le probleme vient du fait que lorsque 1’on écrit les équa-
tions de la fraction volumique de liquide (ou la densité interfaciale), il faudrait utiliser
la vitesse interfaciale, comme le rappelle 1’équation ci dessous :

+

Or la définition méme de la vitesse interfaciale n’a plus réellement de sens dans
la zone diluée, car nous ne sommes plus en mesure de capturer cette interface. Pour
pallier ce probleme il est possible de coupler une approche lagrangienne a la descrip-
tion eulérienne. En zone diluée, des particules lagrangiennes sont générées, celles-ci
servent a transporter de 'information (leur vitesse). La vitesse des particules lagran-
giennes permet de reconstruire un champ eulérien qui peut étre défini comme la vitesse
interfaciale. Celle-ci est alors utilisée afin de corriger les équations de transports de la
fraction volumique de liquide et de la densité interfaciale.

=0 (3.98)

I est donc nécessaire de préciser un critere de transformation enfin de déterminer la
ou les zones diluées. Un fois ce critéere de transformation posé, on définit un ensemble
de cellules de transformation a partir duquel sont injectés des échantillons lagrangiens.

Les gouttes lagrangiennes injectées dans les cellules de transition doivent étre ini-
tialisées en respectant les données physiques calculées dans la partie eulérienne du
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FIGURE 3.14 — Niveau du critere I R(Q),. sur la surface définie comme l'isocontour 0.5 de
la fraction volumique de liquide.



3.5 Couplage Eulérien/Lagrangien 113

spray. Ainsi, plusieurs caractéristiques des gouttes lagrangiennes sont extraites de la
zone de calcul eulérienne. Ces données sont : la vitesse des gouttes, le diametre des
gouttes et la densité volumique de goutte. Cette derniére grandeur est imposée par
la conservation de la masse, une fois le diametre des gouttes calculé avec la densité
d’interface. Il est aussi nécessaire de préciser la position initiale des particules pour
initialiser le calcul lagrangien.

Il est & noter que dans les calculs réalisés, une seule particule est injectée dans cha-
cune des cellules de transition. Il serait envisageable d’injecter par cellule de transition
une distribution de particules.

3.5.2 Critere de transformation

Le critere de transition entre les zones denses et diluées du spray a été proposé
par Blokkeel [109]. L'auteur propose de passer du calcul eulérien au calcul lagrangien,
lorsque la distance entre les particules est suffisamment importante. Ce critere revient
a définir comme critere de transition un seuil de fraction volumique de liquide. Nous
retenons ici le méme critere. Le calcul lagrangien est initialisé dans une maille de calcul
des que la fraction volumique de liquide est inférieure a 10%. Les mailles de calculs
dans lesquelles les particules lagrangiennes sont générées sont appelées cellules de
transformation.

3.5.3 Initialisation des particules lagrangiennes

Afin de quantifier les transferts de masse, quantité de mouvement et énergie lors du
transport lagrangien, il est nécessaire de fixer le diametre des particules. On suppose
que les gouttes sont sphériques au moment de la transition. Le diametre moyen des
gouttes est assimilé au diametre moyen de Sauter. On utilise la fraction de liquide et la
densité d’interface liquide/gaz pour définir la taille caractéristique des particules :

Dy =+ (3.99)

Ainsi dans chaque cellule de transformation il n’existe qu'un diametre mais celui-ci
varie dans I'ensemble des cellules de transformation. On dispose alors d"une distribu-
tion de tailles de gouttes sur 'ensemble des cellules.
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Il faut aussi définir le nombre de gouttes par unité de volume, il est obtenu di-
rectement en considérant la conservation de la masse de liquide dans les cellules de
transformation :

6o
N = 3.100
nD3, ( )

Afin d’initialiser le calcul lagrangien, il est aussi nécessaire de spécifier la position
initiale des particules. Les nouvelles particules sont injectées au centre des cellules de
transformation. Une nouvelle particule ne peut étre créée que si la cellule transforma-
tion ne contient pas déja une autre ou d” autres particules.

Enfin la vitesse des gouttes est définie comme étant la vitesse moyenne de la cellule.

3.5.4 Transport des particules lagrangiennes

Il est nécessaire de déplacer les particules. Dans le cas de ce couplage les particules
ne représentent pas des structures liquides, elles servent uniquement a transporter une
information. Cette inforamtion est la vitesse de l'interface. Ces particules sont donc
considérées comme des gouttes sphériques et sont transportées via la dynamique de
I’écoulement. L'équation de transport des particules est donc la suivante :

aX

— =V 3.101
7 (3.101)

Avec X la position de la particule et V sa vitesse. Pour plus de détails sur les équations
lagrangiennes et sur les méthodes de résolution, il faut se référer au chapitre 2.

3.5.5 Couplage Euler -> Lagrange

En formulation lagrangienne, il est possible de définir une fraction volumique li-
quide lagrangienne :

1 T
o= - > ngp,i (3.102)
¢k

avec Ny le nombre de gouttes par particule stochastique d’indice % et de diameétre Dj, .
De la méme facon il est aussi possible de définir une densité interfaciale lagrangienne :

1
V= > NyrD} (3.103)
¢k
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La premiere étape de ce couplage consiste a s’assurer, dans chaque cellule du domaine
de calcul, que les approches eulériennes et lagrangiennes transportent en moyenne
la méme quantité de fraction volumique de liquide ainsi qu'un diametre moyen de
Sauter équivalent. Dans le cas contraire un facteur correctif de masse est appliqué pour
déterminer un nouveau nombre de gouttes par particule lagrangienne N* :

Nt = ¢, N (3.104)

Ainsi qu'un facteur correctif pour le diametre des particules lagrangiennes pour
qu’elles aient un nouveau diametre D; :

Dt = ¢,D (3.105)

La figure 3.15 représente de fagon schématique ces modifications au niveau de la
distribution de taille des particules lagrangiennes. Le principe est d’égaliser les dia-
metres moyens de Sauter eulériens et lagrangiens. Une fois ces modifications faites,
une nouvelle distribution de taille est obtenue. Elle peut étre considérée comme une
distribution de taille “hybride Euler - Lagrange”, dans le sens ou elle possede un cer-
tain nombre d’informations venant de I'approche lagrangienne (ecart-type autour du
diametre moyen de Sauter, forme générale de la distribution...) et elle possede le dia-
metre moyen de Sauter eulérien.

Il reste cependant a déterminer les coefficients multiplicatifs de masse et de taille de
gouttes, respectivement ¢,, et ¢; en s’assurant que la masse lagrangienne est égale a la
masse eulérienne et en égalisant les diamétres moyens de Sauter eulérien et lagrangien,
il vient :

€n = (%)2 (%)3 (3.106)

(0% El

La méthode permet d’assurer un comportement identique de la modélisation la-
grangienne et de la modélisation eulérienne en zone diluée du spray. Dans la section
suivante I'impact des particules lagrangiennes sur les champs eulériens sera présenté.

