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Abstract : Development of a 3D massively parallel solver for the prediction of granular reactive
flows in complex geometry

Particle-laden flows are ubiquitous in industry and feature multiple scales and physics. Their ex-
perimental study is made complex by the lack of visual access, thus limiting their understanding and
predictability. The interest in numerical simulations to study such flows is growing, in particular in a
context of computational power arising from parallel machines. Today, the most appropriate tools for
their characterization are macro-scale models, where the solid phase is treated as a continuum, hence
the need for ad hoc closures. The Discrete Element Method (DEM) is able to provide useful data to the
design of such closures, as it necessitates lesser hypothesis, considering each particle individually. Cou-
pled with a Large-Eddy Simulation (LES) framework, it enables to compute the momentum and energy
balance on each particle, considering collisions and thermal exchanges, at the price of an increased com-
putational time. In this context, the aim of this work is the development of a numerical tool allowing the
study of realistic pilot scale systems involving complex geometries. Special care is given to the design
of an algorithm for the treatment of spherical particles’ collisions with arbitrarily complex walls compa-
tible with unstructured meshes. Parallel performances are at the heart of the subject as well. In a parallel
paradigm of double domain decomposition, the design of an algorithm enabling non-blocking exchanges
of unique messages between processors is carried out, also involving the possibility to achieve dynamic
load balancing during simulations. The implemented solver was successfully applied to several confi-
gurations, among which an hourglass to recreate the Janssen effect, a full-loop circulating fluidized bed
featuring a transported bed and a cyclone, and a non-isothermal pseudo-2D fluidized bed investigating
the cooling of glass beads. Finally, it also reproduced experimental findings on a reactive fluidized bed
performing natural gas combustion, gathering fifty million particles and running on two thousand cores.

Keywords : LES - DEM - Unstructured grid - Massive parallelism - Complex geometries

Résumé : Développement d’un solveur 3D massivement parallèle pour la prédiction
d’écoulements granulaires réactifs en géométrie complexe

Les écoulements granulaires sont omniprésents dans l’industrie et mettent en jeu une grande variété
d’échelles et de phénomènes physiques. Leur étude expérimentale est rendue complexe par le manque
d’accès visuel, ce qui limite leur compréhension et leur prédictabilité. L’intérêt suscité par les simulations
numériques pour l’étude de tels écoulements est grandissant, notamment dans un contexte d’augmenta-
tion des performances de calcul des machines parallèles. Aujourd’hui, les outils les plus adaptés à leur
caractérisation sont des modèles à l’échelle macroscopique, où la phase solide est considérée continue,
ce qui nécessite de nombreuses fermetures ad hoc. La méthode aux éléments discrets est capable d’ap-
porter des données utiles à l’écriture de telles fermetures, en ceci qu’elle utilise moins d’hypothèses,
considérant chaque particule individuellement. Couplée à un formalisme aux grandes échelles pour la
phase fluide, elle permet de réaliser des bilans de quantité de mouvement et d’énergie sur chaque par-
ticule, et ainsi de représenter les collisions et les échanges thermiques, au prix d’une augmentation non
négligeable du coût de calcul. Dans ce contexte, l’objectif de ces travaux est le développement d’un outil
numérique autorisant l’étude de systèmes de taille semi-industrielle et de géométrie complexe. Un soin
particulier est attaché à la mise au point d’un algorithme de traitement des collisions entre les particules
sphériques et les parois de complexité arbitraire compatible avec les maillages non-structurés. Les per-
formances parallèles du solveur sont également au coeur du sujet. Dans un paradigme parallèle utilisant
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la décomposition de domaine à deux niveaux, un algorithme permettant des échanges non-bloquants de
messages uniques entre les processeurs est mis en place, comprenant également la possibilité d’effectuer
une répartition dynamique de la charge de calcul durant la simulation. L’outil développé a été appliqué
avec succès sur plusieurs configurations, parmi lesquelles un sablier témoignant de l’effet Janssen, un lit
circulant avec boucle complète de recirculation comprenant un lit transporté et un cyclone, et un lit flui-
disé anisotherme pseudo-2D figurant le refroidissement de billes de verre. Finalement, il a aussi permis
de reproduire les observations expérimentales sur un lit fluidisé réactif réalisant la combustion de gaz
naturel, comprenant cinquante millions de particules réparties sur deux mille processeurs.

Mots-clés : Simulation aux grandes échelles - Méthode aux éléments discrets - Grille non structurée
- Parallélisme massif - Géométries complexes



4



Remerciements

Ce manuscrit vient clotûrer un travail de longue haleine, puisqu’il date de l’apparition des premiers
Hommes sur la Terre. C’est ici pour moi l’occasion de remercier l’ensemble des australopithèques ayant
eu un rôle à jouer dans ce succès retentissant.

En premier lieu, je remercie Anthony Wachs et Renaud Ansart d’avoir accepté la charge de rappor-
teurs de cette thèse et l’ensemble des autres membres du jury pour avoir fait le déplacement jusqu’à
Rouen à l’occasion de ma soutenance, afin de m’éclairer de leur questionnement et remarques.

Cette thèse s’est déroulée au laboratoire CORIA. Je remercie tout naturellement le directeur du la-
boratoire et également mon directeur de thèse, Mourad Boukhalfa, ainsi que tout le personnel technique
et administratif pour leur service et leur sympathie tout au long de ces siècles. En particulier, je dois
remercier Val’ et Isabelle pour leur patience et leur bonne humeur lorsque ma phobie administrative me
rendait parfois lent à la détente, l’A2DOC pour ses sorties grottesques, l’Atelier pour les BBQ.

Les acteurs du projet MORE4LESS ont aussi été fondamentaux dans mon attrait pour ce projet, au
cours de réunions où les discussions étaient particulièrement formatrices, notamment Ainur Nigmetova,
courageuse utilisatrice du code dès son sixième mois d’existence, et Manuel Bernard, qui m’a dédié une
partie de son temps au début de ma thèse.

Un grand merci également à ceux sans qui je serais toujours un ingénieur en arts chimiques et techno-
logiques, mon Alpha et mon Omega, j’ai nommé Vincent Moureau et Ghislain Lartigue, ainsi que Pierre
Bénard mon encadrant de stage préféré. Ils m’ont toujours accordé leur confiance, tout en me fournis-
sant toutes les armes pour mener à terme ce projet. Scientifiquement brillantes, humainement bonnes,
ces personnes m’ont entièrement formé à la simulation numérique, ne comptant ni leur temps ni leur res-
sources, m’envoyant tantôt au Mexique, tantôt en Italie, tantôt à Stanford, mais aussi et surtout à Roscoff,
prolongeant mon contrat à plusieurs reprises pour terminer ma thèse dans les meilleures conditions. Ces
rencontres ont façonné mon stage de fin d’étude, et m’ont naturellement conduit à entamer une thèse,
à laquelle je n’étais pourtant pas destiné. C’était un plaisir et un honneur immenses de travailler et par-
tager avec vous, Messieurs. Y compris dans un caddy, y compris après un trou normand lors des BBQ
d’équipe, y compris durant les "social events" et autres "team buildings", mais aussi dans les heures les
plus sombres de la programmation.

Cette thèse était aussi l’occasion de rencontrer des personnes certes moins brillantes mais aussi im-
portantes, qui ont fait de l’ambiance de travail (et pas que) un terreau fertile à la science. En essayant de
n’oublier personne, je salue les premiers numériciens (ou pas) ; Melon, Léandro, Kerfourn, Lola, Jaouen,
Lisa, Ben Farcy, Bastien, Guimch, puis les autres, Doddies, Loïc, Umut, Kikette, Geoffroy, Lancelot,
Nath, Malbois, puis les prochains sur la liste, Hakimouche, Fifi, Alex, Andrea Seltz, Don Camillo, Fer-
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Nomenclature

Nombres adimensionnels

Symbole Description

Ar Nombre d’Archimède

Fo Nombre de Fourier

Ma Nombre de Mach

Nu Nombre de Nusselt

Nup Nombre de Nusselt particulaire

Pr, Prt Nombre de Prandtl, nombre de Prandtl turbulent

Re Nombre de Reynolds

Remf Nombre de Reynolds au minimum de fluidisation

Rep Nombre de Reynolds particulaire

Rer,p Nombre de Reynolds de rotation

ReR Nombre de Reynolds de rotation dans un fluide au repos

Sc, Sct Nombre de Schmidt, nombre de Schmidt turbulent

St Nombre de Stokes

Lettres Latines

Symbole Description Unité

ap Densité d’interface fluide-solide [m−1]

ap Accélération d’une particule [m.s−2]

A Matrice carrée [-]

B Vecteur [-]

cson Vitesse du son [m.s−1]

C Compacité [-]

CD Coefficient de traînée d’une particule [-]

Cp Chaleur massique à pression constante du fluide [J.K−1..kg−1]

Cp,p Chaleur massique des particules [J.K−1..kg−1]

CR Coefficient de traînée de rotation [-]
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d Distance [m]

dexacte, dFM Distance exacte et distance obtenue par fast marching [m]

dp Diamètre des particules [m]

D Matrice diagonale ou diamètre de l’enceinte [-] ou [m]

Db Diamètre des bulles de gaz [m]

Dk Coefficient de diffusion de l’espèce k [m2.s−1]

Dm Coefficient de diffusion de la phase gazeuse [m2.s−1]

D0 Diamètre d’orifice [m]

E Facteur d’efficacité pour TFLES [-]

en, et Coefficient de restitution normal et tangentiel [-]

elem_weight Poids unitaire associé à un élément de maillage [-]

Ep Module d’Young d’une particule [kg.m−1.s−2]

F Facteur d’épaississement pour TFLES [-]

FC ,FD,FP Forces de collision, de traînée, et de gradient de pression [kg.m.s−2]

g Accélération de la pesanteur [m.s−2]

G Noyau de filtrage [-]

h, hbed Hauteur du lit de particule dans les conditions opératoires [m]

hm Hauteur du lit fixe [m]

hmf Hauteur du lit au minimum de fluidisation [m]

hfp Coefficient de transfert de chaleur fluide-particule [W.m−2.K−1]

hs Enthalpie sensible [J.kg−1]

hw Coefficient de transfert de chaleur fluide-paroi [W.m−2.K−1]

H Fonction de Heaviside [-]

I Tenseur identité [-]

I Matrice identité [-]

Ip Moment d’inertie des particules [kg.m2]

Jb→a Vecteur impulsion [kg.m.s−1]

k Facteur correcteur [-]

kn, kt Constante de raideur normale et tangentielle [kg.s−2]

K Constante de Janssen [-]

L Hauteur ou longueur [m]

mp Masse de particule [kg]

Mab Masse réduite [kg]

MC ,MD,MR Couples associés aux forces de collision, de traînée, et de résis-
tance au roulement

[kg.m2.s−2]

n,nab Vecteur normal de la base collisionnelle [-]
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np Vecteur normal sortant d’une particule [-]

Nc Nombre de cellules [-]

NE Nombre d’edges délimitant une face [-]

NOX Dérivés azotés [-]

Np Nombre de particules [-]

N col
p , N col

w Nombre de particules et de parois en collision [-]

Nprocs Nombre de processeurs [-]

pt_weight Poids unitaire associé à une particule [-]

P Matrice de passage [-]

PG Pression granulostatique [kg.m−1.s−2]

P0 Pression thermodynamique [kg.m−1.s−2]

QF Flux thermique [W]

rp Rayon d’une particule [m]

R, r Constante molaire et massique des gaz parfaits [kg.m−1.s−2]

s Variable dans l’espace de Laplace [-]

SL Vitesse de flamme laminaire [m.s−1]

Sp Surface de particule [m2]

S Ensemble des espèces chimiques [-]

t Temps [s]

t, tab Vecteur tangentiel de la base collisionnelle [-]

T Température du fluide [K]

Tbed Température "moyenne" du lit [K]

TC Temps de contact [s]

Tcrit Température critique [K]

Tinlet, Tin Température d’entrée du fluide [K]

Tp Température de particule [K]

T∞ Température non-perturbée du fluide ou température à l’équilibre [K]

ug Vitesse de glissement au point de contact [m.s−1]

up Vitesse de translation d’une particule [m.s−1]

umax Magnitude maximale de la vitesse de fluide [m.s−1]

Uin Vitesse d’injection du gaz [m.s−1]

Umf Vitesse d’injection du gaz au minimum de fluidisation [m.s−1]

Ut Vitesse terminale de chute libre des particules [m.s−1]

Vp Volume de particule [m3]

weight(ELGRP )Fonction de coût associée à un ELGRP [-]

W Débit massique de solide [kg.s−1]
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Wk Masse molaire de l’espèce k [-]

x Vecteur position [-]

xp, ẋp, ẍp Vecteur position du centre d’une particule ses premières dérivées [m],[m.s−1],[m.s−2]

Yk Fraction massique de l’espèce k [-]

z Hauteur, altitude [m]

Lettres grecques

Symbol Description Unité

α Angle [-]

γ Angle virtuel [-]

γn, γt Coefficient d’amortissement normal et tangentiel [kg.s−1]

Γp Température réduite de solide [-]

δab, δ̇ab, δ̈ab Distance de recouvrement et ses premières dérivées [m],[m.s−1],[m.s−2]

δmaxab Valeur maximum de la distance de recouvrement [m]

δt, δ̇t Distance de recouvrement tangentielle et sa première dérivée [m],[m.s−1]

∆ Discriminant [-]

∆P Perte de charge dynamique [kg.m−1.s−2]

∆t Pas de temps Eulérien [s]

∆tp Pas de temps particulaire [s]

∆Vi Volume de contrôle au noeud i [m3]

∆x Taille de maille locale [m]

ε Fraction de fluide (de vide) [-]

εi Fraction de fluide (de vide) au noeud i [-]

εmf Fraction de fluide (de vide) au minimum de fluidisation [-]

εp Fraction de solide [-]

η Echelle de longueur de Kolmogorov [m]

θf , θp Constantes [m−1]

λ Conductivité thermique du fluide [W.m−1.K−1]

λeff Conductivité thermique effective du fluide [W.m−1.K−1]

µ Viscosité dynamique du fluide [kg.m−1.s−1]

µd Coefficient de friction dynamique [-]

µr Coefficient de résistance au roulement [m]

µs Coefficient de friction statique [-]

µt Viscosité turbulente [kg.m−1.s−1]

ν Viscosité cinématique du fluide [m2.s−1]
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ρ Masse volumique du fluide [kg.m−3]

ρapp Masse volumique apparente [kg.m−3]

ρp Masse volumique des particules p [kg.m−3]

σp Coefficient de Poisson d’une particule [-]

τ Tenseur des contraintes visqueuses [kg.m−1.s−2]

τ, τp,heat, τ
′
p,heat Temps caractéristique pour les échanges de chaleur [s]

τp,drag Temps caractéristique pour la traînée [s]

τeq Temps caractéristique d’échange de chaleur équivalent [s]

τi Temps caractéristique pour les échanges de chaleur au noeud i [s]

φ Richesse du mélange [-]

φi Grandeur fluide au noeud i [-]

φf→p Grandeur échangée du fluide vers les particules [-]

φn, φt Composante normale et tangentielle du vecteur φ [-]

φp→f Grandeur échangée des particules vers le fluide [-]

φ−, φ+ Grandeur pré et post-collisionnelle [-]

φ@p Grandeur fluide interpolée au centre de la particule p [-]

φ@w Grandeur fluide prise à la paroi [-]

ω0 Pulsation propre [s−1]

ω̇k Terme source chimique de l’espèce k [kg.m−3.s−1]

ωp Vitesse angulaire d’une particule [s−1]

ωp,i Poids d’interpolation de la particule p au noeud i [-]

ωr Pulsation réduite [s−1]

ω̇T Terme source chimique pour l’enthalpie sensible [J.m−3.s−1]

Ω Domaine global ou capteur de flamme [m3] ou [−]

Ωf Domaine occupé par le fluide [m3]

Opérateurs mathématiques

Symbole Description

||.|| Norme Euclidienne

A−1 Opérateur inverse

AT Opérateur transposée

∇ Opérateur gradient

∇· Opérateur divergence

∇× Opérateur rotationnel

∧ Produit vectoriel

· Produit scalaire
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φ Moyenne spatiale

< φ >t Moyenne temporelle sur un temps t

φ̃ Moyenne de Favre

⊗ Produit tensoriel

L{f},L{f−1} Transformée de Laplace de la fonction f , et son inverse

Abbréviations

Symbole Description

BFG Boundary Face Group

BSBFG Bounding Sphere of Boundary Face Group

BSF Bounding Sphere of Face

C Cellule

CFB Circulating Fluidized Bed

CFD Computational Fluid Dynamics

CFL Courant-Friedrichs-Lewy

CLC Chemical Looping Combustion

CPU Central Processing Unit

DDD Double Décomposition De Domaine

DEM Discrete Element Method

DIA Digital Image Analysis

DNS Direct Numerical Simulation

DPCG Deflated Preconditioned Conjugated Gradient

E Edge, paire, arête

EE Euler-Euler

EL Euler-Lagrange

ELGRP ELement GRouP

EOS Equation Of State

EXTCOMM EXTernal COMMunicator

F Face

FCC Fluid Catalytic Cracking

FM Fast Marching

GJK Gilbert, Johnson et Keerthi

INTCOMM INTernal COMMunicator

I0, I1 Fonctions de Bessel modifiées d’ordre 0 et 1

KGTF Kinetic Theory of Granular Flows

LES Large-Eddy Simulation
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MORE4LESS MOdelling of REactive particulate flows for Low Energy Sustainable processeS

MPI Message Passing Interface

NPG Normalized Pressure Gradient

OpenMP Open-Multi-Processing

PCM Particle Centroid Method

PDF Probability Density Function

PEPT Positron Emission Particle Tracking

PET Positron Emission Tomography

PGTS Particle Group To Send

PIV Particle Image Velocimetry

PROC Processeur

PRS Particle Resolved Simulation

PTEXTCOMM Particles EXTernal COMMunicator

PTGRP ParTicle GRouP

RCT Reduced Computational Time

RMS Root Mean Square

RK Runge-Kutta

SC Surrounding Cells

TFLES Thickened Flame for Large-Eddy Simulation

TFM Two-Fluid Model

V Vertex, Noeud

VDS Variable Density Solver

VV Velocity Verlet

VR Voronoi Region

YALES2 Yet Another LES Solver : LES/DNS solver developed at CORIA laboratory
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Chapitre 1

Contexte physique

Ce chapitre fait état du contexte physique des écoulements granulaires et plus particulièrement des
lits fluidisés, en mettant en avant leur originalité, leur utilité, leur complexité, ainsi que leurs moyens
d’étude classiques. Certaines règles empiriques de dimensionnement utilisées dans l’industrie sont pré-
sentées, ainsi que les principales techniques expérimentales développées. Il pointe le besoin de déve-
lopper des outils de simulation numérique afin d’aider à la compréhension physique de ces systèmes
complexes. À terme, ces outils pourraient devenir assez fiables pour assurer un caractère prédictif suffi-
sant au dimensionnement d’unités de tailles industrielles, à un coup de calcul raisonnable.
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1.1 Les milieux granulaires

1.1.1 Concepts généraux

Les milieux granulaires sont des milieux dans lesquels un nombre significatif de particules solides
appelés grains ou particules, est plongé dans un fluide, gaz ou liquide. Ces grains ne sont pas chimique-
ment liés entre eux mais interagissent notamment via des collisions lors desquelles ils échangent de la
quantité de mouvement ou de l’énergie thermique. Les grains peuvent revêtir d’impressionnantes varié-
tés de forme, allant de la forme sphérique (bille), à des formes allongées (grains de riz), et jusqu’à des
aspects plus complexes (garnissage vrac en génie des procédés, voir figure 1.1). Ils arborent également
des tailles variant de quelques microns (poudres), à plusieurs dizaines de mètres (astéroïdes). Ils sont en
général polydisperses (par opposition à monodisperse) et sont décrits par des courbes de granulométrie
exposant la distribution des tailles rencontrées dans un échantillon.

FIGURE 1.1: Exemple de garnissage vrac utilisé en génie des procédés dans les colonnes d’extraction ou
d’absorption afin d’augmenter la quantité d’interface entre les phases désirées (source : http ://ingenieur-
process.kazeo.com).

Mis à part le milieu spatial, les interactions avec le fluide environnant sont également riches. Des
échanges continuels de quantité de mouvement entre les deux phases font naître des comportements par-
ticuliers fortement multi-échelles allant de l’écoulement autour d’un grain unique (tributaire de sa forme,
sa capacité à se déformer sous la contrainte, son inertie etc.) jusqu’à la formation de zones macrosco-
piques d’agglomération appelées clusters, ou de zones de vide appelées bulles. Des échanges thermiques,
chimiques, voire de charges électriques, peuvent également être rencontrés entre la phase fluide et la
phase solide, qui viennent modifier parfois de façon importante la dynamique de l’écoulement, de telle
sorte que beaucoup de propriétés à grande échelle deviennent indépendantes des propriétés individuelles
des particules.

1.1.2 Propriétés des milieux granulaires

Les écoulements granulaires sont très diversifiés, ainsi il convient d’en exposer quelques caracté-
ristiques générales. Concernant la classification des régimes d’écoulements, on distingue deux grandes
catégories : dans le régime dilué, ou collisionnel, les grains interagissent majoritairement de façon binaire
et quasi-instantanée. La durée des chocs est ici très petite devant le libre parcours moyen des particules, et
une fréquence de chocs peut alors être définie. Comme mis en évidence par Bagnold [18], un milieu gra-
nulaire dans ce régime et contraint par un gradient de vitesse voit son cisaillement devenir proportionnel
au carré de ce gradient de vitesse, contrairement aux fluides classiques où le cisaillement est linéairement
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lié au gradient. Des outils statistiques tels que la théorie cinétique des gaz denses permettent l’étude de
ces milieux.

Lorsque la distance entre les particules se rapproche de leur diamètre, on parle de régime dense.
Ces régimes se caractérisent notamment par une compacité notée C, qui se définit comme la quantité
de solide dans un certain volume d’échantillon. Selon l’encombrement stérique dû à la taille et l’aspect
des grains, cette compacité s’exprime par une valeur théoriquement contenue entre 0 (pas de solide) et 1
(pas de fluide). Pour des empilements de sphères monodisperses, les valeurs classiquement rencontrées
sont de 0.524 (empilement cubique) et de 0.64 (empilement compact aléatoire). Dans un cristal hexa-
gonal compact, la compacité pourrait atteindre 0.74, mais ce cas n’est habituellement jamais rencontré
dans la pratique. On parle de vitesse superficielle de fluide, ou vitesse en fût vide, pour désigner la vi-
tesse du gaz non perturbée par la présence des particules, et de vitesse interstitielle de fluide lorsque le
fluide est contraint par ces dernières. Le régime dense favorise davantage les collisions multiples et les
contacts continus. L’échantillon étudié peut alors exhiber des fluctuations de vitesses collectives et son
comportement évoquer celui des liquides, par exemple dans le cas des lits fluidisés qui font l’objet de la
section 1.2.

A contrario, son comportement peut se détacher de celui des fluides : si la loi de Torricelli gouverne
la vidange d’un réservoir rempli de liquide en prédisant un débit de sortie variant comme la racine de
la hauteur du réservoir (pour un orifice assez petit), la loi de Beverloo [34] pour les milieux granulaires
appliquée à un silo ou un sablier montre que le débit massique de grains W à travers la réduction de
section est indépendante de la hauteur du sable dans la partie haute du sablier :

W = Cρp
√
g(D0 − kdp)5/2. (1.1)

D0 est ici le diamètre de la section de passage des grains, tandis que k est un facteur correcteur générale-
ment≥ 1.3 [34] ajouté afin de prendre en compte la réduction deD0 dûe à son occupation par des grains.
Il dépend notamment de la géométrie considérée [205]. A noter que cette loi n’est vérifiée que pour une
certaine plage de rapport dp/D0 : un phénomène d’écrantage peut être observé pour les rapports trop
petits [296], qui vient partiellement ou totalement empêcher le passage du sable (voir figure 1.2), provo-
quant une intermittence du débit. Dans le cas de particules fines (6 400µm), le débit à travers l’orifice se
trouve fortement diminué en raison de l’interaction entre les particules et le gaz interstitiel [137], et la loi
de Beverloo nécessite une correction prenant en compte le gradient de pression dans le gaz [71]. Certains
auteurs ont tenté de généraliser la loi de Beverloo afin d’étendre son domaine de validité en terme de
rapports dp/D0 et en limitant l’influence du facteur k [193].

Un autre comportement singulier des grains en silos, où plus généralement de tout milieu granulaire
statique confiné par des parois, se manifeste par un effet dit de Janssen [150] (publication originale
traduite par Sperl [278]). L’expérience est la suivante : on remplit peu à peu de grains un silo initialement
vide en mesurant la masse supportée par sa base. Il apparaît alors que tout ajout de grains au-delà d’une
certaine hauteur caractéristique dans le silo n’affecte pas cette mesure de la masse. Les particules ont
tendance, par le biais du réseau de forces de contact, à s’appuyer sur les parois latérales du silo. La
masse supportée par la base suit une loi exponentielle fonction de la hauteur de grains dans le silo z
et tend vers une masse de saturation. Pour un silo cylindrique, la hauteur caractéristique intervenant
dans l’exponentielle vaut environ la moitié du diamètre du silo. Exprimée en terme de pression dite
granulostatique PG, cette loi correspond à l’équivalent granulaire de la loi de l’hydrostatique des fluides,
et peut s’écrire :

PG(z) = ρappgλsilo
(
1− e−

z
λsilo

)
avec λsilo =

D

4Kµs
, (1.2)
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FIGURE 1.2: Trémie d’un silo quasi-2D rempli de particules photo-élastiques. Le réseau de forces de
contact dites "en chaînes" entre les grains est colorisé. Une arche bouche l’ouverture en bas du silo. Issu
de [26].

avec ρapp la masse volumique apparente dans le silo, D le diamètre du silo, K la constante de Janssen
prenant en compte les effets de non-isotropie de la pression dans ce type de milieux, et µs le coefficient
de friction statique. On peut remarquer que pour les hauteurs z telles que z << λsilo, un développement
limité à l’ordre 1 de l’exponentielle donne PG(z) → ρappgz : la pression augmente linéairement avec
la hauteur, on retrouve la loi de l’hydrostatique. Lors de la conception de dispositifs de stockage, il est
donc fondamental de connaître la hauteur maximale de grains atteinte afin de prévoir un éventuel renfor-
cement de ses parois latérales. L’ensemble des phénomènes présentés ici est particulièrement manifeste
dans l’étude du stockage en silos et de leur vidange [137]. Les effets de voûte qui tendent à répartir le
poids sur une surface plus grande peuvent au contraire être recherchés : c’est par exemple le cas pour
le renforcement des rails de chemin de fer, fortement sollicités au passage d’un train. A cet effet, on
emploie un matériau poreux appelé ballast qui améliore la répartition des efforts.

Les effets du cisaillement en régime dense peuvent également être observés directement sur la plage à
marée basse lorsqu’on marche sur du sable mouillé : si la densité apparente du sable est supérieure à une
valeur seuil, le cisaillement imprimé par le pas provoque une augmentation de la densité, le sable devient
moins poreux et rejette une partie de l’eau qu’il contient (effet contractant). Dans le cas contraire le
cisaillement fait diminuer la densité du sable et le volume occupé par le solide augmente (effet dilatant),
ce qui accroît l’espace interstitiel laissé à l’eau. Le sable semble alors s’assécher [280].

1.1.3 Applications

On dénombre ainsi une grande quantité d’illustrations naturelles de ce type de milieux :
• les tempêtes de sable [335] dans lesquelles les effets triboélectriques peuvent donner naissance à

des orages électriques [238],
• la formation des dunes dans le désert [287] et même sur des objets extraterrestres [151],
• le transport de sédiments dans un cours d’eau [228] ou de pollens dans l’atmosphère,
• la croissance des avalanches [111],
• les retombées provenant des éruptions volcaniques [251],
• les particules de glaces en suspension dans l’atmosphere, qui peuvent venir se déposer sur les
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ailes des avions et poser de nombreux problèmes [31],
• la formation des planètes à partir de roches spatiales,
• les écoulements biologiques tels que le transport de globules rouges dans les capillaires sanguins,

où les déformations des grains (ici les globules rouges) sont capitales [175].
• À l’échelle atomique, l’étude du mouvement des molécules dans sa conception corpusculaire

peut elle aussi se rapporter à celle d’un milieu granulaire où les molécules interagissent sous
l’effet de forces électrostatiques [267].

Les écoulements granulaires sont également profondément ancrés dans le domaine industriel, où ils
sont notamment rencontrés dans :

• la métallurgie pour le décapage de surface par projection de sable,
• la préparation de médicaments [331],
• la fabrication de bétons,
• l’exploitation de gisements pour l’acheminement des roches, mais aussi le broyage, concassage,

dynamitage, ou sablage [277].
• la papeterie pour le transport de fibre de cellulose [249],
• l’agroalimentaire pour le stockage en silo [143] et le traitement d’aliments [263],
• les carburants solides pour la propulsion spatiale [279],
• l’industrie pétrochimique pour le transport de pétrole brut en pipeline, qui sous certaines contraintes

de température et de pression voit croître des hydrates solides qui viennent modifier sa rhéolo-
gie [223], et dont l’élimination est aussi complexe que coûteuse [244]. Également pour les pro-
cédés de raffinage tels que le crackage catalytique fluide (en anglais "Fluid Catalytic Cracking"
(FCC)) ou la combustion chimique en boucle (en anglais "Chemical Looping Combustion" (CLC)
(voir [6] pour un état de l’art complet dans ce domaine),
• l’industrie chimique et des procédés pour le séchage, l’enrobage, le garnissage des colonnes

d’extraction ou la catalyse hétérogène. Dans ce dernier cas, un catalyseur chimique peut-être
disposé de façon surfacique sur des grains solides, qui une fois plongés dans le fluide, serviront
à améliorer le rendement chimique d’une réaction. On peut aussi citer la catalyse de monoxyde
de carbone et d’hydrogène en vue de les convertir en hydrocarbure (procédé Fisher-Tropsch). Le
procédé de dépôt chimique à partir d’une phase vapeur (en anglais "Chemical Vapor Deposition"
(CVD)) effectué en lit fluidisé permet quant à lui la décoration de nanotubes de carbone [69].
• L’industrie énergétique pour la combustion de charbon, où les dépôts de particules de suie pol-

luent les échanges de chaleur [133]. Également pour la combustion de biomasse (environ 80% de
la production d’énergie dite renouvelable) par exemple dans les machines à cycle organique de
Rankine (en anglais "Organic Rankine Cycle" (ORC)), qui utilisent la cogénération pour produire
à la fois de l’eau chaude et de l’électricité (voir figure 1.3), ou à des fins de stockage d’énergie
thermique dans les échangeurs de chaleur contemporains, comme les centrales photo-thermiques
qui utilisent des particules à forte capacité thermique [15].

Quelques illustrations d’écoulements granulaires naturels ou industriels sont aussi visibles sur la fi-
gure 1.4. La figure 1.5 montre l’exemple d’un système industriel fréquemment rencontré, le cyclone,
qui traite les écoulements gaz-particules. Cette liste non-exhaustive d’applications démontre le caractère
crucial que revêt l’étude des écoulements granulaires. La revue de Fan & Zhu [100] référence un cer-
tain nombre d’applications industrielles mettant en oeuvre des fluidisations gazeuses denses. Sur l’année
1993 aux États-Unis, plus de 40% des sommes investies dans l’industrie chimique concernaient des tech-
nologies mettant en jeu des particules [94]. Dans le monde entier, il est estimé que l’industrie manipule
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FIGURE 1.3: Schéma de principe d’une machine à cycle organique de Rankine (en anglais "Organic Ran-
kine Cycle" (ORC)), qui utilise la cogénération pour produire à la fois de l’eau chaude et de l’électricité
(source : http ://wiki.zero-emissions.at).

de l’ordre de la dizaine de milliards de tonnes de matériaux granulaires chaque année. D’après l’Union
Nationale des Producteurs de Granulats, la production de granulats en France atteint 7 tonnes par habitant
et par an. Par ailleurs, les poudres et autres produits en grains représentent, en masse, 70% des matières
premières de l’industrie mondiale, et 50% des produits finis (soit que ces produits soient eux-mêmes
granulaires, soit qu’un matériau granulaire soit intervenu dans leur élaboration) [295]. Le traitement et
le transport de ces matières correspond à 10% des dépenses énergétiques de la planète [89]. La seule
vente de matériaux granulaires représente 1% du PIB de la France. On estime qu’il s’agit du deuxième
matériau le plus utilisé par les activités humaines, après l’eau. La plupart du temps, les procédés associés
aux matériaux granulaires sont rudimentaires, fondés sur l’expérience, et peu optimisés. Il s’agit donc
d’un important levier économique [209].

1.2 Les lits fluidisés

1.2.1 Présentation des lits fluidisés

Les lits fluidisés sont parmi les manifestations industrielles les plus courantes d’écoulements gra-
nulaires, et mettent généralement en jeu des particules de tailles comprises entre 15 et 6000µm. La
fluidisation consiste à faire passer une phase fluide sous pression (très souvent un gaz) à travers un lit
de particules supporté par une grille. Une force de traînée agit alors sur les particules, dont la direction
moyenne est opposée à celle de la gravité. Pour une vitesse d’injection (en fût vide) notée Uin faible, la
hauteur du lit, dit fixe dans ces conditions, dépend alors de la compacité, elle-même dépendante de la
façon dont les particules ont été initialement placée dans le dispositif (valeur classique de 0.64 pour une
empilement compact aléatoire). Lorsque la vitesse d’injection du gaz atteint une valeur seuil nommée
vitesse minimum de fluidisation, notée Umf , dépendante à la fois des caractéristiques de la phase por-
teuse et des particules solides, les effets de la traînée commencent à contrebalancer localement les effets
gravitaires. Les particules commencent alors à se mouvoir en fonction des chemins empruntés par la
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FIGURE 1.4: Illustration de la diversité des milieux granulaires : adsorption micrométrique (a) (source :
IFPEN), Le mont Agung en éruption en Indonésie en 2017 (b) (source : Sciences et Avenir), rides sur des
dunes de sable au Sud de la Mauritanie (c) (source : philippe-crochet.com), les dunes mouvantes de la
comète Tchouri (d) (source : Sciences et Avenir), granules de bois vendus dans le commerce (e) (source :
biofarmer.hu), talus formé par de la poudre utilisée en pharmaceutique (f) (source : agcce.com).

phase gazeuse, et à former des zones plus ou moins concentrées en particules. La hauteur caractéristique
du lit s’en trouve alors modifiée. Pour des vitesses d’injection supérieures à Umf , le lit de particule se
fluidise, c’est-à-dire que la suspension est amenée dans un état semblable à celui d’un liquide bouillon-
nant. En cas d’inclinaison du système, la surface de la suspension resterait plane, et si un objet est plongé
dans un lit fluidisé, il ne rencontre pas de résistance particulière car les particules restent libres de leur
mouvement [266]. De même, on rencontre dans les lits fluidisés des phénomènes de bulles, d’ondes, et
des grandeurs effectives telles que la viscosité peuvent alors être définies. L’agitation résultant des inter-
actions entre les phases permet un mixage important du mélange à l’origine de ses nombreux avantages,
qui seront décrits dans la section 1.2.3. Différents régimes peuvent être distingués en fonction de l’écart
de Uin à Umf (voir figure 1.6). Si la vitesse du fluide injecté est augmentée au-delà de la vitesse termi-
nale de chute libre des particules Ut, c’est-à-dire la vitesse pour laquelle les frottements visqueux avec
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FIGURE 1.5: À gauche : schéma simplifié d’un cyclone, utilisant la force centrifuge pour effectuer une
séparation mécanique des particules en suspension dans un gaz. Les particules sont entraînées vers la
paroi, où elles perdent leur quantité de mouvement par friction, et finissent par chuter. Ce dispositif
est fréquemment mis en oeuvre pour la décontamination de rejets gazeux dans l’atmosphère (source :
wikipedia). À droite : cyclone implanté sur un site industriel (source : www.scheuch.com).

la phase porteuse équilibrent parfaitement la force de gravité appliquée à une particule isolée, celles-ci
peuvent sortir du lit. On parle alors de lit transporté. Ce type de comportement peut-être souhaitable dans
le cas où une séparation des particules selon leur taille (en cas de masse volumique identique pour les
particules de l’échantillon), ou plus généralement de leur masse (voir figure 1.7), est envisagée. En effet
la vitesse terminale de chute libre d’une particule sphérique est donnée par la relation :

Ut =

Ç
4gdp(ρp − ρ)

3ρCD

å1/2

. (1.3)

Le coefficient de traînée de la particule CD se calcule en fonction du nombre de Reynolds particulaire
Rep ici décrit pour une particule isolée :

Rep =
dp||Uin − up||ρ

µ
, (1.4)

et son expression est [266] :

CD =





24

Rep
si Rep < 0.4,

10√
Rep

si 0.4 < Rep < 500,

0.43 si 500 < Rep < 200000.

(1.5)
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Ainsi, la dépendance de Ut avec dp peut s’écrire :

Ut ∼





d−0.5
p si Rep < 0.4,

d−0.75
p si 0.4 < Rep < 500,

d−1
p si 500 < Rep < 200000.

(1.6)

Dans un échantillon possédant une distribution granulométrique binaire, il est donc théoriquement pos-
sible de trouver une vitesse d’injection de gaz pour laquelle les plus petites particules seront transportées
tandis que les plus massives resteront fluidisées. Ces effets de ségrégation sont parfois non désirables et
ont été portés à l’étude par le passé [298].

FIGURE 1.6: Illustration de différents régimes d’écoulement dans un lit de particules. De gauche à droite,
la vitesse d’injection du fluide est augmentée. Pour une vitesse d’injection du fluide Uin faible, le lit est
fixe et sa hauteur est notée hm (a). Lorsque Uin est portée à la valeur de la vitesse minimum de flui-
disation Umf , les particules commencent à se mouvoir et la hauteur du lit, plus importante, est alors
notée hmf (b). Pour les valeurs de Uin > Umf , on observe la formation de bulles conduisant à régime
bouillonnant (régime de bullage, en anglais "bubbling") (c) où les bulles peuvent atteindre des tailles
semblables au diamètre de l’enceinte, ce qui a pour effet de propulser de la matière solide à de hautes
altitudes (écoulement en bouchons, en anglais "slugging") (d). Lorsque Uin dépasse la vitesse terminale
des particules Ut, celles-ci peuvent quitter l’enceinte (e). On peut aussi observer des régimes de fluidisa-
tion dite turbulente lorsque Uin >> Umf pour lesquelles les bulles de gaz laissent place à des structures
lacunaires moins cohérentes. Adapté de [170].