3.5.6 Couplage Lagrange -> Euler

L'intérét d'un couplage Lagrange/Euler réside donc dans 1'exploitation de la dis-
tribution de taille hybride Euler - Lagrange pour corriger la vitesse des équations de
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FIGURE 3.15 - Principe de modification des distributions de taille de particules lagran-

giennes en prenant comme référence le diametre moyen de Sauter eulérien pour re-
construire une nouvelle distribution de taille hybride Euler - Lagrange

transport eulériennes. En effet si on reprend l"équation de transport de la fraction vo-
lumique de liquide :

oa 0w, OTy
5 o, o 0 (3.108)
La vitesse peut tres bien étre définie de facon eulérienne, mais aussi de facon la-
grangienne. En effet, il est tout a fait possible de calculer dans chaque cellule du do-
maine les vitesses uf et uj* qui correspondent aux moyennes des vitesses pondérées
respectivement par le volume et par la surface de liquide :

1
ui = S u,Nk%Dg (3.109)
k
1
uy = 5 > wNyw D} (3.110)
k

avec o et X; respectivement le volume total et la surface totale de liquide sous
forme lagrangienne dans la cellule considérée.
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Il reste donc a intégrer cette contribution lagrangienne dans 'évaluation de la vi-
tesse. Le nombre de particules stochastiques en lagrangien n’est pas toujours suffisant
pour assurer une convergence statistique. Il a donc été décidé d’introduire une fonc-
tion de pondération entre ’approche eulérienne et I’approche lagrangienne. Si la cel-
lule considérée ne contient pas plus d"une particule lagrangienne, les vitesses retenues
doivent étre intégralement celles obtenues par le formalisme eulérien, sinon la valeur
retenue entre les deux approches sera dicté par le nombre de particules stochastiques
n, présentes :

sin, < 2alors:

u® = u” (3.111)
u” = uf (3.112)
sinon :
1 1
u® = u® + (1 - —) uf (3.113)
A /np A /np
1 1
uF = uf + (1 — ) uy (3.114)
A /np A /np

Cette fonction de pondération exprime le fait que 'erreur due a la convergence
statistique est proportionnelle a an Par exemple, cette répartition des poids entre
les deux formalismes implique qu’a partir de quatre particules dans une cellule, I’ap-
proche lagrangienne du modele intervient a 50% dans le calcul de la vitesse u® et u*>.

3.6 Conclusion

Dans ce chapitre nous avons détaillé toutes les étapes du développement d"un mo-
dele Eulérien/Lagrangien de simulation aux grandes échelles spécifiquement dédié a
I'atomisation dans le cadre de maillage non structuré. Il permet d’extraire deux cas li-
mites qui sont a la base de la modélisation proposée. Soit l'interface est bien décrite,
alors dans ce cas une méthode de capture d’interface doit étre utilisée. Soit elle ne I'est
pas, il faut d’écrire les deux phases en termes de moyennes et 'approche homogene
ELSA LES est utilisée. Le modéle cherche donc a joindre ces deux cas limites. Dans le
modele proposé, la transition se fait grace a un coefficient défini localement. Suivant sa
valeur on active ou non la méthode de capture d’interface. Pour étre capable de définir
ce coefficient, deux criteres de transition ont été définis. Le premier se base sur la pro-
portion de la densité d’interface résolue. Le modele résout donc1’équation de transport
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de la densité d’interface, qui nous permet de connaitre la la densité d’interface résolue.
Le deuxieme critere est lui basé sur la courbure de l'interface vis a vis de la résolution.

Une nouvelle approche pour le calcul de la vitesse intervenant dans les équations
de transport de la fraction volumique de liquide et de la densité d’interface liquide/gaz
est proposée. Elle se base sur une utilisation couplée des approches eulérienne et la-
grangienne en zone diluée du jet. Dans chaque cellule, on s’assure de la bonne conser-
vation de la masse de liquide et la surface liquide/gaz entre les approches Euler et La-
grange. L'approche lagrangienne permet d’obtenir une distribution de taille de gouttes
liquides hybride Euler - Lagrange. La vitesse est ensuite reconstruite comme une fonc-
tion de la vitesse Eulérienne et de la vitesse Lagrangienne pour calculer les flux dans
I'approches Eulérienne.

Dans le prochain chapitre les premiers résultats obtenus avec la modélisation pro-
posée sont analysés sur des cas proches de l'injection Diesel.

118



Chapitre 4

Résultats du modele LES d’atomisation

La modélisation proposée au chapitre précédent est testée dans ce chapitre. Notons
qu’il est trés difficle d’obtenir des données expérimentales en zone tres proche de 1'in-
jecteur, cependant certaines méthodes y parviennent comme les méthodes LCV [110],
d’imagerie ballistique [111] ou encore X-RAY [112, 113]. Aussi nous avons choisi d"uti-
lisé un cas DNS comme référence. Il s’agira donc d’une validation de résultats avec une
référence numérique optimale et non pas de validation expérimentale. On ajoute que,
dans la mesure ou les simulations présentées ici constituent les premieres phases de
développement d'un modele, ces résultats vont nous permettre de mettre en lumiere
les problemes rencontrés et si possible d’envisager des améliorations.

En introduction, on présente donc la configuration de calcul choisie pour tester cette
modélisation. Dans une deuxiéme partie on étudie le comportement du solveur initial
interFoam, en fonction de la résolution du maillage. Puis on étudie le comportement
qualitatif du modele développé dans le chapitre précédent et une attention particuliere
est portée sur les criteres de transition. Ensuite on compare de maniere quantitative les
statistiques obtenues avec les différents formalismes. De plus on s’interroge sur la ma-
niere de comparer la DNS et la LES, constituant un point clef en modélisation.

4.1 Configuration numérique

Pour mener a bien des comparaisons a posteriori entre le modele réalisé dans le
chapitre précédent et une DNS, il est nécessaire de définir un cas test de référence.
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120 Résultats du modele LES d’atomisation

La configuration géométrique du cas de référence est précisée sur la figure 4.1. On
cherche a se rapprocher d"un cas Diesel qui puisse étre simulé de maniere tres résolue
(= DNS). Il s’agit d"une injection monotrou de diametre D, = 0.195mm, le domaine de
calcul est un parallélépipede rectangle, de dimensions Ly = L3 = 0.55mm et L; = 2.2mm.
Un systeme de coordonnées cartésiennes (z1, 2, x3) est également défini, x; étant la
direction axiale de 1’écoulement alors que x5 et 23 sont les directions transverses.

e Injecteur hole — Liquid jet contour

X3

X1 L=11Dp

FIGURE 4.1 - Configuration géométrique du cas test de référence

Les fluctuations de turbulence sont imposées en entrée en utilisant la méthode dé-
veloppée par Klein [114] avec une échelle de corrélation caractéristique égale a un
dixiéme du diametre de l'injecteur et une intensité turbulente de 5%. Un résumé des
parametres physiques, pour cette configuration, peut étre trouvé dans le tableau 4.2.

Afin de se rapprocher au maximum de caractéristiques expérimentales d"un jet di-
sel, on choisit la tension de surface o = 0.06N/m et la vitesse moyenne débitante du
liquide égale a 250m.s*.
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4.2 InterFoam Standard 121
Parametre Symbole/Unité | Valeur
Densité du gaz pg(kg.m=?) 1.226
Densité du liquide pi(kg.m™3) 821.8
Viscosité du gaz pg(kgm=1.s71) | 1.78e%
Viscosité du liquide w(kgm=ts™h) | 3270
Tension de surface o(N.m™1) 0.06
Diametre d’injection Dy(pm) 195
Vitesse moyen débitante ug(m.s™t) 250
Reynolds liquide Re; 12519
Weber liquide Wey 106834
Intensité turbulente u'u Ju? 0.05
Echelle de turbulence Li(m) 0.1Dq

TABLE 4.1 — Parameétres des simulations

Enfin les résultats sont comparés a un cas DNS de référence finement résolu (avec
un maillage cartésien de 128> x 1024). Alors que les simulations via le solveur d’Open-
FOAM sont réalisées avec un maillage "équivalent” a 64 x 64 x 512. Les conditions
limites d’'OpenFOAM demandent de définir une condition limite pour l'injecteur, un
maillage spécifique a donc été réalisé. Les figures 4.2 et 4.3 illustrent ce maillage spé-
cifique. Sur la premiére figure apparait un plan transverse (axe z,z3). On remarque
que le coeur du jet possede des mailles régulieres et rectangulaires. Plus on s’éloigne
de I'axe plus la résolution du maillage diminue. L’accroissement du maillage au fur et
a mesure que 'on s’éloigne de l'injecteur est nécessaire pour traiter les cas industriels.
La deuxiéme figure est un plan axial du maillage (axe x1,72), la longueur des mailles
étant la méme quelle que soit la position sur 'axe.