Certaines installations extraient les particules du lit fluidisé durant son fonctionnement afin d’en tirer
de l’énergie thermique dans un échangeur de chaleur externe, avant de les réinjecter dans l’enceinte du
lit. C’est notamment le cas des fours à lit fluidisé circulant (en anglais "circulating fluidized bed furnaces"
(CFB)). On trouve aussi des installations, notamment dans l’industrie chimique, où les particules solides
sont enrobées de catalyseur à des fins d’amélioration de rendement de réactions, et doivent constamment
être recyclées à l’extérieur du lit fluidisé afin d’être régénérées. Par exemple, l’essence extraite du pétrole
brut dans les raffineries peut ne pas avoir un indice d’octane suffisant pour être commercialisable (40-60
au lieu de 85-95) et nécessite une opération de raffinage supplémentaire : le craquage catalytique en lit
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FIGURE 1.7: Exemple d’installation mettant en jeu un lit fluidisé couplé à un cyclone, association très
fréquente sur les sites industriels (source : lemondeetnous.cafe-sciences.org).

fluidisé (en anglais "fluidized catalytic cracking reactors" (FCCR)) est l’un des procédés les plus utilisés
pour réaliser ce type d’opération. Il s’agit d’effectuer la décomposition catalytique en phase gazeuse des
coupes de pétrole possédant en leur sein une fraction importante de molécules lourdes à longues chaînes
d’hydrocarbures en des molécules plus légères. Les paraffines à longue chaîne sont alors converties en
oléfines. L’opération de craquage est endothermique et était anciennement effectuée sans l’aide de cata-
lyseur (on parle alors de craquage thermique), nécessitant alors de travailler sous une atmosphère à haute
pression et haute température. Grâce au craquage catalytique ces contraintes sont moins importantes.
Par exemple pour le gazole sous vide, le craquage thermique impose une température de 600˚C et une
pression de 20atm pour les conditions opératoires, tandis qu’une température de 480˚C et une pression
de 1atm suffisent pour le craquage catalytique. La source externe de chaleur peut être du gaz naturel ou
de l’électricité. Des dépôts de coke obtenus par excès de craquage viennent empoisonner le catalyseur
solide, et constituent un problème technologique car ils imposent une régénération permanente de ce der-
nier (traditionnellement des silices-aluminés, par la suite améliorés par ajout de terres rares). La figure 1.8
montre un schéma de principe des unités de craquage catalytique et de régénération du catalyseur par
combustion dans l’air. Cette dernière permet un fonctionnement continu du procédé [112] [153].

La capacité des lits à se fluidiser dépend grandement de la nature de la phase solide. La classification
de Geldart [4] est un diagramme empirique proposé afin de classer les diverses particules selon leur
aptitude à se fluidiser. Les solides y sont classés en quatre catégories (voir figure 1.9) :

• Catérorie C : poudres fines (diamètre moyen généralement inférieur à 30µm) et cohésives diffi-
ciles à fluidiser. Dans un tube de petit diamètre, le lit s’élève en bloc alors que dans les réacteurs
de plus grande taille le fluide a tendance à former un canal à travers le lit de poudre. Ce régime
de fluidisation est appelé "channelling". Ces phénomènes compliquant la mise en pratique de
la catégorie C sont dues aux interactions particules-particules de type électrostatique ou liées à
l’humidité, qui deviennent prépondérantes devant les interactions fluide-particules à cause de la
très petite tailles des particules.
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FIGURE 1.8: Schéma de principe des unités de craquage catalytique (reactor) et de régénération du
catalyseur (catalyst regenerator). La réaction de craquage a lieu le long d’une colonne (riser) dans lequel
le catalyseur s’élève. Le riser est associé à deux cyclones qui récoltent le produit fini (reactor product)
et le catalyseur pollué par le coke (spent catalyst). Le catalyseur usagé est séparé des produits gazeux et
envoyé vers l’unité de régénération où le coke à sa surface est brûlé dans un courant d’air, participant
également à sa mise à haute température, avant d’être renvoyé vers le réacteur à lit fluidisé (source :
nptel.ac.in).

• Catégorie A : particules fines relativement facile à fluidiser, dont le diamètre moyen est compris
entre 30µm et 100µm. La vitesse d’apparition des premières bulles, dite vitesse minimale de
bullage, est supérieure à la vitesse minimale de fluidisation. Pour des vitesses d’injection élevées,
l’écoulement en bouchons produit des bulles axisymétriques, puis aboutit à un régime turbulent.
• Catégorie B : particules à fluidisation facile (type sable) dont le diamètre moyen est compris entre

40µm et 600µm et la densité entre 1400 et 4000kg.m−3. Les premières bulles apparaissent dès
Uin = Umf . Contrairement au groupe A, la taille des bulles est ici indépendante de la granulo-
métrie de l’échantillon.
• Catégorie D : particules de tailles et/ou masses volumiques importantes nécessitant de fortes

vitesses de fluide avec fluidisation irrégulière. La formation des bulles ne commence que quelques
centimètres au-dessus de la grille d’injection.

Le diagramme de Reh [242] (voir figure 1.10) permet l’identification de plusieurs zones correspondant
chacune à un régime de fluidisation spécifique en se basant sur le diamètre adimensionné des particules
et la vitesse d’injection du gaz adimensionnée. La zone se rapportant à la fluidisation bouillonnante
(la plus utilisée) y est représentée par une large bande occupant la diagonale du diagramme. Elle est
délimitée dans sa partie inférieure par la courbe au minimum de fluidisation, et dans sa partie supérieure
par la vitesse terminale de chute libre des particules. Les autres zones remarquables sont celles des lits
fluidisés circulants et des lits transportés, pour lesquels la vitesse d’injection dépasse la vitesse terminale
de chute libre. Un exemple d’utilisation de ces derniers dans les colonnes verticales (risers) du procédé
de craquage catalytique du pétrole a été précédemment donné.
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FIGURE 1.9: Le diagramme empirique de Geldart [4] permer de classer les particules par leur capacité à
se fluidiser en se basant sur leur diamètre dp et sur la différence de leur masse volumique (notée ici ρs)
avec celle de la phase gaz (notée ici ρf ). Les points rouges correspondent à des cas étudiés lors de ces
travaux de thèse. Issu de [266].

1.2.2 Lois fondamentales des lits fluidisés

Malgré la complexité des phénomènes régissant le fonctionnement des lits fluidisés, ceux-ci pos-
sèdent certaines caractéristiques communes bien documentées. Comme décrit précédemment, en raison
du rétrécissement de section effective engendré par la présence des particules, un fluide injecté à une
vitesse Uin se voit accéléré à une vitesse dite interstitielle égale à Uin/ε, où ε désigne la porosité du
milieu aussi appelée fraction volumique de fluide, telle que :

ε = volume de la phase fluide/volume total = 1− C. (1.7)

Cette augmentation de vitesse s’accompagne d’une augmentation de la pression dynamique du fluide.
De plus, les frottements visqueux rencontrés à la surface des particules provoquent une perte de quantité
de mouvement au sein de la phase fluide parfois appelée pression frictionnelle et produisant des forces
de traînée sur les particules. Il en résulte une perte de charge ou saut de pression ∆PT dans le lit de
particules. Lorsque le lit est fixe, i.e. pour des vitesses d’injection Uin < Umf , la pression décroît li-
néairement dans le lit. Lorsque Umf est atteinte, les particules se soulèvent et s’agitent, le régime de
fluidisation est atteint, et la pression frictionnelle cesse d’augmenter. Le saut de pression totale (entre le
fond et la surface du lit) à travers le lit sur une hauteur L est alors équivalent au poids des particules et
du fluide contenus, tel que :

∆PT
L

= (1− ε)ρpg + ερg. (1.8)

Ce saut de pression est facilement mesurable de façon expérimentale et permet un suivi de la fluidisation
ainsi qu’une estimation de la hauteur de lit dans le cas d’un système opaque. On peut également exprimer
la différence de pression liée au poids apparent ou relatif du lit, c’est-à-dire à son poids amputé de la
poussée d’Archimède qui s’exerce sur lui :

∆P

L
=

∆PT
L
− ρg, (1.9)
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FIGURE 1.10: Le diagramme empirique de Reh [242] se base sur le diamètre des particules ainsi que
la vitesse d’injection du gaz (tous deux adimensionnés) et permet d’identifier les régimes spécifiques de
fluidisation des particules. Sont ici visibles en partie haute du diagramme les catégories A, B, C et D de
la classification de Geldart [4] (voir figure 1.9). Les points rouges correspondent à des cas étudiés lors
de ces travaux de thèse. Issu de [266].

d’où l’expression classique :
∆P

L
= (1− ε)(ρp − ρ)g. (1.10)

Lorsque Uin > Ut, les particules sont transportées hors du lit et le saut de pression diminue en consé-
quence. Le diagramme 1.11 montre la variation du profil vertical du saut de pression à travers un lit de
particules en fonction de la vitesse d’injection du gaz.

Ce diagramme montre un phénomène d’hystérésis propre aux systèmes comportant une distribution
monodisperse de particules. En effet, selon le sens de variation progressive de la vitesse d’injection du
gaz, le saut de pression sera différent, et ceci est particulièrement visible au moment de la fluidisation
du lit [170]. Pour des vitesses croissantes, la pente de la perte de charge est légèrement plus élevée que
dans le cas d’une vitesse décroissante, et un pic de pression est observé. Ces deux phénomènes sont liés
à l’agencement des particules dans le lit : pour un lit qui a sédimenté sous l’effet des seules forces de
gravité, la porosité est plus faible que dans le cas d’un lit ayant été fluidisé plus tôt dans l’expérience.
Pour ce dernier, lorsque la vitesse d’injection diminue, les particules se réarrangent selon une configura-
tion qui vient limiter la résistance au fluide. Le pic de pression se produisant au moment où Uin = Umf
s’explique par la nécessité de "décompacter" le lit, ce qui résulte en une variation brusque de la valeur de
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FIGURE 1.11: Profil vertical caractéristique du gradient de pression moyenné temporellement au travers
d’un lit de particules identiques en fonction de la vitesse d’injection du gaz. La pression varie linéaire-
ment dans un lit fixe, puis garde une valeur constante pour Uin < Umf < Ut. Passée Ut (ici notée Ue) le
lit est transporté et le gradient de pression diminue.

la porosité [170]. Le fait que ce phénomène d’hystérésis n’existe pas pour des distributions polydisperses
de particules s’explique par le fait que les particules les plus petites sont logées dans les interstices laissés
par les particules de plus grandes tailles. Leur petite taille leur permet de se fluidiser plus rapidement et
donc de se déplacer au sein des espaces laissés libres [256].

La caractérisation du profil vertical de pression moyenne dans un lit dense de particules en fonction de
la vitesse d’injection, mais aussi de la porosité du milieu et des propriétés physico-chimiques des phases
fluide et solide, est un point clé de l’étude des lits fluidisés. Aussi les écoulements à travers des milieux
denses poreux furent étudiés en régime visqueux par Darcy dès 1856 pour la mise au point des fontaines
publiques de la ville de Dijon [75]. Ergun proposa ensuite une expression généralisée du saut de pression
à travers un lit fixe de particules [95]. Dans ses travaux, le saut de pression est considéré comme résultant
de la dissipation d’énergie cinétique du fluide causée par des effets visqueux et des effets inertiels. En
admettant que le saut de pression est dû aux interactions entre le fluide et les particules, telles que la force
de traînée, et que cette dernière dépend pour une particule isolée linéairement de la vitesse du fluide en
régime visqueux et de son carré en régime inertiel, on peut l’exprimer sous la forme suivante suggérée
par Reynolds [245] :

∆P

L
= aU + bρU2. (1.11)

où a et b sont des facteurs à déterminer. La théorie proposée par Kozeny [165] et modifiée par Blake [37]
pour les faibles vitesses d’écoulement aboutit à l’équation connue sous le nom de Blake-Kozeny :

∆P

L
= 150

(1− ε)2

ε3

µU

d2
p

. (1.12)

Pour les régimes d’écoulement à nombre de Reynolds plus élevés, Burke & Plummer [49] formulent
d’autres hypothèses pour finalement se ramener à la relation suivante, connue sous le nom d’équation de
Burke-Plummer :

∆P

L
= 1.75

1− ε
ε3

ρU2

dp
. (1.13)
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Les comportements asymptotiques à faibles et grands nombres de Reynolds des équations 1.12
et 1.13 respectivement permettent d’écrire une forme générale pour le saut de pression à la travers un lit
de particules, où sont utilisés de nouveaux coefficients multiplicateurs a et b :

∆P

L
= a

(1− ε)2

ε3

µU

d2
p

+ b
1− ε
ε3

ρU2

dp
. (1.14)

Les valeurs de a et b peuvent être déterminées expérimentalement en réécrivant cette équation sous la
forme :

y = a+ bx, (1.15)

avec :

y =
∆P

L

ε3d2
p

(1− ε)2µU
et x =

ρUdp
µ(1− ε) =

Rep
1− ε (1.16)

Après 640 expériences réalisées avec différents paramètres, Ergun [95] valida les valeurs a = 150 et
b = 1.75, complétant ainsi la célèbre corrélation d’Ergun :

∆P

L
= 150

(1− ε)2

ε3

µU

d2
p

+ 1.75
1− ε
ε3

ρU2

dp
. (1.17)

On peut noter que le nombre de particules n’intervient pas (explicitement) dans cette corrélation, qui ne
dépend que des caractéristiques générales du lit. La figure 1.12 illustre graphiquement les résultats prédits
par la corrélation semi-empirique d’Ergun [95] ainsi que les comportements asymptotiques des corréla-
tions de Blake-Kozeny [37] pour les faibles Reynolds (régime visqueux), et de Burke-Plummer [49] pour
les hauts Reynolds (régime inertiel).
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FIGURE 1.12: Représentation de la corrélation semi-empirique d’Ergun [95]. Les comportements asymp-
totiques des corrélations de Blake-Kozeny [37] pour les faibles Reynolds, et de Burke-Plummer [49] pour
les hauts Reynolds, sont également visibles.
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Lorsque les résultats de la corrélation semi-empirique d’Ergun [95] sont tracés en fonction de la
hauteur L dans le lit de particules pour différentes valeurs de la fraction volumique de fluide ε, ceux-ci
révèlent une très forte sensibilité à ce dernier paramètre, comme le montre la figure 1.13. Dans le cas
représenté, on peut calculer qu’un écart d’environ 12% sur la valeur choisie pour ε (dans le cas d’une
mesure expérimentale ou numérique imprécise par exemple) conduit à un écart de 40% sur la valeur
prédite de la perte de charge. L’emploi de cette corrélation est donc sujet à caution.
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FIGURE 1.13: Représentation de la corrélation semi-empirique d’Ergun [95] en fonction de la hauteur
dans le lit de particule pour différentes valeurs de fraction volumique de fluide.

Comme dit précédemment, le régime de fluidisation est atteint lorsque la vitesse d’injection du gaz
est augmentée jusqu’à la vitesse minimum de fluidisation du lit : Uin = Umf . Nous venons de voir que la
moyenne temporelle de la perte de charge au travers du lit n’évolue plus une fois cette condition remplie.
La valeur de cette vitesse Umf peut donc être acquise a posteriori par observation du profil de perte
de charge lors d’une augmentation croissante de la vitesse d’injection. Elle peut également être estimée
a priori en combinant les équations 1.17 et 1.10 au minimum de fluidisation de la façon suivante, en
désignant par εmf la valeur prise par ε à cet instant :

150
(1− εmf )2

ε3
mf

µUmf
d2
p

+ 1.75
1− εmf
ε3
mf

ρU2
mf

dp
= (1− εmf )(ρp − ρ)g. (1.18)

Cette expression signifie qu’au minimum de fluidisation, la perte de charge à travers le lit est égale à son
poids apparent. Une équation du second degré se dégage alors :

1.75ρdpU
2
mf + 150(1− εmf )µUmf − ε3

mfd
2
p(ρp − ρ)g = 0. (1.19)

Soit ∆ le discriminant de ce polynôme défini par :

∆ = [150(1− εmf )µ]2 + 7ρε3
mfd

3
p(ρp − ρ)g. (1.20)
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L’exclusion de la racine négative du polynôme conduit à la formule suivante permettant d’exprimerUmf :

Umf =
−150(1− εmf )µ+

√
∆

3.5ρdp
. (1.21)

Un tracé de la vitesse minimum de fluidisation est visible sur la figure 1.14. Dans le cas de faibles
nombres de Reynolds (Remf < 20), le terme visqueux est prépondérant devant le terme inertiel dans la
relation d’Ergun (voir équation 1.17), qui se ramène alors à l’expression de Blake-Kozeny (voir équa-
tion 1.12). La combinaison de cette dernière équation avec la relation 1.10 fournit alors une variante de
l’équation 1.21 :

Umf =
d2
p(ρp − ρ)g

150µ

ε3
mf

1− εmf
. (1.22)

Dans le cas de forts nombres de Reynolds (Remf > 1000), c’est le terme inertiel qui devient prépon-
dérant devant le terme visqueux dans la relation d’Ergun (voir équation 1.17), qui se ramène alors à
l’expression de Burke-Plummer (voir équation 1.13). La combinaison de cette dernière équation avec la
relation 1.10 fournit alors une nouvelle variante de l’équation 1.21 :

Umf =

√
dp(ρp − ρ)gε3

mf

1.75ρ
. (1.23)

Les relations présentées précédemment ont été extraites de cas simples dans lesquels les particules
sont sphériques et leur distribution monodisperse. Dans les cas pratiques, les particules mises en jeu dans
les lits fluidisés sont rarement sphériques et peuvent même posséder des rapports de forme importants,
comme les fibres de bois. De plus, leurs dimensions suivent généralement une loi gaussienne, ce qui
entraîne des écarts de prévision. D’autres procédures sont disponibles dans la littérature pour prendre en
compte les effets de non-sphéricité des particules [230]. La corrélation d’Ergun [95] peut également être
adaptée pour prendre en compte le facteur de forme des particules ψp :

∆P

L
= 150

(1− ε)2

ε3

µU

(ψpdp)2
+ 1.75

1− ε
ε3

ρU2

ψpdp
. (1.24)

Concernant les effets liés à la polydispersité de l’échantillon solide, on a déjà vu que le phénomène
d’hystérésis sur la perte de charge pouvait disparaître, notamment pour des distributions assez larges de
tailles. Dans ce cas, le saut de pression total est égal à la somme des sauts de pression engendrés par
chaque classe de particule, et pour une distribution symétrique type gaussienne le saut de pression peut
être exprimé en fonction d’un diamètre moyen de particule d̄p dans la corrélation d’Ergun 1.17. Il est
aussi commun de considérer des distributions bidisperses lorsque deux grandes classes de diamètres se
dégagent. La classification de particules par densité et/ou taille à l’aide de fluidisation liquide-solide,
plutôt que gaz-solide, est utilisée par l’industrie minière depuis le XVIème siècle [142]. Certains auteurs
s’inspirèrent de la loi de Fick pour caractériser la ségrégation des particules de différentes classes [157],
et de nombreuses études témoignent de l’intérêt porté à la polydispersité. Un phénomène remarquable
étudié par Moritomi et al. [210] est celui de l’inversion des classes de particules : partant d’une distri-
bution homogène de particules A plus légères et de particules B plus lourdes dans le système, il a été
observé une migration particulière des particules A en haut du lit pour de faibles vitesses de fluidisation.
L’augmentation de la vitesse d’injection du gaz jusqu’à une valeur seuil nommée vitesse d’inversion
provoque une homogénéisation du milieu où les particules A et B sont uniformément réparties. Si l’on
continue à augmenter Uin, le phénomène de ségrégation se poursuit et les particules B gagnent le haut
du lit, tandis que les particules A restent au fond.
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FIGURE 1.14: Vitesse minimum de fluidisation issue de la corrélation semi-empirique d’Ergun [95] en
fonction du diamètre des particules. Les valeurs choisies pour les paramètres physiques correspondent au
cas classique de la fluidisation de billes de verre (ρp = 2500kg.m−3) par de l’air à température ambiante
(ρ = 1.18kg.m−3, µ = 1.8× 10−5Pl) en empilement aléatoire compact (εmf = 0.36).

1.2.3 Avantages et inconvénients des lits fluidisés

La technologie des lits fluidisés est omniprésente dans l’industrie, qui voit en elle de nombreux avan-
tages. Travailler en milieu diphasique permet de faciliter les étapes de séparation, ainsi que les opérations
de stockage, manipulation, d’injection et de soutirage de solide, qui peuvent être effectuées en continu.
Les lits utilisés pour la combustion de biomasse présentent l’avantage de ne pas comprendre de parties
mobiles. Ils sont aussi d’excellents échangeurs de chaleur. Dépendant des propriétés physico-chimiques
des phases fluide et solide, les mesures expérimentales révèlent que les coefficients d’échange entre la
suspension et un réseau de tubes échangeurs sont généralement situés entre 200 et 600W.m−2.K−1, ce
qui est nettement supérieur aux coefficients de l’ordre de 50W.m−2.K−1 rencontrés dans les échangeurs
fluide-fluide. La raison d’une telle capacité se situe dans la mobilité des particules au sein du lit [266].
Chaque particule pompe localement de la chaleur et vient la libérer dans une zone plus froide du lit
au gré de son déplacement, favorisant ainsi l’homogénéisation de la température même en présence
de réactions fortement endothermiques ou exothermiques. Cette propriété due au brassage continu du
milieu est utile pour la combustion de biomasse et conduit à une bonne homogénéisation des espèces
chimiques, qui permet d’effectuer des réactions de combustion complète à des températures de lit rela-
tivement faibles (< 850˚C) conduisant à de faibles émissions de dérivés azotés (NOX ) et de dioxyde
de carbone [107] [236]. Ce type d’installation présente également l’avantage d’être flexible au regard du
taux d’humidité du combustible employé.

Des précautions sont à prendre lors de l’emploi de lits fluidisés. La qualité de la phase solide peut
se dégrader au cours de son utilisation en raison des phénomènes de collisions et de frottements entre
particules, ce qui peut entraîner une diminution progressive de leur dimension (abrasion, rupture). Cer-
taines particules devenues trop petites peuvent alors sortir du réacteur par transport de la phase fluide. Si
des poussières de particules se forment, la rhéologie du fluide peut s’en trouver modifiée. On parle alors
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de fluides complexes (en anglais "slurry"). Il peut devenir coûteux de séparer un fluide s’il transporte
des particules fines. De plus, des contraintes mécaniques fortes sont à l’oeuvre dans les dispositifs à lits
fluidisés : les vibrations engendrées par leur bouillonnement peuvent provoquer des secousses impor-
tantes ainsi qu’une érosion du matériel. En cas de combustion, la formation d’agglomérats de matière
brûlée doit faire l’objet d’une attention particulière. On peut également citer les difficultés liées à la
manipulation, donc à l’éventuelle fuite, de produits dangereux (rejets dans l’atmosphère de particules
fines ou produits chimiques), qui ne sont pas inhérentes aux lits fluidisés mais qui doivent être prises en
compte. Certaines installations fonctionnent sous une pression légèrement plus faibles que la pression
atmosphérique afin d’empêcher les fuites [266].

1.2.4 Étude des lits fluidisés

Le dimensionnement des lits fluidisés bouillonnants est complexe, et de nombreuses lois empiriques
sont utilisées afin de garantir au mieux leur fonctionnement et celui de ses différents éléments constitutifs
dans un contexte de fluidisation donné. On pourra par exemple citer les règles de dimensionnement de la
grille de fluidisation, qui doit à la fois supporter le lit de particule et permettre l’injection du gaz. Cette
grille peut être une plaque poreuse ou encore une simple plaque perforée, et peut poser des problèmes
techniques tels que le colmatage des trous ou le passage de certaines particules par les pores d’injection.
Elle doit également permettre une répartition horizontale de l’injection pour éviter une montée trop rapide
des bulles vers la surface du lit et l’apparition de chemins préférentiels pour le fluide. Une perte de charge
minimale équivalant à 1/3 du poids du lit à la vitesse opératoire du lit est alors nécessaire. La vitesse et
la longueur des jets formés au niveau des orifices d’injection est aussi un critère à prendre en compte lors
de la conception des grilles. En effet la vitesse de ces jets peut atteindre des valeurs très importantes qui
sont souvent à l’origine de problèmes d’abrasion des pièces [266]. Les systèmes d’injection sont donc
variés (aspect, espacement et direction des jets, type de tuyères etc.) en fonction des applications désirées
et des contraintes associées (chimique, thermique etc.).

Le régime de bullage et son expansion doivent également être caractérisés afin d’obéir à certaines
contraintes. Les bulles formées sont petites au niveau de l’injection, coalescent dans leur ascension dans
le lit jusqu’à atteindre une taille maximale, puis éclatent à sa surface. Là encore de nombreuses corréla-
tions sont présentes dans la littérature. Parmi les plus utilisées, on pourra citer l’estimation du nombre de
Reynolds à la vitesse minimale de fluidisation Remf par l’équation de Wen & Yu [320] :

Remf =
ρUmfdp

µ
= (33.72 + 0.0408Ar)0.5 − 33.7 (1.25)

définie grâce au nombre d’Archimède dépendant des propriétés des deux phases :

Ar =
d3
pρ(ρp − ρ)g

µ2
. (1.26)

L’équation de Darton [76] permet quant à elle de lier le diamètre des bulles de gaz Db à la hauteur z dans
l’enceinte en fonction de la vitesse d’injection Uin et de la surface occupée par un jet s◦ :

Db = 0.54(Uin − Umf )0.4
Ä
z + 4

√
s◦
ä0.8

g−0.2. (1.27)

La vitesse d’ascension des bulles Ub peut alors être obtenue par l’équation de Davidson [77] :

Ub = 0.71
√
gDb + Uin − Umf (1.28)
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Finalement, on peut accéder à la fraction volumique locale occupée par les bulles εb :

Ubεb = Uin − Umf , (1.29)

puis au besoin intégrer cette équation pour obtenir la valeur moyenne de εb dans tout le domaine [266].
La caractérisation du régime de bullage est primordiale car la plupart des applications mettant en jeu des
lits fluidisés nécessitent de forts échanges de matière bulles/suspension. Dans le domaine du séchage par
exemple, la suspension contient la matière et de l’humidité, et c’est l’air sec véhiculé par les bulles qui en
permet l’évacuation. En catalyse hétérogène, la réaction chimique se produit à la surface des particules,
tandis que la majeure partie du réactif est convectée dans les bulles. La définition suivante du coefficient
de transfert de matière bulles/suspension a été validée par [269] :

kg =
Umf

3
+

Å
4DmεmfUb

πDb

ã1/2

, (1.30)

et s’écrit comme la somme d’un terme convectif prédominant pour les suspensions de grosses particules
et d’un terme représentant l’effet de la diffusion moléculaire autour de la bulle prédominant pour les
particules de faible diamètre.

Comme il a été mentionné, certains dispositifs, tels que les cyclones ou les filtres, doivent récupérer
les particules sortant des lits transportés en vue d’un traitement ultérieur. Ces dispositifs sont parfois
placés à l’intérieur de l’enceinte du lit. Il s’agit alors de les positionner de façon à optimiser le flux de
particules qu’ils reçoivent. Placer un cyclone à une hauteur trop faible pourrait conduire à leur engorge-
ment, et à l’inverse, les placer trop haut les rendrait inutiles. Prévoir la hauteur de désengagement (en
anglais "transport disengaging height" (TDH)) d’un lit de particules est donc fondamental pour assurer
un fonctionnement efficace et pérenne du système dans sa globalité. Le phénomène d’envol des particules
à la surface du lit est un des plus complexes du domaine de la fluidisation. On ne détaillera ici aucune
des nombreuses corrélations existant pour estimer le débit et la granulométrie des particules transportées
au-dessus des lits. Beaucoup sont imprécises dans les conditions de fonctionnement industriel [266].

FIGURE 1.15: Différentes valeurs de coefficients de transfert de chaleur fournies par des corrélations
pour un lit fluidisé de particules de polypropylène muni d’un tube horizontal. Issu de [14].
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FIGURE 1.16: Différentes valeurs pour la prédiction de la rétention de gaz dans une colonne à bulles.
Issu de [333].

Malgré l’abondance de la littérature sur le sujet, la mise en place de lits fluidisés, notamment dans
les cas anisothermes, n’est pas sans risque. L’accident qui s’est produit aux États-Unis le 21 Janvier 1997
dans une raffinerie de pétrole, tuant un opérateur et blessant quarante-six employés, a eu pour cause la
rupture d’une tuyauterie sous l’effet d’une température excessive (> 760˚C) des gaz en provenance d’un
lit fluidisé catalytique. La dérive en température du réacteur a démarré par l’apparition d’un point chaud
dans le dispositif probablement dû à un mauvais écoulement et à une mauvaise répartition de chaleur dans
le lit [2]. En 1982 à Ponts-de-buis-les-quimerch en France, 100kg de poudre de chasse se décomposent
violemment dans un séchoir en lit fluidisé. Un séchage prolongé de la poudre à 115˚C lors de la remise
en service de l’unité est à l’origine de son auto-inflammation, dont le souffle détruit l’atelier [1]. Plus ré-
cemment, en 2013, sur un site sidérurgique à Florange en France, une émission anormale de gouttelettes
acides en sortie d’une cheminée est causée lors du redémarrage d’une unité de traitement par pyrohy-
drolyse en lit fluidisé à 850˚C [3]. Ces accidents et incidents rappellent que ces types de technologies
sont complexes à mettre en oeuvre. Alors qu’il semble apparaître une certaine connaissance empirique
du régime de fonctionnement permanent de ces réacteurs, nombres de malfonctions se produisent lors de
redémarrages des installations après une maintenance, ce qui témoigne de la méconnaissance des diffé-
rents mécanismes transitoires qui régissent le fonctionnement des lits fluidisés.

Comme peuvent l’illustrer les figures 1.15 et 1.16, les corrélations empiriques ne permettent pas
systématiquement de rendre compte des phénomènes caractérisant les lits fluidisés. Certaines techniques
optiques initialement développées dans le milieu de la recherche sont aujourd’hui en passe de permettre
un accès à une meilleure compréhension des différents phénomènes mis en jeu dans les réacteurs à lit
fluidisés. La méthode classiquement utilisée dans d’autres ramifications de la mécanique des fluides
de vélocimétrie laser à effet Doppler (VLD) a trouvé une application dans ce domaine. Elle consiste en
l’analyse de deux faisceaux lasers s’intersectant dans une zone contenant des particules, que ces dernières
réfléchissent, et permet un calcul de leur vitesse locale instantanée (voir figure 1.17).

Bien qu’elle possède l’avantage d’être non-intrusive, le principal inconvénient de cette méthode se
situe dans son incapacité à explorer les zones denses en particules de l’écoulement. Par conséquent elle
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FIGURE 1.17: Schéma simplifié du système de mesure de vitesse de particules par vélocimétrie laser à
effet Doppler. Issu de [266].

ne peut être utilisée que dans les zones diluées, telles que la zone d’envol des particules au-dessus d’un
lit fluidisé. Les mesures, cette fois intrusive, par des sondes équipées de fibres optiques permettent non
seulement de mesurer la vitesse des particules, mais aussi de mesurer leur concentration locale [252].
Son principal inconvénient réside dans son caractère intrusif susceptible d’influencer l’écoulement et
de perturber les mesures. À noter qu’une étude numérique récente s’est intéressée à la quantification
de l’impact de la présence de fibres optiques dans un riser, conduisant à une optimisation de leur de-
sign [64]. D’autres techniques non-intrusives sont utilisées pour obtenir des champs de vecteurs bi voire
tridimensionnels afin de visualiser les trajectoires des particules, même en zones denses, telles que la
vélocimétrie d’image de particule (en anglais "Particle Image Velocimetry" ou PIV). Utilisée dans un
fluide dans lequel sont préalablement ajoutées des particules traceurs inertes comme de la poudre de zir-
conium, elle permet de visualiser les lignes de courant d’un écoulement. Son fonctionnement consiste à
corréler les positions de particules entre deux images instantanées capturées par une caméra rapide. Une
variante de cette méthode est également utilisée dans les milieux granulaires, d’où son nom de "granular
PIV", pour laquelle l’illumination créée par la surface même des grains par un laser permet de détecter
leur mouvement. Il n’y a donc pas nécessairement de traceurs à ajouter au milieu étudié. La vélocimétrie
d’image de particule est particulièrement utilisée pour l’étude de lits dits "pseudo 2D" (une dimension du
système à l’étude est très faible devant les deux autres) et permet d’accéder à des champs de vitesse par-
ticulaires, ainsi que des fractions volumiques de solide et des distributions spatiales de flux massiques de
solide, lorsqu’elle est combinée à des techniques d’analyse d’image digitale (en anglais "Digital Image
Analysis" ou DIA) [305]. Alors que les premières recherches associées à la capture des phénomènes
thermiques dans les lits fluidisés utilisaient généralement des thermocouples placés sur ou à l’intérieur
des parois [307], des mesures de rayonnement infrarouge en vue d’études thermographiques ont été réa-
lisées [47] pour donner un accès à des champs de température solide (voir figure 1.18). Leur couplage
avec une technique de PIV a déjà été proposée [301], puis récemment encore améliorée par l’ajout de
DIA. Corréler les différents signaux obtenus donne alors accès à des flux d’enthalpie solide [226]. De
surcroît, certains travaux témoignent de la capacité des mesures infrarouges à fournir des informations
sur la concentration de CO2 dans les bulles de gaz [73].

Une paroi transparente au passage du rayonnement (laser, infrarouge ou visuel) est nécessaire pour
l’emploi des techniques de PIV ou infrarouge. Celle-ci doit respecter certaines contraintes d’absorption
vis-à-vis du type de rayonnement employé afin de perturber le moins possible les mesures effectuées.
Elle peut par exemple être en verre saphir, qui possède une haute transmittance pour le rayonnement
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FIGURE 1.18: Images instantanées d’un lit fluidisé quasi 2D anisotherme. A gauche : image donnée
par une caméra rapide visuelle où le fond du système est noir et les particules grises. A droite : image
infrarouge. Issu de [226].

infrarouge. Des technologies non-intrusives plus poussées permettent l’étude de systèmes 3D sans ac-
cès visuel direct. Parmi elles, la méthode de suivi de particules par emission de positrons (en anglais
"Positron Emission Particle Tracking" ou PEPT) développée au Positron Imaging Centre de l’Université
de Birmingham dans les années 90 permet de suivre la trajectoire d’une, ou récemment [148], plusieurs
particules traceurs dans un écoulement dense afin d’en des tirer des champs de vitesse de particules.
Parmi les premiers travaux effectués à l’aide de cette technique, on trouve l’étude d’un tambour rota-
tif [224]. Par la suite son application a pu s’étendre à l’étude d’un lit fluidisé dense isotherme contenant
environ 10M de particules [102]. Son principe est le suivant : certains radioisotopes se désintègrent en
émettant un positron, antiparticule de l’électron (désintégration β+). Sur une distance très courte, ce po-
sitron s’annihile avec un électron libre pour émettre deux photons gammas dans des directions opposées,
qui peuvent ensuite être détectés par les capteurs idoines. La haute pénétrabilité des rayons gamma leur
permet même de passer à travers des parois en acier. En pratique, pour l’étude des lits fluidisés, une ou
plusieurs particules du milieu sont préalablement prélevées et enduites de radioisotopes dont l’activité
est connue avant d’être réintégrées au lit. Le domaine médical est le premier à avoir expérimenté cette
technique initialement baptisée tomographie par émission de positron (en anglais "Positron Emission
Tomography" ou PET) pour l’imagerie. Pour cet outil de diagnostic les radioisotopes sont directement
injectés dans l’écoulement.

L’imagerie par résonance magnétique nucléaire (en anglais "Nuclear Magnetic Resonance" (NMR)
"Imaging" (MRI)) est une autre forme de technique de mesure non-intrusive, elle aussi initialement des-
tinée à l’étude des fluides. Son avantage de pouvoir fournir des mesures dans un milieu multiphasique
optiquement opaque en a fait une méthode privilégiée pour l’étude des milieux granulaires [190] [216].
De plus elle ne fait intervenir aucune forme de radioactivité, mais des protons (en général ceux des
atomes d’hydrogène), qui sont les particules les plus aptes à être utilisés pour la MRI, à la fois grâce
à leur haute sensibilité et à leur abondance dans la nature. Un spectromètre muni d’un puissant aimant
(1 ∼ 20T contre 40 − 60µT pour le champ magnétique terrestre) est utilisé afin de permettre la ré-
sonance des protons à une fréquence définie, dépendant du champ magnétique employé ainsi que de
facteurs moléculaires. La MRI est capable de fournir des mesures de concentration, de coefficients de
diffusion moléculaire, et des champs de vitesses en 2D et 3D [330]. Malgré tout, les signaux NMR sont
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FIGURE 1.19: Trajectoires de deux traceurs (particules de polyéthylène de 600µm) suivies par la méthode
de suivi de particules par emission de positrons (en anglais "Positron Emission Particle Tracking" ou
PEPT) dans un réacteur de 15cm de diamètre. La colorisation indique le temps de séjour. Issu de [148].

difficiles à obtenir sur des échantillons purement solides : les travaux de Nakagawa et al. [216] mettaient
par exemple en jeu des graines de moutarde contenant de l’huile. C’est cette dernière qui permettait la
résonance. En utilisant aussi des graines, de coquelicot cette fois, Harms et al. [131] ont démontré l’ef-
ficacité de la MRI pour l’étude d’un lit fluidisé 3D (voir figure 1.20). La méthode MRI n’est donc pas
universellement applicable aux milieux granulaires [330].

FIGURE 1.20: Tracé de surfaces 3D de vitesses de particules obtenues par résonance magnétique nu-
cléaire du proton dans un lit fluidisé de graînes de coquelicot. À gauche, partie haute du lit, à droite,
partie basse du lit. Une zone de recirculation annulaire est mise en évidence par les vitesses de particules
ascensionnelles positives au centre du réacteur et négatives près des parois. Issu de [131].

La microscopie électronique à balayage (en anglais "Scanning Electron Microscopy" ou SEM) utilise
le principe des interactions électrons-matière afin de produire des images 3D en haute résolution de la
surface d’un échantillon, qui peuvent par exemple servir à caractériser finement des échantillons de
particules, comme le montre la figure 1.21.

Dans les cas 2D, les matériaux granulaires offrent une opportunité particulière pour l’observation ex-
périmentale, notamment si les particules sont faites d’un matériau photoélastique, c’est-à-dire devenant
biréfringent (la lumière s’y propage de façon anisotrope) sous l’effet d’une contrainte extérieure de pres-
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FIGURE 1.21: Images obtenues à partir de microscopie électronique à balayage (en anglais "Scanning
Electron Microscopy" ou SEM). A gauche : billes de verre. A droite : grains de sable. La taille caracté-
ristique des solides est ici de quelques dizaines à quelques centaines de microns. Issu de [327].

sion. La photoélasticimétrie est une méthode optique permettant d’utiliser les propriétés photoélastiques
des matériaux. Elle consiste en l’analyse de la façon dont la polarisation de la lumière est transformée
après le passage à travers le matériau. Ce changement de polarisation s’explique par le fait que les deux
composantes de polarisation du champ électrique subissent un retard l’une par rapport à l’autre. Ce retard
est directement relié aux contraintes présentes dans le matériau. On peut donc mesurer les contraintes
grâce à cette modification de la polarisation. Le retard entre les deux composantes de l’onde correspond
à un déphasage qui dépend de la longueur d’onde, c’est-à-dire de la couleur. C’est pourquoi les images
obtenues avec de la lumière blanche présentent des irisations colorées. Lorsque les particules sont pla-
cées entre des polariseurs, elles exhibent des bandes plus ou moins sombres selon la contrainte qu’elles
subissent. Les premières investigations expérimentales à l’aide de cette méthode datent de 1950 [314],
qui a été améliorée depuis pour fournir un nombre croissant d’informations quantitatives locales dans les
milieux compacts [74][26]. Les études obtenues montrent que pour ce type de systèmes soumis à une
contrainte, il existe des réseaux de grains parfois appelés chaînes, qui peuvent être isotropes ou aniso-
tropes, qui supportent la majorité des forces de contact du système. Des exemples de chaînes de forces
sont illustrés sur la figure 1.22.

Finalement, une connaissance détaillée des écoulements granulaires est cruciale pour la conception,
le dimensionnement, l’optimisation, mais aussi le diagnostic des procédés qui les mettent en jeu. Mal-
gré l’impressionnante quantité de publications liées à des investigations expérimentales sur le sujet des
phénomènes de transport dans les lits fluidisés, on peut remarquer que les configurations réalistes restent
globalement hors de portée de notre observation. Les dispositifs étudiés sont souvent des lits quasi-2D
pour permettre l’utilisation de techniques optiques, alors que les sondes placées in situ modifient, du
moins localement, l’écoulement qu’elles cherchent à mesurer.

Grâce à l’augmentation des moyens de calcul (performances des processeurs, apparition des ma-
chines parallèles etc.) les années 90 ont vu l’émergence d’analyses par simulation numérique pour la
dynamique des fluides (en anglais "Computational Fluid Dynamics" ou CFD), notamment en milieu gra-
nulaire, qui depuis ont suscité une attention considérable. La demande en outils de simulations toujours
plus efficaces et rapides de la part de l’industrie a également grandement contribué à leur développement.
La modélisation numérique apparaît comme un outil alternatif pour l’étude fondamental de différents as-
pects des écoulements multiphasiques, mais aussi pour réaliser des analyses de sensibilité aux différents
paramètres et tester différentes configurations et conditions opératoires à moindre coût comparé aux
méthodes expérimentales, sous condition que celle-ci possède une capacité prédictive suffisante.
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FIGURE 1.22: Images 2D obtenues par photoélasticimétrie. Réponse de grains photoélastiques à un ci-
saillement de Couette avec un zoom (a). L’image est colorisée, si bien que les contraintes les plus fortes
sont subies par les grains rouge brillant tandis que les grains bleu sombre supportent des forces plus
faibles. Disques photoélastiques compressés de façon isotrope montrant un réseau de forces à chaînes
courtes entrelacées (c) et anisotrope exhibant cette fois de longues chaînes de force (d). Issu de [26].

1.3 Différents niveaux de résolution

Malgré ces avantages, la construction de modèles prédictifs fiables pour l’étude de système à grande
échelle reste sérieusement entravée par le manque de compréhension des fondamentaux des écoulements
granulaires denses, et l’expérimentation reste le seul moyen d’étude envisageable dans bien des confi-
gurations. La difficulté majeure réside dans la variété d’échelles mises en jeu (voir figure 1.23) : les
structures hydrodynamiques les plus grandes ont le même ordre de grandeur de taille que le système
dans lequel elles évoluent, donc sont de l’ordre du mètre ou la dizaine de mètres. Il peut s’agir de bulles
de gaz remontant à la surface d’un lit fluidisé, de boucles de recirculation, ou d’agglomérats de particules
solidaires (en anglais "clusters"). Cependant l’apparition de ces structures ainsi que leur dynamique sont
directement influencées par les détails des interactions particules-particules et gaz-particule, qui inter-
viennent à des échelles de l’ordre du millimètre, voire du micromètre.

1.3.1 L’échelle micro

Pour décrire la dynamique des phases fluide et solide, différents types d’approches pour la modélisa-
tion numérique ont été développées, chacune plus ou moins dédiée à une échelle particulière de résolu-
tion. L’échelle de résolution la plus fine est appelée échelle micro. Les équations de Navier-Stokes sont
ici résolues de façon directe pour la phase fluide (en anglais "Direct Numerical simulation" ou DNS),
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MICRO MESO MACRO

FIGURE 1.23: Décomposition des trois grands types d’échelles pour la modélisation des milieux granu-
laires ; micro, méso et macro, rapportées à la gamme d’échelles physiques rencontrées. Adapté de [176].

tandis que les trajectoires des particules sont calculées individuellement de façon lagrangienne grâce
aux lois de Newton. Cette approche locale est qualifiée de simulation de particules résolues (en anglais
"Particle Resolved Simulation" ou PRS). Ce niveau de description impose que le maillage pour la phase
gazeuse soit plus fin que la plus petite échelle spatiale caractéristique de l’écoulement. Les particules ont
donc systématiquement une taille plus importante que celles des mailles (voir figure 1.24), et plusieurs
types de méthodes permettent de prendre en compte leur présence au sein du fluide via l’imposition de
condition de non-glissement sur leur surface. On pourra citer les maillages qui suivent explicitement les
contours des particules (en anglais "body fitted"), tel que le montre la figure 1.25. Cette technique néces-
site, dans le cas d’objets mobiles, un remaillage constant du domaine, avec des contraintes qui peuvent
s’avérer fortes dans le cas des lits fluidisés denses, où le fluide peut s’écouler dans des interstices très
étroits, ce qui peut représenter un coût de calcul important. L’emploi de maillages non-structurés est né-
cessaire pour épouser au mieux les contours géométriques des objets. Voir les travaux de Maury [196].

A l’inverse, des méthodes fonctionnant avec un maillage fixe permettent de s’affranchir des contraintes
précédentes, y compris pour des particules se déplaçant. Ces méthodes sont également appelée méthode
de domaine fictif (en anglais "Fictitious Domain" ou FD) car ici le maillage occupe le volume entier du
domaine, y compris celui occupé par les particules. Par voie de conséquence, les équations de Navier-
Stokes sont résolues dans l’ensemble du domaine. Les grandeurs fluides définies aux noeuds situés dans
le volume d’une particule sont alors fictives ou rapportées à celles de la particule, selon le type de mé-
thode employée. Des maillages structurés (ou cartésiens) qui facilitent l’implémentation des schémas
numériques peuvent être utilisés. L’utilisation de cette technique requiert l’implémentation d’une métho-
dologie spécifique afin de réaliser les échanges, par exemple de quantité de mouvement, entre les deux
phases. On peut alors utiliser, afin de contraindre la vitesse du fluide aux noeuds situés dans les volumes
des particules, entre autres :

• Les méthodes de frontières immergées (en anglais "Immersed Boundary Method" ou IBM), dans
lesquelles un terme de forçage est ajouté dans l’écriture des équations de Navier-Stokes pour le
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FIGURE 1.24: Schéma explicatif des méthodes IBM : représentation d’une particule immergée dans une
grille Cartésienne grâce à un ensemble de marqueurs disposés à sa surface (à gauche), interpolation et
extrapolation de quantités entre un marqueur et les noeuds de la grille (à droite). Issu de [293]

.

FIGURE 1.25: Maillage non-structuré 2D pour le fluide s’adaptant autour de la surface de particules. Issu
de [43].

fluide aux voisinages des interfaces avant leur discrétisation. Cette idée a été largement reprise et
aujourd’hui nombreuses sont ses variantes. Son utilisation pour des écoulements contenant des
particules de taille finie entraîne des erreurs telles que des fuites numériques de fluide à travers
les interfaces [328] causées par la violation locale de la condition de divergence nulle [231].
• Les méthodes de pénalisation, qui sont basées sur une reformulation du tenseur des contraintes

visqueuses permettant d’annuler le taux de déformation dans le volume occupé par les particules.
La viscosité du fluide est localement fortement augmentée pour contraindre le mouvement du
fluide. Des contributions de compression, cisaillement, rotation et élongation peuvent être intro-
duites [50].
• Les méthodes de multiplicateurs de Lagrange distribués (en anglais "Distributed Lagrange Mul-

tiplier/Fictitious Domain" ou DLM-FD), qui consistent à imposer la condition de corps rigide
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au sein de la particule en imposant la condition d’égalité des vitesses fluide et solide à l’aide de
multiplicateurs de Lagrange [118]. Il n’est donc pas nécessaire d’ajouter directement de termes
de forçage dans les équations de Navier-Stokes. L’inconvénient des fuites fluides est ici limité,
notamment par le fait que la contrainte est répartie sur un nombre plus important de noeuds.
• Les méthodes de Boltzmann sur réseau (en anglais "Lattice Boltzmann Method" ou LBM), qui

sont basées sur la dérivation des équations de Navier-Stokes à partir de l’équation de Boltzmann,
qui décrit la cinétique des gaz. Les grandeurs fluides sont décrites via des fonctions de distribu-
tion et la présence des particules est modélisée à l’aide d’une méthode de réflexion (en anglais
"Bounce Back"), dans laquelle la fonction de distribution se propageant vers un noeud apparte-
nant à une particule est réfléchie vers le noeud d’origine [174]. Pour employer cette technique en
particulier, on utilise fréquemment le modèle de Bhatnagar-Gross-Krook ou BGK, qui fournit un
équivalent des lois de conservation de la masse et de transport de la quantité de mouvement [306].

Les tailles de mailles caractéristiques requises par le formalisme microscopique des simulations PRS
en font un outil de précision : aucune loi de fermeture n’est nécessaire puisque les conditions de non-
glissement, de température et de concentration sont localement imposées au fluide à la surface des par-
ticules. Les simulations PRS sont un point clé dans les approches multi-échelles, car elles permettent
de mesurer les échanges, de quantité de mouvement notamment, entre les deux phases. Elles peuvent
donc être utiles à la création ou la validation de modèles destinés aux approches à plus grandes échelles
lorsque les solutions analytiques manquent, tels que les modèles de lois de traînée ou d’échange de cha-
leur. Néanmoins son application se limite en général à la simulation d’écoulements comprenant au plus
quelques milliers de particules en raison de son coût de calcul important.

1.3.2 L’échelle macro

A l’opposé de la modélisation microscopique associée à la résolution directe de l’écoulement autour
de particules discrètes, la modélisation à l’échelle macro consiste en une approche purement eulérienne
des deux phases. Les phases sont alors considérées comme continues et s’interpénètrent [116]. Cette
approche à deux fluides est dite Euler-Euler (ou EE) ou Approche à Deux Fluides (en anglais "Two-
Fluid Model ou TFM). Bien que les méthodes de modélisation numérique de fluides monophasiques
soient déjà connues en CFD, dégager un modèle fiable pour décrire un solide dispersé à la manière d’un
fluide nécessite un développement théorique plus important. Les définitions de viscosité et de tenseur
des contraintes, qui contient une représentation des interactions particule-particule, posent notamment
un certain nombre de questions pour la phase solide. Parmi les approches retenues on pourra citer :

• la reprise du concept de turbulence de la phase gaz (modèle k-ε) où k représente la température
granulaire (liée aux fluctuations de vitesses de particules solides), et ε une grandeur dissipa-
tive [91].
• le développement d’une théorie cinétique des écoulements granulaires (en anglais "kinetic theory

of granular flows" ou KGTF), se basant sur l’équation de Boltzmann pour le transport de la fonc-
tion de distribution des vitesses de particules. Cette équation peut être intégrée afin d’obtenir les
équations de transport de chaque moment de la fonction de distribution ; le moment d’ordre 0

correspondant à la densité du nombre de particules, le moment d’ordre 1 à leur vitesse moyenne,
celui d’ordre 2 à leur agitation etc. Elle propose une généralisation des équations de Navier-
Stokes pour la phase solide, où la viscosité et le tenseur des contraintes pour les particules sont
obtenues en résolvant conjointement une équation de transport de l’agitation des particules appe-
lée température granulaire [83].
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L’approche Euler-Euler montre tout son potentiel lorsqu’elle est appliquée aux cas pratiques industriels,
car c’est la moins coûteuse. En effet elle repose sur une description statistique de la phase solide dis-
persée, et son coût s’estime en fonction de la quantité d’éléments du maillage plutôt que sur la quantité
de particules représentée, qui ne possède pas réellement de limite. Les schémas numériques pour l’avan-
cement en temps de chaque phase sont donc analogues. L’inconvénient majeur lors de l’emploi de ce
type d’approche macroscopique est précisément lié au fait que l’existence individuelle des particules est
effacée par un procédé de moyenne. Ces dernières apparaissent dans les équations moyennées à travers
des termes qu’il faut fermer. Ce formalisme repose sur l’hypothèse sous-jacente d’existence d’une sépa-
ration d’échelle - typiquement ; la taille de maille est beaucoup plus grande que les particules, mais aussi
beaucoup plus petite que la taille caractéristique des structures hydrodynamiques macroscopiques de
l’écoulement. Les maillages employés doivent ainsi respecter des contraintes, qui par exemple peuvent
être fonctions des tailles caractéristiques des inhomogénéités présentes dans l’écoulement (clusters de
particules etc.) comparées aux inhomogénéités permises par le modèle [306]. La figure 1.26 présente
des images de fractions volumiques de solide issues d’une simulation utilisant le formalisme du TFM
en utilisant une grille de plus en plus raffinée. En raffinant le maillage, des structures de plus en plus
fines sont résolues, et certaines quantités statistiques obtenues par intégration sur tout le domaine, telles
que la vitesse de glissement entre les deux phases, ne montrent une convergence en maillage que pour
des tailles de mailles de l’ordre de quelques (≈ 10) diamètres de particules [147], ce qui illustre une
difficulté inhérente à l’utilisation du TFM. Un autre inconvénient de cette famille d’approches est la
sensibilité du pas de temps employé au coefficient normal de restitution des particules, qui requiert des
méthodes numériques alternatives pour être pallié [306].
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FIGURE 1.26: Simulation transitoire d’une suspension de particules réalisée à l’aide du logiciel
MFIX [123] dans le formalisme TFM montrant de nombreuses hétérogénéités de fraction volumique de
solide. Les zones sombres sont les plus denses en particules. De gauche à droite, on raffine le maillage.
Des structures de plus en plus fines sont exhibées. Issu de [147].

1.3.3 L’échelle meso

Les simulations à l’échelle mésoscopique se placent à un niveau de modélisation intermédiaire entre
les simulation PRS et les simulations EE, comme l’illustre la figure 1.27, et trouvent leur origine dans
les méthodes de dynamique moléculaire (en anglais "Molecular Dynamics" ou MD) développées dans
les années 50 par Alder & Wainwright [11]. Elles consistent en une modélisation Eulérienne de la phase
fluide et une modélisation Lagrangienne de la phase solide, c’est pourquoi ce formalisme est aussi pré-
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sent dans la littérature sous le nom Euler-Lagrange ou EL, ou encore Méthode aux éléments discrets
(en anglais "Discrete Element Method" ou DEM-CFD). Les systèmes granulaires tels que les lits flui-
disés étant hautement instationnaires, la phase fluide est classiquement modélisée dans le cadre de la
LES (Large-Eddy Simulation), tout comme dans le TFM. Au sein de cette phase continue, une équation
de conservation de la masse et de transport de la quantité de mouvement, qui prennent toutes deux en
compte la présence des particules via un terme localement moyenné de fraction volumique de fluide,
sont résolues. L’étape de prise de moyenne spatiale implique que les grandeurs fluides soient définies sur
une grille dont les éléments sont plus grands que les particules, typiquement d’un facteur O(10). L’effet
des particules sur le fluide est considéré comme un terme source dans le transport de la quantité de mou-
vement, tandis que l’effet du fluide sur les particules est modélisé par des forces hydrodynamiques. Ces
forces hydrodynamiques prennent place dans le bilan de quantité de mouvement appliqué individuelle-
ment à chaque particule afin de calculer leur trajectoire au cours du temps. C’est naturellement dans le
cadre de la LES que les travaux présentés prennent place.
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FIGURE 1.27: Échelles de modélisation fréquemment rencontrées pour la simulation des écoulements
granulaires.

Le formalisme Euler-Lagrange offre différentes possibilités de couplage entre les phases fluide et
solide illustrées par la figure 1.28, adaptables selon le type de régime rencontré :

• le "one-way coupling" consiste à considérer seulement les forces que le fluide applique sur les
particules. Cela induit que les particules n’influencent pas le fluide, ni ne s’influencent entre elles.
Ce type de modélisation est adapté pour les écoulements dilués où le libre parcours moyen des
particules est grand devant leur taille.
• Le "two-way coupling" consiste à considérer à la fois l’influence du fluide sur les particules,

mais aussi celles des particules sur le fluide. Dans ce régime, que l’on peut toujours qualifier de
dilué, la présence des particules peut modifier de façon notable le spectre d’énergie turbulente
du fluide : pour un même volume de solide dans le système, dans les cas où le temps de réponse
des particules est plus faible que le temps de retournement des tourbillons, les modes à faibles
longueurs d’onde du spectre d’énergie turbulente sont modifiés dû à l’augmentation du taux de
dissipation de l’énergie [93]. Au contraire, dans les cas où le temps de réponse des particules
est plus grand que le temps de retournement des tourbillons, des phénomènes d’induction de
tourbillons par les particules viennent injecter de l’énergie dans le spectre [92].
• Pour l’étude d’écoulements fluide-particules denses, tels que les lits fluidisés, un couplage fort est

recommandable, dit "four-way coupling". En plus de la rétroaction des particules vers le fluide,
les collisions inter-particulaires sont ici prises en compte. Les phénomènes d’agglomération ou
de répulsion de particules, parmi d’autres, peuvent alors être observés. C’est donc le cadre du
four-way coupling que se situent les travaux présentés.
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FIGURE 1.28: Différents degrés de couplage illustrés en fonction de la fraction volumique de solide. Plus
cette dernière est importante, plus le libre parcours moyen des particules se rapproche de leur diamètre.
Basé sur [92].

1.4 Objectifs de la thèse et plan du manuscrit

La prédiction du comportement des lits fluidisés, notamment réactifs, nécessaire au design des unités
rencontrées dans l’industrie, repose en grande partie sur la caractérisation des bulles en ascension dans le
lit [170]. Ces bulles pilotent en effet l’hydrodynamique dans le milieu, mais aussi les transferts de chaleur
et de masse dans les systèmes en nécessitant l’intervention. Il est alors nécessaire de prédire leur taille,
leur nombre, leur fréquence, leur vitesse etc. Les interactions entre les différents phénomènes physiques
mis en jeu rendent cette prédiction complexe et difficilement généralisable. Le "Bubble Model Assem-
blage" proposé par Kato & Wen [156], lui-même une amélioration du "Bubbling bed model" de Kunii
& Levenspiel [170], compte en tout huit hypothèses fondamentales, plus une sur la taille des particules
utilisées. Dans les cas réactifs, les modèles hydrodynamiques doivent également être couplés à des mo-
dèles cinétiques pour prédire les réactions chimiques, allant du mécanisme à deux étapes [235], jusqu’à
plusieurs milliers [240]. Des modèles différents sont même parfois utilisés conjointement afin de décrire
un même système lorsque celui-ci est composé de zones assez distinctes où les phénomènes majoritaires
diffèrent. C’est parfois le cas par exemple dans les systèmes fluidisés à combustion, où plusieurs régimes
de combustion peuvent coexister. Un modèle peut alors être adapté pour l’étude de la zone dense en par-
ticules, tandis qu’un autre peut l’être pour caractériser la zone d’envol plus diluée [85][84]. Les travaux
fondateurs de Baskakov & Makhorin [21] ont ainsi mis en lumière une température critique au-dessus
de laquelle la conversion totale d’un mélange air-gaz naturel est possible au sein d’un lit fluidisé. Ils ont
montré expérimentalement qu’en-dessous de cette température, les bulles formées dans le lit et chargées
en combustible éclatent en atteignant sa surface, où les réactions de combustion ont majoritairement lieu,
conduisant à des profils de température fortement non-uniformes et une diminution de l’efficacité de la
conversion. L’éclatement de ces bulles peut même se révéler dangereuse [85]. Quelques années plus
tard, Dennis et al. [79] ont montré la dépendance de la conversion avec la vitesse de fluide, la richesse
du mélange, la hauteur de lit, mais aussi avec les caractéristiques du système d’injection du carburant
en étudiant la combustion du propane. Ils ont conclu que la combustion n’apparaît pas au sein du lit car
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les espèces chimiques radicalaires sont inhibées par la phase solide. Celle-ci, néanmoins, reste possible
dans les bulles de tailles importantes (& 30mm), où la formation des radicaux peut excéder leur taux de
disparition. Des travaux plus récents dans ce domaine montrent encore qu’en-dessous de la température
critique, un lit fluidisé exhibe un fort bruit acoustique [340], des pics de production de NO [20], et des
fluctuations de pression bien supérieures à la fréquence caractéristique de bullage [235]. Les premières
observations ont été plusieurs fois réitérées au cours d’études paramétriques expérimentales [85] [84].
Pour les applications comportant des catalyseurs hétérogènes, il peut néanmoins être nécessaire de tra-
vailler en-dessous de la température provoquant leur désactivation, qui se situe en-deçà de la température
critique. La grande majorité des études citées porte sur des configurations prémélangées. On pourra
néanmoins citer des travaux traitant de cas non-prémélangés, démontrant de nombreux avantages pour
la combustion en lit fluidisé, tels ceux de Wang et al. [317]. Lors d’une opération de dimensionnement
d’une unité telle qu’un lit fluidisé commercial, qui passe généralement par des phases de test sur des
systèmes à plus petite échelle, de nombreuses hypothèses sont formulées sur la façon dont certaines
variables réagissent à un changement d’échelle. Ces lois d’échelles sont clairement non-triviales, en par-
ticulier pour les systèmes multiphysiques, ce qui peut provoquer des surcoûts, des rendements bien plus
faibles qu’escompté, voire des incidents lors de leur mise en service [250]. Aujourd’hui encore, les mé-
canismes en jeu dans de tels systèmes sont mal connus à l’échelle du laboratoire, voire quasi inconnus
dans les systèmes de taille industrielle [202].
L’apport de la simulation numérique dans le domaine des écoulements granulaires industriels, y com-
pris en conditions non-isothermes, réactives ou avec changement de phase, n’est plus à démontrer. On
pourra citer parmi la littérature des travaux sur l’injection liquide dans un lit fluidisé anisotherme [222],
la production d’uranium hexafluoride dans un lit fluidisé [161], l’étude d’un réacteur horizontal agité
(pièces mobiles) [30], celle d’une unité de CLC de 120kW [130], ou encore celle de la polymérisation
de l’éthylène [119]. La plupart de ces travaux utilisent avec succès le formalisme Euler-Euler, dans le-
quel la phase solide est modélisée à la manière d’une phase fluide, ce qui permet des temps de retour
abordables. Cette économie se fait au prix de l’ajout de nombreux modèles de fermeture, les particules
n’étant pas discrétisées spatialement. Le formalisme Euler-Lagrange permet au contraire cette discréti-
sation, et donc de rendre compte de façon explicite des contacts particules-particules et particules-paroi,
ce qui engendre des coûts de calcul plus élevés. L’attention reçue par cette méthode de modélisation des
écoulements granulaires a cependant été grandissant au cours des dernières décennies, comme le montre
la figure 1.29, ce qui a permis l’amélioration des codes de calcul au travers de nombreuses avancées tant
sur le plan de la complexité que celui des performances [60].

Il est aujourd’hui difficile d’entrevoir un futur proche où le formalisme Euler-Lagrange pourrait de-
venir l’outil fondamental pour l’étude de systèmes industriels. Les efforts vers l’amélioration de cette ap-
proche devraient néanmoins être maintenus parallèlement à ceux tournés vers les modèles à plus grande
échelle telle que les modèles Euler-Euler. Il s’agit de pouvoir comparer les différents outils existants sur
des configurations identiques afin de vérifier les hypothèses nécessairement formulées par les modèles à
plus grande échelle, pour parvenir à leur amélioration, ou simplement à renforcer la confiance qui leur
est accordée. Durant les travaux de thèse présentés dans ce manuscrit, un solveur granulaire de type
Euler-Lagrange a été implémenté dans le code YALES2 développé au laboratoire CORIA (COmplexe
de Recherche Interprofessionnel en Aérothermochimie). Ces travaux ont été effectués dans le cadre du
projet MORE4LESS (Modelling of reactive particulate flows for low energy sustainable processes) [7]
coordonné par l’IFP-EN (France) et financé par l’ANR (Agence Nationale pour la Recherche). Ce pro-
jet est une collaboration entre les laboratoires de l’IFP-EN, chargé d’effectuer des comparaisons aux



Contexte physique 53

FIGURE 1.29: Nombre de publications liées à la simulation de particules discrètes entre 1987 et 2007

calculé par l’outil Web of Science avec les mots clés suivants : discrete element method/model, distinct
element method/model, discrete particle simulation/method/model, et granular dynamic simulation. Issu
de [339].

échelles micro et méso dans un code maison, du CORIA chargé du développement d’un outil méso pré-
senté dans ce manuscrit, et de l’IMFT opérant des comparaisons entre le code méso précédent et un code
macro. YALES2 est un code volumes finis de LES-DNS basé sur des maillages non-structurés [211]. Il
permet la résolution des équations de Navier-Stokes à bas nombre de Mach pour la simulation d’écou-
lements turbulents réactifs et utilise une méthode de projection à pas fractionnés pour les écoulements
à densité variable [233]. YALES2 est spécifiquement dédié à la résolution de ces équations sur des ma-
chines massivement parallèles sur des maillages comprenant de l’ordre du milliard de cellules grâce à un
solveur linéaire optimisé [191].
La littérature fait d’ores-et-déjà état de plusieurs solveurs DEM/CFD commerciaux ou open-source ca-
pables de simuler des systèmes de type lits fluidisés anisothermes, ou des systèmes plus complexes
encore. Parmi eux, on pourra citer les codes parallèles NGA [81], MFIX-DEM [123], ou Peligriff [313],
tous trois capables de simuler des écoulements réactifs sur des maillages cartésiens. D’autres solveurs
fonctionnant sur des maillages non-structurés sont construits sur la base d’un couplage entre un sol-
veur spécifiquement dédié à la phase fluide et un autre dédié à la phase solide, tels que OpenFoam R©+
LIGGGHTS R© [121] et Fluent R©+EDEM CFD R© [67]. La plateforme Barracuda VR R© [225] utilise
un formalisme proche de la discrétisation individuelle de la DEM, mais à l’échelle de nuages de parti-
cules, appelé MP-PIC [273]. L’utilisation de ce formalisme requiert l’utilisation de modèles de fermeture
proches de ceux utilisés dans les modèles Euler-Euler pour représenter les interactions entre particules
au sein des nuages. Les codes cités ont permis de simuler des systèmes de lits fluidisés, majoritairement
dans des configurations 2D [325][219][184][248][337][169][114]. Les études de Li et al. [177] sur trois
lits fluidisés circulants (isothermes) ont clairement démontré que les simulations 2D ne pouvaient être
utilisées de façon prédictives, contrairement aux simulations 3D. À la connaissance de l’auteur cepen-
dant, la littérature ne montrent que peu d’exemples 3D de lits fluidisés anisothermes réactifs. Mohseni
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& Peters [208] ont utilisé OpenFoam R© pour étudier la conversion de quelques particules de biomasse.
Goyal et al. [124] et Capecelatro et al. [57] ont utilisé NGA [81] pour étudier l’influence des clusters
dans un riser présentant des réactions chimiques hétérogènes en négligeant les transferts thermiques. Li
et al. [178] ont simulé un lit fluidisé présentant une adsorption exothermique de CO2, néanmoins les
espèces chimiques ne semblent pas explicitement transportées par le modèle. Limtrakul et al. [181] ont
simulé un lit fluidisé catalytique 3D comprenant 40000 particules en exploitant l’axisymétrie du domaine
pour se ramener à un cas 2D. Tabib et al. [292] imaginent une méthodologie permettant d’étudier un lit
3D statique pour la CLC, consistant à ne simuler que deux segments représentatifs de l’ensemble du
système. Les simulations menées ne font cependant pas explicitement apparaître de réactions chimiques.
Banerjee & Agarwal [19] utilisent Ansys Fluent et réalisent dans une simulation 3D des réactions hété-
rogènes isothermes entre un catalyseur métallique et du méthane gazeux. Bellan et al. [28] ont étudié un
lit fluidisé de 5kW récupérant l’énergie solaire pour la gazéification, sans réaction chimique.
Les maillages non-structurés sont moins présents dans la littérature, pourtant ils permettent davantage de
maîtrise de la taille de maille locale, et également une description plus souple des parois du domaine de
calcul (maillages body-fitted) pour traiter les contacts particules-paroi de façon explicite, sans avoir re-
cours à des méthodes de type cut-cell [56]. Ce calcul explicite permet de retourner une valeur exacte de la
longueur de pénétration d’une particule dans la paroi de complexité arbitraire, conformément au forma-
lisme sphères molles discuté dans le prochain chapitre. De plus, les publications présentant les modèles
physiques les plus élaborés citées ici mettent en jeu des nombres de particules relatifs à des systèmes
de taille modeste. Les performances étant au coeur de la problématique des écoulements granulaires à
grande échelle, un code CFD/DEM se doit d’incorporer un algorithme efficace pour les communications
parallèles. Ce point est rarement mis en avant dans les publications, et nécessite un traitement spéci-
fique sur les maillages non-structurés. Au regard des performances encore une fois, on préfèrera un code
multiphysique unique au couplage de plusieurs codes spécifiques, ce qui possède également des avan-
tages pragmatiques comme l’homogénéisation des pratiques et la simplicité de la prise en main. Dans
ce contexte, l’objectif de cette thèse est de développer au sein du code YALES2 développé au CORIA
un solveur 3D massivement parallèle pour la simulation d’écoulements granulaires réactifs en géométrie
complexe à méso-échelle. Un modèle sphères molles est choisi pour la modélisation de la phase solide,
étant plus adapté à l’étude de systèmes denses, tandis que la phase fluide est modélisée dans le cadre de
la LES. Ces travaux se bornent à l’étude de systèmes monodisperses constitués de particules sphériques
de type A ou D dans la classification de Geldart (voir figure 1.9), chimiquement inertes, avec seulement
présence d’éventuelles réactions dans la phase homogène. À l’échelle des particules, on néglige les pos-
sibles effets d’attrition, de rupture ou d’agglomération. Les particules ne sont pas cohésives et ne sont
soumises à aucune interaction à distance. Le déroulement des chapitres est le suivant :

Chapitre 1
Le présent chapitre fait état du contexte physique des écoulements granulaires et plus particulièrement
des lits fluidisés, en mettant en avant leur originalité, leur utilité, leur complexité, ainsi que leurs moyens
d’étude classiques. Certaines règles empiriques de dimensionnement utilisées dans l’industrie sont pré-
sentées, ainsi que les principales techniques expérimentales développées. Il pointe le besoin de déve-
lopper des outils de simulations numériques afin d’aider à la compréhension physique de ces systèmes
complexes. À terme, ces outils pourraient devenir assez fiables et performants pour assurer un caractère
prédictif suffisant au dimensionnement d’unités de tailles industrielles.
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Chapitre 2
Ce second chapitre introduit les principaux modèles implémentés dans le code YALES2 pour l’étude à
l’échelle mesoscopique des interactions fluide-particules et particules-particules. On met l’accent sur
la prise en compte explicite des contacts particules-paroi et la description d’opérateurs adaptés aux
maillages non-structurés. Des développements secondaires incorporés dans le code sont également pré-
sentés.

Chapitre 3
La troisième partie se consacre spécifiquement à l’accélération des performances du code dans un para-
digme de décomposition de domaine de type MPI. La parallélisation du code met en jeu des communica-
tions non-bloquantes avec packing et unpacking des données, ainsi qu’un algorithme de load balancing
dynamique pour répartir au mieux la charge de calcul entre les processeurs.

Chapitre 4
Ce chapitre décrit différentes vérifications utilisées pour valider l’implémentation du code, au travers
l’étude de cas simples fictifs secs, puis avec une phase fluide (cas dits couplés), dans des configurations
isothermes et anisothermes. La méthode de fast marching utilisée pour la création de halos de cellules
autour des processeurs est également étudiée.

Chapitre 5
Ce chapitre vise à confronter le code avec différents cas réels issus de la littérature, pour la plupart
accompagnés de données expérimentales. L’ensemble des développements réalisés est mis à profit au
travers de ces cas parfois anisothermes, mettant en jeu des parois complexes sur plusieurs centaines ou
milliers de processeurs. La dernière configuration modélisée constitue un pas vers la simulation d’un lit
fluidisé réactif contenant plus de 50 millions de particules mettant en jeu la combustion de gaz naturel.

Chapitre 6
Enfin, le dernier chapitre conclut sur l’apport global des travaux effectués durant cette thèse et offre une
série de perspectives.
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Chapitre 2

Modélisation des écoulements
fluide-particules à l’échelle mesoscopique

Ce second chapitre introduit les principaux modèles implémentés dans le code YALES2 pour l’étude
à l’échelle mesoscopique des interactions fluide-particules et particules-particules. On met l’accent sur
la prise en compte explicite des contacts particules-paroi et la description d’opérateurs adaptés aux
maillages non-structurés. Des développements secondaires incorporés dans le code sont également pré-
sentés.
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2.1 Systèmes d’équations résolus

Cette section présente les équations à résoudre dans les phases gazeuse et solide dans le cadre d’une
étude à l’échelle mésoscopique de l’écoulement, pour une approche de type four-way coupling.

2.1.1 Évolution temporelle du fluide

Dans le contexte mésoscopique du formalisme Euler-Lagrange, où la méthode DEM est couplée avec
un solveur LES pour la partie fluide, on reporte ici les équations de Navier-Stokes à faibles nombres de
Mach Ma = umax

cson
< 0.3, umax étant la vitesse maximale rencontrée dans l’écoulement, cson la vitesse

des ondes acoustiques dans les mêmes conditions. Sous ces hypothèses, le transport acoustique peut être
découplé du transport entropique, et la masse volumique est indépendante des variations de pression.
Elle reste cependant locale et liée à la température et aux espèces chimiques présentes via une loi d’état,
d’où la dénomination de solveur à densité variable. Dans le but de représenter l’effet des particules so-
lides de taille finie sans toutefois résoudre les équations de la phase fluide à l’échelle de leur surface, ces
équations peuvent faire l’objet d’une séparation d’échelles : d’un côté, les phénomènes microscopiques ;
c’est-à-dire ceux mettant en jeu des échelles spatiales typiquement plus petites que la taille des particules,
et les phénomènes méso ou macroscopiques prenant place aux échelles plus importantes. Anderson &
Jackson [16] détaillent cette description adaptée aux écoulements granulaires en appliquant un opérateur
de filtrage volumique sur les équations de Navier-Stokes, remplaçant les variables ponctuelles telles que
la vitesse, la pression, etc. par des champs localement filtrés.
Soit G un noyau de filtrage avec une taille caractéristique δf , tel que G(r) > 0 décroît de façon mono-
tone pour r croissant, et normalisé afin que son intégrale prise sur le domaine entier soit 1. La fraction
volumique de fluide locale ε(x, t) est définie par :

ε(x, t) =

∫

Ωf (t)
G(|x− y|)dy, (2.1)

où Ωf (t) est le domaine occupé par le fluide au temps t, tandis que :
∫

Ω
G(r)dr = 1, (2.2)

en notant Ω le domaine de calcul dans son ensemble, supposé constant. Bien que ε est une fonction
de l’espace et du temps, pour la suite de l’exposé on l’écrira simplement ε dans sa version locale. En
définissant Φ(x, t) comme une propriété quelconque du fluide, le champ filtré volumique Φ̄(x, t) se
réfère à sa moyenne spatiale conditionnée au fluide, et est calculée en prenant le produit de convolution
par le noyau G, ce qui donne :

εΦ̄(x, t) =

∫

Ωf (t)
Φ(y, t)G(|x− y|)dy. (2.3)
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Le terme Φ̃(x, t) désigne la moyenne de Favre, écrite comme suit :

Φ̃(x, t) =
ερ(x, t)Φ(x, t)

ερ(x, t)
. (2.4)

Des détails supplémentaires concernant les opérations de filtrage volumique pour la dérivation des équa-
tions de Navier-Stokes en milieu granulaire peuvent être trouvées dans [56]. Finalement, les équations
3D instationnaires gouvernant la conservation de la masse, le transport de la quantité de mouvement, le
transport de l’enthalpie sensible et celui des espèces chimiques dans le cadre de la LES (Large-Eddy
Simulation) s’écrivent :

∂

∂t
(ερ̄) +∇ · (ερ̄ũ) = 0, (2.5)

∂

∂t
(ερ̄ũ) +∇ · (ερ̄ũ⊗ ũ) = −∇P̄ +∇ · (ετ̄) + ερ̄g + Fp→f , (2.6)

∂

∂t

Ä
ερ̄h̃s

ä
+∇ ·

Ä
ερ̄ũh̃s

ä
= ∇ ·

Å
µt
Prt
∇h̃s
ã

+
dP0

dt
+∇ ·

Ä
ελeff∇‹Tä+ εω̇T +Qp→f , (2.7)

∂

∂t

Ä
ερ̄‹Ykä+∇ ·

Ä
ερ̄ũ‹Ykä = ∇ ·

Ç
µt
Sck,t

∇‹Ykå+∇ ·
Ä
ερ̄Dk∇‹Ykä+ εω̇k. (2.8)

u, ρ, P , hs, P0, T et Yk sont respectivement la vitesse, la masse volumique, la pression dynamique,
l’enthalpie sensible, la pression thermodynamique, la température du fluide, et la fraction massique des
espèces chimiques. La conductivité thermique effective λeff est donnée par la relation de Syamlal &
Gidaspow [291]. Sauf mention contraire, dans ces travaux, la valeur de λeff est simplement prise égale
à λ, la conductivité thermique du fluide. Cette dernière est obtenue via la loi de mélange de Brokaw [46]
et Mathur et al. [195]. Les coefficients de diffusion Dk de l’espèce k sont calculés grâce à l’approxi-
mation de Hirschfelder & Curtiss [138]. ω̇k est le terme source chimique de l’espèce k et ω̇T le terme
source d’enthalpie. Les variables turbulentes µt, Prt and Sck,t sont la viscosité turbulente, le nombre de
Prandtl turbulent et le nombre de Schmidt turbulent de l’espèce k. Le tenseur des contraintes visqueuses
τ̄ s’obtient de la façon suivante :

τ̄ = (µ+ µt)

ï
∇ũ +∇ũT − 2

3
(∇ · ũ)I

ò
. (2.9)

µ est la viscosité dynamique du fluide, obtenue par la loi de mélange connue comme la formule de
Wilke [36] et I est le tenseur identité. Bien que différentes approches existent, seule celle de Boussi-
nesq [40] a été utilisée au cours de ces travaux. C’est une approche phénoménologique postulant que
les effets des plus petites échelles non résolues sont similaires à l’ajout d’une viscosité additionnelle µt.
L’enjeu réside dans le calcul de cette viscosité turbulente. Parmi les modèles implémentés dans le code
YALES2 pour le calcul de µt, on trouve entre autres le modèle classique de Smagorinsky [270], basé sur
l’hypothèse d’équilibre entre la production et la dissipation d’énergie cinétique au niveau de l’échelle de
filtrage. La turbulence est ici considérée uniquement comme un phénomène dissipatif. On trouve égale-
ment la version dynamique de modèle, proposée par Germano [115] et corrigée par Lilly [180]. Fp→f et
Qp→f sont respectivement les termes sources de quantité de mouvement et d’enthalpie issus du couplage
avec les particules. On rappelle que dans ces travaux aucun couplage chimique entre les phases fluide et
solide n’est pris en compte.

Ces équations sont supplées par une loi d’état telle que la loi des gaz parfaits :

P0 = ρ̄r̃‹T avec r̃ =
∑

k∈S

R‹Yk
Wk

, (2.10)
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R étant la constante des gaz parfaits, r sa valeur massique, Wk la masse molaire de l’espèce k, et S étant
l’ensemble des espèces chimiques présentes.

Par souci de clarté, les grandeurs filtrées de la phase fluide ũ, ρ̄, P̄ , h̃s, ‹T , ‹Yk, τ̄ , r̃, Fp→f et Qp→f
seront écrites u, ρ, P , hs, T , Yk, τ , r, Fp→f et Qp→f dans la suite de l’étude.

2.1.2 Évolution temporelle des particules

L’évolution temporelle de la trajectoire du centre de gravité d’une particule est décrit par le système
suivant obtenu par application de la seconde loi de Newton, en formulant l’hypothèse de particules par-
faitement sphériques de masses constantes, et de masse volumique grande devant celle du milieu fluide
environnant : 




mp
dup
dt

= FC + FD + FP +mpg,

dxp
dt

= up,

(2.11)

où mp, up, xp sont respectivement la masse, la vitesse de translation, et la position du centre de la parti-
cule. FC est la force de contact totale appliquée à la particule, FD est la force de traînée, FP est la force
associée au gradient de pression, et g est l’accélération de la pesanteur.