4.2 InterFoam Standard

Nous présentons les résultats de la configuration retenue ci-dessus via le solveur
interFoam natif d’'OpenFOAM version 2.3.0. Dans un premier temps nous exposons
les limites de la méthode de compression d’interface d’ OpenFOAM sur le champ de la
fraction volumique de liquide. Puis nous étudions I'impact de la résolution du maillage
sur la simulation. Et enfin nous comparons ces résultats avec ceux obtenus par le code
ARCHER.
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4.2 InterFoam Standard 123

FIGURE 4.3 — Maillage de vue Profil

4.2.1 Fraction volumique de liquide

Cette section a pour but de présenter 1'évolution temporelle du champ de fraction
volumique de liquide résolu, a. La figure 4.4 présente ainsi les champs a de 5 temps
de la simulation, du début de l'injection a t = 2 - 107%s au jet pleinement développé a
t=1-10"%s.

On remarque que la fraction volumique de liquide est diffuse autour de l'interface,
ceci peut étre du au fait que toutes les échelles de celles-ci ne sont pas résolues. D'un
point de vue méthode cela signifie que la méthode de compression ne permet pas de
conserver une interface définie a I’échelle d"une maille. C’est un indicateur montrant
que les plus petites structures ne peuvent pas étre résolue a I’échelle du maillage avec
la méthode proposée. Il serait sans doute possible de forcer la compression en augmen-
tant la vitesse de compression. On pourrait obtenir une interface résolue mais cela ne
correspond pas a l’écoulement réel. Cela revient a forcer numériquement la stabilité
a I'échelle du maillage, ce qui est aussi le cas avec les méthode VOF, LevelSet etc... 11
semble interssant de pliitot representer les plissements de sous maille par des modeles
physiques appropriés. Cette diffusion traduit la présence de gouttes ou de structures
de sous maille d'un coté de l'interface (de 'interface résolue vers le gaz) et la présence
d’inclusions gazeuses du coté liquide.

A partir des temps de simulation ¢t = 6 - 10~ %s figure 4.4, les structures ne peuvent
plus étre résolues explicitement par le maillage. La fraction de volumique de liquide
commence a étre transférée en sous-maille numériquement. Dans ce cas l'isocontour
0.5 de la fraction volumique de liquide ne permet de plus de représenter correctement
l'interface liquide/gaz théorique. Certaines structures résolues qui correspondent a
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124 Résultats du modele LES d’atomisation

l'interface (symbolisée en noir) disparaissent alors.

Malgré le terme de compression dans 1’équation de transport de la fraction volu-
mique de liquide, le solveur interFOAM n’est pas en mesure de capturer toutes les
échelles de 1’écoulement. Certaines structures liquides deviennent trop petites pour
étre suivies de maniere classique. Il est alors nécessaire de passer a une représentation
de sous maille.

4.2.2 Impact de la résolution du maillage

Dans cette section I'impact de la résolution du maillage est étudié toujours avec
le solveur interFOAM. Pour ce faire, deux simulations DNSI ont été réalisées. La pre-
miere simulation utilise le maillage défini dans la section 4.1. La deuxiéme simulation
utilise un maillage deux fois plus raffiné suivant chacune des directions.

Sur la figure 4.5 nous présentons 1'isocontour 0.5 de la fraction volumique de li-
quide au temps ¢t = 1.5-107°s pour les deux simulations. Le jet de gauche correspond a
la simulation la moins résolue alors que le jet de droite est la simulation la plus résolue.
Lorsque la taille de la maille de calcul diminue, on observe trois points :

e [a taille minimale des structures résolues diminue. En fait, celle-ci est de ’ordre
de Az, la taille d'une cellule de calcul. Le maillage influence cet effet de fagon
significative, on remarque également que les structures sont de plus en plus
nombreuses.

e La rupture de la colonne liquide se fait plus proche de I'injecteur.

e La dispersion du liquide le long de 1’axe d’injection est un peu plus importante.

La résolution du maillage a donc un role direct important, puisque le fait de ne pas
capturer les plus petites structures a un impact sur les plus grandes structures a l'instar
de la dispersion du liquide. Or comme nous l'avons vu dans la section précédente la
méthode de suivi d’interface native d’'OpenFOAM ne permet pas de capturer les struc-
tures sous résolues. Puisque nous ne pouvons pas nous s’assurer de résoudre toutes
les échelles de l'interface, il est nécessaire de mettre en place une méthodologie pour
prendre en compte ces phénomenes sous-résolus.
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4.3 Modele de sous maille pour les structures liquides 125

4.2.3 Méthode Compressive (InterFOAM) vs Méthode CLSVOF (AR-
CHER)

Dans cette section nous comparons graphiquement les sprays réalisés avec la confi-
guration numérique du tableau 4.1 via le solveur interFoam d’OpenFOAM et via le
code ARCHER. Les deux simulations sont réalisées avec des maillages équivalents
(128 x 128 x 512).

Le jet de gauche de la figure 4.6, a été réalisé avec interFoam, l'interface est repré-
sentée via l'isosurface 0.5 de la fraction volumique de liquide. Le jet de droite a lui été
réalisé via le code ARCHER, l'interface est obtenue grace au niveau 0 de la LevelSet.
Dans les deux cas les simulations sont présentées au temps ¢ = 1.5 - 10~ s.

Nous observons des différences notables entre les deux simulations. En effet nous
remarquons que les tailles et I'orientation des ligaments formés par les deux jets sont
différents. Dans le cas d'InterFOAM les plissements de l'interface sont paralleles a I’en-
trée de l'injecteur, alors que dans le cas d’ARCHER ils sont paralleles a ’axe d’injection.
De plus la dispersion du liquide le long de I’axe d’injection est un peu plus importante
via le code ARCHER que via le solveur d’'OpenFOAM. En effet sur le jet de droite on
distingue des petites gouttes dispersées alors que sur le jet de gauche les gouttes reste
groupées le long de l'axe.

Ces différences sont dues au fait que les deux codes n’utilisent pas les mémes mé-
thodes de résolution numérique. Le code ARCHER est dédié a 1’étude du phénomene
d’atomisation, il possede de ce fait des méthodes numériques plus précises. Comme sa
méthode de suivi d’interface pour capturer l'interface ou la méthode gostfluide pour
gérer les discontinuités a 'interface. Cependant ces méthodes empéchent le passage
en sous-maille. ARCHER utilise aussi des schémas d’ordre plus élevé, WENO d’ordre
5 spatialement et un Range Kutta d’ordre 3 temporellement alors que OpenFOAM uti-
lise au maximum des schémas d’ordre 2.

4.3 Modeéle de sous maille pour les structures liquides

On présente maintenant les résultats obtenus par le modele de changement de for-
malisme développé dans le chapitre précédent 3.4. Dans un premier temps nous réali-
sons des tests numériques afin de nous assurer de la stabilité du modele. Puis dans un
second temps nous cherchons a définir les valeurs seuils des criteres de transition. En-
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126 Résultats du modele LES d’atomisation

suite dans un troisiéme temps nous vérifions si le comportement qualitatif du modele
correspond a nos attentes. Enfin nous comparons les résultats via notre modele a ceux
obtenus via une DNS de référence.

4.3.1 Test numérique

Dans cette section quelques tests numériques sont réalisés sur la méthode dévelop-
pée dans le chapitre précédent afin de s’assurer que la méthode est stable. Des simu-
lations numériques avec pour critéres de transitions des critéeres temporels et spatiaux
ont été effectuées. Ces test vont permettre de savoir si le code OpenFOAM représente
correctement les changements de formalisme induits par la méthode développée dans
le chapitre précédent.