Le mouvement de rotation d’une particule autour de son centre de gravité est décrit par l’équation
suivante, en formulant l’hypothèse de particules de masse volumique homogène :

Ip
dωp
dt

=MC +MR +MD, (2.12)

où Ip et ωp sont respectivement le moment d’inertie et le vecteur rotation angulaire de la particule.MC

est le moment associé aux forces de contact,MR est le couple de resistance au roulement, etMD est
le moment des forces hydrodynamiques de traînée. À noter que d’autres contributions à la rotation des
particules sont parfois prises en compte dans la littérature [8], qui ne seront pas discutées ici.

L’évolution temporelle de la température d’une particule de capacité thermique massiqueCp,p constante
est donnée par la relation suivante :

mpCp,p
dTp
dt

= QF , (2.13)

où QF est le flux thermique convectif en provenance de la phase fluide. Les flux de chaleur échangés
lors des contacts particule-particule et particule-paroi ne sont pas pris en considération dans ces travaux.
L’hypothèse sous-jacente à l’écriture de l’équation 2.13 est que la température varie uniformément à
l’intérieur d’une particule, ce qui induit que la conduction interne soit grande devant les transferts ther-
miques externes. Cette situation correspond aux faibles nombres de Biot.

La section 2.2 détaille d’abord le calcul de FC et MC pour des contacts particule-particule. Les
contacts particule-paroi sont détaillés dans la section 2.3. Ensuite, la modélisation des termes FD, FP et
MD est adressée dans la section 2.4.1. Enfin, QF est décrit dans la section 2.4.2.
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2.1.3 Termes d’échange entre les phases

Globalement, la force de traînée totale exercée par le fluide sur une particule unique de surface Sp,
intervenant dans l’équation 2.11, s’écrit comme la somme de deux termes correspondant respectivement
à la traînée visqueuse FD et la traînée de forme FP :

FD + FP =

∫

Sp

τ · npdSp −
∫

Sp

PnpdSp, (2.14)

où np est le vecteur unitaire normal à Sp, orienté vers l’extérieur de la particule. Le moment issu des
forces hydrodynamiquesMD, intervenant dans l’équation 2.12, s’écrit quant à lui :

MD = rp

∫

Sp

np ∧ (τ · np)dSp, (2.15)

De même, le flux de chaleur échangé par une particule avec son environnement, intervenant dans l’équa-
tion 2.13, est défini comme l’intégrale de la densité de flux thermique sur la surface de la particule :

QF =

∫

Sp

λ∇T · npdSp. (2.16)

Le calcul de ces intégrales est hors de portée dans le formalisme DEM-CFD, car les échelles de l’écou-
lement auxquelles elles font référence sont microscopiques, donc non-résolues. La section 2.4 détaille
la façon dont elles sont modélisées, afin de fermer les équations à résoudre. Dans le cadre du four-way
coupling, un couplage fort existe entre les phases. Le terme retour de quantité de mouvement vers le
fluide, apparaissant dans l’équation 2.6, s’écrit :

Fp→f = − 1

∆V

∑

p

[FD + FP + f(MD)], (2.17)

où ∆V est la notation globale pour un volume de contrôle. Ici l’opérateur de sommation
∑
p

porte sur

les particules influant sur ∆V . La section 2.5 traite en détail la description de cet opérateur. Le terme
f(MD) trahit le fait que les particules devraient pouvoir mettre le fluide en rotation au travers l’équa-
tion de transport de la quantité de mouvement 2.6. Le terme d’échange thermique, apparaissant dans
l’équation 2.7, s’écrit :

Qp→f = − 1

∆V

∑

p

QF . (2.18)

La fraction volumique de fluide ε est obtenue par :

ε = 1− 1

∆V

∑

p

Vp. (2.19)

2.2 Modélisation des contacts particule-particule

Un des points clés de la simulation d’écoulements granulaires est la modélisation des contacts
particules-particules et particules-paroi. Une approche dite "sphères molles" (en anglais "soft-spheres"),
calculant les collisions de façon explicite, a été implémentée dans le code YALES2 dans le cadre de ces
travaux. On cherche alors à modéliser le terme FC de l’équation 2.11 et le termeMC de l’équation 2.12.



Modélisation des écoulements fluide-particules à l’échelle mesoscopique 63

2.2.1 Définition d’un système collisionnel

On décrit les modalités de la collision de deux particules a et b formant un système collisionnel. On
s’intéresse en premier lieu à la force de collision subie par la particule a, celle subie par la particule
b étant simplement donnée par le principe de réciprocité énoncé par Newton. Les notations qui seront
conservées dans toute la section sont respectivement pour leur masse ma et mb, leur moment d’inertie
Ia et Ib, leur vitesse de translation ua et ub, leur vitesse de rotation ωa et ωb, leur diamètre da et db, leur
rayon ra et rb, leur module d’Young Ea et Eb, leur coefficient de Poisson σa et σb, et les coordonnées
de leur centre xa et xb. La base propre à ce système collisionnel binaire (voir figure 2.1) est formée par
les vecteurs unitaires normal nab et tangentiel tab, et permet de réduire la dimension du problème à celle
d’un problème 2D. nab est défini de la façon suivante :

nab =
xb − xa
||xb − xa||

. (2.20)

Ensuite, on définit la vitesse relative des particules uab par :

uab = (ua − ub) + (raωa + rbωb) ∧ nab, (2.21)

dont la composante normale vaut, après prise du produit scalaire de l’équation précédente avec nab :

uab,n = (uab · nab)nab. (2.22)

La vitesse relative du point de contact entre les particules ugab, également appelée vitesse de glissement,
est finalement obtenue via :

ugab = uab − uab,n. (2.23)

Finalement, tab est défini de la façon suivante :

tab =





ugab
||ugab||

si ||ugab|| > 0,

0 sinon.
(2.24)

nab et tab forment donc une base orthonormée dès lors que ||ugab|| > 0, susceptible de se déplacer
au cours du mouvement. Pour la suite, on décrit également les vitesses normales des particules a et
b respectivement par ua,n et ub,n. L’exposant t indique que la valeur est prise au temps t. Exemple :
u0
ab,n correspond à uab,n(t = 0). Les contacts décrits ici sont arbitrairement choisis comme commençant

au temps t = 0. Par convention et en l’absence de mention contraire, les grandeurs prises à t = 0

correspondent à un état pré-collisionnel, non encore perturbé par le contact. u0
ab,n est donc la notation

désignant la vitesse normale relative avant impact des particules a et b. De même, par convention, le
temps t = TC désigne le tout dernier instant du contact. uTCab,n est donc la vitesse normale relative post-
collisionnel. Enfin, la norme d’une vitesse u est simplement notée u, et la norme d’une force f est notée
f .

2.2.2 L’approche sphères molles

L’approche dite "sphères molles" (en anglais "soft-spheres") est classiquement utilisée lorsque les
trajectoires des particules doivent être obtenues par intégration numérique des équations Newtoniennes
du mouvement. En effet, il n’existe pas de solution analytique pour représenter la collision simultanée
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de plus de deux objets. Ce sont donc les collisions multiples simultanées, qui sont susceptibles de se
produire dans les zones denses, qui justifient le choix de cette approche. Elle rend également la prise en
compte des interactions à courtes ou longues distances assez simple. Cette méthode trouve son origine
dans les travaux de Cundall & Strack [72] pour la simulation d’écoulements granulaires, et a été utilisée
pour la première fois pour simuler un lit fluidisé (2D) par Tsuji et al. [302]. Cette technique autorise les
particules à se recouvrir légèrement sur une période appelée temps de contact (voir figure 2.1), dont on
fera apparaître l’expression dans cette section.

La force de collision totale subie par a est ainsi calculée comme étant la somme de toutes les forces
de collisions engendrées par tous les objets b - particule(s) et/ou paroi(s) - en contact avec a à un instant
donné. Ces forces de collisions binaires appliquées par une entité b sur une particule a seront notées f colb→a
dans toute cette partie. Soit N col

p le nombre de particules et N col
w le nombre de parois en contact avec a :

FC =

Ncol
p +Ncol

w∑

b=1

f colb→a. (2.25)

Les spécificités des contacts particule-paroi sont abordées dans la section 2.3. Les forces de contact
exercées par la particule b sur la particule a sont généralement décrites par une composante normale
(indice n) et une composante tangentielle (indice t) telles que :

f colb→a = f colb→a,nnab + f colb→a,ttab. (2.26)

Il convient alors de modéliser f colb→a,n et f colb→a,t. L’approche sphères molles se base sur l’hypothèse de dé-
formabilité élastique des grains, accompagnée d’un amortissement afin de représenter la perte d’énergie
cinétique lors du choc. Physiquement, cette perte d’énergie cinétique, se manifestant par une diminution
de la vitesse après impact, est majoritairement dûe à une conversion partielle de l’énergie cinétique en
d’autres formes d’énergie lors du contact. Les mécanismes suivis par cette transformation sont générale-
ment imputés à la déformation plastique et à la viscoélasticité du matériau, mais aussi à la formation de
vibrations (conduisant au bruit de l’impact). Un critère indiquant le type de mécanisme privilégié lors de
la dissipation d’énergie a été décrit par Johnson [152].

La mécanique du contact entre deux objets est un problème complexe, en particulier lorsqu’on
cherche à la décrire de façon générale [152]. Citons les travaux fondateurs de Mindlin & Deresie-
wicz [206], qui dès 1949 ont étudié la compression de deux sphères élastiques l’une contre l’autre en
décrivant un modèle quantitatif prenant en compte une redistribution locale de la friction sur l’aire en
contact, discrétisée en anneaux concentriques : des micro-zones d’adhérence ou de glissement sont mises
en évidence pour décrire la friction avec précision. Ces travaux ont depuis été largement repris et éten-
dus, notamment par Maw et al. [197] qui en appliquent les concepts de façon dynamique pour étudier
l’impact oblique de deux sphères élastiques, puis récemment encore afin d’être confrontés aux dernières
découvertes dans ce domaine [98].

Il est clair que de tels niveaux de description microscopique restent inatteignables lorsqu’il s’agit de
modéliser un grand nombre de collisions, parfois simultanées, c’est pourquoi une quantité importante
de modèles plus ou moins simplifiés, dont le coût de calcul et les aptitudes diffèrent, a été développé
pour la simulation numérique. L’approche sphères molles autorisant les particules à s’interpénétrer lors
d’un choc, les forces de contact répulsives sont calculées de façon explicite en fonction de la distance de
recouvrement entre la particule et l’objet la heurtant (en anglais "overlap"), en utilisant divers schémas
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FIGURE 2.1: (a) Schéma représentatif de deux particules a et b en cours de collision dans le formalisme
des sphères molles. La distance de recouvrement est notée δab. Les vecteurs unitaires de la base sont
indiqués par nab et tab. L’influence de la partie purement élastique de la force de contact normale et
de son facteur d’amortissement sont respectivement signalées par kn (ressort) et γn (amortisseur). (b)
Évolution temporelle qualitative de la distance entre les particules a et b sous l’effet des forces de contact
répulsives, en action durant le temps de contact, noté TC .

spécifiques. Une revue des schémas les plus populaires pour l’écriture des forces répulsives de contact
ont été reportées par Schäfer et al. [258] et Dziugys & Peters [90], dont nous nous proposons de faire un
résumé succinct ici.

Une force de contact normale f colb→a,n étant répulsive et possédant un certain de degré de dissipation
d’énergie, sa plus simple expression peut être donnée par la force associée à un oscillateur harmonique
amorti :

f colb→a,n =




−knδabnab − 2γnMabuab,n si δab > 0,

0 sinon,
(2.27)

pour laquelle kn est une constante de raideur, et γn est une constante d’amortissement. Cette expression
est composé d’un terme purement élastique −knδab illustrant la loi de Hooke, puis d’un terme d’amor-
tissement linéaire −2γnMabuab,n. On définit δab comme la distance de recouvrement, ou distance de
pénétration des objets a et b par :

δab = ra + rb − ||xb − xa||. (2.28)

En cas de contact, on a donc δab > 0 par définition. Mab correspond à la masse réduite ou effective du
système formé par les deux particules et est égale à la moitié de la moyenne harmonique de leur masse
respective :

Mab =
1

1

ma
+

1

mb

. (2.29)

Pour deux particules de masses identiques, cette expression devient :

Mab =
ma

2
=
mb

2
, (2.30)

ce qui revient à positionner le barycentre du système au milieu du segment liant le centre des deux
particules.
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Ce modèle est parfois appelé linear spring-dashpot dans la littérature et est schématisé sur la fi-
gure 2.1. La force qu’il décrit est équivalente à celle subie par une certaine masse attachée par un ressort
fixé en un point, dont l’élongation par rapport à la longueur à l’équilibre serait δab, qui correspond ici
la longueur de pénétration de la particule au travers de son obstacle - une autre particule ou un élément
géométrique. Outre sa simplicité, cette expression de la force de contact dans la direction normale (équa-
tion 2.27) permet d’écrire une équation différentielle simple dictant l’évolution temporelle de la distance
de recouvrement δab au cours du temps pour une collision normale binaire. En l’absence de toute autre
force que celle de collision, la seconde loi de Newton s’écrit pour une particule a subissant une force
normale de collision f colb→a,n, et une particule b subissant une force de collision f cola→b,n :

1

ma
f colb→a,n = ẍa et

1

mb
f cola→b,n = ẍb. (2.31)

Le principe de réciprocité (3ème loi de Newton) permet d’écrire que f colb→a,n = −f cola→b,n = f coln , ce qui
nous permet d’obtenir après soustraction :Å

1

ma
+

1

mb

ã
f coln = ẍa − ẍb. (2.32)

En écrivant que (ẍa − ẍb) · nab = δ̈ab et f coln · nab = f coln , on obtient :

Mabδ̈ab = f coln , (2.33)

soit en utilisant l’équation 2.27 :

Mabδ̈ab + knδab + 2γnMabδ̇ab = 0. (2.34)

Finalement, on retiendra l’expression suivante :

δ̈ab + 2γnδ̇ab + ω2
oδab = 0. (2.35)

Cette expression fait apparaître la pulsation propre ω0 du système oscillatoire :

ω2
0 =

kn
Mab

. (2.36)

De façon supplémentaire, on définit la pseudo-pulsation ωr du système, valant ω0 en cas d’absence
d’amortissement (γn = 0), telle que :

ωr =
»
ω2

0 − γ2
n. (2.37)

En considérant les conditions initiales suivantes :



δab(t = 0) = 0,

δ̇ab(t = 0) = u0
ab,n,

(2.38)

la solution de l’équation 2.35 décrivant l’évolution de la distance de recouvrement de deux particules en
fonction du temps s’écrit :

δab(t) =
u0
ab,n

ωr
e−γnt sin (ωrt). (2.39)

L’évolution temporelle de la vitesse relative δ̇ab s’obtient par dérivation de la solution précédente par
rapport au temps et vaut :

δ̇ab(t) =
u0
ab,n

ωr
e−γnt[−γn sin (ωrt) + ωr cos (ωrt)]. (2.40)
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La durée d’un choc ou temps de contact TC peut elle aussi être définie pour une paire d’entités en
collision, et correspond à une demi-période du régime oscillant. Cette dernière est capitale car elle sera
utilisée pour définir le pas de temps employé pour l’avancement en temps des particules. En cherchant la
solution de l’équation δab(t = TC) = 0, on obtient l’expression suivante :

TC =
π

ωr
. (2.41)

En l’absence d’amortissement, l’expression de TC se simplifie de la façon suivante :

TC =
π

ωo
= π

 
Mab

kn
(2.42)

La valeur maximale atteinte par δab au cours du contact notée δmaxab est obtenue par la résolution de
δ̇ab(t) = 0, de telle sorte que [306] :

δmaxab =
u0
ab,n

ω0
exp
ï
−γn
ωr

arcsin

Å
ωr
ω0

ãò
. (2.43)

Cette valeur est atteinte pour t = TC/2 dans le cas où il n’y a pas d’amortissement. Son expression se
ramène dans ce cas à :

δmaxab =
u0
ab,nTC

π
. (2.44)

A titre indicatif, on donne ici les expressions adimensionnalisées (signalées par un exposant ?) par leur
valeur maximum de δab et δ̇ab = uab,n :

δ?ab(t) =
δab(t)

δmaxab

=
ω0

ωr
exp

Å
γn

ï
1

ωr
arcsin

Å
ωr

ω0

ã
− t

òã
sin(ωrt), (2.45)

u?ab,n(t) =
uab,n(t)

u0
ab,n

=
1

ωr
e−γnt [−γnsin(ωrt) + ωrcos(ωrt)] . (2.46)

Une expression de kn pour ce modèle est obtenue en fonction des propriétés mécaniques des maté-
riaux composant les particules en contact. Dans le cas général, kn est donné par :

kn =
4

3
RabEab, (2.47)

où le rayon effectif du système a− b est donné par :

Rab =
1

1

ra
+

1

rb

, (2.48)

et son module d’Young effectif par la combinaison :

Eab =
1

1− σ2
a

Ea
+

1− σ2
b

Eb

. (2.49)

Pour deux particules sphériques de même rayon rp et composées du même matériaux, on obtient [90] :

kn =
Erp

3(1− σ2)
, (2.50)
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OùE et σ sont respectivement le module d’Young et le coefficient de Poisson du matériau. Le coefficient
de Poisson des matériaux usuels valant environ 1/3 (le verre par exemple), l’expression de kn peut encore
être simplifiée de la façon suivante :

kn ≈ 0.375Erp. (2.51)

Le coefficient de dissipation dans la direction normale γn est classiquement calculé à partir du coefficient
de restitution normale en, dont la définition phénoménologique est la suivante :

en =

∣∣∣∣∣∣
uTCab,n
u0
ab,n

∣∣∣∣∣∣
= e−γnTC avec 0 < en ≤ 1, (2.52)

en correspond donc au rapport de la vitesse relative normale après impact uTCab,n et avant impact u0
ab,n.

Cette expression permet d’exprimer explicitement γn :

γn = − ω0 ln en»
π2 + (ln en)2

. (2.53)

Cette expression permet de paramétrer les simulations numériques avec en, dont le sens physique est
plus tangible, et qui fait généralement partie des données expérimentales les plus accessibles. Notons
que pour ce modèle, une valeur approchée de δmaxab est donnée par :

δmaxab ≈ 1

2
(1 + en)

u0
ab,nTC

π
, (2.54)

pour les cas où en > 0.5 [318].

Une autre expression pour la force de contact normale f colb→a,n issue de la théorie des contacts élas-
tiques de Hertz [134] [152] est régulièrement rencontrée :

f colb→a,n =




−k̃nδ3/2

ab nab si δab > 0,

0 sinon.
(2.55)

k̃n est ici une raideur non linéaire donnée par la relation :

k̃n =
4

3

√
RabEab. (2.56)

Pour ce modèle, le temps de contact vaut alors environ [318] :

TC ≈ 3.21

Ç
Mab

k̃n

å2/5

(u0
ab,n)−1/5. (2.57)

Il est donc dépendant de la vitesse d’impact u0
ab,n. Afin d’obtenir une version dissipative de cette force,

certains auteurs y ont ajouté une contribution visqueuse de façon ad hoc [247], tel que :

f colb→a,n =




−k̃nδ3/2

ab nab − 2γnMabuab,n si δab > 0,

0 sinon.
(2.58)

Une analyse quantitave approfondie de ce modèle a été réalisée par Ray et al. [241]. Le modèle linéaire
et celui de Hertz peinent à représenter la dépendance du coefficient de restitution normal en avec la
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vitesse d’impact u0
ab,n, fait pourtant observable expérimentalement [120]. Le modèle linear-spring dash-

pot utilise même une expression de en indépendante de u0
ab,n (voir équation 2.52). Afin de retrouver le

comportement attendu de la part de en, Kuwabara & Kono [172] utilise l’expression suivante :

f colb→a,n =




−k̃nδ3/2

ab nab − 2γ̃nMabδ
1/2
ab uab,n si δab > 0,

0 sinon.
(2.59)

Le modèle à deux coefficients de Walton & Braun [316] (modèle avec hystéresis), qui utilise un co-
efficient de restitution dans la phase d’approche des particules différent de la phase d’éloignement, est
également classiquement rencontré. Les échelles de longueur et de temps microscopiques précédemment
définies, à savoir la distance de recouvrement δab et la durée d’une collision TC , doivent rester inférieures
aux échelles macroscopiques (libre parcours moyen et temps moyen entre deux collisions) [173].

Lorsque ||ugab|| 6= 0 au moment de l’impact, une composante tangentielle f colb→a,t à la force de contact
nécessite d’être ajoutée. Là encore, de nombreux modèles sont présents dans la littérature. En règle
générale, cette composante tangentielle est liée à la composante normale par la loi de Coulomb :

||f colb→a,t||



≤ µs||f colb→a,n|| en cas de friction statique

(||ugab|| = 0
)
,

= µd||f colb→a,n|| en cas de friction dynamique
(||ugab|| 6= 0

)
.

(2.60)

En cas de friction statique, f colb→a,t compense parfaitement la contrainte tangentielle (inconnue), ce qui
maintient ||ugab|| à une valeur nulle. Si cette contrainte dépasse µsf colb→a,n, on parle de friction dynamique.
Ainsi, pour des contraintes tangentielles "faibles", une condition d’adhérence (pas de glissement) s’ap-
plique, tandis que pour des contraintes tangentielles plus importantes, un glissement doit être pris en
compte à l’endroit du contact. À noter que les contraintes appliquées ne sont pas identiques sur l’inté-
gralité de l’aire de contact, d’où la nécessité de discrétiser spatialement cette aire pour les modèles les
plus complexes. Le modèle le plus élémentaire consiste simplement à considérer la friction dynamique
coulombienne :

f colb→a,t = −µd||f colb→a,n||tab. (2.61)

Bien que cette expression ne permette pas de rendre compte du phénomène d’inversion de la vitesse
tangentielle lors de la collision et qu’elle induise une discontinuité lorsque ||ugab|| = 0 (discontinuité
sans effet sur les vitesses post-collision [258]), elle est régulièrement utilisée [259][56]. Le problème de
la discontinuité peut être contourné par l’ajout d’un terme d’amortissement tangentiel :

f colb→a,t = −min
Ä
||γsugab||, µd||f colb→a,n||

ä
tab. (2.62)

Ce modèle est parfois appelé modèle de Haff & Werner [128]. Une analyse précautionneuse en a été
proposée par Becker et al. [23]. Sa simplicité de mise en oeuvre a été mise à profit dans certains codes
de calcul [313]. Le paramètre γs ne possède pas de réelle interprétation physique. L’analyse de Schäfer
et al. [258] suggère de n’employer ce modèle que pour de hautes valeurs de γs. Cette analyse révèle
encore que le modèle de simple friction dynamique et celui de Haff & Werner peuvent exhiber des
problèmes d’instabilité dans les cas statiques, où les contacts sont maintenus. Afin de rendre compte de
l’élasticité tangentielle lors du contact, le modèle proposé par Cundall & Strack [72] peut être utilisé :

f colb→a,t =




−ktδt si ||f colb→a,t|| ≤ µd||f colb→a,n||,
−µd||f colb→a,n||tab si ||f colb→a,t|| > µd||f colb→a,n||,

(2.63)
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que l’on peut également trouver dans la littérature avec un terme d’amortissement [306] tel que :

f colb→a,t =




−ktδt − γtugab si ||f colb→a,t|| ≤ µd||f colb→a,n||,
−µd||f colb→a,n||tab si ||f colb→a,t|| > µd||f colb→a,n||.

(2.64)

kt, δt et γt sont respectivement le coefficient de raideur tangentielle, le recouvrement tangentiel (quan-
tité vectorielle), et le coefficient d’amortissement tangentiel. Lors de simulations 2D, le recouvrement
tangentiel peut être calculé de la façon suivante :

δt = δ0
t +

∫ TC

0
ugab(t

′)dt′. (2.65)

Néanmoins, dans les simulations 3D, comme révélé par Van Der Hoef et al. [306], la situation se com-
plexifie en raison du mouvement du vecteur nab au cours du contact, et donc du plan défini par la zone
de contact. Afin de prendre en compte ces changements d’orientation, δt doit être calculé de la façon
suivante :

δt = δ0
t ·H +

∫ TC

0
ugab(t

′)dt′, (2.66)

où H est une matrice de rotation dépendant notamment de l’orientation du vecteur nab lors du premier
instant détecté du contact. Le modèle de Cundall & Strack prend donc en compte l’histoire du contact,
identifiée comme nécessaire pour une modélisation précise [206]. Cependant, encore une fois, des pro-
blèmes peuvent apparaître lors des cas statiques, le déplacement tangentiel pouvant atteindre de hautes
valeurs. Brendel & Dippel [44] recommandent alors une correction supplémentaire sur le calcul de δt.
De plus, l’implémentation de ce modèle dans un code de calcul est non triviale.

En ce qui concerne le degré de liberté de rotation, sous les hypothèses formulées, l’expression du
moment d’inertie d’une particule a ne dépend que de sa masse et son diamètre :

Ia =
mad

2
a

10
. (2.67)

De la même façon que précédemment, le moment totalMC appliqué à une particule a s’écrit comme la
somme des moments issus des collisions binaires subies par a, tel que :

MC = ra

Ncol
p +Ncol

w∑

b=1

nab ∧ f colb→a,t. (2.68)

l’expression deMC repose donc sur le calcul des forces tangentielles f colb→a,t. Le couple de resistance au
roulementMR permet de rendre compte de la non-ponctualité de la zone de contact lors d’une collision.
En effet, si on considère une particule parfaitement sphérique roulant sans glissement sur un plan, celle-
ci possède un point de contact unique correspond au projeté orthogonal du centre de la particule sur le
plan, et les forces de collision ne permettent pas d’expliquer que celle-ci s’arrête de rouler [24]. Dans
la réalité, la particule n’est pas parfaitement sphérique, et la zone de contact n’est pas parfaitement
ponctuelle car la particule se déforme (et dans un moindre mesure la paroi). Ce sont ces irrégularités qui
permettent d’expliquer qu’une roue ne peut rouler indéfiniment sur une surface.MR peut s’écrire de la
façon suivante [24] :

MR = −µrf colb→a,n
ωa
||ωa||

, (2.69)
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où µr est un coefficient dimensionné de resistance au roulement.

Finalement, afin de quantifier les différences de comportement entre plusieurs modèles de friction, Di
Renzo & Di Maio [82] étudient une configuration d’impact oblique sur une paroi plane à l’aide de com-
paraisons expérimentales et d’une solution approchée analytique [197] . Les modèles comparés sont i)
une combinaison du modèle linear spring-dashpot pour la partie normale (voir équation 2.27) sans terme
d’amortissement et du modèle de Cundall & Strack (voir équation 2.63) pour la partie tangentielle, ii)
un modèle issu de l’analyse complète de Hertz (voir équation 2.55) pour la partie normale et de Mindlin
& Deresiewicz [206] pour la partie tangentielle, iii) une simplification de ii) telle qu’utilisée par Tsuji et
al. [302]. Ces travaux révèlent, dans le contexte étudié, que la vitesse post-collision est bien décrite par
le modèle linéaire, le plus simple. De plus, pour des paramètres précisément évalués, le modèle linéaire
est capable de décrire avec plus de précision que le modèle ii) l’évolution des forces, de la vitesse, et du
déplacement tangentiel au cours du contact. Ces travaux témoignent de la difficulté de juger de la qualité
d’un modèle de façon générale.

Finalement, les modèles implémentés dans YALES2 correspondent pour la partie normale au linear-
spring dashpot (voir équation 2.27), et pour la partie tangentielle au modèle de friction dynamique cou-
lombienne avec amortissement (voir équation 2.62). Dans ce dernier cas, l’amortissement tangentiel peut
être activé ou non, pour se ramener au modèle coulombien classique (voir équation 2.61).

2.2.3 Autres types d’approche

Dans l’approche explicite dite "sphères dures" (en anglais "hard-spheres"), la trajectoire en vol libre
des particules peut être déterminée par l’équation 2.11 sans prendre en compte le terme de collision. Ce
dernier ne peut cette fois être calculé que pour des collisions binaires, est comptabilisé seulement au mo-
ment de traiter une collision. L’hypothèse de binarité permet de résoudre le contact de façon analytique,
sans passer par une intégration numérique. Les collisions sont donc instantanées. Une formulation sous
forme de vecteurs impulsion Jb→a, homogènes à une quantité de mouvement, est utilisée pour déterminer
les nouvelles valeurs de vitesses à partir des anciennes lors d’un contact :




ma

Ä
uTCa − u0

a

ä
= Jb→a

Ia
Ä
ωTCa − ω0

a

ä
= ranab ∧ Jb→a

(2.70)

Jb→a est défini par :
Jb→a = Jb→a,nnab + Jb→a,ttab (2.71)

Les vecteurs nab et tab sont définis de la même façon que pour le modèle sphères molles. Des valeurs
pour Jb→a,n et Jb→a,t peuvent être trouvées dans les travaux de Sakiz [254]. Cette méthode est dite
collisionnelle (en anglais "event driven") en ceci que ce sont les chocs qui gèrent le processus de si-
mulation : le pas de temps employé est inversement proportionnel à la fréquence de collision. Cette
famille de méthodes permet un gain de temps considérable par rapport à l’approche sphères molles dans
le cas d’écoulements modérément denses [306]. Cependant, pour de hautes densités de particules ou
dans le cas de contacts assez dissipatifs, les collisions peuvent mener à une décroissance dramatique
de l’énergie cinétique donnant lieu à des instabilités, la fréquence de collision finissant par diverger. Ce
régime particulier est appelé catastrophe inélastique (en anglais "inelastic collapse") [199]. La première
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simulation utilisant cette approche pour étudier un écoulement granulaire a été reportée par Campbell &
Brennen [53], donnant lieu à de nombreux autres travaux par la suite. À noter que certains auteurs ont
étudié l’interaction entre trois particules en se basant sur une approche hard-sphere [140].

Le principal avantage des méthodes sphères molles comparées aux méthodes sphères dures est leur
capacité à représenter des contacts simultanés entre plus de deux entités. Elles sont cependant plus coû-
teuses car le contact est résolu dans le temps, ce qui impose une discrétisation temporelle plus fine. Une
approche hybride a donc été imaginée par Buist et al. [48]. Partant du constat surprenant qu’à partir d’une
certaine vitesse d’injection (typiquement 2−3Umf ), les contacts entre particules dans un lit fluidisé sont
en grande majorité binaires, ces derniers sont traités par un algorithme sphères dures. Un algorithme
sphères molles prend le relai pour traiter les collisions restantes, entre plus de deux objets. Les auteurs
reportent une meilleure conservation d’énergie lorsque l’approche hybride est utilisée, ainsi qu’un gain
de temps de calcul d’environ un ordre de grandeur comparé à la méthode sphères molles. Cette hybrida-
tion n’est, semble-t-il, seulement rendue possible par le fait qu’aucune interaction longue distance entre
les particules ne soit prise en compte dans cette étude [48]. En effet, l’intégration de tels mécanismes
dans un algorithme sphères dures est non triviale [326], et fait partie des inconvénients de l’emploi d’une
telle méthode.

Enfin, il convient de noter que les collisions peuvent également être traitées de façon stochastique
plutôt qu’explicite : la méthode de Monte Carlo (en anglais "Direct Simulation Monte Carlo" ou DSMC)
a été proposée par Bird [35] pour la simulation de gaz raréfié, pour être adaptée plus tard aux milieux
granulaires [212][213]. L’une des hypothèses à l’origine de la DSMC est que le mouvement et les inter-
actions des particules peuvent être découplés. À chaque pas de temps, les particules sont premièrement
avancées en temps suivant la seconde loi de Newton, sans prendre en compte les interactions avec les
autres particules. Ensuite, les interactions particules-particules sont résolues. Dans l’approche DSMC,
la localisation et les instants précis des collisions ne sont pas calculés : un algorithme stochastique est
appliqué en leur lieu et place. Les particules sont réparties dans des cellules telles que seules les parti-
cules contenues dans une même cellule peuvent interagir. Dans chaque cellule, on définit pour des paires
de particules arbitrairement choisies une probabilité de collision proportionnelle à la vitesse relative des
particules. Puisque les collisions sont réalisées sans prendre en compte la position des particules dans
la cellule, un paramètre d’impact doit être défini afin de calculer les vitesses post-collision. L’hypothèse
de chaos moléculaire est ici retenue et ce paramètre d’impact est tiré d’une distribution uniforme. L’ap-
proche DSMC présente l’avantage d’autoriser des temps de retour relativement faibles même pour des
simulations mettant en jeu des centaines de millions de particules. Afin de maintenir l’erreur due à la
modélisation stochastique de la partie collisionnelle à des valeurs assez faibles, le système étudié devrait
se maintenir dans un régime collisionnel où le libre parcours moyen des particules reste grand devant les
tailles de cellules employées pour la partie stochastique, et le temps moyen entre deux collisions grand
devant le pas de temps utilisé. Ces limitations restreignant la validité de l’approche DSMC à des valeurs
de densité particulaire relativement faibles, de nombreuses variantes de la DSMC ont été proposées afin
de généraliser son domaine d’application [213] [154].

Il existe également un formalisme proche de la discrétisation individuelle de la DEM, mais à l’échelle
de nuages de particules, appelé MP-PIC [273]. L’utilisation de ce formalisme requiert l’utilisation de mo-
dèles de fermeture proches de ceux utilisés dans les modèles Euler-Euler pour représenter les interactions
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entre particules au sein des nuages.

2.3 Modélisation des contacts particule-paroi

On discute ici des spécificités de la résolution explicite des contacts particules-paroi dans l’approche
sphères molles implémentée dans le cadre de ces travaux. On cherche alors à modéliser la contribution
aux termes FC de l’équation 2.11 etMC de l’équation 2.12 dûe à la présence des parois.

Les résultats de la section précédente sont à la fois valables pour des collisions particule-particule et
particule-paroi, à la différence près que dans ce dernier cas la paroi est considérée comme une particule
de masse et de moment d’inertie infinis, et de vitesse et rayon nuls. Pour une collision particule-paroi
plane (particule indicée a, paroi indicée b), la définition des vecteurs formant la base du système est
réadaptée. nab se réfère maintenant au vecteur normal unitaire à la paroi et orienté vers l’extérieur, et tab
est défini par rapport à la vitesse du point de contact, ne dépendant cette fois que de la particule, telle
que :

ugab = ua + raωa ∧ nab. (2.72)

xb se rapportant aux coordonnées du centre de la paroi (ou d’un point quelconque situé sur la paroi), la
distance de recouvrement particule-paroi plane est obtenue via

δab = ra − |(xb − xa) · nab| (2.73)

Il s’agit de la distance entre le centre de la particule et son projeté orthogonal sur la paroi. De la même fa-
çon que précédemment, l’équation 2.35 peut être intégrée de façon analytique pour une collision binaire,
en prenant en considération les expressions suivantes pour la masse effective du système, simplement
réduite à celle de la particule :

Mab = ma. (2.74)

Il en va de même pour les calculs du rayon et du module d’Young effectif. La pulsation propre du système
ne dépend donc plus que de la masse de la particule :

ω2
0 =

kn
ma

. (2.75)

Le code YALES2 permet de définir des paramètres de collision kn, en et µd spécifiques aux parois, afin
de prendre en compte des différences dans la nature des matériaux mis en jeu. La prise en compte d’une
paroi plane ne représente pas de difficulté spécifique d’implémentation, car la définition de son vecteur
normal nab est unique et obtenue trivialement. La projection du centre de la particule sur le plan de la
paroi est également suffisante pour calculer la distance de recouvrement δab. L’algorithme de traitement
des parois planes est donc extrêmement simple et rapide. Il a été intégré au code, et peut être activé
lorsque la géométrie étudiée le permet.

Néanmoins, les systèmes industriels mettant fréquemment en jeu des parois non-planes, comme des
parties cylindriques, coniques, ou plus complexes encore comme des jonctions de tuyaux ou des obs-
tacles, un traitement spécifique est alors requis pour traiter les contacts particule-parois. Plusieurs options
ont été proposées par divers auteurs pour résoudre ce problème. Parmi eux, la méthode la plus élémen-
taire est celle des "particules engluées" (en anglais "glued particles") utilisées pour approximer les sur-
faces géométriques, et donc traiter les interactions particules-parois au travers d’interactions particules-
particules. Cette méthode est très utilisée pour modéliser de façon simplifiée des particules de formes
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FIGURE 2.2: Exemples de surfaces complexes approximées à l’aide de "sphères engluées". Un grain de
maïs [243] (a) et un chameau [27] (b).

diverses, comme des pillules pharmaceutiques [38] ou des aliments [243]. Néanmoins, cette approche
souffre d’un manque de précision, en ce qu’elle ne décrit pas parfaitement la géométrie, notamment au
voisinage des zones convexes. Pour obtenir une meilleure précision, il est possible d’utiliser davantage
de particules engluées, donnant lieu à des contacts simultanés plus fréquents, qui doivent bénéficier d’un
traitement particulier [159]. Cette approche peut aussi conduire à des effets semblables à de la rugosité
de paroi non-maîtrisés et à des surcoûts de temps de calcul dû à la présence de particules supplémen-
taires [218]. Enfin, il peut également être nécessaire de faire appel à un outil supplémentaire capable
de générer les particules aux localisations idoines [27]. La figure 2.2 illustre deux exemples de surfaces
complexes approximées à l’aide de "sphères engluées".

L’algorithme de Discrete Function Representation proposé par Williams & O’Connor [323] permet
le traitement de nombreux types de formes mais peut impliquer qu’un grand nombre de points soit uti-
lisé pour discrétiser les zones géométriquement complexes. La finite wall method étudiée par Kremmer
& Favier [168] semble réunir un certain nombre de critères intéressants, mais sous l’hypothèse que la
surface des parois peut être discrétisée en éléments triangulaires, dont la position et les dimensions sont
contrôlables, ce qui n’est vraisemblablement pas généralement le cas lors de simulations CFD. De plus,
cette méthode requiert la définition d’un paramètre empirique appelé "shrink factor". Bien que certains
contacts peuvent être élégamment résolus de façon analytique pour certaines formes particulières [58], il
apparaît que cette option offre peu de perspectives pour des applications générales 3D. D’autres travaux
ont tenté de dépasser ces limitations en proposant des méthodes plus précises et plus robustes, sans toute-
fois aborder de façon explicite l’obstacle du parallélisme [283]. Wolff & Bucher ont proposé une méthode
basée sur des champs de distance de type Level-set pour le traitement des parois complexes [324]. L’uti-
lisation de méthode de type Level-set peut être nécessaire pour le traitement des parois complexes par
l’intermédiaire de frontières immergées (méthodes cut-cell), ce qui réclame également l’utilisation de
particules mirroirs [56]. Une revue intéressante de différentes méthodologies a été entreprise par Lin &
Gottschalk [183].
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Il est intéressant de noter que la plupart des algorithmes les plus aboutis pour traiter le problème des
collisions entre objets complexes est originellement destinée aux domaines de la robotique, de l’anima-
tion visuelle ou de la réalité virtuelle. Gilbert, Johnson & Keerthi ont été parmi les premiers à décrire
un algorithme itératif pour le calcul de distance entre deux objets quelconques fréquemment appelé
GJK [117], qui a déjà été implémenté dans des codes de CFD pour la modélisation de particules de
formes complexes [313]. Contrairement aux algorithmes précédemment cités, les formes y sont trai-
tées comme des enveloppes convexes formées d’ensemble de points, les opérations géométriques étant
réalisées sur des sous-ensembles de points (algorithme dit "simplex-based"). Mirtich [207] dénombre
plusieurs améliorations du GJK, dont la version proposée par Cameron [52] semble être la plus remar-
quable. D’autres algorithmes dits "feature-based" [207] ont vu le jour, traitant cette fois-ci les polyèdres
comme des ensembles de points, de segments et de faces. Les représentants les plus populaires ont sans
doute été proposés par Lin & Canny (algorithme de Lin-Canny) [182], implémenté dans le package de dé-
tection de collision I-Collide [66], puis son dérivé amélioré par Mirtich (algorithme Voronoi-clip [207]),
ces deux méthodes étant destinées aux collisions de polyèdres 3D quelconques. Ces méthodes sont ba-
sées sur l’existence de régions de Voronoi permettant de décomposer géométriquement les zones proches
de la paroi. Boon et al. [39] ont également proposé une méthode (itérative) légèrement différente pour
identifier le point de contact entre deux polyèdres, implémentée dans le code YADE-DEM [166].

L’algorithme implémenté dans le code YALES2 pour détecter l’interaction entre une particule sphé-
rique et une surface de complexité géométrique arbitraire maillée de façon quelconque dans le cadre de
la DEM est présenté dans cette section. Il ne requiert aucun paramètre d’entrée et est adapté au paral-
lélisme de type MPI. Ce dernier point revêt une importance particulière : à ce jour et à la connaissance
de l’auteur, le problème de parallélisme dans le traitement des parois complexes n’a jamais été explici-
tement abordé dans la littérature. De plus, il n’utilise aucune hypothèse de type a priori car il se base
uniquement sur l’état présent de la configuration (schéma dit "exhaustif" [323]), ne nécessite aucun pré-
traitement, et ne requiert aucun processus itératif. Il s’appuie sur le fait qu’une particule peut entrer en
collision avec seulement trois types d’entités géométriques différentes ; un noeud (ou Vertex, noté V ),
une paire de noeuds (ou Edge, notée E), ou une Face (notée F ), ou encore une combinaison quelconque
simultanée de ces trois contacts. Il diffère principalement de l’algorithme de Lin-Canny en raison de sa
robustesse et sa capacité à retourner une mesure de la distance de pénétration, nécessaire au calcul des
forces de contact, et de l’algorithme Voronoi-clip en ceci qu’elle est spécifiquement destinée au calcul
des collisions entre une sphère et un polyhèdre, ce qui permet quelques simplifications. Il appartient éga-
lement à la classe des algorithmes "feature-based".

Comme pour la plupart des méthodes citées ci-dessus, plusieurs phases composent la méthode dé-
veloppée. Chronologiquement, au cours d’une simulation, une première phase de tri spatial est mise en
place afin d’éviter de traiter les particules situées à une certaine distance de la paroi, ce qui permet d’em-
blée de limiter le nombre de contacteurs potentiels. Puis, pour chaque particule proche de la paroi, on
cherche à éliminer le plus rapidement possible les éléments géométriques qui en sont éloignés. Cette
étape sera décrite dans la section 2.3.3. L’étape suivante est consacrée à l’utilisation de régions de Vo-
ronoi afin d’identifier le (ou les) point(s) de la paroi le(s) plus proche(s) de la particule (section 2.3.1).
Pour finir, les contacts avérés sont résolus de façon explicite dans la section 2.3.2. Tous les tests pré-
sentés dans cette section ont été effectués sur le supercalculateur Curie du CEA (France). Sauf mention
contraire, les statistiques ont été collectées sur 1s de temps physique, sur le lit fluidisé de Birmingham
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FIGURE 2.3: Régions de Voronoi d’un noeud (vertex) convexe (VR(V )), d’une paire (edge) convexe
(VR(E)), et d’une face (VR(F )).

ayant été initialisé durant 2.5s (cf. section 5.4).
Dans cette section, l’interaction d’une unique particule avec une paroi est traitée. Ainsi, l’indice p

désigne de nouveau les grandeurs particulaires. La géométrie étant décrite à l’aide de Vertices, d’Edges
et de Faces, les grandeurs relatives aux couples particule-vertex sont indicées pV , aux couples particule-
edge pE, et aux couples particule-face pF . Par exemple, dpV est la distance séparant la particule d’un
vertex.

2.3.1 Utilisation des régions de Voronoi

Les régions de Voronoi sont utilisées pour leur capacité à fournir les éléments géométriques d’une
paroi les plus proches d’une particule, afin d’en tirer la plus courte distance particule-paroi. On donne ici
la définition d’une région de Voronoi : pour une entité X ∈ [F,E, V ] (pour "Face", "Edge", "Vertex")
d’un polyèdre, la région de Voronoi notée VR(X) est l’ensemble des points de l’espace dont X est
l’élément de ce polyèdre le plus proche. L’ensemble des régions de Voronoi de ce polyèdre couvre
l’intégralité de l’espace en dehors du polyèdre. Des exemples de VR sont illustrés sur la figure 2.3.
Il découle de la construction des VR de chaque élément X ∈ [F,E, V ] des parois du domaine de calcul
que :

• Le nombre de plans délimitant les VR(F ) correspond au nombre de paires de noeuds délimitant
F ; trois pour un triangle, quatre pour un rectangle etc. Les vecteurs normaux à chacun de ces
plans sont donnés par les normales à chaque paire contenues dans le plan défini par F .
• Le nombre de plans délimitant les VR(V ) est égal au nombre de paires connectées à V , et les

normales à chacun de ces plans sont simplement égales aux vecteurs directeurs portés par ces
paires. Ce nombre ne possède a priori pas de limite sur les maillages non-structurés.
• Les VR(E) sont limités par quatre plans. Les normales à deux de ces plans sont données par les

normales à E contenues dans les plans définis par chaque face connectée à E. Les deux autres
sont obtenues en prenant le vecteur directeur de E ainsi que son opposé.

Il apparaît que la connaissance des normales aux VR décrites ci-dessus doit être suffisante pour iden-
tifier les éléments d’une paroi les plus proches d’une particule dans les parties convexes, et finalement,
toutes les normales des VR(E) et VR(V ) sont construites et stockées en début de simulation. Nous
verrons plus loin que les VR(F ) ne nécessitent pas de stockage. Le calcul est réalisé de telle façon que
les normales des VR pour les éléments communs à plusieurs processeurs sont entièrement connus par
chacun de ces processeurs. Pour parvenir à l’identification du point de la paroi le plus proche d’une
particule, la méthodologie suivante est retenue. On prend ici l’exemple d’une particule p de rayon rp de
centre P s’approchant d’une paroi maillée avec des triangles.
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FIGURE 2.4: Les coordonnées du projeté P ′, w, sont exprimées dans le système de coordonnées bary-
centriques de la face F composée des pointsO, U et V en utilisant w = hu+kv. u et v sont les vecteurs
de la base, respectivement dirigés de O à U et de O à V . Quatre cas sont représentés. Tout à droite, le
cas pour lequel P ′ ∈ VR(F ).

1. Projection du point P sur le plan défini par une face F de la paroi. On obtient le projeté nommé
P ′.

2. Calcul de la distance dpF entre P et P ′.

3. En cas de recouvrement (dpF < rp), déterminer si P ′ ∈ F . Pour le savoir, les coordonnées de P ′

sont exprimées dans le repère barycentrique de la face. Définissons F comme un triangle borné
par les points O, U , et V , et deux vecteurs u et v, tel que dessiné sur la figure 2.4.

Les coordonnées de P ′ dans la base formée par u et v sont notés w et sont donnés par :

w = hu + kv, (2.76)

où h et k ∈ R. P ′ est alors considéré à l’intérieur de VR(F ) si les conditions suivantes sont
réunies :

P ∈ VR(F ) si





h ≥ 0 et

k ≥ 0 et

h+ k ≤ 1.

(2.77)

En prenant le produit scalaire de l’équation 2.76 par v puis par u, on peut écrire :

h(u · v) + k(v · v) = v ·w, (2.78)

et
h(u · u) + k(u · v) = u ·w. (2.79)

En multipliant ensuite l’équation 2.78 par (u · u) et l’équation 2.79 par (v · u) et soustrayant les
résultats, on obtient :

k
î
(v · v)(u · u)− (u · v)2

ó
= w · [(u · u)v − (v · u)u] . (2.80)

En remarquant que :
det = (v · v)(u · u)− (u · v)2 ≥ 0, (2.81)

il suit finalement que h et k peuvent être calculés, et que :

sgn(k) = sgn
¶
w · [(u · u)v − (u · v)u]

©
, (2.82)
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p4
<latexit sha1_base64="UzOGA8iHe4JfJBNpmhsAHfMwEDk="></latexit><latexit sha1_base64="UzOGA8iHe4JfJBNpmhsAHfMwEDk="></latexit><latexit sha1_base64="UzOGA8iHe4JfJBNpmhsAHfMwEDk="></latexit><latexit sha1_base64="UzOGA8iHe4JfJBNpmhsAHfMwEDk="></latexit>V

VR(V )
p1

<latexit sha1_base64="+Is/WMzIifDE+Nh6xK6w6NYisTA="></latexit><latexit sha1_base64="+Is/WMzIifDE+Nh6xK6w6NYisTA="></latexit><latexit sha1_base64="+Is/WMzIifDE+Nh6xK6w6NYisTA="></latexit><latexit sha1_base64="+Is/WMzIifDE+Nh6xK6w6NYisTA="></latexit>

p2
<latexit sha1_base64="TrqzKCg5XEC4QWazXQk4QZUmjLA="></latexit><latexit sha1_base64="TrqzKCg5XEC4QWazXQk4QZUmjLA="></latexit><latexit sha1_base64="TrqzKCg5XEC4QWazXQk4QZUmjLA="></latexit><latexit sha1_base64="TrqzKCg5XEC4QWazXQk4QZUmjLA="></latexit>

p3
<latexit sha1_base64="oK4xOplzONYrJUTEW/mvqPPWNYA="></latexit><latexit sha1_base64="oK4xOplzONYrJUTEW/mvqPPWNYA="></latexit><latexit sha1_base64="oK4xOplzONYrJUTEW/mvqPPWNYA="></latexit><latexit sha1_base64="oK4xOplzONYrJUTEW/mvqPPWNYA="></latexit>

v1
<latexit sha1_base64="xs+jkFl2fu9dea/sZQ17wDqsavI="></latexit><latexit sha1_base64="xs+jkFl2fu9dea/sZQ17wDqsavI="></latexit><latexit sha1_base64="xs+jkFl2fu9dea/sZQ17wDqsavI="></latexit><latexit sha1_base64="xs+jkFl2fu9dea/sZQ17wDqsavI="></latexit>

v2
<latexit sha1_base64="NxSuueiUKivTGwAsL7iJdwy412M="></latexit><latexit sha1_base64="NxSuueiUKivTGwAsL7iJdwy412M="></latexit><latexit sha1_base64="NxSuueiUKivTGwAsL7iJdwy412M="></latexit><latexit sha1_base64="hjLhKjmVbdX1VdRQ2Qc2TuLV57w=">AAACtHicjVLLTsMwEJyGVwkFyplLRIXEqUq4ADckOHAsEqGVSoUS1y2mecl2kKqKH+DKxyH+AP6CtUkloELgKMl4dmfs9TouEqG077/WnKXlldW1+rq70XA3t7abjWuVl5LxkOVJLntxpHgiMh5qoRPeKySP0jjh3XhyZuLdBy6VyLMrPS34II3GmRgJFmmiOrfNlt/27fAWQVCBFqqRN19wgyFyMJRIwZFBE04QQdHTRwAfBXEDzIiThISNczzCJW1JWZwyImIn9B3TrF+xGc2Np7JqRqsk9EpSetgnTU55krBZzbPx0job9jfvmfU0e5vSP668UmI17oj9SzfP/K/O1KIxwrGtQVBNhWVMdaxyKe2pmJ17X6rS5FAQZ/CQ4pIws8r5OXtWo2zt5mwjG3+zmYY1c1bllng3u6T+Bj+7uQjCw/ZJO7j0Uccu9nBAXTzCKS7QQUiOQzzh2Tl37p3i8xo4teo+7ODbcOQHT8mMsQ==</latexit><latexit sha1_base64="I2whAMwPhP2lqXXKeYJ41xxq1bc="></latexit><latexit sha1_base64="I2whAMwPhP2lqXXKeYJ41xxq1bc="></latexit><latexit sha1_base64="fv/XZ7sdP/3LNqLFdfYXQYQFNHg="></latexit><latexit sha1_base64="NxSuueiUKivTGwAsL7iJdwy412M="></latexit><latexit sha1_base64="NxSuueiUKivTGwAsL7iJdwy412M="></latexit><latexit sha1_base64="NxSuueiUKivTGwAsL7iJdwy412M="></latexit><latexit sha1_base64="NxSuueiUKivTGwAsL7iJdwy412M="></latexit><latexit sha1_base64="NxSuueiUKivTGwAsL7iJdwy412M="></latexit><latexit sha1_base64="NxSuueiUKivTGwAsL7iJdwy412M="></latexit>

v3
<latexit sha1_base64="BqSILgDUZr1caOXafcOtqWSreXc="></latexit><latexit sha1_base64="BqSILgDUZr1caOXafcOtqWSreXc="></latexit><latexit sha1_base64="BqSILgDUZr1caOXafcOtqWSreXc="></latexit><latexit sha1_base64="BqSILgDUZr1caOXafcOtqWSreXc="></latexit>

p2
<latexit sha1_base64="TrqzKCg5XEC4QWazXQk4QZUmjLA="></latexit><latexit sha1_base64="TrqzKCg5XEC4QWazXQk4QZUmjLA="></latexit><latexit sha1_base64="TrqzKCg5XEC4QWazXQk4QZUmjLA="></latexit><latexit sha1_base64="TrqzKCg5XEC4QWazXQk4QZUmjLA="></latexit>

FIGURE 2.5: Sur la gauche, les normales à VR(V ), nommées v1, v2 et v3 sont tracées avec les vecteurs
associés à la particule en approche p1, p2 et p3, servant au calcul des produits scalaires. Sur la droite,
les normales à VR(E), nommées e1, e2, e3 et e4 sont tracées avec les vecteurs associés à la particule
en approche p1, p2 et p4. p3 est identique à p2.

donne le signe de k, tandis que le signe de h est donné par :

sgn(h) = sgn
¶
w · [(v · v)u− (u · v)v]

©
. (2.83)

Comme u, v, (u · u), (v · v), (u · v) et det peuvent être stockés au moment de l’initialisation
du solveur, seuls w, (w · u), (w · v) nécessitent d’être calculés au cours de la simulation. Pour
accélérer ces opérations, on fait en premier lieu l’hypothèse que P ′ ∈ VR(F ), puis chaque
condition introduite dans l’équation 2.77 est testée consécutivement. Dès qu’une condition n’est
pas rencontrée, le test prend fin car on peut conclure que P ′ /∈ VR(F ). Notons que pour traiter
les faces quadrangulaires planes, il suffit de les découper en deux triangles sur chacun desquels
est réalisé ce test.

4. Si P ′ ∈ F , alors la particule est actuellement en contact avec F , sa distance à la paroi est dpF
et le traitement du contact peut alors être appliqué. L’algorithme passe ensuite au traitement de
la face suivante de la paroi. En effet, par définition des régions de Voronoi, P ′ ∈ F impose que
P ∈ VR(F ), donc P /∈ VR(E), /∈ VR(V ) pour les E et V de F . Si P ′ /∈ VR(F ), le contact
entre P et les E ∈ F doit être testé à son tour.

5. Pour tester un contact particule-edge, la distance dpE entre la particule et la droite définie par le
vecteur directeur de E est d’abord calculée.

6. En cas de recouvrement (dpE < rp), l’appartenance de P à VR(E) est testée en réalisant des
produits scalaires entre chaque normale à VR(E) et le vecteur approprié associé à P , comme
représenté sur la figure 2.5, de la façon suivante :

P ∈ VR(E) si ∀i ∈ [[1; 4]], pi · ei < 0. (2.84)

En référence à la figure 2.5, remarquons que pour un edge, p3 est égal à p2. Là encore, pour
accélérer le processus, on suppose d’abord que P ∈ VR(E), puis chaque produit scalaire est
consécutivement calculé. Le test prend fin dès qu’un résultat positif vient invalider cette hypo-
thèse.

7. Si P ∈ VR(E), la particule collisionne actuellement E, sa distance la plus courte à la paroi est
donnée par dpE , et le calcul des forces de contact peut être effectué. L’algorithme passe alors au
traitement de la prochaine face, puisque les VR(V ) n’ont pas besoin d’être testés. Dans le cas
contraire, le contact entre P et chaque V ∈ F est testé.

8. Pour vérifier un contact particule-vertex, la distance dpV entre la particule et V est d’abord cal-
culée.
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E

F1
<latexit sha1_base64="TIH1RqLlE/oWqicv9cyu4C8427M="></latexit><latexit sha1_base64="TIH1RqLlE/oWqicv9cyu4C8427M="></latexit><latexit sha1_base64="TIH1RqLlE/oWqicv9cyu4C8427M="></latexit><latexit sha1_base64="TIH1RqLlE/oWqicv9cyu4C8427M="></latexit>

F2
<latexit sha1_base64="QY6QAUNmyEJW3XR76G29X/7cw4c="></latexit><latexit sha1_base64="QY6QAUNmyEJW3XR76G29X/7cw4c="></latexit><latexit sha1_base64="QY6QAUNmyEJW3XR76G29X/7cw4c="></latexit><latexit sha1_base64="QY6QAUNmyEJW3XR76G29X/7cw4c="></latexit>

E

F1
<latexit sha1_base64="TIH1RqLlE/oWqicv9cyu4C8427M="></latexit><latexit sha1_base64="TIH1RqLlE/oWqicv9cyu4C8427M="></latexit><latexit sha1_base64="TIH1RqLlE/oWqicv9cyu4C8427M="></latexit><latexit sha1_base64="TIH1RqLlE/oWqicv9cyu4C8427M="></latexit>

F2
<latexit sha1_base64="QY6QAUNmyEJW3XR76G29X/7cw4c="></latexit><latexit sha1_base64="QY6QAUNmyEJW3XR76G29X/7cw4c="></latexit><latexit sha1_base64="QY6QAUNmyEJW3XR76G29X/7cw4c="></latexit><latexit sha1_base64="QY6QAUNmyEJW3XR76G29X/7cw4c="></latexit>

front view
<latexit sha1_base64="dPs94r5vZz4PNA2Xx/t0qVXHeCo="></latexit><latexit sha1_base64="dPs94r5vZz4PNA2Xx/t0qVXHeCo="></latexit><latexit sha1_base64="dPs94r5vZz4PNA2Xx/t0qVXHeCo="></latexit><latexit sha1_base64="dPs94r5vZz4PNA2Xx/t0qVXHeCo="></latexit>

side view
<latexit sha1_base64="3mwdH2phvoG00Ws5qaUE+aLdLk8="></latexit><latexit sha1_base64="3mwdH2phvoG00Ws5qaUE+aLdLk8="></latexit><latexit sha1_base64="3mwdH2phvoG00Ws5qaUE+aLdLk8="></latexit><latexit sha1_base64="3mwdH2phvoG00Ws5qaUE+aLdLk8="></latexit>

concave case
<latexit sha1_base64="RJ6vXTlN3NofXoSA1ljwrXfAy/o="></latexit><latexit sha1_base64="RJ6vXTlN3NofXoSA1ljwrXfAy/o="></latexit><latexit sha1_base64="RJ6vXTlN3NofXoSA1ljwrXfAy/o="></latexit><latexit sha1_base64="RJ6vXTlN3NofXoSA1ljwrXfAy/o="></latexit>

no convex
<latexit sha1_base64="r/Zt+gi8MK2/fHxImRN4k1q8GM0="></latexit><latexit sha1_base64="r/Zt+gi8MK2/fHxImRN4k1q8GM0="></latexit><latexit sha1_base64="r/Zt+gi8MK2/fHxImRN4k1q8GM0="></latexit><latexit sha1_base64="r/Zt+gi8MK2/fHxImRN4k1q8GM0="></latexit>

no concave
<latexit sha1_base64="MPGiAScXIGMUt9E/YfOaK98HMtI="></latexit><latexit sha1_base64="MPGiAScXIGMUt9E/YfOaK98HMtI="></latexit><latexit sha1_base64="MPGiAScXIGMUt9E/YfOaK98HMtI="></latexit><latexit sha1_base64="hjLhKjmVbdX1VdRQ2Qc2TuLV57w=">AAACtHicjVLLTsMwEJyGVwkFyplLRIXEqUq4ADckOHAsEqGVSoUS1y2mecl2kKqKH+DKxyH+AP6CtUkloELgKMl4dmfs9TouEqG077/WnKXlldW1+rq70XA3t7abjWuVl5LxkOVJLntxpHgiMh5qoRPeKySP0jjh3XhyZuLdBy6VyLMrPS34II3GmRgJFmmiOrfNlt/27fAWQVCBFqqRN19wgyFyMJRIwZFBE04QQdHTRwAfBXEDzIiThISNczzCJW1JWZwyImIn9B3TrF+xGc2Np7JqRqsk9EpSetgnTU55krBZzbPx0job9jfvmfU0e5vSP668UmI17oj9SzfP/K/O1KIxwrGtQVBNhWVMdaxyKe2pmJ17X6rS5FAQZ/CQ4pIws8r5OXtWo2zt5mwjG3+zmYY1c1bllng3u6T+Bj+7uQjCw/ZJO7j0Uccu9nBAXTzCKS7QQUiOQzzh2Tl37p3i8xo4teo+7ODbcOQHT8mMsQ==</latexit><latexit sha1_base64="05WQ/y5kOQjVFhQvyFjyVorstRc="></latexit><latexit sha1_base64="05WQ/y5kOQjVFhQvyFjyVorstRc="></latexit><latexit sha1_base64="tLA1bD76jSsRO+7kmpRYosGGBX4="></latexit><latexit sha1_base64="MPGiAScXIGMUt9E/YfOaK98HMtI="></latexit><latexit sha1_base64="MPGiAScXIGMUt9E/YfOaK98HMtI="></latexit><latexit sha1_base64="MPGiAScXIGMUt9E/YfOaK98HMtI="></latexit><latexit sha1_base64="MPGiAScXIGMUt9E/YfOaK98HMtI="></latexit><latexit sha1_base64="MPGiAScXIGMUt9E/YfOaK98HMtI="></latexit><latexit sha1_base64="MPGiAScXIGMUt9E/YfOaK98HMtI="></latexit>

case
<latexit sha1_base64="PQBV+4CQrhCQRFw36ooUnXzfpCI="></latexit><latexit sha1_base64="PQBV+4CQrhCQRFw36ooUnXzfpCI="></latexit><latexit sha1_base64="PQBV+4CQrhCQRFw36ooUnXzfpCI="></latexit><latexit sha1_base64="PQBV+4CQrhCQRFw36ooUnXzfpCI="></latexit>

V

E1
<latexit sha1_base64="MO3+iKxCcVf7z4Ag0IpphJ43D0I="></latexit><latexit sha1_base64="MO3+iKxCcVf7z4Ag0IpphJ43D0I="></latexit><latexit sha1_base64="MO3+iKxCcVf7z4Ag0IpphJ43D0I="></latexit><latexit sha1_base64="MO3+iKxCcVf7z4Ag0IpphJ43D0I="></latexit>

E2
<latexit sha1_base64="KGiiTJ2twlAD2IBpEWr5JZLOvwk="></latexit><latexit sha1_base64="KGiiTJ2twlAD2IBpEWr5JZLOvwk="></latexit><latexit sha1_base64="KGiiTJ2twlAD2IBpEWr5JZLOvwk="></latexit><latexit sha1_base64="KGiiTJ2twlAD2IBpEWr5JZLOvwk="></latexit>

E3
<latexit sha1_base64="P5RLrkk79Ao+3ScsCYLUlj7LEeQ="></latexit><latexit sha1_base64="P5RLrkk79Ao+3ScsCYLUlj7LEeQ="></latexit><latexit sha1_base64="P5RLrkk79Ao+3ScsCYLUlj7LEeQ="></latexit><latexit sha1_base64="P5RLrkk79Ao+3ScsCYLUlj7LEeQ="></latexit>

E4
<latexit sha1_base64="aNWPD3X54s/eZAV5d58mQqF7lBA="></latexit><latexit sha1_base64="aNWPD3X54s/eZAV5d58mQqF7lBA="></latexit><latexit sha1_base64="aNWPD3X54s/eZAV5d58mQqF7lBA="></latexit><latexit sha1_base64="aNWPD3X54s/eZAV5d58mQqF7lBA="></latexit>

front view
<latexit sha1_base64="dPs94r5vZz4PNA2Xx/t0qVXHeCo="></latexit><latexit sha1_base64="dPs94r5vZz4PNA2Xx/t0qVXHeCo="></latexit><latexit sha1_base64="dPs94r5vZz4PNA2Xx/t0qVXHeCo="></latexit><latexit sha1_base64="dPs94r5vZz4PNA2Xx/t0qVXHeCo="></latexit>

side view
<latexit sha1_base64="3mwdH2phvoG00Ws5qaUE+aLdLk8="></latexit><latexit sha1_base64="3mwdH2phvoG00Ws5qaUE+aLdLk8="></latexit><latexit sha1_base64="3mwdH2phvoG00Ws5qaUE+aLdLk8="></latexit><latexit sha1_base64="3mwdH2phvoG00Ws5qaUE+aLdLk8="></latexit>

V

E1
<latexit sha1_base64="MO3+iKxCcVf7z4Ag0IpphJ43D0I="></latexit><latexit sha1_base64="MO3+iKxCcVf7z4Ag0IpphJ43D0I="></latexit><latexit sha1_base64="MO3+iKxCcVf7z4Ag0IpphJ43D0I="></latexit><latexit sha1_base64="MO3+iKxCcVf7z4Ag0IpphJ43D0I="></latexit>

E2
<latexit sha1_base64="KGiiTJ2twlAD2IBpEWr5JZLOvwk="></latexit><latexit sha1_base64="KGiiTJ2twlAD2IBpEWr5JZLOvwk="></latexit><latexit sha1_base64="KGiiTJ2twlAD2IBpEWr5JZLOvwk="></latexit><latexit sha1_base64="KGiiTJ2twlAD2IBpEWr5JZLOvwk="></latexit>

E3
<latexit sha1_base64="P5RLrkk79Ao+3ScsCYLUlj7LEeQ="></latexit><latexit sha1_base64="P5RLrkk79Ao+3ScsCYLUlj7LEeQ="></latexit><latexit sha1_base64="P5RLrkk79Ao+3ScsCYLUlj7LEeQ="></latexit><latexit sha1_base64="P5RLrkk79Ao+3ScsCYLUlj7LEeQ="></latexit>

E4
<latexit sha1_base64="aNWPD3X54s/eZAV5d58mQqF7lBA="></latexit><latexit sha1_base64="aNWPD3X54s/eZAV5d58mQqF7lBA="></latexit><latexit sha1_base64="aNWPD3X54s/eZAV5d58mQqF7lBA="></latexit><latexit sha1_base64="aNWPD3X54s/eZAV5d58mQqF7lBA="></latexit>

FIGURE 2.6: À gauche : cas classique concave. La particle recouvre les faces F1, F2 et l’edge E dans
les zones en rouge pâle. L’algorithme implémenté détectera que P ∈ VR(F1), P ∈ VR(F2) mais
P /∈ VR(E). Ainsi, les forces de répulsion ne seront calculées qu’à partir de F1 et F2 bien que la
particule recouvre égalementE. À droite, cas indéfini présentant des zones convexes et concaves, mettant
en jeu un angle > 180◦ ( ) et un angle < 180◦( ). La particule recouvre tous les edges ainsi que le
vertex V . L’algorithme détectera que P ∈ VR(E1), P ∈ VR(E2) mais P /∈ VR(V ), P /∈ VR(E3) et
P /∈ VR(E4). Ainsi, les forces de répulsion sur la particule seront seulement calculées pour E1 et E2.

9. En cas de recouvrement, i.e. dpV < rp, on cherche à savoir si P ∈ VR(V ). Pour ce faire, on vient
calculer les produits scalaires entre chaque normale à VR(V ) et le vecteur approprié associé à
P , comme représenté sur la figure 2.5, de la façon suivante :

P ∈ VR(V ) si ∀i ∈ [[1; nombre d’edges connectés à V]], pi · ei < 0. (2.85)

De la même façon que précédemment, ces étapes sont accélérées en faisant d’abord l’hypothèse
que P ∈ VR(V ), invalidée dès qu’un produit scalaire est trouvé supérieur à 0.

10. Si P ∈ VR(V ), alors la particule est actuellement en contact avec V , sa plus courte distance
à la paroi est dpV , et le calcul des forces de contact associées peut être entrepris. Dans ce cas,
L’algorithme passe au traitement de la face suivante. En effet, les contacts multiples doivent être
envisagés.

Cette méthodologie permet de traiter plusieurs contacts simultanés entre une particule et de quel-
conques entités géométriques dans les parties convexes. De plus, dans les régions concaves telle que
celle dessinée sur la figure 2.6, l’orientation des vecteurs empêche de façon systématique que la particule
prenne l’élément E (concave ici) en considération, tandis qu’elle pourra contacter de façon simultanée
les deux faces liées à E. La figure 2.6 révèle aussi un bon comportement de l’algorithme dans des cas
plus complexes pouvant se produire lorsqu’un vertex possède des connexions avec plus de trois edges.
À l’aide de conditions de sorties adaptées, l’algorithme présenté empêche également une particule de
détecter des contacts avec plusieurs entités appartenant à une même face. En effet, si une particule appar-
tient à VR(F ), alors les E et V ∈ F ne requièrent aucun test, par unicité des VR. De plus, dès qu’une
particule est trouvée en contact avec un E ∈ F , les E et V restants sont ignorés, et l’algorithme passe au
traitement de la face suivante. De même lorsqu’une particule est trouvée dans une VR(V ), les vertices
suivants appartenant à la même face sont rejetés.
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2.3.2 Résolution du contact

À ce stade de l’avancement, le ou les différent(s) type(s) de contact(s) à traiter pour chaque particule
est(sont) connu(s). L’étape finale de l’algorithme de traitement des parois complexes consiste à calculer
la quantité de mouvement dûe aux forces répulsives et le couple exercés sur la particule par la paroi.
Comme explicité plus haut, la force de collision totale exercée sur une particule en contact avec une
paroi est prise comme la somme des forces exercées par chaque élément de la paroi en contact avec
cette particule. Ces interactions particules-paroi sont décomposées en une composante normale et une
composante tangentielle de la même façon que les interactions particule-particule.
Pour décrire la force répulsive exercée par un élément d’une paroi sur une particule, un vecteur normal
unitaire ainsi qu’une mesure de la distance de pénétration entre les deux objets doivent être fournis.
Comme dans la majorité des travaux traitant de ce problème dans le cadre de la DEM, les contacts
sont traités en considérant un unique point d’impact, malgré le fait que les volumes recouverts peuvent
révéler diverses formes. En se référant aux différents cas schématisés sur la figure 2.7, le traitement des
contacts particule-face est trivial et consiste en la construction d’un vecteur unitaire npF normal au plan
contenant la face, et d’une distance de recouvrement notée δpF . Introduisons NE comme le nombre
d’edges délimitant une face, npF et δpF sont obtenus par :

npF =
n∗pF
||n∗pF ||

avec n∗pF =
1

NE

∑

i∈NE

ei ∧ ei+1, (2.86)

δpF = rp − (xF − xp) · npF , (2.87)

où ei est le vecteur directeur de l’edge Ei, orienté de façon à ce que ei∧ei+1 soit un vecteur orienté vers
l’extérieur du domaine, et xF est le vecteur coordonnée du centre de la face.
Le traitement des contacts particule-edge consiste à construire un vecteur unitaire npE normal à l’edge
orienté du centre de la particule vers l’edge, ainsi qu’une distance de recouvrement δpE . Notons Ei cet
edge, composé des points A et B :

npE =
n∗pE
||n∗pE ||

avec n∗pE = [(xp − xA) · ei] ei − (xp − xA), (2.88)

δpE = rp −
î

((xp − xA) · ei) ei − (xp − xA)
ó
· npE , (2.89)

où ei = xB − xA est le vecteur directeur de Ei.
Enfin, le traitement des contacts particule-vertex consiste à construire un vecteur unitaire npV orienté
depuis le centre de la particule vers le noeud, et une distance de recouvrement δpV tel que :

npV =
n∗pV
||n∗pV ||

avec n∗pV = xV − xp, (2.90)

δpV = rp − (xV − xp) · npV , (2.91)

où xV est le vecteur coordonnée du vertex. Dans ce formalisme, on peut remarquer que la résolution d’un
contact particule-edge est équivalent à celui d’un contact avec une face dont le plan est orthogonal à npE .
De la même façon, la résolution d’un contact particule-vertex est équivalent à un contact avec une face
dont le plan est orthogonal à npV . Ceci constitue une hypothèse forte à la base de nombreuses méthodes
de calcul de collisions, dont la méthode présentée dans ces travaux. L’évolution temporelle de la distance
de recouvrement entre une particule et une face, puis un edge et enfin un vertex est représentée sur la
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FIGURE 2.7: Une particule de rayon rp dont le centre a pour coordonnées xp est représentée en contact
(ici de façon exagérée) avec un vertex (à gauche), un edge (au centre) et une face (à droite). Les vecteurs
normaux unitaires considérés pour le calcul des forces de collision sont respectivement indiqués par npV ,
npE et npF . Les distances de recouvrement sont respectivement indiquées par δpV , δpE et δpF . Pour ces
trois éléments géométriques, la méthode utilisée considère le contact de la même façon qu’avec les plans
en rouge pale, orthogonaux aux vecteurs normaux représentés et contenant ces éléments.

figure 2.8. Les résultats obtenus sont comparés aux solutions analytiques adimensionnées 2.45 et 2.46, et
exhibent les comportements identiques attendus. L’algorithme ne permettant pas de savoir quels objets
ont déjà été traités pour une particule, il apparaît que pour les contacts particule-vertex et particule-edge,
chaque face connectée va détecter le même contact. Ceci résultera dans une force de répulsion trop
importante puisque calculée plusieurs fois. Pour faire face à cette limitation, toutes les forces exercées
par des edges sont divisées par deux, et celles exercées par des vertices sont divisées par le nombre
de faces y étant connectées. Les comportements identiques observés sur la figure 2.8 montrent que ces
multiplicités sont bien comptabilisées.

2.3.3 Sélection spatiale et détecteur de non-collision

De nombreux travaux étudiant les collisions dans un contexte de géométries complexes reportent des
coûts élevés, et il apparaît que la construction d’une liste d’objets potentiellement contactants relève de
la plus haute importance pour éviter une vaste majorité d’opérations inutiles. Le surcoût engendré est
particulièrement visible dans le cas des schémas dits "exhaustifs" précédemment introduits. En guise
d’exemple, le cas du lit fluidisé de Birmingham révèle que :

• plus de 99.9% du temps CPU total est dédié au traitement des parois pour une approche brute, où
chaque particule doit vérifier son contact avec chaque face de chaque paroi.
• En moyenne, seulement 1% des particules sont en réalité en train de collisionner un élément

géométrique quelconque à un instant donné.
• Une particule effectivement en contact avec la paroi collisionne rarement plus d’un élément géo-

métrique à un instant donné, soit une infime fraction de l’ensemble des composants de la paroi.
Ces faits dévoilent ainsi d’impressionnantes perspectives d’améliorations si une sélection spatiale anté-
rieure permet d’ignorer les particules assez distantes des parois. Dans un second temps, une partie de
l’algorithme appelée le détecteur de non-collision est chargée d’éliminer rapidement les éléments géo-
métriques les plus lointains d’une particule ayant passée l’étape de sélection spatiale. On décrit d’abord
le détecteur de non-collision.

A priori, les tests d’appartenance aux VR introduits dans la section 2.3.1 pour chaque particule
doivent être effectués pour chaque V , E et F de chaque paroi. Afin de minimiser le coût de ces re-
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FIGURE 2.8: Distance de recouvrement (en haut) et vitesse normale (en bas) adimensionnalisées en
fonction d’un temps adimensionnalisé au cours d’un contact non-amorti particule-face ( ), particule-
edge ( ) et particule-vertex ( ). L’intégration temporelle est réalisée à l’aide d’un schéma numérique
RK2 avec ∆tp = TC/100. Comparaison avec les résultats analytiques ( ).
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FIGURE 2.9: Domaine cylindrique maillé avec des tétraèdres. Un Boundary Face Group (BFG) et sa
Bounding Sphere (BSBFG) sont représentés avec des couleurs bleutées. Des Bounding Sphere of Faces
(BSF) sont visibles en couleur orangée.

cherches, une nouvelle structure de données est créée au sein du code, à partir de groupes de faces
adjacentes appartenant à une même paroi. Ces structures sont nommées "Boundary Face Groups" ou
simplement BFG (voir figure 2.9). Ces BFGs contiennent l’ensemble des métriques et connectivités
nécessaires, ainsi que les normales aux VR définies précédemment. Ils renferment également d’autres
données géométriques utilisées pour estimer des distances :

• le centre et le rayon de la sphère englobante de chaque BFG, appelée "Bounding Sphere of
BFG" (BSBFG), sont respectivement calculés en utilisant le barycentre de l’ensemble des vertices
contenus dans le BFG ainsi que la distance entre ce centre et le vertex du BFG le plus lointain,
puis stockés. Ils sont respectivement notés xBSBFG et rBSBFG.
• De la même façon, le centre et le rayon des sphères englobantes de chaque face d’un BFG,

appelées "Bounding Sphere of Face" (BSF), sont également calculés et stockés. Ils sont respecti-
vement notés xBSF et rBSF .

Ces opérations préalables trouvent leur justification dans le fait que vérifier l’intersection de deux sphères
est une opération à la fois simple, et parmi les plus rapides. Dans la littérature, on retrouve ce type de
technique sous l’appellation "sphere-tree" [145]. Elle consiste à hiérarchiser les tests en utilisant des
sphères qui décrivent la paroi de plus en plus finement. Selon les applications, le nombre de niveaux
de hiérarchisation peut varier. Dans ces travaux, une hiérarchie à deux niveaux est adoptée : le premier
niveau correspond aux BSBFGs "parents", et chaque BSBFG renferme des BSF "filles", qui constituent
le second niveau. Dans la même optique, d’autres méthodes de sélection spatiale, telle que la "grid
method", la "body-based cells" ou encore la méthode "octree" ont été dévéloppées [323].

La procédure permettant la mise en oeuvre de cette hiérarchie est donc simplement :

1. Une particule p boucle sur chaque BFG connu du processeur auquel elle appartient. Les BFGs
sont écartés si :

||xBSBFG − xp||2 > (rBSBFG + rp)
2, (2.92)

et sélectionnés dans le cas contraire.

2. Pour chaque BFG sélectionné, p boucle ensuite sur chaque BSF "fille". Les BSFs sont écartées
si :

||xBSF − xp||2 > (rBSF + rp)
2. (2.93)

et sélectionnées dans le cas contraire.
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3. Finalement, seules les faces dont la sphère englobante intersecte p sont traitées par l’algorithme
présenté dans la section 2.3.1.

Les grandeurs xBSBFG, rBSBFG, xBSF et rBSF sont calculées et stockées une fois durant l’initialisa-
tion du solveur, si bien que seuls les carrés ont besoin d’être calculés. Ceci évite le calcul coûteux des
racines carrées. On passe maintenant à la description de l’étape de sélection spatiale.