Dans un premier temps une simulation utilisant un critere de transition temporel
a été réalisée figure 4.7. Le principe est le suivant : jusqu’a t = 5 - 107%s, le forma-
lisme DNSI qui utilise la méthode de suivi d’interface et dont I’équation de transport
de la fraction volumique contient toujours un terme compressif. Ensuite le formalisme
LES prend le relais, le terme compressif disparait de 1’équation pour laisser place a un
terme de sous-maille. Cette configuration a été réalisée sans aucun probleme malgré le
brusque changement de formalisme au cours du temps. Sur la figure 4.7 nous obser-
vons les résultats de cette simulation au temps ¢ = 2-107%, ¢t = 6-10 s ett = 1-107°s.
La premiere image correspond donc au formalisme DNSI, la deuxiéme au formalsime
LES peu de temps aprés l'instant transition et enfin la derniere au formalisme LES éta-
bli. Comme attendu au début de la simulation le formalisme DNS, raidit 1'interface et
minimise la diffusion numérique. Puis apres la transition, les termes de sous-maille
influencent simulation et l'interface devient plus diffuse selon le modele LES.

Une second test a été effectué en utilisant comme critére de transition, un critére
spatial. Une moitié du jet (partie haute) est résolue via I'équation de transport de la
fraction volumique de liquide compressive alors que 'autre moitié (partie basse) est
résolue via I'équation de transport filtrée LES. Les résultats de cette configuration sont
observables sur la figure 4.8, au temps ¢ = 2-107%s,¢ = 6-10 s et ¢ = 1-105s. Pour les
3 instants, l'interface est diffuse dans la partie basse du spray alors que la partie haute
l'interface est maintenue résolue a 1’échelle de la maille. Le changement de formalisme
ne pose aucun probleme numérique au code de calcul, en effet celui reste stable malgré
le changement soudain de méthode de résolution.
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Ces tests nous confortent vis a vis de la capacité du code a effectuer le changement
de formalisme dans nos simulations et sur I'effet du modéle de sous-maille au dela de
la diffusion numérique.

4.3.2 Détermination des critéres de transition

Nous avons réalisé diverses simulations en faisant varier les valeurs des criteres
de transitions afin de mesurer leurs impacts et de déterminer leurs valeurs seuils. Les
deux criteres de transition I RQs, et I RQ);, ne définissent pas les mémes zones sous ré-
solues. Nous avons ainsi pu les traiter séparément.

Dans un premier temps nous nous sommes focalisés sur le critere / R()s. Pour rap-
pel il est défini par :
interface résolue  %,.i,

IRQy, = (4.1)

interface totale X

Pour définir la valeur seuil de I R()s;, nous avons fait varier la valeur de critére sur I’
isosurface 0.5 de la fraction volumique de liquide d"une simulation de spray. Les résul-
tats sont observables sur la figure 4.9 . La valeur du critére varie de 0.5 a 0.9 en passant
par 0.7. Notons qu’il arrive au début de l'injection que I'interface soit considéré comme
sous-résolue : ceci est dii au tres fort cisaillement de vitesse. Plus 'interface est loin de
l'injecteur, moins nous trouvons de zones sous résolues. Nous remarquons aussi que
plus le critere est faible, plus l'interface est considérée comme résolue. Avec les valeurs
seuils 0.5 et 0.7 trés peu de plissements de 1'interface sont considérés comme sous ré-
solus. La valeur 0.9 est retenue pour la suite de ces travaux.

Nous avons également fait varier la valeur de critere sur un plan de coupe et nous
avons analysé les zones oul les termes de sous-mailles s’activaient. Sur la figure 4.10
nous pouvons observer le résultat de 3 simulations numériques de spray avec un cri-
tere I R(Q)s, variant de 0.65 a 0.9. En blanc sont représentées les zones ot les termes
de sous-mailles sont actifs. Plus le critere est proche de 1, plus le nombre de mailles
de calcul contenant des termes de sous-mailles est important. Lorsque le critere / RQy,
vaut 0.65 et 0.75 on s’apercoit que certaines zones diluées, c’est a dire ot la fraction
volumique de liquide est inférieure a 0.5, ne sont pas marquées comme étant des zones
LES. Ce n’est pas le cas lorsque le critéere de transition / RQy, vaut 0.9. Ainsi la valeur
seuil pour le critere de transition I RQs sera fixé 0.9. Cela signifie que l'interface est
sous résolue des que 10% de celle ci n’est pas capturée par le maillage.
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Puis nous nous sommes intéressés au critere de courbure I RQ), défini comme :

1 R
Ak 2A
Comme pour le critere I RQ)x, plusieurs simulations 4.11 ont été réalisées en faisant
varier la valeur de critere de 0.5 a 1.5. Les mailles de calcul ot1 la LES est active sont en-
core représentées en blanc. Plus le critére est grand, plus le nombre de mailles de calcul
contenant des termes de sous-mailles est important. Notons que les mailles de calcul
activées via ce critere sont tres différentes des mailles activées via le critere I RQs. Le
critere / RQ)y, permet de détecter les zones diluées, c’est a dire les zones ou 1’échelle de
plissement de l'interface est plus petite que la maille de calul. Alors que le critere I RQ);,
doit lui nous permettre de capturer les courbures de I'interface. Nous nous intéressons
donc plus particulierement a I'influence de sous criteres sur la courbure de I'interface
au niveau du coeur liquide. Dans le cas /RQ; = 0.5 on note que certaines mailles
de calculs au niveau d'un plissement de l'interface ne sont pas capturées. Dans le cas
1.5, c’est I'inverse : trop de mailles n’interagissant pas avec les plissements ou avec les
zones diluées sont capturées. Ainsi nous avons fixé la valeur seuil pour le critere de
transition 1 RQ); a 1.

IRQ), = (4.2)

4.3.3 Comportement du modele

On s’intéresse dans cette section au comportement qualitatif du modele. Pour cela
on observera les champs instantanés de fraction volumique de liquide «, de la densité
d’interface, ¥, et du diametre moyen de Sauter Dss.

Nous présentons I'évolution temporelle de la fraction volumique de liquide, de la
densité d’interface et du diametre de Sauter obtenu par le le modéle LES. Les figures
4.12, 4.13 et 4.14 présentent ainsi les champs «, ¥ et D3, de 5 pas de temps, du début
de l'injectiona ¢t = 2 - 107%s au jet pleinement développé at =1-10""s

Comme pour les simulations réalisées via le solveur interFoam la fraction volu-
mique de liquide est diffuse autour de l'interface pres de l'injecteur. Ceci est d au fait
que toutes les échelles de celles-ci ne sont pas résolues et cette diffusion traduit la pré-
sence de gouttes ou de structures de sous maille d"un coté de l'interface (de l'interface
résolue vers le gaz) et la présence d’inclusions gazeuses du coté opposé.

A partir de ¢ = 6 - 107%s figure 4.12, les structures liquides ne peuvent plus étre
résolues explicitement par le maillage LES et la fraction de volume liquide commence
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a étre transférée en sous maille. A mesure que le jet liquide avance dans le domaine
de calcul, les structures résolues qui correspondent a l'interface (symbolisées en noir)
disparaissent au profit du spray de sous maille.

De la méme maniere que pour la section précédente on trace les champs de densité
d’interface, 3, figure 4.13, aux mémes instants t, que pour la figure 4.12. On peut ob-
server sur cette figure que la densité d’interface est produite deés le début de l'injection
proche du nez de I'injecteur, 1a o1 le cisaillement de vitesse est maximal.

Notons qu’au niveau de l'isocontour 0.5 de la fraction volumique de liquide (trait
noir), la densité interfaciale est toujours importante. A la fin du domaine de calcul, sur
la figure 4.13, il est possible d’observer que les zones ot la densité d’interface est im-
portante, correspondent aux zones ot les structures liquides ne sont plus entierement
résolues.