L’étape de sélection spatiale est la toute première, en terme de chronologie, pour le traitement des pa-
rois complexes. Elle est utilisée pour empêcher les tests inutiles pour les particules éloignées des parois.
En effet, il est clair qu’une sélection spatiale optimale est capable d’écarter toutes les particules dont la
distance à la paroi excède leur rayon. Cette toute première étape s’intéresse donc à l’identification des
cellules de maillage recouvrant la surface des parois, de façon à ce que seules les particules localisées
dans ces cellules soient traitées par le détecteur de non-collision précédent. Ce problème ressemble à ce-
lui qui sera traité pour le parallélisme, abordé dans le Chapitre 3. Ce problème se formule dans les mêmes
termes : l’identification des cellules proches de la paroi peut être facilement réalisée sur des maillages
réguliers, cependant l’opération requiert plus d’efforts sur des maillages non-structurés, puisque des hété-
rogénéités locales des tailles de mailles peuvent être rencontrées. La première option consiste à marquer
des couches de cellules successives jusqu’à ce que l’on juge l’épaisseur du halo suffisante pour ne man-
quer aucun contact. Sur des maillages non-structurés, en l’absence d’une véritable prescription sur la
distance, cette technique ne permet pas d’assurer que la taille du halo est suffisante pour détecter tous les
contacts. De plus, elle peut conduire à une réduction des performances, en ceci qu’elle peut identifier un
nombre important de cellules non désirées. Au contraire, l’approche implémentée dans ces travaux s’en
tient à un calcul local exact de la distance, permettant ainsi l’identification de davantage d’éléments dans
les zones raffinées, et moins dans les zones grossières. L’objectif est de calculer la distance exacte entre
un noeud intérieur du maillage et la paroi, afin de savoir si les éléments de maillage qui lui sont associés
doivent être identifiés.

La technique consiste simplement à appliquer l’ensemble de la méthode dédiée aux traitement des
contacts particule-paroi, i.e. le détecteur de non-collision (section 2.3.3), les régions de Voronoi VR
(section 2.3.1) et la résolution du contact (section 2.3.2), pour l’adapter à ce problème d’évaluation de
la distance noeud-paroi. Notons dmin = rp la distance minimale exacte de la paroi à laquelle on doit
identifier les cellules. Le processus suivant décrit les opérations effectuées :

1. Marquer les noeuds appartenant à la paroi (formant les noeuds de niveau 0) et chaque élément de
maillage contenant au moins un noeud de niveau 0 (formant les éléments de niveau 0).

2. Les noeuds non-marqués des éléments de niveau 0 sont désormais marqués 1 (formant les noeuds
de niveau 1).

3. Les noeuds de niveau 1 passent par le détecteur de non-collision afin d’identifier les faces de la
paroi les plus proches.

4. Les noeuds de niveau 1 réalisent les tests d’appartenance aux VR(F ),VR(E) et VR(V ) (voir
section 2.3.1).

5. Les noeuds de niveau 1 passent l’algorithme de résolution du contact (section 2.3.2) afin de déter-
miner leur distance exacte à la paroi d, sans toutefois nécessiter le calcul de forces de collision. Si
d ≤ dmin, les éléments de maillages contenant le noeud sont marqués 1. Les noeuds non-marqués
de ces éléments sont marqués 2.
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FIGURE 2.10: Illustration de deux cas de contacts non-détectables sans traitement parallèle spécifique, ici
exagérés pour l’exemple. Le centre de la particule réside dans la cellule verte contenue dans le domaine
de calcul du processeur #1. À gauche, à cause d’un rétrécissement local de la géométrie, les mailles sont
déformées, et atteignent localement une taille plus petite que celle de la particule. Celle-ci est en train de
collisionner la paroi de droite, localisée sur le processeur #0. À droite, un cas beaucoup plus courant car
indépendant du maillage employé : au niveau de l’interface de deux processeurs et de la paroi, le point
de contact entre la particule et la paroi est située sur un autre processeur.

6. On répète ensuite l’étape 3 en incrémentant le niveau des noeuds et des éléments jusqu’à ce qu’il
n’y ait plus de noeuds non-marqués à une distance d ≤ dmin de la paroi.

En cas de maillage statique, ce procédé n’est réalisé qu’une fois par simulation. Le cas de Birmin-
gham montre qu’en moyenne plus de 91% des particules sont éliminées par le processus de sélection
spatiale. Ensuite, le passage par le détecteur de non-collision donne une moyenne de 2.5 BSF intersec-
tées par particule proche de la paroi. Ceci permet de réduire grandement le nombre de tests à réaliser sur
les VR. Finalement, toujours sur les mêmes simulations, ces différents gains en sélectivité et en affinage
de domaine de recherche permettent au processeur le plus lent de passer moins de 4% de son temps de
calcul sur le traitement des contacts particule-paroi complexe.

2.3.4 Gestion du parallélisme

En raison des infinies possibilités de configurations de géométrie et de maillage, un objet peut se
trouver très proche d’une paroi sans pour autant qu’ils soient localisés sur le même processeur. Deux cas
présentant ce problème sont représentés sur la figure 2.10.

Pour pallier ce problème, on peut procéder de manière brutale et répartir l’ensemble des BFGs sur
l’intégralité des processeurs, afin de garantir la détection de tous les contacts. En effet, comme il a déjà
été précisé, les BFGs sont construits de façon à ce qu’ils contiennent l’intégralité de l’information géo-
métrique nécessaire au traitement des contacts. l’implémentation d’une telle méthode risque cependant
de conduire à de très nombreux tests inutiles, d’autant plus que la majorité des particules réside dans
la partie basse des systèmes à lit fluidisé. L’option qui a été préférée est de se reposer sur la liste des
communicateurs externes pour les particules (PTEXTCOMMs), dont la création est discutée dans la sec-
tion 3.2.2. Il s’agit d’une structure propre à chaque processeur, qui renferme notamment la liste de ses
plus proches voisins, basée sur un critère de distance. En utilisant une méthode proche de celle explorée
dans les paragraphes précédents, il est possible d’identifier les BFGs des processeurs les plus proches.
Des copies de ces BFGs sont ensuite envoyées vers les processeurs les plus proches, afin de constituer
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des BFGs fantômes (ghost BFGs). Finalement, les ghost BFGs sont traités par chaque processeur comme
leurs BFGs locaux lors du passage au travers du détecteur de non-collision (section 2.3.3).

De plus, au sujet de la construction des régions de Voronoi, on précise que le calcul est réalisé de
telle façon que les normales des VR pour les éléments communs à plusieurs processeurs sont entièrement
connues par chacun de ces processeurs. Les multiplicités utilisées pour calculer les forces exercées par
des éléments géométriques partagés sont elles aussi calculées de façon parallèle en début de simulation.
Finalement, durant le traitement des parois complexes au cours de la simulation, et contrairement aux
contacts particules-particules, aucun étape ne nécessite d’appel parallèle.

La méthode définitive rassemblant chacune des étapes décrites dans la section 2.3 pour le traite-
ment des contacts particule-paroi complexe, i.e. la sélection spatiale et le détecteur de non-collision
(section 2.3.3), les régions de Voronoi VR (section 2.3.1) et la résolution du contact (section 2.3.2), est
visible sur le diagramme de la figure 2.11.

2.4 Modélisation des interactions fluide-particules

2.4.1 Interactions hydrodynamiques

La description précise du mouvement des particules solides dans les milieux visqueux est d’une
importance fondamentale pour la modélisation des écoulements particulaires. Elle nécessite une bonne
connaissance des différentes forces exercées sur une inclusion par le milieu environnant. Cependant,
l’intégrale présente dans les équations 2.14 et 2.15 n’est pas calculable directement dans le formalisme
DEM-CFD, par manque de résolution. On recourt alors à des modèles de fermeture, qui sont détaillés
dans cette section.

Le mouvement de particules sphériques rigides dans un écoulement turbulent est un sujet de re-
cherche ancien. La première approche théorique s’appliquant à une particule ponctuelle (dp → 0) im-
mergée dans un fluide visqueux avec une faible vitesse relative a d’abord été effectuée par Stokes [281]
dès 1851. Dans ce cadre d’étude il dériva une expression pour décrire les forces visqueuses agissant sur
la particule :

mp
dup
dt

= 3πdpνρ(u@p − up). (2.94)

u@p correspond à la notation compacte de u(xp, t) ; la vitesse de fluide à la position de la particule. Pour
cette section ainsi que la totalité du reste de l’exposé, cette notation est adoptée pour tout champ eulérien
pris à l’endroit de la particule. L’opérateur d’interpolation nécessaire à son calcul est détaillé dans la
section suivante. Cette force est connue sous le nom de force de Stokes et correspond à la plus simple
expression pour décrire le mouvement d’une particule dans un fluide visqueux. On peut alors déduire
l’expression du nombre de Stokes adimensionnel, qui compare les échelles temporelles les plus rapides
d’un écoulement turbulent τη avec le temps de réponse d’une particule τp, tels que :

τη =
»
ν/ε = η2/ν et τp =

ρp
ρ

d2
p

18ν
, (2.95)

où ε et η sont respectivement le taux de dissipation de l’énergie et l’échelle de Kolmogorov. L’expression
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- Construction des BFG (locaux et ghosts), BSBFG, BSF, VR(F,E, V )

- Marquage des cellules proches des parois utilisant un calcul de distance exacte

p proche paroi ? particule
suivante

intersection
p−BSBFG ?BFG suivant

intersection
p−BSF ? F suivante

recouvrement
p− F ?

p ∈ VR(F ) ?
résolution du

contact p − F

recouvrement
p− E ?E suivant

p ∈ VR(E) ?
résolution du

contact p − E

recouvrement
p− V ?V suivant

p ∈ VR(V ) ?
résolution du

contact p − V

non

oui

oui

non
non et dernier BFG

oui

non

oui

non et dernière F
non

non et dernière F

non

oui

oui

non

non et dernier E

non
oui

oui

non

non
oui

FIGURE 2.11: Diagramme définitif de la procédure suivie par une particule p pour traiter les contacts avec
les parois complexes. : initialisation et sortie. : sélection spatiale. : détecteur de non-collision.

: tests des VR. : résolution du contact.
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du nombre de Stokes St est alors donnée par :

St =
τp
τη

=
1

18

ρp
ρ

Å
dp
η

ã2

. (2.96)

Les comportements asymptotiques exhibés par le nombre de Stokes sont :
• Pour St << 1 : le temps de réponse de la particule est beaucoup plus petit que celui associé

aux plus petites échelles de longueur de l’écoulement turbulent. La particule peut être considérée
comme un traceur, elle suit parfaitement la dynamique de l’écoulement.
• Pour St >> 1 : le temps de réponse de la particule est grand devant celui de l’écoulement, ainsi

la particule ne suit pas la dynamique de ce dernier et adopte un comportement différent.
Le nombre de Stokes pourrait a priori capturer les effets liés à la taille et à la densité sur le mou-

vement d’une particule. Cependant il convient de noter que le terme dp présent dans l’équation 2.96
ne représente qu’un "diamètre virtuel" de particule puisque les particules sont toujours supposées ponc-
tuelles. En particulier, un nombre de Stokes spécifique peut être reproduit par plusieurs combinaisons de
rapport de densité particule/fluide et de taille de particules, et bien que l’équation 2.96 suggère que les
particules présentant les mêmes nombres de Stokes réagissent de la même manière, il n’en est rien [158].
Les particules, fussent-elles ponctuelles, réagissent différemment aux contraintes fluides, et plus de pa-
ramètres doivent être pris en compte afin d’expliquer leur comportement. Après les premières études de
Stokes [281], d’autres ont suivi, telles que celles de Basset [22], Boussinesq [41], et Oseen [221] sur
le mouvement rectiligne et instationnaire d’une sphère rigide dans un fluide incompressible au repos.
Tchen [294] développa ensuite une équation pour décrire le mouvement d’une sphère rigide se déplaçant
dans un écoulement non uniforme instationnaire, qui sera plus tard corrigée par Corrsin & Lumley [70].
L’équation qui sert en général de base dans les travaux récents est celle obtenue simultanément par
Maxey & Riley [198] et Gatignol [113] en 1983 pour une sphère ponctuelle, théoriquement obtenue pour
de faibles nombres de Reynolds :

mp
dup
dt

= (mp −m)g +m
Du@p

Dt
+ 3πdpνρ(u@p − up) +

1

2
m

Å
Du@p

Dt
− dup

dt

ã
+

3

2
d2
pρ
√
πν

∫ t

0

ñ
d(u@p − up)

dτ

ô
dτ√
t− τ , (2.97)

oùm est la masse de fluide déplacée. Le premier terme de droite dans l’équation contient la contribu-
tion gravitationnelle et celle de la poussée d’Archimède (dans sa version statique). Le second représente
l’accélération de l’élément fluide à la position de la particule. Le troisième est la force de Stokes déjà
discutée. Le quatrième est le terme de masse ajoutée, qui prend en compte le déplacement d’une certaine
quantité de fluide quand la particule se déplace relativement par rapport à ce dernier. Le dernier terme
est appelée la force d’histoire de Basset-Boussinesq. Cette force de "mémoire" dépend essentiellement
de la diffusion de la vorticité dans le fluide environnant et traduit l’effet des perturbations de l’écoule-
ment, causées par l’accélération de la particule. Une revue historique reprenant de façon plus précises les
concepts abordés ici est disponible dans les travaux de Michaelides [203] ou d’Abbad [5]. La prise en
compte de la force d’histoire dans les simulations numériques est problématique. En effet, dans ce cas,
l’équation régissant le mouvement d’une particule devient une équation intégro-différentielle implicite
vis-à-vis de la vitesse de la particule, qui nécessite l’emploi de transformations (Laplace, Fourier), ou
bien d’une méthode itérative pour estimer une solution numérique. Il en résulte un surcoût qui conduit
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généralement à l’oubli de cette force dans les codes de calcul [203]. La poussée d’Archimède étant la ma-
nifestation statique de la force associée au gradient de pression dans le fluide FP , celle-ci est incorporée
dans le bilan de quantité de mouvement sur les particules (voir équation 2.11). FP s’écrit alors :

FP = −Vp∇P@p, (2.98)

où ∇P@p est le gradient de pression local interpolé au centre de la particule. Comme dans la plupart
des travaux semblables, on fait l’hypothèse que les hauts ratios de densité particule/fluide rendent négli-
geables les forces de masse ajoutée, d’accélération de l’élément fluide, aussi bien que celle d’histoire.
L’expression actuelle de la force de traînée (force de Stokes) nécessite quelques ajustements présentés
ici avant d’être ajoutée à l’équation 2.11.

Plusieurs études dont celle de Volk et al. [310] ont montré que les particules de taille finie ne pou-
vaient être décrites comme ponctuelles. La modélisation de la dynamique de telles particules, prenant
en compte le fait que les forces provenant du fluide sont exercées sur son volume entier, est néanmoins
encore moins aisée. Les corrections apportées par Faxén [101] à l’expression de Stokes consistent à rem-
placer u@p par l’intégrale de la vitesse non-perturbée de l’écoulement prise sur la surface de la particule,
ce qui permet la prise en compte de la non-uniformité de l’écoulement. Il a été montré de façon numé-
rique et expérimentale que ces corrections peuvent en effet améliorer les prédictions [51]. Le calcul de
u@p est obtenu par interpolation de la vitesse du fluide aux noeuds voisins vers le centre de la particule
(voir section 2.5), et ne relève pas directement de ces corrections, mais prend indirectement en consi-
dération la non-uniformité de l’écoulement. Ce dernier est malgré tout perturbé par la présence de la
particule.

D’autres travaux ont eu pour objectif d’étendre le domaine de validité de modèles existant afin de
prendre en compte de plus grands nombres de Reynolds. Dans le cas général, la force de traînée sur une
particule p isolée peut s’exprimer :

FD,particule isolee =
π

8
dpµ@pCDRep(u@p − up). (2.99)

La grandeur µ@p témoigne du fait que dans un contexte d’écoulements réactifs, la viscosité (entre autres)
peut varier spatialement. Le nombre de Reynolds est ici basé sur le diamètre des particules :

Rep =
dp||u@p − up||ρ@p

µ@p
(2.100)

Le calcul du coefficient de traînée CD nécessite une fermeture pour laquelle les modèles proposés dans
la littérature sont pléthoriques. En effet, le coefficient de traînée CD varie fortement en fonction du
nombre de Reynolds, pour une configuration donnée, comme l’illustre la figure 2.12. Pour une sphère
lisse, la valeur de CD décroît pour une augmentation du Reynolds jusqu’à environ 103, puis reste plutôt
stable jusqu’à environ 2 × 105. Au-delà de cette valeur, une chute brutale est observée. Ces variations
trouvent leur origine dans la modification de la couche limite fluide ou la modification de l’écoulement
derrière la sphère (recirculations etc.). Dans certains cas, comme celui des balles de golf, des aspérités
sont disposées sur la surface de la sphère afin de diminuer CD et ainsi de favoriser la pénétration dans
l’air.

Pour des Reynolds toujours proches de 1, un développement asymptotique peut être utilisé afin de
modéliser les variations de CD en fonction de Rep. Pour des Reynolds plus grands, parmi les modèles
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FIGURE 2.12: Illustration de la valeur du coefficient de traînée CD pour un cylindre et une sphère lisses
en fonction du nombre de Reynolds. Issu de [215].

les plus utilisés, on pourra citer la corrélation de Schiller & Naumann [261] suivante :

CD,S&N =





24

Rep

Ä
1 + 0.15Re0.687

p

ä
pour Rep < 1000,

0.44 pour Rep > 1000.
(2.101)

ou celle de White [322] :

CD,W =
24

Rep
+

6

1 +
√
Rep

+ 0.4. (2.102)

À noter que la plupart des corrélations utilisées dans la modélisation des lits fluidisés ont été extraites
pour des sphères lisses, bien que peu de configurations réelles mettent en jeu de telles particules. Des
comparaisons entre les différents modèles ont été proposées, leur domaine de validité ou le type de don-
nées dont ils sont extraits étant souvent ignorés par leurs utilisateurs [88][188][96].

Enfin, les suspensions industrielles, telles que les lits fluidisés, sont le plus souvent des suspen-
sions concentrées, dont le mouvement ne peut se résumer à une simple juxtaposition des mouvements
de chaque particule prise individuellement. Une description rigoureuse du mouvement dans de telles
configurations est extrêmement complexe. L’approche la plus élémentaire consiste à utiliser la notion de
fraction volumique de solide, afin de prendre en compte la perturbation locale de l’écoulement par les
autres particules. Les interactions fluide-particules sont alors entièrement décrites au travers de ce para-
mètre. L’influence de la fraction volumique locale de solide peut par exemple s’illustrer par l’étude de la
vitesse terminale de chute. La littérature regorge d’études expérimentales montrant que cette vitesse est
généralement plus faible lorsqu’une particule est entourée par d’autres, par rapport au cas d’une particule
unique en sédimentation dans un fluide au repos, du fait de l’augmentation de sa traînée "apparente". La
loi la plus fréquemment utilisée pour prédire la vitesse terminale de chute libre d’une particule entourée
d’autres particules Ut,ε à partir de la vitesse terminale de chute libre pour une particule isolée Ut est
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donnée par Richardson & Zaki [246] :
Ut,ε
Ut

= εn, (2.103)

n étant un indice supérieur à 1 variant en fonction du nombre de Reynolds. ε étant la fraction volumique
de fluide environnant, sa valeur est inférieure à 1 dans le cas d’un groupe de particule en sédimenta-
tion. Pour la prise en compte de l’environnement d’une particule sur la force de traînée, on emploie
généralement l’expression suivante :

FD =
π

8
dpµ@pCDε@pRep(u@p − up). (2.104)

De nouvelles corrélations empiriques sont alors utilisées pour le calcule de CD, telle que celle générale-
ment attribuée à Wen & Yu [321], qui dérive de l’expression de Schiller & Naumann [261] :

CD,W&Y =





24

ε@pRep

[
1 + 0.15(ε@pRep)

0.687
]
ε−2.7

@p pour ε@pRep < 1000,

0.44ε−2.7
@p pour ε@pRep > 1000.

(2.105)

Cette loi empirique est souvent utilisée dans le cas d’écoulements modérément denses où ε@p > 0.8.
Dans le cas d’écoulements plus denses, on trouve généralement le coefficient issu de la loi d’Ergun
(équation 1.17). En effet, en considérant qu’au moment de la fluidisation, la perte de charge dynamique
au travers du lit donnée par la relation d’Ergun équilibre son poids, une expression pour CD peut être
obtenue, s’écrivant :

CD,ER =

Ç
7

3
+ 200

1− ε@p

ε@pRep

å
ε−1

@p (2.106)

Notons que la relation d’Ergun 1.17 a été extraite d’expérimentations menées sur des lits fixes de par-
ticules pour des valeurs de fraction volumique de fluide situées entre 0.43 et 0.54, bien qu’aujourd’hui
elle soit beaucoup utilisée pour l’étude de lits fluidisés denses. On trouve dans la littérature de nombreux
exemples où ces deux modèles sont conjointement utilisés pour couvrir toute la gamme théorique de
valeur de fraction volumique de fluide, dont la valeur permettant le passage d’un modèle à l’autre varie
généralement entre ε@p = 0.7 et ε@p = 0.8. La magnitude de la discontinuité entre ces deux modèles
à la valeur charnière augmentant avec le nombre de Reynolds, Huilin & Gidaspow [146] ont utilisé une
fonction de lissage φgs afin d’assurer une transition continue :

φgs =
1

π
arctan(150× 1.75(0.2− (1− ε@p))) + 0.5, (2.107)

De telle façon que :
CD,H&G = φgsCD,W&Y + (1− φgs)CD,ER. (2.108)

L’unique argument en faveur de cette méthode est purement numérique. La figure 2.13 illustre les valeurs
de CD,ER, CD,W&Y , CD,H&G et CD,S&N . Dans le code YALES2, la force de traînée FD est calculée
selon l’équation 2.104. Le modèle de fermeture utilisée pour CD correspond à l’association des modèles
d’Ergun et Wen & Yu, respectivement décrits par les équations 2.106 et 2.105, avec une valeur charnière
à ε@p = 0.8. La fonction de lissage de Huilin & Gidaspow de l’équation 2.108 peut être activée.

Bien d’autres corrélations sont disponibles dans la littérature, partageant l’approche consistant à
prendre en compte la fraction volumique de fluide environnant pour estimer le coefficient de traînée
d’une particule. L’hypothèse sous-jacente pour l’emploi de cette approche est que ce paramètre est suf-
fisant pour rendre compte des infinies possibilités de distributions de positions des particules. En effet,
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FIGURE 2.13: Représentation des coefficients de traînée donnés par les relations d’Ergun, de Wen &
Yu, et de Huilin & Gidaspow pour une particule localisée dans un environnement avec une fraction
volumique de fluide ε@p non unitaire à Rep = 100. À titre indicatif, le coefficient de traînée donné par
la relation de Schiller & Naumann pour une particule isolée est également illustré.

dans le formalisme de DEM/CFD, les particules étant généralement plus petites que les mailles, la frac-
tion volumique locale se calcule simplement par sommation des volumes des particules situés dans un
volume élémentaire de fluide. Ainsi, qu’importe la distribution des particules dans ce volume de fluide, la
valeur de ε@p calculée sera la même. Toutes choses égales par ailleurs, la valeur du coefficient de traînée
pour chaque particule sera donc également identique. Or expérimentalement il apparaît que l’agencement
des particules possède lui aussi une influence sur la traînée. Parmi les travaux précurseurs de ce type de
problématique, on trouve ceux de Hasimoto [132], qui étudia différents types de réseaux réguliers de
particules ; cubique simple, cubique centré et cubique à faces centrées pour des nombres de Reynolds
Rep << 1 à l’aide de séries de Fourier, mettant en lumière des écarts de traînée. Des arrangements aléa-
toires de particules ont également été portés à l’étude : l’étude expérimentale de Sederman et al. [264]
révèle que 40% du débit volumique de fluide passe dans seulement 8% des pores, provoquant de fortes
hétérogénéités dans la structure de l’écoulement. En découlent des hétérogénéités semblables pour les
forces appliquées à chaque sphère. Akiki et al. [9] ont étudié de façon numérique des distributions aléa-
toires de particules fixes pour différentes valeurs de porosité moyenne et de nombre de Reynolds. En
comparant les forces de traînées obtenues à l’échelle microscopique sur les différentes particules, ils ont
montré que les fluctuations RMS (Root Mean Square) de traînée pouvaient atteindre 25% de la traînée
moyenne observée. Ceci s’explique par le fait que chaque particule "voit" une unique distribution locale
de particules voisines. Plus important, Akiki et al. [9] ont même montré que ces écarts de force de traînée
ne pouvaient être corrélés à la fraction volumique de fluide locale, qu’importe la définition employée,
ce qui vient définitivement invalider les approches classiques précédemment décrites. Certains auteurs
ont tenté de dépasser une partie de ces limitations en proposant des corrections anisotropes pour la traî-
née, dépendant par exemple du gradient de porosité locale, afin de prendre en compte un certain degré
d’arrangement dans leurs simulations. Il en résulte une impressionnante quantité de modèles, qui malgré
tout peinent à reproduire les observations expérimentales une fois sortis du contexte dans lequel ils ont
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été créés. La figure 2.14 illustre certaines des disparités visibles dans une simulation numérique où seul
le modèle de traînée varie. En plus des hauteurs de lits apparentes variables, les structures formées au
sein du lit semblent elles aussi différentes. Ce manque d’unité a donné lieu à l’apparition d’approches
transverses, utilisant les résultats issus de simulations DNS via des techniques de traitement de données
massives, telles que le machine learning [10] [25].

FIGURE 2.14: Comparaisons de contours de la fraction volumique de fluide instantanée obtenus de façon
expérimentale (a), puis de façon numérique en utilisant différentes lois de traînées : Syamlal-O’Brien
ajusté (b), Syamlal-O’Brien (c), Arastoopour (d), Gibilaro (e), Hill-Koch-Ladd (f), Zhang-Reese (g),
Richardson-Zaki (h), RUC (i), Di Felice ajustée (j), Di Felice (k), Wen-Yu (l) et Gidaspow (m). Issu
de [96].

Lorsque le mouvement de la particule est non rectiligne, d’autres forces doivent être prises en compte.
C’est généralement le cas pour les écoulements cisaillés ou rotationnels, dans lesquels des phénomènes
de migration et de dispersion latérale des particules doivent être pris en compte [187]. Plusieurs contri-
butions ont été mises à jour afin de caractériser ces effets. L’effet Magnus [189] se manifeste lorsqu’une
particule est en rotation dans un fluide en mouvement. La mise en rotation des particules est fréquemment
due à la friction lors de chocs avec les parois ou d’autres particules, ou à la présence de cisaillement dans
l’écoulement. La rotation de la particule induit une modification de l’écoulement proche de sa surface :
selon son sens de rotation, l’écoulement aura tendance à être accéléré d’un côté de la particule, et freiné
de l’autre. Le principe de Bernoulli permet ensuite d’écrire que la pression augmente localement là où le
fluide est freiné, tandis qu’elle diminue là où ce dernier est accéléré. Il s’ensuit un gradient de pression
autour de la particule, et l’apparition d’une force contre-gradient. Ce principe a même été appliqué pour
la propulsion de navires (voir figure 2.15), qui, équipés d’un ou plusieurs cylindre(s), peuvent tirer profit
de l’effet Magnus. La seconde contribution est celle de l’effet Saffman [253], induite par le cisaillement
de l’écoulement, même en l’absence de rotation de la particule. Il apparaît une force dite de portance dûe
à la séparation de l’écoulement et dirigée dans le sens du gradient de vitesse environnant. Ces forces ne
sont pas directement prises en compte dans le bilan des forces implémenté.

Toutefois, l’équation 2.12 fait figurer un terme hydrodynamique MD afin de prendre en compte
l’influence de la rotation locale du fluide sur les particules. De la même façon que la force de traî-
née, ce moment des forces hydrodynamiquesMD possède une expression analytique dans le régime de
Stokes [336] :

MD = 8πµ@pr
3
p(ω@p − ωp), (2.109)

où ω@p est le vecteur tourbillon interpolé au centre de la particule exprimé par :

ω@p =

Å
1

2
∇∧ u

ã
@p
. (2.110)
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FIGURE 2.15: Le Buckau était équipé de deux rotors Flettner. Rebaptisé Baden-Baden, il traversa l’At-
lantique et rallia New York le 9 mai 1926. Il était également équipé d’un moteur auxiliaire permettant
son déplacement en l’absence de vent.

Pour étudier le mouvement de rotation, on introduit régulièrement un nombre de Reynolds particulier
noté Rer,p tel que :

Rer,p =
d2
p||ω@p − ωp||

ν@p
. (2.111)

On rappelle ici que ωp correspond à la vitesse angulaire de la particule. L’extension aux domaines de
Reynolds de rotation plus élevés peut s’écrire [80] :

MD =
d5
pρ@p

64
CR||ω@p − ωp||(ω@p − ωp), (2.112)

où CR est un coefficient de rotation qui nécessite une fermeture telle que [80] :

CR =





64π

Rer,p
pour Rer,p < 32,

12.9√
Rer,p

+
128.4

Rer,p
pour 32 ≤ Rer,p < 1000.

(2.113)

C’est ce modèle qui a été incorporé au code YALES2.

2.4.2 Interactions thermiques

Après s’être intéressé aux échanges de quantité de mouvement, on aborde ici les transferts d’éner-
gie fluide-particules. Dans le formalisme DEM-CFD, il est courant de remplacer l’approche locale de
l’équation 2.16 par une approche moyenne en utilisant la loi de Newton :

QF = hfpSp(T@p − Tp). (2.114)

Le coefficient de transfert de chaleur hfp est défini par le nombre de Nusselt comparant les transferts
convectif et conductif tel que :

Nu =
hfpL

λ
, (2.115)
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où L est une longueur caractéristique de l’écoulement. À l’échelle de la particule, on parle souvent de
nombre de Nusselt particulaire, défini de la façon suivante :

Nup =
hfpdp
λ@p

. (2.116)

Alors que le calcul du nombre de Nusselt devrait être donné par l’équation :

Nup =
dp

Sp(T∞ − Tp)

∫

Sp

λ∇T · npdS, (2.117)

où T∞ correspond à la température non perturbée du fluide, il est souvent issu d’une des nombreuses
corrélations abritées par la littérature le liant au nombre de Reynolds et au nombre de Prandtl. En effet, la
seule valeur analytique connue pour le nombre de Nusselt concerne le cas d’une particule isolée plongée
dans un fluide au repos, c’est-à-dire en régime de diffusion pure. Dans ce cas Nup = 2. En dehors de
ce régime, et notamment lorsque l’environnement d’une particule est perturbé par d’autres particules,
il est courant de modéliser Nup en utilisant la fraction volumique de fluide ε, de la même façon que
pour le coefficient de traînée. Parmi les corrélations les plus fréquemment rencontrées pour le nombre de
Nusselt, on trouve la corrélation de Ranz & Marshall [239] :

Nup,RM = 2 + 1.8Re1/2
p Pr1/3, (2.118)

et celle de Gunn [127] obtenue à partir de plusieurs sources expérimentales, fruit d’une combinaison per-
mettant de retrouver les comportements limites à bas/haut nombre de Reynolds, et basse/haute porosité :

Nup,G =
Ä
7− 10ε+ 5ε2

ä Ä
1 + 0.7Re0.2

p Pr1/3
ä

+
Ä
1.33− 2.4ε+ 1.2ε2

ä
Re0.7

p Pr1/3, (2.119)

classique car validée sur de larges plages de porosité et de nombre de Reynolds : 0.35 ≤ ε ≤ 1 et
1 ≤ Rep ≤ 105. On trouve également la correction apportée par Deen [78] :

Nup,D =
Ä
7− 10ε+ 5ε2

ä Ä
1 + 0.17Re1/3

p

ä
+
Ä
1.33− 2.31ε+ 1.16ε2

ä
Re0.7

p Pr1/3. (2.120)

La corrélation de Sun [284] est donnée par :

Nup,S =
Ä
−0.46 + 1.77ε+ 0.69ε2

ä
ε−3 +

Ä
1.37− 2.4ε+ 1.2ε2

ä
Re0.7

p Pr1/3. (2.121)

valable dans le domaine 0.5 ≤ ε ≤ 1 et 1 ≤ Rep ≤ 100. Les corrélations de Sun et Deen sont toutes
deux obtenues à partir de résultats de simulations DNS. L’obtention de ces corrélations induit l’utilisation
d’un procédé de moyenne qui peut différer d’une technique à l’autre et qu’il convient de comparer pour
en saisir les subtilités. L’expression implémentée correspond à l’équation 2.114, accompagnée d’une fer-
meture parmi les quatre décrites précédemment pour le nombre de Nusselt.

Il existe également des flux échangés par conduction lors d’un contact particule-particule ou particule-
paroi. Cette énergie est échangée à travers l’aire de contact. Dans la réalité, cet échange est donc minime
car les temps de contacts (∼ 10−6−10−7s) et les aires mis en jeu sont très faibles. Dans les écoulements
denses, notamment dans les cas quasi-statiques, ces quantités peuvent suffire à rendre le phénomène non
négligeable. On ne détaillera pas ici les différentes approches existantes car elles n’ont pas été implé-
mentées. Le lecteur pourra se diriger vers l’article de Zhou et al. [338] pour plus de détails. À noter
que pour obtenir des pas de temps raisonnables, les approches sphères molles font régulièrement appel
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à des constantes de raideur diminuées, ce qui a tendance à allonger les temps de contact et les aires de
contact, comme mis en lumière précédemment. Ceci peut conduire à une surestimation des flux échangés
lors des contacts. Une correction est donc nécessaire afin de retrouver les bonnes quantités. Une de ces
corrections est également utilisée par Zhou et al. [338], qui dans cet article ne consiste qu’en un facteur
correcteur.

Les transferts radiatifs peuvent également, en fonction des températures explorées, devenir impor-
tants. Les différents modes de transferts de chaleur ainsi que leur prépondérance ont été discutés par
Mickley & Fairbanks [204]. Il apparaît que l’augmentation de la température du milieu conduit à une
quantité d’énergie échangée par rayonnement plus importante. De plus, pour des températures modérées,
i.e.< 500K, les transferts convectifs semblent davantages représentatifs, tel qu’illustré sur la figure 2.16.

FIGURE 2.16: Prépondérance des différents régimes de transferts de chaleur en lits fluidisés. Diagramme
tracé pour un mélange air/sable. Tb est ici la température du lit. Adapté de [106].

Enfin, lorsque des réactions chimiques interviennent, de façon surfacique ou volumique, au sein des
particules, il est nécessaire de traiter le problème de transferts massiques entre les phases solides et
fluides. On rappelle ici que ces phénomènes ne sont pas discutés dans cet exposé car les particules mises
en jeu sont systématiquement chimiquement inertes. Notons cependant que nombre de corrélations sont
utilisées indifféremment pour traiter les problèmes de transferts thermiques et massiques, ce dernier cas
se ramenant souvent à la modélisation du nombre de Schmidt permettant d’obtenir les coefficients de
transferts massiques, telle que la corrélation de Gunn [127] sus-mentionnée, par analogie avec le nombre
de Nusselt permettant d’obtenir les coefficients de transferts de chaleur.

Notons finalement que dans certains cas, d’autres types d’interactions fluide-particules ou particules-
particules existent, telles que les forces de Van Der Walls, les forces électrostatiques et magnétiques,
les forces de lubrification etc. Ces forces ne sont pas comptabilisées dans cette étude. Une revue de ces
interactions particulières a été décrite par Tomas [297].
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L’interpolation au centre des particules de tous les champs fluides nécessaires revêt une importance
capitale dans la modélisation CFD-DEM, comme il a été vu au cours de cette section. Les noyaux utilisés
sont discutés dans la section suivante.

2.5 Opérateurs de couplage entre les phases

Le couplage entre la phase solide et la phase fluide est un point clé de la modélisation des écoule-
ments granulaires. De nombreux champs Eulériens nécessitent d’être interpolés au centre de la particule,
notamment lors de l’utilisation des différents modèles de fermeture détaillés dans la section précédente.
Il s’agit par exemple de T@p, u@p, ρ@p, etc. À l’inverse, certaines grandeurs telles que Vp, Fp→f et
Qp→f doivent être transférées depuis les particules vers la grille fluide lors d’une étape de projection,
comme le montre l’écriture des équations de Navier-Stokes (voir section 2.1.1). Cette section détaille les
mécanismes d’interpolation et de projection implémentés dans le code YALES2.

2.5.1 Interpolation des champs Eulériens vers les particules

Dans le code YALES2, les particules sont localisées dans une unique cellule de maillage d’après la
position de leur centre de masse. Pour un scalaire ou un vecteur quelconque défini sur la grille Eulérienne
Φ(x, t), sa valeur interpolée au centre de la particule p notée Φ@p(t) obéit à la relation suivante :

Φ@p(t) =
∑

i∈C
ωCp,iΦ(x, t) avec

∑

i∈C
ωCp,i = 1. (2.122)

p
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FIGURE 2.17: Représentation 2D de six cellules (SCi) autour d’un noeud central i1. Une particule p lo-
calisée dans la cellule C ( ) se déplace vers une cellule voisine ( ). : noeud du maillage. : volume
de contrôle du noeud i1 (∆V1). ωCp,i : poids d’interpolation de la particule p dans C au noeud i.

Une illustration est visible sur la figure 2.17, où i est un indice se rapportant aux noeuds du maillage.
"i ∈ C" signifie "l’ensemble des noeuds i formant la cellule de maillage C dans laquelle est localisée
la particule". ωCp,i est le poids d’interpolation de la particule p au noeud i. Il est calculé en réalisant
une interpolation trilinéaire dans les mailles hexaédriques et une interpolation linéaire sur les éléments
tétraédriques. L’interpolation linéaire est illustrée sur la figure 2.18. En se référant à cette figure, les poids
sont obtenus par :

ωp,i =
pi · Si∑
i
pi · Si

. (2.123)
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FIGURE 2.18: Représentation 2D d’une particule p dans un triangle composé des points i1, i2, i3 et déli-
mité par les surfaces S1, S2 et S3. Les vecteurs pi lient le centre de la face Si et de p. Les vecteurs Si sont
les normales à Si, ont comme norme l’aire de Si et sont dirigés vers l’extérieur. Le poids d’interpolation

de la particule au noeud i est noté ωp,i et vaut ωp,i =
pi · Si∑
i
pi · Si

.

2.5.2 Projection des grandeurs Lagrangiennes vers la grille

Les poids ωp,i utilisés pour l’interpolation vers les particules et la projection vers la grille sont les
mêmes. L’opérateur conservatif de projection vers le noeud i s’écrit par exemple pour les termes sources :

Fp→f,i = − 1

∆Vi

∑

p∈SCi
ωCp,i(FD + FP ) et Qp→f,i = − 1

∆Vi

∑

p∈SCi
ωCp,iQF , (2.124)

où ∆Vi dénote le volume de contrôle associé au noeud i. La fraction volumique de fluide au noeud i est
calculée de la manière suivante :

εi = 1− 1

∆Vi

∑

p∈SCi
ωCp,iVp. (2.125)

"p ∈ SCi" (SC pour "Surrounding Cells") se réfère aux "particules localisées dans une des cellules voi-
sines SCi du noeud i". En reprenant la figure 2.17, toutes les particules localisées dans une des cellules
représentées participeront au calcul au noeud i1 de ε (ainsi que Fp→f et Qp→f ).

Cette méthode consistant à distribuer les quantités issues des particules seulement dans la cellule où
leur centre réside, généralement nommée "Particle Centroid Method" (PCM), peut conduire à des erreurs
importantes, en particulier concernant le calcul de la fraction volumique de fluide [285]. Ceci est en par-
tie dû au fait qu’un nombre important de code de CFD-DEM utilise des approches à grilles décalées (en
anglais "staggered grid") pour lesquelles la fraction volumique de fluide est définie au centre des cel-
lules. Il en résulte de fortes discontinuités dans les termes relatifs aux dérivées spatiales ou temporelles
lorsque le centre d’une particule passe d’une cellule à une autre. Le code YALES2 au contraire utilise un
maillage dual, si bien que la fraction volumique de fluide, à l’instar de tous les autres champs Eulériens
sont définis aux noeuds. Comme dépeint sur la figure 2.17, une particule quelconque traversant l’inter-
face entre les cellules verte et rouge ne causera aucune discontinuité lors du calcul de ωp,1 ou ωp,3. En
effet, l’équation 2.123 est linéaire par morceaux au niveau de chaque cellule, mais également continue
aux interfaces. De plus, ωp,2 ne sera pas non plus affecté de façon trop importante durant la traversée de
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l’interface, car à mesure que la particule se rapproche de l’interface, ωp,2 tend vers 0. Le même raison-
nement peut être étendus aux cas 3D ainsi que sur les maillages cartésiens.

L’expression de Qp→f,i de l’équation 2.124 permet d’assurer le caractère conservatif de l’énergie
thermique globale lors de l’étape de projection vers la grille. Dans la littérature, on trouve généralement
l’expression 2.114 pour le calcul de QF . En notant qu’au sein d’une cellule :

∑

i∈C
ωp,iTp = Tp, (2.126)

et en utilisant la formule 2.122, on montre que l’expression 2.114 est parfaitement équivalente à :

QF =
∑

i∈C
ωp,ihfpSp(Ti − Tp). (2.127)

Cette expression fait alors apparaître les flux hfpSp(Ti − Tp) transférés de chaque noeud i vers la par-
ticule. Il se déduit alors que la conservation locale de l’énergie, c’est-à-dire à l’échelle des volumes de
contrôle, n’est possible que si ces mêmes flux sont transférés de la particule vers la grille au moment de
la projection, soit :

∆ViQp→f,i = −ωp,ihfpSp(Ti − Tp). (2.128)

Or, les opérateurs de projection classiquement rencontrés se basent sur l’écriture 2.114, et réalisent le
calcul suivant du flux reçu par le noeud i :

∆ViQp→f,i = −ωp,ihfpSp(T@p − Tp). (2.129)

On peut alors remarquer que cette formulation ne renvoie pas au noeud i l’opposé du flux que celui-ci
a émis. En outre, le signe du flux reçu par le noeud i ne dépend plus directement de la température au
noeud i, mais seulement du signe de la différence T@p − Tp. Il s’ensuit qu’un volume de contrôle au
noeud i peut recevoir de l’énergie alors que Ti > Tp, le signe de l’erreur commise sur le flux étant liée
au signe de T@p − Ti (indépendante de Tp). Cette erreur au noeud i, notée erri, et calculée comme :

erri =
1

∆Vi

î
− ωp,ihfpSp(Ti − Tp)− (−ωp,ihfpSp(T@p − Tp))

ó
, (2.130)

peut également s’écrire :

erri =
1

∆Vi

î
hfpSp

∑

j∈C
ωp,iωp,j(Tj − Ti)

ó
. (2.131)

erri dépend donc linéairement du produit hfpSp, mais peut également devenir importante en cas de forts
gradients thermiques, se traduisant par de hautes valeurs de Tj − Ti. La solution donnée par l’équa-
tion 2.128 est donc à privilégier devant celle de l’équation 2.129. Afin de mettre en place l’opérateur
adapté pour la construction de Qp→f,i, les étapes suivantes sont réalisées :

1. on utilise la méthode classique pour projeter sur la grille les grandeurs hfpSpTp et hfpSp. Les
résultats de ces projections au noeud i valent donc respectivement ωp,ihfpSpTp et ωp,ihfpSp,
dans le cas d’une unique particule.

2. Sur chaque noeud, on peut donc construire la quantité :
ωp,ihfpSpTp − Tiωp,ihfpSp = ωp,ihfpSp(Tp − Ti).

3. Diviser cette quantité par le volume de contrôle ∆Vi permet donc de calculer Qp→f,i en accord
avec l’équation 2.128.
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Ce processus est également applicable lorsque plusieurs particules sont localisées dans la cellule. Cette
méthode s’inspire des travaux de Rickelt et al., motivés par des problématiques multi-grilles.

Cette méthodologie est facilement applicable au sein d’une cellule. Néanmoins, elle est difficile-
ment utilisable avec des stencils plus importants, mettant en jeu des noeuds distants, cela réclamant de
stocker pour chaque particule les poids d’interpolation et les températures de l’ensemble des noeuds
du stencil. Celui-ci s’étendant au-delà des cellules, la définition des poids d’interpolation nécessiterait
alors d’être adaptée et de comprendre des étapes de communications parallèles risquant de compromettre
les performances du code. Par conséquent, les deux méthodes décrites par les équations 2.128 et 2.129
ont été implémentées. Notons également que le calcul du terme Fp→f,i suit le même comportement et
subit donc les mêmes erreurs que Qp→f,i. Cependant, il semblerait qu’il ne soit pas aussi critique pour
la stabilité du solveur. Finalement, aucune correction particulière n’est apportée lors du calcul de Fp→f,i.

Le terme retour particules vers fluide est également traité de façon spécifique en ce qui concerne la
rotation dûe aux interactions hydrodynamiques. Ce terme a été désigné par f(MD) dans l’équation 2.17
(voir section 2.1.3). L’avancement en temps de la quantité de mouvement du fluide (équation 2.6) ne
se fait qu’à travers des termes de force, ainsi une simple projection du moment hydrodynamique subi
par la particule sur la grille eulérienne suivant l’opérateur précédemment décrit n’est pas suffisante. La
figure 2.19 montre la réaction qualitative attendue d’un fluide initialement au repos et soumis à la rotation
d’une particule.

i1
<latexit sha1_base64="lfiqI4AHE7DzmKNQsiY5BJteS5U="></latexit><latexit sha1_base64="lfiqI4AHE7DzmKNQsiY5BJteS5U="></latexit><latexit sha1_base64="lfiqI4AHE7DzmKNQsiY5BJteS5U="></latexit><latexit sha1_base64="lfiqI4AHE7DzmKNQsiY5BJteS5U="></latexit>

i2
<latexit sha1_base64="dcPorU0wVsNT8oyQXvaAKO8r51w="></latexit><latexit sha1_base64="dcPorU0wVsNT8oyQXvaAKO8r51w="></latexit><latexit sha1_base64="dcPorU0wVsNT8oyQXvaAKO8r51w="></latexit><latexit sha1_base64="dcPorU0wVsNT8oyQXvaAKO8r51w="></latexit>

i3
<latexit sha1_base64="9zK51h9LlWAC8YrDWnx1j9TUn8A="></latexit><latexit sha1_base64="9zK51h9LlWAC8YrDWnx1j9TUn8A="></latexit><latexit sha1_base64="9zK51h9LlWAC8YrDWnx1j9TUn8A="></latexit><latexit sha1_base64="9zK51h9LlWAC8YrDWnx1j9TUn8A="></latexit>

i4
<latexit sha1_base64="6GTKqxpg0OQpzl5saz3rc7eCYLM="></latexit><latexit sha1_base64="6GTKqxpg0OQpzl5saz3rc7eCYLM="></latexit><latexit sha1_base64="6GTKqxpg0OQpzl5saz3rc7eCYLM="></latexit><latexit sha1_base64="6GTKqxpg0OQpzl5saz3rc7eCYLM="></latexit>

ui2<latexit sha1_base64="5fGLSYA5GL1YBFOJaS8PCkKApsw="></latexit><latexit sha1_base64="5fGLSYA5GL1YBFOJaS8PCkKApsw="></latexit><latexit sha1_base64="5fGLSYA5GL1YBFOJaS8PCkKApsw="></latexit><latexit sha1_base64="5fGLSYA5GL1YBFOJaS8PCkKApsw="></latexit>

ui3
<latexit sha1_base64="jbvD2kDZx7CCI0xvOe9hCZCM7y4="></latexit><latexit sha1_base64="jbvD2kDZx7CCI0xvOe9hCZCM7y4="></latexit><latexit sha1_base64="jbvD2kDZx7CCI0xvOe9hCZCM7y4="></latexit><latexit sha1_base64="jbvD2kDZx7CCI0xvOe9hCZCM7y4="></latexit>

ui1<latexit sha1_base64="SZgk7ekjAKuX+xW8xWi+RalWF4w="></latexit><latexit sha1_base64="SZgk7ekjAKuX+xW8xWi+RalWF4w="></latexit><latexit sha1_base64="SZgk7ekjAKuX+xW8xWi+RalWF4w="></latexit><latexit sha1_base64="SZgk7ekjAKuX+xW8xWi+RalWF4w="></latexit>

ui4<latexit sha1_base64="2YO6jn7eEP0FMeDnV+bQd8tHmOM="></latexit><latexit sha1_base64="2YO6jn7eEP0FMeDnV+bQd8tHmOM="></latexit><latexit sha1_base64="2YO6jn7eEP0FMeDnV+bQd8tHmOM="></latexit><latexit sha1_base64="2YO6jn7eEP0FMeDnV+bQd8tHmOM="></latexit>

FIGURE 2.19: Schéma simplifié sur maillage cartésien 2D d’une particule en rotation dans le sens tri-
gonométrique au milieu d’une cellule formée de quatre noeuds. Les directions des vecteurs vitesses de
fluide résultant du couplage sont dessinés à droite.

L’objectif est ici de créer un projecteur capable de réécrire le moment de la particule sous la forme
d’une force, qui sera ajoutée au bilan de quantité de mouvement sur chaque noeud de la grille proche
de la particule. La figure 2.20 montre un cas cartésien 3D dans lequel une particule est en rotation dans
le plan P au milieu d’une cellule C. P passe donc par l’équateur de la particule. Le moment hydrody-
namique de la particule notéMD est orthogonal à P , par définition. Le centre de la particule est noté
P . On indique également deux vecteurs, l’un liant P au noeud i, l’autre liant P à l’intersection i′. Le
moment issu de la rotation de la particule renvoyé au noeud i est notéMi.

Afin d’écrire la quantité de mouvement ajoutée au noeud i satisfaisant une contrainte de conservation
du momentMD lors de la projection, on commence par décrire les coodonnées du vecteur Pi′ contenu
dans le plan P , en se référant toujours à la figure 2.20 :

Pi′ = Pi− Pi · MD

||MD||2
MD. (2.132)
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FIGURE 2.20: Schéma simplifié sur maillage cartésien 3D d’une particule en rotation dans le plan P au
milieu d’une cellule C. P passe donc par l’équateur de la particule. Le moment hydrodynamique de la
particule notéMD est orthogonal à P , par définition. Le centre de la particule est noté P . On indique
également deux vecteurs, l’un liant P au noeud i, l’autre liant P à l’intersection i′. Le moment renvoyé
au noeud i est notéMi.

On écrit alors la quantité de mouvement à ajouter au noeud i, notée FR,i (pour Force de Rotation) :

FR,i = αp,i
MD ∧Pi′

||Pi′||2 . (2.133)

FR,i correspond donc à la fonction f(MD) qui était recherchée. Ici, αp,i est un poids associée à la
particule et au noeud i. En recalculant le momentMi dû à cette force FR,i, soit :

Mi = Pi′ ∧ FR,i, (2.134)

on obtient après quelques transformations :

Mi = αp,iMD. (2.135)

Ainsi, nous avons bien écrit une force FR,i au noeud i dont le moment est une fraction du moment
hydrodynamique de la particuleMD. Pour assurer la conservation, il suffit donc de satisfaire :

∑

i∈C
αp,i = 1. (2.136)

Cette condition peut être satisfaite en prenant comme valeur des αp,i les poids d’interpolation définis
plus haut :

αp,i = ωp,i. (2.137)

Néanmoins, cette écriture peut générer des forces nulles ∀i siMD est aligné avec une paire de noeud
pour une particule très proche de cette dernière, en raison du produit vectoriel. Prendre un poids fixe égal
à 1/8 pour les αp,i pourrait provoquer des discontinuités lors de la traversée des faces par la particule.
Dans tous les cas, cette approche semble trop dépendante de la discrétisation spatiale. Enfin, assurer la
conservation du moment cinétique lors du calcul de FR,i (équation 2.133) étendu à des noeuds situés
en-dehors de C nécessiterait des calculs de distance entre la particule et ces noeuds distants. Or l’opéra-
teur de filtrage utilisé ne permet pas ce calcul. Cet opérateur, décrit dans la section suivante, effectue des
opérations de proche en proche sur la grille eulérienne en "oubliant" la particule. Finalement, le modèle
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implémenté pour calculer le terme retour dû à la rotation des particules est désactivé par défaut dans
YALES2.

Lors des tests effectués, il a pu être qualitativement observé un phénomène instationnaire de préces-
sion pour une particule fixe tournant avec un nombre de Reynolds de rotation supérieur à 1 dans une
configuration confinée, représenté sur la figure 2.21. La composante de la vitesse du fluide orientée selon
la direction du vecteur rotation de la particule traverse son équateur et précesse autour de ce dernier. Ce
phénomène semble avoir été rapporté dans la littérature dans les simulations utilisant les IBM de Liu &
Prosperetti [185].
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FIGURE 2.21: Phénomène de précession observé à différents instants sur un champ fluide 3D soumis à
l’effet d’une particule immobile en rotation au centre d’une cellule. La particule tourne avec une vitesse
angulaire fixe portée par l’axe z avec un nombre de Reynolds de rotation supérieur à 1, et tourne donc
dans le plan xy. Pour chaque instant sont visibles trois coupes passant par le centre de la particule ; afin
d’observer les composantes de la vitesse fluide ux (à gauche), uy (à droite), et uz (au centre). Chaque
composante est colorée selon son intensité, positive ou négative. On voit que pour uz , un phénomène
instationnaire apparaît qui conduit à la précession de uz autour de l’axe z.

Notons que des méthodes plus élaborées permettraient effectivement de rendre compte de l’influence
de la rotation des particules sur le fluide, telle que la Force Coupling Method (FCM), qui utilise un
développement multipolaire pour décrire les forces appliquées au fluide [61][62].

2.5.3 Opérateur de filtrage pour les maillages non-structurés

Il n’est plus à démontrer que la méthode PCM peut induire des imprécisions et conduire à des in-
stabilités numériques car elle ne peut empêcher la fraction volumique de fluide d’atteindre des valeurs
irréalistes, en particulier lorsque les ratios de diamètre des particules et de taille de maille sont proches
de l’unité. Le problème est aussi visible dans les zones de compaction maximale. Dans ces cas-ci, la
valeur de la fraction volumique de fluide peut chuter jusqu’à des valeurs inférieures à la limite théorique.
Pour contrecarrer cette limitation, un opérateur de filtrage conservatif adapté aux machines à mémoire
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distribuée est utilisé. Un exemple est illustré sur la figure 2.22. Cet opérateur est construit de la façon

i1

i2
i3

i4

i5
i6

i7 V72
<latexit sha1_base64="AF5nwWihXZ1DCIM+TMjgMbgTbIE="></latexit><latexit sha1_base64="AF5nwWihXZ1DCIM+TMjgMbgTbIE="></latexit><latexit sha1_base64="AF5nwWihXZ1DCIM+TMjgMbgTbIE="></latexit><latexit sha1_base64="AF5nwWihXZ1DCIM+TMjgMbgTbIE="></latexit>

V23
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V45
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<latexit sha1_base64="1NrMNe5Myv2OprLTdvwaPx92c+g="></latexit><latexit sha1_base64="1NrMNe5Myv2OprLTdvwaPx92c+g="></latexit><latexit sha1_base64="1NrMNe5Myv2OprLTdvwaPx92c+g="></latexit><latexit sha1_base64="hjLhKjmVbdX1VdRQ2Qc2TuLV57w=">AAACtHicjVLLTsMwEJyGVwkFyplLRIXEqUq4ADckOHAsEqGVSoUS1y2mecl2kKqKH+DKxyH+AP6CtUkloELgKMl4dmfs9TouEqG077/WnKXlldW1+rq70XA3t7abjWuVl5LxkOVJLntxpHgiMh5qoRPeKySP0jjh3XhyZuLdBy6VyLMrPS34II3GmRgJFmmiOrfNlt/27fAWQVCBFqqRN19wgyFyMJRIwZFBE04QQdHTRwAfBXEDzIiThISNczzCJW1JWZwyImIn9B3TrF+xGc2Np7JqRqsk9EpSetgnTU55krBZzbPx0job9jfvmfU0e5vSP668UmI17oj9SzfP/K/O1KIxwrGtQVBNhWVMdaxyKe2pmJ17X6rS5FAQZ/CQ4pIws8r5OXtWo2zt5mwjG3+zmYY1c1bllng3u6T+Bj+7uQjCw/ZJO7j0Uccu9nBAXTzCKS7QQUiOQzzh2Tl37p3i8xo4teo+7ODbcOQHT8mMsQ==</latexit><latexit sha1_base64="24t1XR9SD54nfEOlDV/6WMPZp+M="></latexit><latexit sha1_base64="24t1XR9SD54nfEOlDV/6WMPZp+M="></latexit><latexit sha1_base64="3LI9aB3iGF4xPczfQZH/U+b3T+U="></latexit><latexit sha1_base64="1NrMNe5Myv2OprLTdvwaPx92c+g="></latexit><latexit sha1_base64="1NrMNe5Myv2OprLTdvwaPx92c+g="></latexit><latexit sha1_base64="1NrMNe5Myv2OprLTdvwaPx92c+g="></latexit><latexit sha1_base64="1NrMNe5Myv2OprLTdvwaPx92c+g="></latexit><latexit sha1_base64="1NrMNe5Myv2OprLTdvwaPx92c+g="></latexit><latexit sha1_base64="1NrMNe5Myv2OprLTdvwaPx92c+g="></latexit>

i1

FIGURE 2.22: À gauche : représentation 2D d’un maillage non-structuré. : noeuds du maillage. Les
volumes de contrôles associés aux noeuds i1 ( ), i2 ( ), i3 ( ), i4 ( ), i5 ( ), i6 ( ), i7 ( ) sont
dessinés. Le volume de contrôle ∆Vi1 du noeud i1 est formé des volumes V23, V34, V45, V56, V67 et V72.
À droite : représentation 3D d’un maillage cartésien régulier. : noeud i1. : Noeuds aux Centre des
Faces (NCF). : Noeuds au Milieu des Paires (NMP). : Noeuds des Coins (NC).

suivante pour un champ eulérien quelconque Φ défini au noeud i, sa valeur filtrée étant notée Φ̂i. Au
noeud i1, on a pour Φ̂i :

Φ̂i1 =
1

3
Φi1 +

1

3∆Vi1
[(V23 + V34)Φi3 + (V34 + V45)Φi4 + · · ·+ (V72 + V23)Φi2 ] . (2.138)

Dans cette relation : ∆Vi1 est le volume de contrôle associé au noeud i1, et Vmn est la fraction du volume
∆Vi1 délimité par les noeuds i1, im et in, tel qu’illustré à gauche sur la figure 2.22. Si tous les volumes
de contrôles sont identiques, l’équation 2.138 devient :

Φ̂i1 =
1

3
Φi1 +

1

9

∑

m∈[[2;7]]

Φim . (2.139)

Le même type de filtre peut être dérivé en 3D. L’équation suivante donne la valeur de Φ̂i1 dans un cas
3D structuré où tous les volumes de contrôles sont égaux, comme montré à droite sur la figure 2.22 :

Φ̂i1 =
1

8
Φi1 +

1

64

(
4

∑

m∈FCN
Φim + 2

∑

m∈ECN
Φim +

∑

m∈CN
Φim

)
. (2.140)

Cette opération de filtrage conservative peut être effectuée consécutivement à plusieurs reprises afin
d’accroître la taille de filtre équivalente. Soulignons que lors du calcul de ε̂, l’opération de filtrage est
réalisée avant la division par le volume de contrôle de façon à conserver la masse totale dans le domaine
de calcul Ω :

Masse totale de solide = ρp

∫

Ω
(1− ε)dV = ρp

∫

Ω
(1− ε̂)dV. (2.141)

De la même façon, afin de filtrer certaines quantités intensives de façon conservative telles que les gran-
deurs volumiques Fp→f,i et Qp→f,i, on vient préalablement les multiplier par la valeur du volume de
contrôle local. Le champ extensif résultant peut alors être filtré de façon conservative, et la dernière
étape consiste alors à diviser le champ filtré par la valeur du volume de contrôle local. Ainsi pour un
champ intensif :

Φ̂ =
Φ̂ ·∆V

∆V
. (2.142)
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Les propriétés d’un tel opérateur de filtrage, i.e. ses moments, ne sont pas accessibles de façon triviale
sur un maillage non-structuré quelconque [201]. Cependant il possède indéniablement l’avantage de ne
mettre en jeu que les noeuds voisins. Ainsi, il ne nécessite pas de faire appel aux noeuds distants, d’où
son attractivité pour l’implémentation et la performance parallèle lors de l’utilisation de maillages non-
structurés. Son inconvénient principal réside dans le fait que la taille de filtre ne peut pas être obtenue
explicitement car elle dépend de la taille de maille locale. Lors de son utilisation, il est donc impossible
de prescrire une taille de filtre précise, mais seulement un certain nombre de répétitions. Cet opérateur
suit donc le caractère anisotrope du maillage. Conscient de cette limitation, les maillages utilisés dans
cette étude présentent des éléments de taille la plus homogène possible dans les zones où résident les
particules. Notons également qu’avant l’étape d’interpolation d’un champ Eulérien à l’endroit d’une par-
ticule, ce dernier est filtré de la même façon que pour l’étape de projection.

2.5.4 Commentaires

D’autres méthodes de projection plus élaborées, utilisant des stencils plus importants, ont été dé-
veloppées de façon à contourner ce problème tout en assurant d’intéressantes propriétés mathématiques
telle que la conservation des moments. La méthode appelée "mollification" est souvent citée. Elle consiste
en l’utilisation d’un noyau gaussien avec une largeur à mi-hauteur de l’ordre de quelques ∆x, et a déjà
été utilisée à plusieurs reprises pour des applications liées aux écoulements granulaires [56]. Le poids
d’interpolation ωp,i issu de la mollification au noeud i de coordonnées xi a une expression de la forme :

ωp,i =
1

σ
√

2π
e−
||xi−xp||2

2σ2 , (2.143)

où le paramètre σ peut être calculé par σ = ∆x/2
√

2 ln 2 pour que la largeur à mi-hauteur du noyau
gaussien vaille ∆x [56]. La méthode de mollification a été implémentée dans le code YALES2. Néan-
moins, en pratique, son coût de calcul la rend inutilisable dans les cas où le nombre de particules est
important. En effet dans les codes non-structurés, elle nécessite un accès aux noeuds distants qui relève
d’opérations lourdes. L’algorithme implémenté consiste dans sa version parallèle en :

• l’identification d’un halo de cellules autour de chaque processeur en fonction de la taille de filtre
et l’échelle de coupure choisie, typiquement ∼ 4dp. Les noeuds ainsi identifiés appartiennent à
d’autres processeurs. Il convient donc d’en faire une copie locale, appelée "ghost nodes". Dans
le cas d’un maillage et d’un partitionnement fixe, cette opération est réalisée une seule fois par
simulation. De cette façon, les particules locales sont capables de calculer les poids associés
aux noeuds locaux, et grâce aux ghost nodes de calculer le poids total à attribuer. Cette étape
est fondamentale en vue de la normalisation assurant la conservativité de l’opérateur. Les poids
locaux sont immédiatement normalisés.
• les particules appartenant à ce halo sont ensuite envoyées aux processeurs voisins avec ce poids

total, sous forme de particules "ghost". Pour chaque processeur ayant reçu ces particules ghost, il
convient de calculer les poids associés au noyau gaussien, que l’on peut normaliser grâce au total
des poids associé à chaque particules ghost.

Chaque calcul de poids nécessite un premier calcul de distance particule-noeuds afin de déterminer les
noeuds situés à une distance inférieure à l’échelle de coupure. Ces opérations doivent être réalisées pour
chaque variable échangée entre les phases. Notamment, afin de garantir une consistence mathématique,
elles devraient être effectuées identiquement dans le sens de l’interpolation vers les particules et de la
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projection sur la grille Eulérienne. Ayant été démontré que l’application du noyau gaussien de mollifi-
cation était équivalent à la résolution d’une équation de diffusion sur un pseudo-temps spécifique [286],
certains auteurs utilisent l’algorithme suivant [56] :

• pour la phase d’interpolation, utilisation des noeuds les plus proches (formant l’élément de
maillage dans lequel la particule est localisée).
• Pour la phase de projection, première étape de projection vers les noeuds les plus proches, suivie

de la résolution d’une équation de diffusion sur la grille eulérienne sur un pseudo-temps équi-
valent au filtrage à une taille de filtre donnée.

Cette technique permet de rendre le calcul plus facilement parallélisable, car les particules n’ont pas
besoin de connaître les noeuds distants. Cependant, elle ne permet pas un transfert équivalent dans les
sens de l’interpolation et de la projection, puisque les noeuds mis en jeu dans ces deux opérations ne sont
pas les mêmes. Sundaram & Collins [289] ont montré que l’utilisation de poids différents lors des étapes
d’interpolation et de projection engendrait des erreurs sur la conservation de l’énergie cinétique totale,
qu’il conviendrait de quantifier pour cette approche. La mollification a été principalement utilisée sur des
maillages cartésiens [56][97], plus rarement sur des maillages non-structurés [288], et en l’absence de
transferts thermiques. Les variables qu’il convient de diffuser ont été discutées par Sun & Xiao [285].
On pourra également citer l’approche de régularisation de Sigüenza et al. [268], qui permet au prix d’un
coût de calcul assez important d’effectuer une projection basée sur la conservation des moments d’ordres
élevés. Cette méthode a été utilisée lors de simulations d’hématocytes déformables dans des capillaires
sanguins [200].

Notons que dans le cas particulier du calcul de la fraction volumique de fluide, des méthodes ana-
lytiques ont été développées, consistant à calculer les intersections géométriques entre les particules
sphériques et les mailles hexaédriques [109] ou tétraédriques [282]. La technique des cubes englobants
permet d’approcher le calcul exact en considérant simplement les intersections entre le cube englobant
une particule et la grille eulérienne [33].

L’un des inconvénients majeurs du formalisme CFD-DEM est que la plupart des champs eulériens
qu’il est nécessaire d’interpoler au centre des particules, par exemple la vitesse u et la température
du fluide T , ont été précédemment perturbés par la présence de la particule. Au lieu de ça, les équations
d’évolution de la température et de la vitesse des particules isolées sont censées mettre en jeu des champs
non-perturbés. Il apparaît que l’erreur produite sur le calcul de u@p peut conduire à de mauvaises pré-
dictions de la vitesse terminale de chute libre. De plus, cette erreur dépend de la discrétisation spatiale.
C’est pourquoi certains auteurs tentent de recréer un champ non perturbé par la particule afin d’améliorer
les prédictions des valeurs interpolées [144].

2.6 Schémas numériques pour l’avancement en temps

2.6.1 Avancement en temps des particules

On cherche dans cette section à intégrer les équations 2.11, 2.12 et 2.13 au cours du temps. Pour
utiliser les modèles de type sphères molles, la discrétisation temporelle employée pour l’avancement en
temps explicite des particules est un point crucial. Comme écrit dans la section 2.2.2, des expressions
mathématiques pour le temps de contact apparaissent pour l’utilisation du modèle linear-spring dashpot
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(voir équation 2.41) et du modèle de Hertz (voir équation 2.57). Le formalisme sphères molles implique
que le pas de temps employé pour la résolution temporelle de la collision ∆tp soit tel que :

∆tp <
1

n
TC , (2.144)

où n est un nombre entier généralement ≥ 10 équivalent au nombre de pas de temps ∆tp dans le temps
de contact TC . Il existe deux principaux leviers pour alléger cette contrainte. Le premier consiste à
augmenter la valeur de TC . Pour les modèles de linear-spring dashpot et de Hertz, il est clair que
TC(kn) et TC(k̃n) sont des fonctions décroissantes de kn et k̃n. Ces constantes de raideur ont une
signification physique et leur valeur, dépendant des propriétés physiques des matériaux en contact,
peut être déterminée de façon exacte. Pour le verre, on trouve une valeur E ≈ 70GPa pour le mo-
dule d’Young. L’équation 2.51 renvoie alors une valeur approchée pour la constante de raideur normale
kn ≈ 7.0 × 106N.m−1. Les données issues des travaux expérimentaux de Drake [86] sur des billes
plastiques donnent k̃n = 9.0 × 107N.m−3/2. Ces valeurs réalistes conduisent à des temps de contact
∼ 1.0 × 10−6s, donc des pas de temps ∼ 1.0 × 10−7s au maximum. Ces pas de temps sont en général
trop faibles pour permettre la simulation de plusieurs millions de particules dans un temps raisonnable.
En conséquence, il est de coutume pour atteindre des pas de temps raisonnables de relaxer artificielle-
ment la valeur de la constante de raideur. À noter que ce choix correspond à un simple étirement temporel
de la période TC de la solution 2.39 de l’équation 2.35 régissant l’évolution temporelle de la distance
de recouvrement. Néanmoins, en se référant à un cas sans amortissement, il apparaît que la distance
maximale de recouvrement atteinte durant le contact δmaxab est proportionnelle à TC (voir équation 2.44).
Ainsi, allonger la période TC peut également compromettre la qualité de la résolution spatiale du contact
en autorisant des recouvrements trop importants. En gardant à l’esprit que ces échelles microscopiques
devraient rester petites devant les échelles macroscopiques de l’écoulement, en pratique on tolère un
certain taux de recouvrement maximal, tel que 5% du diamètre des particules par exemple, puis à l’aide
d’une estimation des vitesses d’impact des particules, on trouve une valeur typique de la raideur permet-
tant d’accéder à un temps de contact acceptable.

Le choix du paramètre n de l’équation 2.144 dépend ensuite de la qualité de résolution désirée en
fonction du schéma numérique employé. En effet, l’un des inconvénients du modèle sphères molles est
que sa capacité à conserver l’énergie cinétique dépend grandement de la discrétisation temporelle em-
ployée. Par exemple, il a été démontré qu’une discrétisation à l’ordre 1, typiquement obtenu par les
méthodes type Euler, provoquait l’apparition d’un terme source d’énergie toujours positif [306]. On ob-
serve alors une dérive énergétique, de l’énergie étant sans cesse injectée dans le système. Ce manque de
précision peut être comblé en utilisant un grand nombre de pas de temps pour la résolution, au prix d’une
augmentation drastique du temps de calcul. L’emploi de schémas numériques d’ordre plus élevé est donc
préférable. Cependant, la littérature montre en général que les schémas d’ordre plus élevé nécessitent
davantage de calculs des forces de collision, qui représentent un coût majeur dans les codes DEM-CFD.
Allen & Tildesley [12] rappellent également qu’un schéma numérique devrait demander peu de quantités
à stocker, être utilisable avec de grands pas de temps, et être facile à programmer. Il apparaît qu’en gé-
néral, les algorithmes les plus complexes nécessitent de stocker davantage de quantités, mais autorisent
de plus grands pas de temps [110]. Frenkel & Smit [110] notent que les algorithmes d’ordre élevé ont
tendance à exhiber des propriétés de conservation de l’énergie excellentes aux temps courts, mais qui se
dégradent de façon importante aux temps longs. Par contraste, les algorithmes plus simples tels que ceux
de type Verlet possèdent de faibles dérives aux temps longs.
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L’algorithme de Störmer-Verlet classique [308] est défini de la façon suivante : partons de l’expansion
de Taylor de la position xp d’une particule aux temps t+ ∆tp et t−∆tp à l’ordre 4, qui donnent :

xp(t+ ∆tp) = xp(t) + up(t)∆tp +
ap(t)∆t

2
p

2
+

bp(t)∆t
3
p

6
+O(∆t4p), (2.145)

et

xp(t−∆tp) = xp(t)− up(t)∆tp +
ap(t)∆t

2
p

2
− bp(t)∆t

3
p

6
+O(∆t4p), (2.146)

pour lesquelles ap est l’accélération de la particule et bp son à-coup (en anglais "jerk"). Par sommation
de ces équations on obtient :

xp(t+ ∆tp) = 2xp(t)− xp(t−∆tp) + ap(t)∆t
2
p +O(∆t4p). (2.147)

Cette expression montrant une erreur temporelle en O(∆t4p) peut servir à avancer la position des par-
ticules. Les vitesses n’apparaissent pas explicitement dans la formulation basique, bien qu’elles aient
généralement besoin d’être calculées durant la simulation. Des variantes de cette méthode, tels que l’al-
gorithme appelé Leapfrog [139], ou bien le "velocity-Verlet" [290], sont alors nécessaires. La première
consiste à calculer les vitesses aux demi-instants t+∆tp/2. Dans la seconde, les vitesses sont au contraire
calculées aux mêmes instants que les positions. Toutes ces méthodes présentent des erreurs globales en
O(∆t2p), et ont été analysées par Frenkel & Smit [110]. Ce type d’algorithme a suscité de nombreuses
améliorations [220] [104]. D’autres variantes ont été écrites permettant de traiter les cas où les forces
appliquées aux particules dépendent également de leur vitesse, et non pas seulement de leur position,
notamment au travers d’un terme d’amortissement linéaire. La méthode écrite par Groot & Warren [126]
utilise un mécanisme de prédiction-correction pour la vitesse généralisant la méthode velocity-Verlet.
L’algorithme tiré de [126] s’écrit :





xp(t+ ∆tp) = xp(t) + ∆tpup(t) +
1

2
∆t2pap(t),

ũp(t+ ∆tp) = up(t) + λ∆tpap(t),

ap(t+ ∆tp) = ap(xp(t+ ∆tp), ũp(t+ ∆tp)),

up(t+ ∆tp) = up(t) +
1

2
∆tp[ap(t) + ap(t+ ∆tp)],

(2.148)

où ũp correspond à vitesse prédite, corrigée à la 4ème étape. L’écriture ap(xp(t + ∆tp), ũp(t + ∆tp))

dénote que l’accélération est calculée en fonction de la position à l’instant t + ∆tp et du prédicteur de
vitesse calculé antérieurement. L’écriture basique ap(t) est la notation compacte de ap(xp(t),up(t)),
pour laquelle l’évaluation des grandeurs se fait au temps t. λ ∈ [0; 1] est un paramètre numérique. Pour
λ = 1/2, on retrouve l’équivalent de l’algorithme velocity-Verlet (VV). Cette méthode ne requiert qu’un
calcul de ap, donc des forces de contact, par pas de temps, mais nécessite de stocker l’accélération au
pas de temps précédent pour l’étape de correction de la vitesse.

Les formulations de type Runge-Kutta (RK) sont également classiques et peuvent être utilisées à des
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ordres arbitraires supérieurs à 1. À l’ordre 2 (RK2), elles s’écrivent pour la position et la vitesse :




ap(t+ ∆tp/2) = ap(xp(t+ ∆tp/2),up(t+ ∆tp/2)),

xp(t+ ∆tp/2) = xp(t) +
∆tp

2
up(t),

up(t+ ∆tp/2) = up(t) +
∆tp

2
ap(t),

ap(t+ ∆tp) = ap(xp(t+ ∆tp/2),up(t+ ∆tp/2)),

xp(t+ ∆tp) = xp(t) + ∆tpup(t+ ∆tp/2),

up(t+ ∆tp) = up(t) + ∆tpap(t+ ∆tp/2).

(2.149)

Cette implémentation nécessite donc deux calculs des forces de contact par pas de temps, mais pas de
stockage supplémentaire.

Afin de comparer les schémas numériques VV et RK tous deux à l’ordre 2, on se propose d’étudier
l’erreur numérique pour le problème 1D suivant dans une configuration simple de rebond purement
normal (sans friction) d’une particule a sur une paroi b dans le vide, en reprenant les notations de la
section 2.2.1 : 




δ0
ab = 0,

u0
ab,n > 0,

mpap = f colb→a,n,

(2.150)

où f colb→a,n est donnée par le modèle linear-spring dashpot (voir équation 2.27). Sont comparées les mé-
thodes de RK2 (équation 2.149) et de velocity-Verlet (équation 2.148 avec λ = 1/2). La figure 2.23
présente l’évolution temporelle de la distance de recouvrement δab(t) adimensionnée par sa valeur maxi-
mum (voir équation 2.45) en fonction du temps adimensionné par le temps de contact TC . Sont comparés
le calcul analytique et les résultats donnés par les méthodes numériques RK2 et velocity-Verlet. Le cas
illustré correspond à TC/∆tp = n = 10 et en = 0.8. À noter que la valeur négative obtenue pour δTCab
correspond à la valeur brute donnée par les schémas numériques, bien que dans les simulations numé-
riques les valeurs négatives ne sont pas prises en compte. De même, la figure 2.24 présente l’évolution
temporelle de la vitesse uab,n(t) adimensionnée par sa valeur initiale (voir équation 2.46) en fonction du
temps adimensionné.

On relève les valeurs de l’erreur absolue maximale observée lors de l’avancement temporel de
la distance de recouvrement δab(t) et de la vitesse uab,n(t), pour différentes qualités de discrétisa-
tion temporelle n, en faisant varier ∆tp (TC restant identique). Cette erreur est calculée par err =

max (|δab(t)− δab,exacte(t)|), où δab,exacte(t) correspond à la solution analytique 2.39. De même pour la
vitesse, où la solution analytique est donnée par 2.40. L’erreur sur δab(t) et uab,n(t) est respectivement
tracée sur les figures 2.25 et 2.26. Les résultats sont acquis pour trois valeurs du coefficient normal de
restitution en ; 1 (pas d’amortissement), 0.9, et 0.8.

On peut observer que les figures 2.25 et 2.26 dégagent les mêmes tendances. Pour en = 1, qui
correspond à un cas non-amorti, les schémas RK2 et velocity-Verlet exhibent une erreur temporelle en
O(∆t2p). Les schémas montrent donc un ordre 2. Le schéma velocity-Verlet donne cependant une erreur
plus faible d’un facteur 3 environ. Alors que dans toutes les configurations étudiées, le schéma RK2
conserve parfaitement son ordre 2, l’ordre du schéma velocity-Verlet semble tendre vers 1, avec une er-
reur en O(∆tp), pour les cas en < 1, c’est-à-dire lorsque l’expression de f colb→a,n devient dépendante de
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0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

R
ec

ou
v
re

m
en

t
a
d
im

en
si

on
n
e
�? a

b
=
� a

b(
t)

/�
m

a
x

a
b

[�
]

Analytique
RK2
V-Verlet

FIGURE 2.23: Évolution temporelle de la distance de recouvrement δab(t) adimensionnée par sa valeur
maximum en fonction du temps adimensionné par le temps de contact TC . Sont comparés le calcul
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correspond à TC/∆tp = n = 10 et en = 0.8.
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FIGURE 2.24: Évolution temporelle de la vitesse uab,n(t) adimensionnée par sa valeur initiale en fonction
du temps adimensionné par le temps de contact TC . Sont comparés le calcul analytique et les résultats
donnés par les méthodes numériques RK2 et velocity-Verlet. Le cas illustré correspond à TC/∆tp =

n = 10 et en = 0.8.

la vitesse (voir équation 2.27). Il s’ensuit que l’implémentation de ces deux modèles peut être avanta-
geuse. On pourra préférer le schéma de velocity-Verlet pour des valeurs faibles d’amortissement ou pour
les très faibles valeurs de n, car il permet une erreur raisonnable en ne faisant qu’une unique fois appel
au calcul des forces. Il est donc théoriquement deux fois plus rapide que RK2 pour l’avancement des par-
ticules. Notons que dans la grande majorité des simulations effectuées dans ces travaux, en = 0.9. Pour
cet amortissement, le schéma velocity-Verlet donne une erreur maximale plus faible que RK2 jusqu’à
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FIGURE 2.25: Erreur absolue maximum obtenue pendant l’avancement temporel de la position en fonc-
tion de la qualité de la discrétisation du temps de contact. Comparaison des méthodes de RK2 et de
velocity-Verlet pour trois valeurs du coefficient normal de restitution en.
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FIGURE 2.26: Erreur absolue maximum obtenue pendant l’avancement temporel de la vitesse en fonction
de la qualité de la discrétisation du temps de contact. Comparaison des méthodes de RK2 et de velocity-
Verlet pour trois valeurs du coefficient normal de restitution en.

n ∼ 17− 18 sur la vitesse, et jusqu’à n ∼ 25 pour la position. Les schémas de RK2 et de velocity-Verlet
ont tous deux été implémentés dans le code YALES2.