Connaissant les champs de fraction de volume liquide résolus, « et celui de la den-
sité d’aire interfaciale, il est possible d’obtenir, le diamétre de Sauter au sein de chaque
maille de calcul LES, que I’on notera Ds,. On I’exprime de la maniere suivante :

D3y = 5l (4.3)

Notons que l'expression ci dessus considere le cas de gouttes dans un environne-
ment gazeux. En outre, pour une fraction volumique de liquide o supérieur a 0.5 ,il est
difficile de considérer que cette grandeur correspond a un diametre de goutte. Dans ce
cas, le D3, correspond au diametre des bulles dans un milieu liquide. Entre les milieux
dilué 0.5 < o < 0.9, elle correspond a une échelle de plissement de 1'interface.

La figure 4.14 montre 1’évolution de cette quantité lors du développement du jet. Il
est visible que des structures de petites dimensions sont produites des le début de I'in-
jection, autour de l'interface. Précisons que ces structures ne sont pas forcement des
paquets liquides qui se détachent, mais il peut simplement s’agir de plissements de
l'interface. La présence de ces structures est détectée tout au long du développement
du jet dans la région proche du nez de l'injecteur.

Plus loin, sur la figure 4.14, il est possible d’observer que peu de structures résolues
atteignent la fin du domaine de calcul. Néanmoins, dans cette zone, la quantité Ds, di-
minue, ce qui signifie que le spray continue a se fragmenter sous l'effet des interactions
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de sous maille du spray.

Au final, sur tous ces champs, le diametre de Sauter est de 1’ordre du pum ce qui est
compatible avec les tailles de gouttes que 1’on peut relever expérimentalement pour ce
type d’injection.

4.3.4 Vitesse interfaciale dans un spray Diesel

La premiere simulation d’un processus d’atomisation avec le code ARCHER a été
réalisée par Ménard et al [4]. Cette simulation de spray Diesel a mis en évidence les
qualités de conservation de la masse du couplage CLSVOF. De plus, ’analyse quali-
tative montre la capacité du code a reproduire la richesse des processus d’atomisation
tels que la création de ligaments et la fragmentation en plusieurs gouttes, ainsi que
des collisions et coalescences de gouttes... Cependant des comparaisons quantitatives
avec 'expérience étaient indisponibles dans une telle configuration. La configuration
a été choisie pour se rapprocher au mieux des conditions réelles. De plus une contre-
pression est supposée dans le gaz pour simuler les condition moteurs. Cela ce traduit
par un faible rapport de masses volumiques liquide/gaz. Mais dans ces conditions, les
techniques expérimentales sont plus difficiles & mettre en oeuvre que dans des condi-
tions a pression atmosphérique.

Une de ces techniques expérimentales est I'imagerie balistique. Développée dans le
cadre de la thése de Said Idlahcen [111], elle est une avancée importante dans 'étude
expérimentale des sprays Diesel au laboratoire. Cette technique permet d’obtenir des
images figées 2D du spray en proche sortie de 'injecteur et tres rapprochées en temps
(200 ns). L'extraction d’informations quantitatives (vitesse d’interface, complexité de
l'interface) a partir de ces images nécessite des traitements particuliers : c’est ’objectif
de la these de Kamel Lounnaci [115]. Ces nouvelles informations permettent d’envi-
sager une comparaison de données quantitatives entre les résultats numériques et ex-
périmentaux dans une configuration a pression atmosphérique. Dans ce contexte des
simulations ont été réalisées avec le code OpenFOAM et notre formalisme. Ce test a
mis en évidence certains comportement instables de la simulation quand le rapport
de masse volumique liquide-gaz devenait important. Aussi G. Vaudor [116] dans sa
thése a développé et mis en oeuvre une méthode renforcant le couplage entre les flux
de masse et de quantité de mouvement au travers de l'interface. Ceci a permis une
nette amélioration des comparaisons avec I'expérience pour le code ARCHER. Dans le
solveur InterFOAM les flux de masse sont directement utilisés pour construire les flux
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de quantité de mouvement ce qui est une autre facon de résoudre le probléeme.

Dans un premier temps, nous présentons les configurations expérimentale et nu-
mérique. Numériquement, différentes précautions ont été prises pour se rapprocher
au plus pres des conditions expérimentales. Dans la seconde partie, nous présentons
une comparaison des vitesses du liquide obtenues expérimentalement par rapport a
celle obtenues avec les trois simulations (OpenFoam, Archer standart, New Archer).

4.3.4.a Configurations expérimentales et numériques

L'injecteur utilisé dans I’étude expérimentale est présenté sur la figure 4.15. La géo-
métrie de I'injecteur choisi pour ces comparaisons est simple dans la mesure ou celui-ci
est monotrou et axisymétrique. Le diametre de sortie de la buse mesure 195um.

Le fluide utilisé lors des expériences est le Shell NormaFluid ISO 4113 dont les
propriétés, semblables au Diesel liquide, sont :

Parametre Symbole/Unité Valeur
Densité du liquide pi(kg.m™3) 803
Viscosité du liquide | i (kg.m™'.s71) 3.2¢7%
Tension de surface o(N.m™) 2.547¢0

TABLE 4.2 — Parameétres des simulations

Expérimentalement, il est impossible d’avoir acces aux champs de vitesse en sortie
de l'injecteur. Afin de se rapprocher le plus fidelement possible des conditions expéri-
mentales, la solution consiste a simuler I’écoulement en amont de la sortie de l'injec-
teur. Kamel Lounnaci a reproduit la géométrie de l'injecteur avec le mailleur Gambit.
La simulation dans l'injecteur est ensuite réalisée avec le logiciel Fluent avec la mé-
thode (RNG) k£ —e. La méthode développée par Klein et al [114] est ensuite utilisée dans
ARCHER pour introduire 1’échelle de longueur et I'intensité de la turbulence moyenne
extraites de ces calculs (respectivement 8% du diametre et 5% de la vitesse d'injection).
Les profils de vitesses (figure 4.16) obtenus sont injectés en parameétres d’entrée de la
simulation de I’écoulement externe réalisée avec le solveur ARCHER et dans le solveur
d’OpenFOAM.

La simulation de 1’écoulement externe est réalisée avec les propriétés physiques du
NormaFluid pour le liquide et les propriétés standard de 1'air a 25°C' et dans ’atmos-
phere pour le gaz ambiant. La grille de calcul est de 256 x 256 x 1024 pour une taille
de maille de 3 pm pour le calcul avec 1’ancienne méthode avec le code ARCHER, et
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132 Résultats du modele LES d’atomisation

256 x 256 x 512 pour une taille de maille de 4 ym pour la méthode une grille développé
par G. Vaudor et 128 x 128 x 256 pour une taille de maille variant de 10 ym a 30 pum
pour la méthode OpenFOAM.

La vitesse interfaciale sera étudiée pour différents profils radiaux en x = 500um,
750pm, 1500pm , 2000m comme l'illustre la figure 4.17.

4.3.4.b Comparaison entre la vitesse expérimentale et numérique

Nous allons nous intéresser plus particuliérement a la vitesse de l'interface, que
ce soit du coeur liquide ou des gouttes. Expérimentalement, la vitesse a l'interface est
obtenue par traitement de deux images successives (espacées de 261ns). Une méthode
par corrélation permet d’estimer le déplacement d’une structure d"une image a l’autre,
connaissant le déplacement et le temps entre les deux images. L'étude statistique porte
sur 250 couples d’images o1 chaque couple provient d"une injection différente.

Numériquement, la distinction gouttes / coeur liquide n’a été effectuée que pour la
simulation avec 'ancienne méthode d’ARCHER. L'extraction de la vitesse est obtenue
directement des données de simulation en 3D, ot1 une "mesure" de vitesse est effectuée
lorsqu’une maille contient une interface.

Avec le code OpenFOAM et la méthode ELSA-LES, la notion méme d’interface dis-
parait dans les régions oti les termes de sous-mailles sont actifs. En effet dans ces zones,
l'interface n’est plus suffisamment résolue pour étre capturée. Nous avons alors défini
une vitesse interfaciale comme étant la vitesse dans chaque maille de calcul pondéré
par la densité interfaciale de la maille.

<ud >
ur = 5 (4.4)

Avec <> la moyenne temporelle. Sur la figure 4.18 on observe I'évolution de cette
vitesse interfaciale en fonction de la distance radiale pour les quatre profils radiaux
500pm (haut a gauche), 750pm (haut a droite), 1500pum (bas a gauche) , 2000um (bas
a droite). Les résultats expérimentaux sont représentés en traits pointillés noirs, alors
que les résultats obtenus via notre méthode sont en violet. Notons qu’il y aussi deux
versions des résultats du code ARCHER, en trait plein noir la version de 2007 durant la

these de Thibaut Ménard [1] (DNS), et la version plus récente développée par Geoffroy
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Vaudor (NewDNS) [116].

Pour les quatre profils de vitesse, prés de 1'axe de l'injecteur nous obtenons des
résultats similaires a ceux obtenus via la nouvelle version du code ARCHER. Cepen-
dant lorsque nous nous éloignons de 1’axe, notre vitesse interfaciale chute, alors que
la vitesse interfaciale du code ARCHER concorde avec les résultats obtenus via 'expé-
rience. Il semble donc que la maniére utilisée pour reconstriore la vitesse interfaciale
dans I'approche LES ne permet pas de retrouver la vitesse réelle des que la fraction
volumique de liquide diminue. Tout d’abord notons que pour de fortes valeurs de
fraction volumique de liquide la vitesse d’interface doit étre trés proche de la vitesse
moyenne de 1’écoulement (pondeére ou non par la densité d’interface). Quand la frac-
tion volumique d’air devient importante, les éléments de liquide peuvent avoir une vi-
tesse différente de celle du gaz : c’est le phénomeéne de glissement. La vitesse moyenne
interfaciale devrait étre : < ud, > alors que nous 'avons approchée par < u% >. Il
faudrait avoir une meilleure idée du glissement, ce qui pourrait étre fait en utilisant les
approches aux second d’ordre [117].

4.4 Couplage Euler-Lagrange

Dans cette section nous présentons les résultats des simulations réalisées avec le
couplage Eulérien/Lagrangien introduit dans le chapitre précédent. L'intérét de ce
couplage réside donc une meilleure représentation de la distribution de taille et la vi-
tesse du spray quand celui-ci est formé. Ainsi I'approche hybride Euler - Lagrange
peut étre utilisée pour corriger les équations de transport eulériennes.

Il s’agit donc ici de tester l'influence de cette méthode de couplage sur le dévelop-
pement d’un spray Diesel dans une chambre de combustion. Pour cela, un calcul est
effectué avec la version de référence, notre méthode permettant le changement de for-
malisme localement.

Afin de mettre en évidence les différences obtenues entre 1’approche eulérienne et
I'approche hybride Euler - Lagrange, 1’évolution temporelle de l'isosurface a = 0.5 de
la fraction volumique de liquide et le diametre des particules sont présentés sur la fi-
gure 4.19. Cette planches présentent le calcul obtenu avec I'approche hybride pour un
critere de transition pris a 1% de fraction volumique de liquide. Seul 10000 particules
lagrangiennes sont représentées pour ne pas surcharger les images, alors qu’au temps
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134 Résultats du modele LES d’atomisation

t =1-107%s plus de 100000 particules sont générées.

Il est possible d’augmenter le nombre de particules créées a chaque pas de temps,
dans chaque cellule, afin de converger statistiquement et d’obtenir un champ de frac-
tion volumique de liquide moins bruité mais des aspects numériques tels que 1'alloca-
tion mémoire et le temps de calcul deviendraient inadaptés en vue d'une utilisation du
modele dans un contexte industriel.

4,5 Conclusion

Ce chapitre avait pour but d’évaluer le modele LES d’atomisation sur un cas proche
de l'injection Diesel. Considérant le manque de données expérimentales dans la zone
située prés du nez de l'injecteur, une simulation de référence (code ARCHER) a été uti-
lisée a des fins de comparaison. Une comparaison avec une simulation obtenue avec le
solveur InterFOAM d’OpenFOAM, dans les mémes conditions, a également été pro-
posée.

Dans un premier temps, une étude montre les limites du solveur natif d’Open-
FOAM afin de simuler le phénoméne d’atomisation. Une étude qualitative sur la frac-
tion volumique de liquide et sur la résolution du maillage a été réalisée. Puis une com-
paraison sur l'interface liquide/gaz entre le solveur InterFOAM et un solveur CLSVOF
de référence a été réalisée.

Dans un deuxiéme temps, la stabilité numérique du modele LES d’atomisation a
été montrée. Les valeurs seuils pour les deux critéres de transition ont été définis. Puis
une étude qualitative montre que le modele répond bien aux attentes formulées au sein
du chapitre précédent, lors de son développement, a savoir, que la prise en compte du
terme de sous maille de la fraction de volume permet de passer de la vision résolue de
l'interface au spray de sous maille.

On a pu comparer deux approches pour le suivi d’interface, I’approche corrective
du gradient de fraction volumique de liquide dans le solveur InterFOAM et I’approche
CLSVOF dans le code ARCHER. L’approche CLSVOF permet de maintenir compléte-
ment le spray a I’échelle résolue, émpéchant de fait I'atomisation au deca de la maille
de calcul pour les simulations sous-résolues. L'approche d’'InterFOAM montre une dis-
persion du liquide pour les simulations sous résolue. Cette dispersion numérique peut

134



4.5 Conclusion 135

étre controlée via les criteres de transition et modélisée physiquement grace a 'ap-
proche ELSA-LES développé durant cette these. L'application de ces approches a un
cas a fort rapport de masse volumique liquide gaz a montré du point de vue ’approche
CLSVOF la nécessité de bien prendre en compte de fagon semblable les flux de masse et
de quantité de mouvement. L’approche ELSA-LES introduite dans le cadre du solveur
InterFOAM respecte le lien entre le flux de masse et le flux de quantité de mouvement.
Cependant il parait difficile en I'état de récupérer la vitesse interfacial expérimentale
pour les faibles fractions volumiques de liquides, c’est a dire quand le glissement est
important. Pour améliorer ce point on peut avoir une modélisation Eulerienne du jet et
introduire des particules Lagrangiennes mieux a méme de representer le glissement.

135



136 Résultats du modele LES d’atomisation

t=2-10"%

t=1-10"%

FIGURE 4.4 - Evolution temporelle de la fraction volumique de liquide a via le solveur
interFoam
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FIGURE 4.5 — Comparaison de jet obtenu sur différents maillages via le soleur Inter-
FOAM : équivalent 642 x 256 a gauche et un équivalent a 128> x 512 a droite
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FIGURE 4.6 — Comparaison de jet obtenu via différentes méthodes sur un maillage équi-
valent : InterFOAM (gauche) et ARCHER (droite)
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FIGURE 4.7 — Evolution temporelle d’'un jet en utilisant dans premier temps une mé-
thode de suivi d’interface compressive puis dans un second temps , des termes de sous

maille.
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FIGURE 4.8 — Evolution temporelle d'un jet en utilisant dans la partie haute une mé-

thode de suivi d’interface compressive et dans la partie basse des termes de sous
maille.
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FIGURE 4.9 — Evolution des zones non résolues sur 'isosurface 0.5 de la fraction volu-
mique de liquide pour différents critéres de transition / RQs, : 0.5, 0.7, 0.9 (de haut en
bas)
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FIGURE 4.10 — Evolution des zones non résolues en blanc pour différents critéres de
transition / RQsy : 0.65,0.75, 0.9 (de haut en bas)
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FIGURE 4.13 — Evolution temporelle de la densité d’interface 3.
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FIGURE 4.15 — Représentation schématique de l'injecteur utilisé par Kamel Lounnaci
(schéma issu de thése de Lounnaci)
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FIGURE 4.17 — Visualisation de la localisation des profils radiaux en : 500um, 700um,
1500pm , 2000pum
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FIGURE 4.18 — Evolution de la vitesse interfaciale en fonction de la distance a I'axe
d’injection pour différentes postions suivant 1’axe : 500pm, 750pm, 1500pm , 2000pm
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Chapitre 5

Conclusion Générale

Le principal objectif de la thése consistait a développer un modele LES capable de
rendre compte des principales caractéristiques d'un écoulement liquide/gaz dans un
régime d’atomisation, tels que ceux rencontrés au sein des moteurs a combustion. Et
ce, depuis la zone primaire jusque dans la phase dispersée.

Apres une étude bibliographique du phénomeéne en question et des possibilités of-
fertes par les modélisations actuelles, des investigations impliquant une série de tests
et d'importants développements ont été menées. Finalement, la mise en en oeuvre de
ce modele a été réalisée et des premiers résultats ont pu étre obtenus sur une configu-
ration proche de l'injection Diesel. On exprime donc ici les contributions du présent
travail et les conclusions que nous en avons tirées, ainsi que les perspectives, a court
terme puis a plus longue échéance.

Dans le premier chapitre nous avons détaillé le processus d’atomisation. Nous avons
dans un premier temps introduit les nombres sans dimensions qui caractérisent les
sprays et définissent les nombreux phénomeénes physiques,ceux-ci présentant une grande
variété d’échelles temporelles et spatiales qui jouent sur I'atomisation primaire : turbu-
lence, cavitation, instabilités de surface, etc. Au final la topologie globale du spray est
determinés par la modélisation multiéchelle de tout ces phénomeénes.

Dans un second temps les différentes méthodes numériques permettant de simuler
’atomisation primaire d"un spray liquide ont été décrites. Les différents formalismes,
c’est-a-dire DNS, RANS et LES pour la dynamique de 1’écoulement et les méthodes de
capture de l'interface ou de description du spray ont été présentés.

e Il a été vu que 'approche DNS couplée avec l'utilisation de méthodes spécia-
lement consacrées au suivi d’interface, la méthode VOF ou encore la fonction
level-set, constituait un formalisme capable de simuler I’atomisation primaire,
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on rappelle par exemple les travaux de Ménard et al [4]. Cependant l"utilisation
de ce formalisme est restreint a de petits domaines de calcul et des géométries
relativement simples a cause du cout numérique trop important. Simuler la to-
talité d"un spray qui peut aller jusqu’a plusieurs centaines de diametres est diffi-
cilement envisageable. Cependant, moyennant des algorithmes précis et consi-
dérant le fait que la DNS ne requiert pas de modélisation, ce formalisme permet
une compréhension accrue du phénomene d’atomisation et peut avoir valeur
de point de comparaison pour les modéeles RANS ou LES. Dans de nombreux
cas c’est le seul moyen d’obtenir des données de validation, propriété dont nous
nous sommes servis dans les chapitres suivants.

Avec I'approche RANS l'interface liquide/gaz ne peut étre explicitement prise
en compte et les modeles d’atomisation sont principalement basés sur une ap-
proche phénoménologique du probleme pour prendre en compte la zone pri-
maire d’atomisation. Ainsi, les modeles WAVE et ELSA ont été détaillés. Ces
deux modeles different par le fait que, dans le premier, les auteurs considérent
que ce sont les instabilités qui pilotent I’atomisation primaire alors que, dans
le second, les auteurs accordent un réle majeur au phénomene de turbulence
méme si celle-ci est peut étre initiée par les instabilités de surface. Cependant
en pratique, ces modeles doivent étre adaptés en fonction de la géométrie ou du
point de fonctionnement de l'injecteur.

Concernant I'approche LES, peu de méthodes spécifiquement dédiées a 1’atomi-
sation primaire ont, a notre connaissance, été développées. La littérature révele
néanmoins l'existence d’études basées sur une méthodologie quasi-identique,
consistant a utiliser les méthodes de suivi d’interface développées en DNS et
de modéliser la turbulence par un modele classiquement utilisé en LES mono-
phasique (par exemple le modéle de Smagorinsky pour les tenseur de Reynolds
de sous maille). Les résultats ont montré le fort potentiel du formalisme LES a
décrire le phénomene d’atomisation primaire, notamment les premieres instabi-
lités de la colonne liquide si celles-ci ont lieu aux grands échelles : par exemple
le battement d"un jet. Cependant, les auteurs notent que les méthodes explicites
de suivi d’interface empéchent clairement la description des structures ayant
une taille inférieure a celle de la maille. Ils s’accordent donc sur le fait que les ré-
sultats dépendent de la résolution du maillage utilisé et que des investigations
plus profondes sont nécessaires.

L’étude de ces différentes méthodes nous a permis de mettre en évidence les difficultés
liées a I'étude de l’atomisation dans un contexte numérique.
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Dans le chapitre 2 nous mettons en évidence qu'’il est extrément difficile de repré-
senter les plus fines structures d’un jet liquide, en particulier pour le processus d’ato-
misation a haut Weber. Ce probléme met en avant la nécessité de réaliser des modeles
de sous mailles dédiés a la description de l'interface liquide-gaz. Il faut ainsi pouvoir
modéliser les plus petites structures liquides comme par exemple réaliser un couplage
Euler Lagrange, pour transformer les plus fines structures du jet liquide en simple
gouttes pouvant alors étre décrites de maniére simplifiée par exemple de maniere La-
grangienne. Le couplage Euler-Lagrange est ensuite étudié. Tout d’abord, il faut étre
en mesure de détecter les structures liquides, pour cela un algorithme de labélisation
a été mis en place. Ensuite la question des criteres de transition permettant de passer
de l'approche Euler vers Lagrange est abordé en nous appuyant sur les modeles utili-
sés dans la littérature. Comme on souhaite transformer les petites structures liquides
quasi sphériques en particules lagrangiennes deux critéres de transitions ont été se-
lectionnés, un volume référence de transition et une mesure d’excentricité. Le premier
critere représente la taille de la structure liquide alors que le deuxiéme représente sa
forme. Les gouttes lagrangiennes sont ensuite initialisées en respectant les principes
de conservation portant sur les quantités issues de la partie eulérienne. Ainsi plusieurs
caractéristiques des gouttes lagrangiennes sont extraites de la zone de calcul eulérien
comme leur positions, vitesses, diametre. Enfin, les structures liquides sont supprimées
de la représentation Euleriénne résolues.

Une analyse de l'influence de la transformation sur 1’évolution de différentes gran-
deurs physiques gaz ou liquide : la masse, la quantité de mouvement et 1’énergie ci-
nétique turbulent, a été réalisée. Nous avons montré la difficulté de limiter les erreurs
liées au gaz créés lors de la transformation. Enfin, la transformation est une source de
dissipation de l'énergie cinétique turbulente du liquide. Ce couplage présente donc
malgré ces avantages des limitations non négligeables. Face a ces difficultés, mais
toujours dans l'optique de réduire le cotit numérique de nos simulations, nous nous
sommes donc intéressés a une autre possibilité, a savoir réaliser des simulations utili-
sant le formalisme LES Eulerien incluant une interface de sous-maille. Celle-ci permet
de résoudre uniquement les grandes échelles et donc d’avoir une taille de maille plus
grande impliquant un réduction du cotit CPU. Mais dans ce cas la description éule-
rienne consistante du le spray de sous-maille requiert des modeles physiques et numé-
rique nouveaux pour décrire l'interface de sous-maille.

Le chapitre 3 présente les étapes du développement du modéle LES d’atomisation.
Nous avons dans un premier temps rappelé et précisé les bases de la simulation aux
grandes échelles. Nous avons filtré les équations monophasiques pour mettre en évi-
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dence le terme de sous-maille 7;;. Les modeles utilisés dans la littérature a savoir le
modele de Smagorinsky et de similarité d’échelles sont alors rappellés. Les équations
monofluides ont ensuite été présentées puis filtrées analytiquement pour mettre en
évidence les termes sous-maille spécifiques au cas diphasique. Un rappel sur la hiérar-
chisation des différents de termes sous-maille a été effectué. Les termes de sous-maille
de tension de surface et le terme visqueux sont négligeables devant le terme convectif
et le terme temporel.

Dans un second temps nous avons pu définir les objectifs de notre modéle. Ainsi,
l'idée était de disposer d"un modele LES capable de passer continument d"une descrip-
tion d’interface résolue avec prise en compte de la tension de surface lorsque que les
échelles le permettent a une description moyenne du spray au sein de chaque maille de
calcul, dans le cas contraire, c’est-a-dire lorsque les échelles des plus petites inclusions
de l'interface ne peuvent plus étre résolues par la discrétisation spatiale. Ce change-
ment de formalisme se fait de maniére dynamique dans le domaine de calcul. Deux
criteres de transformation ont été mis en places afin de déterminer la résolution né-
cessaire pour chaque maille de calcul (DNSI ou LES), qui sont nommés IRQ (Interface
Resolution Quality). Le premier critére est basé sur ratio de la densité d’interface réso-
lue et le deuxiéme est basé sur la courbure de l'interface vis a vis de la résolution du
maillage.

Dans un dernier temps une nouvelle approche pour le calcul de la vitesse inter-
venant dans les équations de transport de la fraction volumique de liquide et de la
densité d’interface liquide/gaz est proposée. Cette approche repose sur une utilisation
couplée des approches Eulérienne et Lagrangienne en zone diluée du jet. Dans chaque
cellule, en s’assurant de la conservation de la masse de liquide ainsi que du diametre
moyen de Sauter, 'approche lagrangienne permet d’obtenir une distribution de taille
de gouttes liquides hybride Euler - Lagrange. La vitesse est ensuite reconstruite comme
une fonction de la vitesse Eulérienne et de la vitesse Lagrangienne.

Le dernier chapitre présente les premiers résultats obtenus. L'objectif principal de
celui-ci était d’évaluer la potentialité du modele LES a rendre compte des principales
caractéristiques d"un écoulement liquide/gaz dans un régime d’atomisation. Pour ce
faire, et face au manque de données expérimentales dans la zone proche injecteur, le
code ARCHER de type DNS a été utilisé comme base de comparaison des résultats
obtenus. Dans un premier temps, une étude du comportement qualitatif du modele
sur un cas type a été réalisée afin de savoir si les objectifs généraux du modele étaient
atteints. Ainsi les coupes a différents pas de temps des principales variables du mo-
deéle nous permettent ici de réaliser un bilan concernant le comportement du modele
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d’atomisation :

e En premier lieu, il est important de retenir que c’est le flux turbulent de li-
quide de sous-maille qui permet l’apparition du spray de sous maille. Le mo-
dele d’atomisation a été construit en ce sens comme cela a été détaillé dans le
chapitre 3 et de ce point de vue il répond, au moins de maniere qualitative, aux
attentes imposées lors de son développement.

e Le transport de la densité d’interface permet bien, quant a lui, d’obtenir une des-
cription du spray de sous maille. L’analyse du comportement du terme source
de la densité d’interface montre que les zones ou1 le taux de turbulence est fort
sont a I'origine de la fragmentation du spray de sous maille, ceci s’exprimant
par une augmentation locale de la densité d’interface.

e La connaissance simultanée de la fraction de volume et de la densité d’interface
permet de reconstruire une échelle de longueur locale équivalente au diametre
moyen de Sauter pour des gouttes, L3, . Cette échelle montre un comportement
cohérent : les structures liquides résolues génerent un spray de sous maille dont
les échelles caractéristiques initiales sont proches de la taille de la maille. A me-
sure que l'on s’éloigne de l'injecteur, le spray de sous-maille se fragmente en-
core, ceci se traduisant par une diminution globale du Lss.

e Enfin le passage Lagrangien permet d’améliorer la représentation des particules
du spray avec glissement.

Perspectives

Lorsque l'on veut simuler des configurations expérimentales d’atomisation plu-
sieurs problématiques apparaissent. D'une part les ressources numériques dont nous
avons besoin pour réaliser des simulations de type DNS sont trés importantes. De plus,
il n’est pas possible de garantir la capture de tous les phénomeénes physiques.

Une solution serait d’utiliser un solveur a raffinement automatique de maillage
(AMR). On pourrait ainsi raffiner le maillage seulement aux endroits nécessaires (a
définir a partir de critéres), ce qui pourrait permettre d’économiser dans ce genre de
configuration un temps de calcul trés important. Des premiers calculs réalisés a partir
du solveur AMR développé par Doring et Ménard permettent d’estimer une économie
d’un facteur environ égal a 8 en temps Cpu. On donne une illustration sur la figure
d’une simulation réalisée avec la méthode AMR sur un jet coaxial via le code ARCHER.
On distingue sur I'image différents niveaux de raffinement de la maille de calcul.
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Velocity (m/s)
2

0.46475

FIGURE 5.1 — Jet coaxial réalisé avec une méthode de raffinement automatique de
maillage via le code ARCHER

Par ailleurs pour simuler une chambre de combustion, il faudrait toujours mailler
I'intérieur de l'injecteur. Ainsi les mailles les plus fines sont dans 'injecteur a I’endroit
ol "écoulement est le plus rapide. Ceci implique une contrainte forte sur les pas de
temps. Dans cette zone I’écoulement est dominé par la convection. Les méthodes les
plus adaptées serait alors Lagrangiennes car elles traitent la convection naturellement.
Cependant au lieu d’injecter des "gouttes" on pourrait résoudre 1"écoulement dipha-
sique continue avec une méthode lagrangienne DNS et capture de l'interface : une
approche SPH qu’il faut ensuite coupler avec le reste du calcul en volume fini [118].

Une autre solution est d’utiliser un modele permettant de simuler les phénomenes
physiques de sous-maille. La méthode de changement de formalisme développé dans
le chapitre 3 a cet objectif et des améliorations peuvent lui étre apportées. Si 'on sou-
haite décrire plus fidelement la phase dispersée ainsi que l'interface résolue une mon-
ter en ordre des schémas numériques utilisés est envisageable. En effet par exemple les
schémas de la classe Galerkin discontinue sont plus précis que les schémas proposés
dans le code OpenFOAM. De plus, les critéres de transitions entre la phase dispersée
et I'interface résolue peuvent étre améliorées notamment aux niveaux de leurs valeurs
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seuils. Notons également que beaucoup d’autres modélisations de sous-maille existent
et que toutes n'ont pas pu étre testées. Il doit notamment étre possible de mieux re-
lier les effets de sous-maille aux différentes instablités de surface. Enfin il est possible
d’amélorier le modéle ELSA pour prendre en compte une distribution de taille de spray
[119].

Des tests sont en cours pour réaliser des calculs prenant en compte 1'écoulement
dans la buse de l'injecteur. Cette perspective, associée a celles précédemment expri-
mées, laisse alors entrevoir, un puissant outil de prédiction permettant d’améliorer,
encore, le processus de combustion dans les moteurs.

Finalement, le phénomene d’évaporation devra étre pris en compte [61]. Des équa-
tions de transport supplémentaires devront alors étre prises en compte (énergie, frac-
tion de carburant évaporé, etc) et devront étre munies des modélisations de sous-maille
associées. Compte tenu de la finesse de la couche limite thermique proche de l'interface
liquide/gaz, déja difficile a prendre en compte en DNS [120], celle-ci ne pourra vrai-
semblablement pas étre résolue en LES. Dans ces conditions, le terme source d’evapo-
ration va également requérir une modélisation. Il faudra également prendre en compte
la régression de l'interface résolue, du fait de la perte de masse de liquide. Et dans la
mesure ou I’évaporation influe sur la quantité d’interface, un nouveau terme source a
modéliser devra faire son apparition dans I’équation de transport de cette variable.
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