Les conclusions doivent être précautionneusement tirées de ces observations. En effet, il faut rappeler
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que dans le cas général, d’autres forces que celle de collision normale sont à prendre en compte (friction,
mais aussi traînée etc.). De plus, le modèle sphères molles autorise les contacts de trois particules ou
plus, cas dans lesquels les résultats observés doivent varier. Ensuite, les tests exposés étaient réalisés
avec des pas de temps constants, alors que dans une simulation celui-ci est recalculé à chaque instant.
Enfin, il apparaît que la condition initiale utilisée pour tous les calculs δ0

ab = 0, qui correspond à la
première détection du contact, a en fait très peu de chance de se produire en réalité. À la place, le
premier instant du contact est systématiquement différent et dépend de la configuration employée. Par
exemple, dans le cas du rebond normal d’une particule sur une paroi, le premier instant du contact sera
détecté pour une valeur de recouvrement δab comprise entre 0+ (quantité infinitésimale supérieure à
0) et u0

ab,n∆t−p (quantité infinitésimale inférieure à u0
ab,n∆tp) [255]. À la limite inférieure, la particule

commence à "voir" la paroi, donc à subir les forces répulsives, dès qu’elle entre effectivement en contact
avec elle. La limite supérieure u0

ab,n∆t−p correspond au pire scénario : le contact n’a pas été détecté au
pas de temps précédent car δab valait 0−. Ainsi, pendant la durée du pas de temps suivant, la particule ne
"voit" pas la paroi, et continue à avancer avec une vitesse u0

ab,n. Ce phénomène de décalage temporel est
particulièrement visible pour les faibles valeurs de n ou les fortes valeurs de u0

ab,n, se produit également
à la fin du contact, et conduit à une dispersion observable sur la figure 2.27.
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FIGURE 2.27: Erreur relative obtenue sur la vitesse post-collision uTCab,n par rapport à sa valeur analy-

tique uTCab,n,exacte en fonction du premier overlap détecté, exprimé comme un pourcentage de la valeur
maximum observable u0

ab,n∆tp. Simulation mettant en jeu le schéma RK2, pour en = 0.9 et n = 15.

L’interprétation de l’erreur obtenue n’est pas triviale, mais on montre bien que la détection du premier
contact influe sur la vitesse post-collisionnelle. Une solution efficace pour parer ce biais est de limiter
le pas de temps particulaire en fonction de la vitesse relative des particules, par exemple sur le critère
suivant :

∆tp < r
min(da, db)

||uab,n||
, (2.151)

où r est un réel qui permet de limiter la distance parcourue par les particules a et b pendant un pas
de temps, exprimée comme une fraction du plus petit des deux diamètres. Dans le cas d’une collision
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particule-paroi, on emploie :

∆tp < r
da
||ua,n||

. (2.152)

D’autres critères de stabilité doivent être définis afin d’assurer une modélisation correcte des princi-
paux phénomènes physiques prenant place à l’échelle des particules. Ainsi, la force de traînée FD peut
se mettre sous la forme suivante :

FD =
mp

τp,drag
(u@p − up), (2.153)

où τp,drag est le temps de relaxation pour la traînée, qui s’exprime de la façon suivante :

τp,drag =
4ρpdp

3ρ@pε@pCD||u@p − up||
. (2.154)

Ainsi une condition de stabilité minimum pour ce phénomène s’écrit :

∆tp < τp,drag. (2.155)

De même, concernant les échanges de chaleur, le flux reçu par une particule peut s’écrire :

QF =
mpCp,p
τp,heat

(T@p − Tp), (2.156)

où τp,heat est le temps caractéristique pour les échanges de chaleur, qui s’exprime de la façon suivante :

τp,heat =
mpCp,p
hfpSp

=
dpmpCp,p
Nupλ@pSp

. (2.157)

La condition de stabilité minimum pour ce phénomène s’écrit donc :

∆tp < τp,heat. (2.158)

Une condition de stabilité s’écrit également pour la gravité :

∆tp < GN

√
∆x

||g|| , (2.159)

pour laquelle ∆x est la taille caractéristique de la maille contenant la particule et GN le nombre de
gravité. Enfin la condition de stabilité associée au transport lagrangien de la particule est :

∆tp < CFLp
∆x

||up||
, (2.160)

oùCFLp est l’équivalent d’un nombre de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL) particulaire. Finalement, pour
calculer le pas de temps particulaire, il convient de prendre :

∆tp < min

(
1

n
TC , r

min(da, db)

||uab,n||
, τp,drag, τp,heat, GN

√
∆x

||g|| , CFLp
∆x

||up||

)
. (2.161)

Cette condition est recalculée au début de chaque pas de temps particulaire, qui peut varier dans le temps.
Cependant, à cause du phénomène de collision, toutes les particules avancent au même pas de temps, vé-
rifiant la condition 2.161 pour toutes les particules. En postulant que les phénomènes décrits ci-dessus au
niveau des particules se produisent à des échelles temporelles moindres que celles associées au fluide, il
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est possible de "sous-stepper" les particules, de façon à effectuer (si nécessaire), plusieurs pas de temps
particulaires dans un pas de temps fluide. Au cours des sous-steps effectués par les particules, le fluide
est figé, mais les particules peuvent se déplacer. Les poids d’interpolation définis dans la section 2.5
sont alors recalculés à chaque déplacement des particules, ainsi que l’ensemble des champs Eulériens
interpolés en leur centre. Ceci permet de recalculer les forces hydrodynamiques sur les particules, en
prenant en compte leur éventuel changement d’environnement. À la fin de chaque sous-step, l’étape de
projection visant au calcul des termes sources Fp→f,i et Qp→f,i (voir section 2.5.2) est réalisée. De cette
façon, au début du pas de temps fluide suivant, ces quantités ont bien été accumulées durant l’ensemble
des sous-steps particulaires, et de façon conservative.

L’ensemble des schémas numériques cités peut également être utilisé pour décrire la rotation des
particules (voir équation 2.12), à condition que leur moment d’inertie soit une constante, ce qui est le
cas dans cette étude. Dans le cas contraire, des méthodes plus complexes doivent être utilisées, comme
les angles d’Euler, les quaternions, ou les angles de Rodrigues [54]. Pour une vision globale des autres
schémas classiques, le lecteur est redirigé vers la revue de Dziugys & Peters [90].

2.6.2 Avancement en temps du fluide

Afin d’intégrer les équations 2.5, 2.6, 2.7 et 2.8, on s’intéresse à des schémas explicites robustes
haut-ordre en espace et en temps. La densité du fluide dépendant localement des espèces chimiques et
de la température, le code YALES2 utilise un solveur à densité variable (en anglais "variable density
solver" ou VDS). Un schéma centré du 4ème ordre est utilisé pour l’intégration spatiale, et un schéma du
4ème ordre appelé TFV4A [167], combinant les méthodes de Runge-Kutta et de Lax-Wendroff est utilisé
pour l’intégration temporelle. L’avancement en temps est réalisé à l’aide d’une méthode de projection à
pas fractionnés pour les écoulements à densité variable [233] décrite ci-dessous, où n décrit les instants
discrets. Pour une question de clarté, le processus est décrit avec un schéma numérique de type Euler
explicite :

1. Avancement de la phase lagrangienne
Premièrement, les particules sont avancées de n+1/2 à n+3/2. Cette étape a été précédemment
décrite. Après que les particules ont été relocalisées sur la grille, la fraction volumique de fluide
εn+3/2 peut être calculée en utilisant l’équation 2.125.

2. Prédiction de la densité pour l’avancement des scalaires
Un prédicteur de densité (ερ)? est ensuite déterminé au moyen de la conservation de la masse
(voir équation 2.5) :

(ερ)? − (ερ)n+1/2

∆t
= −∇ · (ερu)n. (2.162)

3. Prédiction des scalaires
Ce prédicteur de densité est utilisé pour avancer les scalaires en temps, en particulier l’enthalpie
sensible hs et les fractions massiques des espèces chimiques Yk. Pour un quelconque scalaire Φ :

(ερΦ)? − (ερΦ)n+1/2

∆t
= −∇ ·

Ä
(ερu)nΦn+1/2

ä
+D

Ä
Φn+1/2

ä
+R

Ä
Φn+1/2

ä
, (2.163)

où D symbolise les termes de diffusion etR les termes de réaction.



Modélisation des écoulements fluide-particules à l’échelle mesoscopique 114

(a) Calcul de la température
Les polynômes NASA du 5ème ordre liant la capacité thermique d’une espèce chimique à la
température, ceux-ci sont inversés pour obtenir T ? à partir des Y ?

K et de h?s. Un algorithme
itératif de Newton-Raphson est utilisé à cet effet.

(b) Correction de la densité
La valeur de densité vérifiant la loi des gaz parfaits, notée ρEOS , est calculée en utilisant les
scalaires prédits :

ρEOS =
P0

r?T ?
. (2.164)

L’intégration temporelle des équations de Navier-Stokes à bas nombre de Mach pleinement
conservative est non triviale, et nécessite habituellement une relaxation de l’équation d’état
(en anglais "equation-of-state" ou EOS). Le code YALES2 applique une conservation stricte
et une relaxation est appliquée sur l’équation d’état : la valeur de la densité à n + 3/2 est
obtenue à partir du prédicteur de densité et de la densité obtenue à partir de l’EOS par le biais
d’un coefficient de relaxation α :

(ερ)n+3/2 = αρEOSεn+3/2 + (1− α)(ερ)?. (2.165)

Par défaut, la valeur de α est fixée à 0.7. Finalement, la densité au temps n + 1 est estimée
par :

(ερ)n+1 =
1

2

î
(ερ)n+1/2 + (ερ)n+3/2

ó
. (2.166)

4. Prédiction de la vitesse
La vitesse peut ensuite être prédite en réutilisant le gradient de pression dynamique au pas de
temps précédent :

(ερu)? − (ερu)n

∆t
= −∇ · ((ερu)n ⊗ un)−∇Pn−1/2 +∇ · τn. (2.167)

5. Correction de la vitesse
La correction de la vitesse est réalisée en mettant à jour le gradient de pression :

(ερu)n+1 − (ερu)?

∆t
= −∇

Ä
Pn+1/2 − Pn−1/2

ä
. (2.168)

L’équation de Poisson visant à calculer Pn+1/2 est obtenue en prenant la divergence de l’équa-
tion 2.168 et en y insérant la condition imposée par l’équation suivante de conservation de la
masse (voir équation 2.5) écrite à l’instant n+ 1 :

∇ · (ερu)n+1 = −(ερ)n+3/2 − (ερ)n+1/2

∆t
. (2.169)

L’équation de Poisson s’écrit finalement :

∇ ·
Ä
∇
Ä
Pn+1/2 − Pn−1/2

ää
=

(ερ)n+3/2 − (ερ)n+1/2

∆t2
+
∇ · (ερu)?

∆t
. (2.170)

Ce système linéaire requiert un solveur itératif à la fois précis et performant. Une méthode de gra-
dient conjugué avec préconditionnement est employée, dont la convergence est encore améliorée
par l’utilisation d’une méthode de déflation, appelée DPCG (Deflated Preconditioned Conjugate
Gradient) [311].
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6. Correction des scalaires
Finalement, l’avancement des scalaires Φ nécessite une étape de correction à l’aide de la vitesse
corrigée, ce qui donne :

(ερΦ)n+3/2 − (ερΦ)n+1/2

∆t
= −∇·

Ä
(ερu)n+1Φn+1/2

ä
+D

Ä
Φn+1/2

ä
+R

Ä
Φn+1/2

ä
. (2.171)

L’avancement en temps résultant de l’application de cette méthode est parfaitement conservatif du
point de vue de la masse, de la quantité de mouvement et de l’enthalpie, néanmoins les valeurs en fin de
pas de temps ne satisfont pas pleinement l’équation d’état.

Le pas de temps pour la phase fluide, noté ∆t, est recalculé à chaque itération du solveur en ap-
pliquant un certain nombre de critères de stabilité. Une valeur maximum du nombre de CFL (Courant-
Friedrichs-Lewy) est utilisée telle que :

∆t < CFL
∆x

||u|| . (2.172)

De même avec le nombre de Fourier Fo :

∆t < Fo
∆x2ρ

µ+ µt
. (2.173)

Ici, ∆x se réfère à la taille des paires de noeuds. Une condition de stabilité de type Fourier est également
appliquée pour la diffusion de l’enthalpie et des espèces, faisant respectivement intervenir la conductivité
thermique λ et le coefficient de diffusion Dk de l’espèce k.

Concernant les échanges de chaleur, un temps caractéristique peut être extrait de l’équation de trans-
port de l’enthalpie sensible (voir équation 2.7), en considérant seulement le terme source issu des parti-
cules et en se plaçant à ερCp constant :

ερCp
∂T

∂t
=

1

∆V

∑

p

hfpSp. (2.174)

Le temps caractéristique associé s’exprime alors :

τheat =
ρε∆V Cp∑
p
hfpSp

. (2.175)

La condition de stabilité minimum pour ce phénomène s’écrit donc à partir d’un nombre caractéristique
HN :

∆t < HNτheat. (2.176)

Ici l’opérateur de sommation
∑
p

porte sur les particules influant sur le volume de contrôle ∆V . Le détail

de ces opérations a été vu dans la section 2.5.2. Enfin, la condition sur le nombre de gravité GN est :

∆t < GN

√
∆x

||g|| . (2.177)

Afin de s’affranchir de la contrainte multi-échelle temporelle, le code YALES2 utilise la méthode de
séparation d’opérateurs (en anglais "operator splitting"). Cette méthode consiste en la résolution séparée
de chaque opérateur (convection, diffusion et réaction) avec son propre pas de temps caractéristique.
L’intérêt d’une telle méthode réside dans le choix du pas de temps d’une itération, pris comme le plus
grand temps caractéristique entre chaque phénomène. Une description de la séparation d’opérateurs est
détaillée dans la thèse de Benard [29].
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2.7 Autres aspects de la modélisation

Le solveur DEM-CFD développé dans le code YALES2 a été doté de possibilités supplémentaires,
utiles à la simulations de systèmes granulaires dans des cas spécifiques.

2.7.1 Pertes de charge en entrée

Comme évoqué précédemment, les lits fluidisés, parmi d’autres systèmes fluide-particules, com-
portent une grille supportant les particules et jouant le rôle de système d’injection. Le gaz préalablement
acheminé dans la partie basse de l’installation ("boîte à vent") est introduit dans le système via les trous
de cette grille. Afin d’empêcher la création de chemins préférentiels pour le gaz dans sa traversée du
lit, donc de forcer un débit identique à travers tous les trous d’injections, il est courant d’introduire des
pertes de charge artificielles (ou simplement de maîtriser la perte de charge de la grille). De cette façon,
le gaz sera moins sensible à la perte de charge dûe à la présence hétérogène des particules. Cette perte
de charge doit être d’au moins 1/3 du poids du lit [266]. De cette répartition de débit dépend souvent
la qualité de la fluidisation et donc de celle du procédé dans son ensemble. De plus, numériquement, il
peut parfois être intéressant d’éloigner les particules des conditions aux limites d’injection ou de sortie
afin d’éviter des interactions et des effets de bords difficiles à contrôler. Certains codes utilisent à cet
effet une couche de cellules virtuelles en entrée, par exemple pour calculer la fraction volumique dans
les premières cellules de la même façon qu’au coeur du domaine de calcul [33]. Pour les lits fluidisés
anisothermes, il peut également arriver que la quasi totalité des transferts de chaleur fluide-particules
se produisent sur une hauteur équivalente à la taille de maille, d’où l’importance de bien contrôler la
température du fluide avant qu’il entre en contact avec la phase solide.

Pour toutes ces raisons, le solveur granulaire du code YALES2 a été doté de la possibilité d’introduire
une grille fictive au-dessus de l’entrée de fluide, vue seulement par les particules, sous laquelle une perte
de charge artificielle est ajustable. Le fait de fixer une perte de charge lors de l’utilisation d’une telle
grille d’injection fictive est nécessaire afin d’éviter l’apparition de chemins préférentiels discutés plus
haut dans les cas expérimentaux. La perte de charge est assimilée à la présence d’un matériau poreux
disposé sous la grille fictive. Bien que le fluide ne "voit" pas la grille fictive, les particules peuvent bien
effectuer des collisions avec cette paroi.

Il existe plusieurs méthodes numériques pour modéliser les pertes de charges artificielles. La plus
simple consiste en l’ajout d’un terme explicite de forçage dans l’équation de quantité de mouvement.
Cette approche possède l’inconvénient d’introduire un critère de stabilité supplémentaire pour la résolu-
tion de cette équation, qu’il convient de calculer et qui pourrait éventuellement limiter le pas de temps
du solveur. L’approche ayant été implémentée dans le code YALES2 est une méthode de pénalisation in-
conditionnellement stable, car elle consiste en l’ajout d’un terme linéarisé dans l’étape de prédiction de
la vitesse lors de l’avancement temporel. L’équation résolue en l’absence de pertes de charge artificielles
a été écrite dans la section précédente (voir équation 2.167). Partant de cette équation, on ajoute un terme
représentant la présence du matériau poreux provoquant la perte de charge, tel que :

(ερu)? − (ερu)n

∆t
= −∇ · ((ερu)n ⊗ un)−∇Pn−1/2 +∇ · τn −H(x)

(ερu)?

τporeux
, (2.178)
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oùH(x) représente la fonction Heaviside :

H(x) =





1 si x est dans le poreux (c’est-à-dire sous la grille fictive),

0 si x est dans le reste du domaine,
(2.179)

x étant une coordonnée nodale. Le caractère inconditionnellement stable de cette formulation se traduit
par le fait qu’elle est résolue sous la forme suivante :

(ερu)? =
τporeux

τporeux + ∆t×H(x)

î
(ερu)n + ∆t

Ä
−∇ · ((ερu)n ⊗ un)−∇Pn−1/2 +∇ · τn

äó
.

(2.180)
Cette expression permet d’assurer que là oùH(x) = 0 (absence de poreux), on retrouve la prédiction de
vitesse classique. En pratique, le champ correspondant à la fonction H(x) doit être fourni, en fonction
de la hauteur de grille fictive programmée. De cette façon, le terme ajouté n’est actif que dans une zone
définie par la présence du poreux. τporeux est une variable nodale homogène à un temps dont il faut
déterminer l’expression. On commence par écrire la formulation suivante de la loi de Darcy pour les
milieux poreux, avec la vitesse circulante u :

∆Pporeux =

Å
1

σ2
− 1

ã
1

2
ρu2, (2.181)

où ∆Pporeux est la contribution du poreux à la perte charge dynamique linéique, et σ est sa perméabilité
définie comme le rapport de l’aire interstitielle sur l’aire superficielle. Le facteur devant le terme de
pression dynamique 1

2ρu
2 est donc supérieur à 1, et vaut exactement 1 pour un matériau infiniment

poreux. En appelant L la hauteur du poreux, le gradient de pression associé s’écrit :

||∇Pporeux|| =
Å

1

σ2
− 1

ã
1

2

ρu2

L
. (2.182)

Discrétisé puis linéarisé sous forme vectorielle, ce terme peut s’écrire :

∇Pporeux =

Å
1

σ2
− 1

ã
1

2

ρ?u?||un||
L

. (2.183)

C’est ce terme que l’on désire ajouter à l’équation de prédiction de la vitesse. Par identification avec la
représentation employée (ρu)?

τporeux
, l’expression de τporeux est donnée par :

τporeux =
1

1
σ2 − 1

2L

||un|| . (2.184)

Notons que le terme ε vaut 1 dans le poreux car les particules en sont absentes, retenues par la paroi
fictive. On peut ensuite définir le terme adimensionné suivant :

||∇Pporeux||
1
2ρu

2
=

Å
1

σ2
− 1

ã
1

L
, (2.185)

correspondant à un gradient de pression normalisé et appeléNPG (pour Normalized Pressure Gradient).
τporeux peut alors être exprimé en fonction de NPG :

τporeux =
2

NPG · ||un|| . (2.186)
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La perte de charge désirée sous la grille fictive peut alors être entièrement déterminée par la valeur de
NPG.

Finalement, pour un poids de lit exprimé en terme de chute de pression ∆Plit se calculant à partir
des masses de solide et de fluide à fluidiser (voir équation 1.8), le gradient de pression normalisé NPG
doit vérifier la relation suivante :

NPG ≥ 2∆Plit
3Lρu2

, (2.187)

pour représenter un perte de charge additionnelle supérieure à 1
3∆Plit, où u peut être prise égale à la

vitesse d’entrée (superficielle) du fluide Uin.

Parce que le gradient de pression ajouté n’est pas explicitement imposé et dépend de la vitesse à
l’instant n, sa valeur effectivement comptabilisée dans la prédiction de la vitesse pourrait varier dans le
temps et dans l’espace, et donc différer de la consigne. Afin d’obtenir les valeurs de perte de charge totale
à travers le lit sans tenir compte du poreux modélisé, il convient de retrancher à la perte de charge totale
la contribution du poreux, calculée de façon instantanée. Une bonne estimation de ∆Pporeux est obtenue
en calculant l’intégrale volumique du gradient de pression conditionnée par la présence du poreux :

∆Pporeux =
1

S

∫

Ω

||∇P || · H(x)dV, (2.188)

quantité qui peut être monitorée durant le calcul. S représente la section totale du réacteur sur laquelle est
appliquée le terme de perte de charge additionnel. La figure 2.28 montre les comportements à plusieurs
instants de deux configurations fluidisées identiques où une grille fictive a été placée, la première avec un
terme de perte de charge additionnelle sous la grille pris égal au poids du lit, la seconde sans terme ajouté.
Dans le cas sans perte de charge ajoutée, on observe qualitativement la création de chemins préférentiels
conduisant à une mauvaise fluidisation et à un envol anormal des particules.

2.7.2 Parois périodiques

La possibilité d’ajouter des parois périodiques a également été incorporée au code YALES2. La dif-
ficulté tient au fait de prendre en compte d’éventuels contacts entre particules situées de part et d’autre
d’une périodicité. Pour ce faire, on se sert du fait que les particules sont localisées dans les cellules du
maillage. Il s’agit alors d’identifier les cellules dont les particules devront subir une ou plusieurs trans-
formation(s), donc celles qui sont proches des parois périodiques.

La figure 2.29 montre un cas simple 2D cartésien avec deux parois périodiques deux à deux. Une
couleur y est associée à une paroi, elle-même associée à une transformation (ici de simples translations).
Lorsqu’une particule est localisée dans une cellule colorée, elle doit subir la transformation correspon-
dant à la couleur de la paroi associée. Concrètement, une copie identique de la particule est créée sur
le processeur possédant la périodicité correspondante, qui peut être le même processeur ou bien un pro-
cesseur distant. Les coordonnées de la copie, sa vitesse de translation et sa vitesse de rotation subissent
la transformation, qui peut être une translation (comme dans le cas présenté), ou bien une rotation, ou
bien une composition des deux. La figure 2.29 fait également apparaître des cellules de deux couleurs,
c’est-à-dire des cellules situées aux intersections de plusieurs périodicités. Les particules situées dans
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grille fictive
<latexit sha1_base64="Wc+q2yM4RJt9j2cYAtnrWS1JMdo="></latexit><latexit sha1_base64="Wc+q2yM4RJt9j2cYAtnrWS1JMdo="></latexit><latexit sha1_base64="Wc+q2yM4RJt9j2cYAtnrWS1JMdo="></latexit><latexit sha1_base64="Wc+q2yM4RJt9j2cYAtnrWS1JMdo="></latexit>

t0
<latexit sha1_base64="JrUTwWRnzm9OuUzFHxOejWYwhr8="></latexit><latexit sha1_base64="JrUTwWRnzm9OuUzFHxOejWYwhr8="></latexit><latexit sha1_base64="JrUTwWRnzm9OuUzFHxOejWYwhr8="></latexit><latexit sha1_base64="JrUTwWRnzm9OuUzFHxOejWYwhr8="></latexit>

t1
<latexit sha1_base64="yifflTrVSgdFV/hvpHhd3MqCLfw="></latexit><latexit sha1_base64="yifflTrVSgdFV/hvpHhd3MqCLfw="></latexit><latexit sha1_base64="yifflTrVSgdFV/hvpHhd3MqCLfw="></latexit><latexit sha1_base64="yifflTrVSgdFV/hvpHhd3MqCLfw="></latexit>

t3
<latexit sha1_base64="CAR4mQE3/59+KF9EwuN/WqTEp30="></latexit><latexit sha1_base64="CAR4mQE3/59+KF9EwuN/WqTEp30="></latexit><latexit sha1_base64="CAR4mQE3/59+KF9EwuN/WqTEp30="></latexit><latexit sha1_base64="CAR4mQE3/59+KF9EwuN/WqTEp30="></latexit>

t2
<latexit sha1_base64="PeR91OnCynpfYhqDOpW4LAvvETk="></latexit><latexit sha1_base64="PeR91OnCynpfYhqDOpW4LAvvETk="></latexit><latexit sha1_base64="PeR91OnCynpfYhqDOpW4LAvvETk="></latexit><latexit sha1_base64="PeR91OnCynpfYhqDOpW4LAvvETk="></latexit>

t4
<latexit sha1_base64="k1Mqv6m1gIyKXa79nEYkCBm7u30="></latexit><latexit sha1_base64="k1Mqv6m1gIyKXa79nEYkCBm7u30="></latexit><latexit sha1_base64="k1Mqv6m1gIyKXa79nEYkCBm7u30="></latexit><latexit sha1_base64="k1Mqv6m1gIyKXa79nEYkCBm7u30="></latexit>

t5
<latexit sha1_base64="yG/rvR5FMJjTaTwRKB15jtRtRn8="></latexit><latexit sha1_base64="yG/rvR5FMJjTaTwRKB15jtRtRn8="></latexit><latexit sha1_base64="yG/rvR5FMJjTaTwRKB15jtRtRn8="></latexit><latexit sha1_base64="yG/rvR5FMJjTaTwRKB15jtRtRn8="></latexit>

t6
<latexit sha1_base64="xIN4FBjWb6tzAwTHzSjUbUHFyWE="></latexit><latexit sha1_base64="xIN4FBjWb6tzAwTHzSjUbUHFyWE="></latexit><latexit sha1_base64="xIN4FBjWb6tzAwTHzSjUbUHFyWE="></latexit><latexit sha1_base64="xIN4FBjWb6tzAwTHzSjUbUHFyWE="></latexit>

t7
<latexit sha1_base64="8u+QVIEW3rMnGIJx6rC/856Elmo="></latexit><latexit sha1_base64="8u+QVIEW3rMnGIJx6rC/856Elmo="></latexit><latexit sha1_base64="8u+QVIEW3rMnGIJx6rC/856Elmo="></latexit><latexit sha1_base64="8u+QVIEW3rMnGIJx6rC/856Elmo="></latexit>

injection du fluide
<latexit sha1_base64="G2udFbEwHuA5EqjwGGHh1/xthfo="></latexit><latexit sha1_base64="G2udFbEwHuA5EqjwGGHh1/xthfo="></latexit><latexit sha1_base64="G2udFbEwHuA5EqjwGGHh1/xthfo="></latexit><latexit sha1_base64="G2udFbEwHuA5EqjwGGHh1/xthfo="></latexit>

FIGURE 2.28: Comportement observé à divers instants lors d’une fluidisation avec prise en compte d’une
grille fictive uniquement vue par les particules. Le fluide n’est pas représenté et les particules sont co-
lorées par la fraction volumique de fluide locale. À gauche, un terme de perte de charge additionnelle
est ajouté dans la zone située sous la grille. À droite, aucune perte de charge n’est ajoutée. L’appari-
tion de chemins préférentiels empruntés par le fluide conduit à un envol des particules et une mauvaise
fluidisation.
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ces cellules doivent subir un traitement spécifique qui consiste à en créer trois copies au total : une co-
pie d’après la transformation associée à la première couleur, puis une copie d’après la transformation
associée à la seconde couleur, et enfin une copie associée à la composition des deux transformations
(transformation double).

proc #0
<latexit sha1_base64="DfSWEXM2ow9zyJRzhT38tb9dYKQ="></latexit><latexit sha1_base64="DfSWEXM2ow9zyJRzhT38tb9dYKQ="></latexit><latexit sha1_base64="DfSWEXM2ow9zyJRzhT38tb9dYKQ="></latexit><latexit sha1_base64="DfSWEXM2ow9zyJRzhT38tb9dYKQ="></latexit>

proc #1
<latexit sha1_base64="TC4w60h22mB6LZHs3Jr6rDDh1zY="></latexit><latexit sha1_base64="TC4w60h22mB6LZHs3Jr6rDDh1zY="></latexit><latexit sha1_base64="TC4w60h22mB6LZHs3Jr6rDDh1zY="></latexit><latexit sha1_base64="TC4w60h22mB6LZHs3Jr6rDDh1zY="></latexit>

X0
<latexit sha1_base64="pwIAA86WjNTCXvrdFE0f+TYh7VA="></latexit><latexit sha1_base64="pwIAA86WjNTCXvrdFE0f+TYh7VA="></latexit><latexit sha1_base64="pwIAA86WjNTCXvrdFE0f+TYh7VA="></latexit><latexit sha1_base64="pwIAA86WjNTCXvrdFE0f+TYh7VA="></latexit>

X1
<latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="4pHnmXcFkdWriA/BT8lvv/uEwvY="></latexit><latexit sha1_base64="4pHnmXcFkdWriA/BT8lvv/uEwvY="></latexit><latexit sha1_base64="2G2uulR5P1XCr7KagLDyUyL85R8="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit>

Y1
<latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="oTE25AxJwSt2NL7vSvO+pZTa17U="></latexit><latexit sha1_base64="oTE25AxJwSt2NL7vSvO+pZTa17U="></latexit><latexit sha1_base64="Vj6trQt3DTHIra+7bdnmF/rxPMI="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit>

Y0
<latexit sha1_base64="tvTOImPhR5P/oKSlT1a+C0eLJN0="></latexit><latexit sha1_base64="tvTOImPhR5P/oKSlT1a+C0eLJN0="></latexit><latexit sha1_base64="tvTOImPhR5P/oKSlT1a+C0eLJN0="></latexit><latexit sha1_base64="tvTOImPhR5P/oKSlT1a+C0eLJN0="></latexit>

proc #0
<latexit sha1_base64="DfSWEXM2ow9zyJRzhT38tb9dYKQ="></latexit><latexit sha1_base64="DfSWEXM2ow9zyJRzhT38tb9dYKQ="></latexit><latexit sha1_base64="DfSWEXM2ow9zyJRzhT38tb9dYKQ="></latexit><latexit sha1_base64="DfSWEXM2ow9zyJRzhT38tb9dYKQ="></latexit>

proc #1
<latexit sha1_base64="TC4w60h22mB6LZHs3Jr6rDDh1zY="></latexit><latexit sha1_base64="TC4w60h22mB6LZHs3Jr6rDDh1zY="></latexit><latexit sha1_base64="TC4w60h22mB6LZHs3Jr6rDDh1zY="></latexit><latexit sha1_base64="TC4w60h22mB6LZHs3Jr6rDDh1zY="></latexit>

X0
<latexit sha1_base64="pwIAA86WjNTCXvrdFE0f+TYh7VA="></latexit><latexit sha1_base64="pwIAA86WjNTCXvrdFE0f+TYh7VA="></latexit><latexit sha1_base64="pwIAA86WjNTCXvrdFE0f+TYh7VA="></latexit><latexit sha1_base64="pwIAA86WjNTCXvrdFE0f+TYh7VA="></latexit>

X1
<latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="4pHnmXcFkdWriA/BT8lvv/uEwvY="></latexit><latexit sha1_base64="4pHnmXcFkdWriA/BT8lvv/uEwvY="></latexit><latexit sha1_base64="2G2uulR5P1XCr7KagLDyUyL85R8="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit><latexit sha1_base64="MLwMlzbO2g8O3WhnXFvwXqfSqkc="></latexit>

Y1
<latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="oTE25AxJwSt2NL7vSvO+pZTa17U="></latexit><latexit sha1_base64="oTE25AxJwSt2NL7vSvO+pZTa17U="></latexit><latexit sha1_base64="Vj6trQt3DTHIra+7bdnmF/rxPMI="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit><latexit sha1_base64="5+KCoI0btpgj0k84Gx2VkDmrft0="></latexit>

Y0
<latexit sha1_base64="tvTOImPhR5P/oKSlT1a+C0eLJN0="></latexit><latexit sha1_base64="tvTOImPhR5P/oKSlT1a+C0eLJN0="></latexit><latexit sha1_base64="tvTOImPhR5P/oKSlT1a+C0eLJN0="></latexit><latexit sha1_base64="tvTOImPhR5P/oKSlT1a+C0eLJN0="></latexit>

Périodicités pour le proc #0
<latexit sha1_base64="PNa+pvAxzYp0WUIJGKSm3aay0ts="></latexit><latexit sha1_base64="PNa+pvAxzYp0WUIJGKSm3aay0ts="></latexit><latexit sha1_base64="PNa+pvAxzYp0WUIJGKSm3aay0ts="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="KlztFKno9+FeCQTSDnkfxaeUgOY="></latexit><latexit sha1_base64="KlztFKno9+FeCQTSDnkfxaeUgOY="></latexit><latexit sha1_base64="HBuNn2bcK2oUUUGOGT/p8XJiOEA="></latexit><latexit sha1_base64="PNa+pvAxzYp0WUIJGKSm3aay0ts="></latexit><latexit sha1_base64="PNa+pvAxzYp0WUIJGKSm3aay0ts="></latexit><latexit sha1_base64="PNa+pvAxzYp0WUIJGKSm3aay0ts="></latexit><latexit sha1_base64="PNa+pvAxzYp0WUIJGKSm3aay0ts="></latexit><latexit sha1_base64="PNa+pvAxzYp0WUIJGKSm3aay0ts="></latexit><latexit sha1_base64="PNa+pvAxzYp0WUIJGKSm3aay0ts="></latexit>

Périodicités pour le proc #1
<latexit sha1_base64="OqKcY1Navv5JDiDUgnVYxt3cyZw="></latexit><latexit sha1_base64="OqKcY1Navv5JDiDUgnVYxt3cyZw="></latexit><latexit sha1_base64="OqKcY1Navv5JDiDUgnVYxt3cyZw="></latexit><latexit sha1_base64="OqKcY1Navv5JDiDUgnVYxt3cyZw="></latexit>

FIGURE 2.29: Périodicités sur un cas simple 2D cartésien. Le domaine rectangulaire est réparti sur deux
processeurs proc #0 et proc #1 dont les frontières sont en trait noir épais. Les quatre parois X0, X1,
Y0 et Y1, sont périodiques deux à deux, tel que X0 et X1 sont liées, et Y0 et Y1 sont liées. Une particule
est dessinée. Les cellules sont coloriées lorsque les particules qui y sont localisées doivent subir une
ou plusieurs transformation(s) périodique(s) : les particules situées dans les cellules doivent subir la
transformation associée à X0. De même, les cellules sont associées à X1, les cellules à Y0, et les
cellules à Y1. Les particules situées dans les cellules constituées de deux couleurs doivent subir les
deux transformations associées. Le même code couleur, mais avec des couleurs plus claires, est utilisé
pour représenter les cellules fictives après avoir subies les transformations nécessaires. À gauche, les
transformations pour le proc #0, à droite pour le proc #1.

Dans les cas 3D avec trois périodicités possédant des intersections, des cellules à trois couleurs appa-
raissent. Les particules s’y situant doivent alors subir les trois transformations élémentaires, puis les trois
transformations doubles, et enfin la transformation triple, ce qui porte le nombre de copies à effectuer
à 7. L’usage de périodicités engendrent donc un surcoût séquentiel dû à l’augmentation du nombre de
particules (réels + fictives) à traiter, et un surcoût parallèle lorsque les copies doivent être envoyées à des
processeurs distants. L’implémentation de périodicités est rendue plus complexe par le fait qu’elle doit
être utilisable quelque soit la position et l’inclinaison des parois, et ce quelque soit le partitionnement et
le maillage employés. De plus, selon le ratio de diamètre des particules et de taille de maille locale, il
peut être nécessaire d’identifier des cellules qui ne sont pas directement en contact avec les parois.
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paroi n�2
<latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit><latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit><latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit><latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit>

p
ar

oi
n
� 4

<latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit><latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit><latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit><latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit>

couleur
<latexit sha1_base64="56tybGPgISsHKDaf3La0W9vrDaw="></latexit><latexit sha1_base64="56tybGPgISsHKDaf3La0W9vrDaw="></latexit><latexit sha1_base64="56tybGPgISsHKDaf3La0W9vrDaw="></latexit><latexit sha1_base64="56tybGPgISsHKDaf3La0W9vrDaw="></latexit> décimal

<latexit sha1_base64="F9Pbf7KyMRUfaS00wfJv+BL17Us="></latexit><latexit sha1_base64="F9Pbf7KyMRUfaS00wfJv+BL17Us="></latexit><latexit sha1_base64="F9Pbf7KyMRUfaS00wfJv+BL17Us="></latexit><latexit sha1_base64="F9Pbf7KyMRUfaS00wfJv+BL17Us="></latexit>

binaire
<latexit sha1_base64="Jq3FLWvslnZ1TGXK62RRCbTdmNg="></latexit><latexit sha1_base64="Jq3FLWvslnZ1TGXK62RRCbTdmNg="></latexit><latexit sha1_base64="Jq3FLWvslnZ1TGXK62RRCbTdmNg="></latexit><latexit sha1_base64="Jq3FLWvslnZ1TGXK62RRCbTdmNg="></latexit>

2
<latexit sha1_base64="irh94WoMCRb5GcnZD91Yb+lIJHk="></latexit><latexit sha1_base64="irh94WoMCRb5GcnZD91Yb+lIJHk="></latexit><latexit sha1_base64="irh94WoMCRb5GcnZD91Yb+lIJHk="></latexit><latexit sha1_base64="irh94WoMCRb5GcnZD91Yb+lIJHk="></latexit>

4
<latexit sha1_base64="0YoAD5JbsmeHFvzxySG2WCmXkhs="></latexit><latexit sha1_base64="0YoAD5JbsmeHFvzxySG2WCmXkhs="></latexit><latexit sha1_base64="0YoAD5JbsmeHFvzxySG2WCmXkhs="></latexit><latexit sha1_base64="0YoAD5JbsmeHFvzxySG2WCmXkhs="></latexit>

0 0 0 0 1 0

0 0 1 0 0 0

0 0 1 0 1 0

identifiant
<latexit sha1_base64="fyRUKtTHK3Ab65uAR1/nLGMoBcc="></latexit><latexit sha1_base64="fyRUKtTHK3Ab65uAR1/nLGMoBcc="></latexit><latexit sha1_base64="fyRUKtTHK3Ab65uAR1/nLGMoBcc="></latexit><latexit sha1_base64="fyRUKtTHK3Ab65uAR1/nLGMoBcc="></latexit>

2
<latexit sha1_base64="irh94WoMCRb5GcnZD91Yb+lIJHk="></latexit><latexit sha1_base64="irh94WoMCRb5GcnZD91Yb+lIJHk="></latexit><latexit sha1_base64="irh94WoMCRb5GcnZD91Yb+lIJHk="></latexit><latexit sha1_base64="irh94WoMCRb5GcnZD91Yb+lIJHk="></latexit>

8
<latexit sha1_base64="jSMyfqNa38WGNsUyedtujWl1jqc="></latexit><latexit sha1_base64="jSMyfqNa38WGNsUyedtujWl1jqc="></latexit><latexit sha1_base64="jSMyfqNa38WGNsUyedtujWl1jqc="></latexit><latexit sha1_base64="jSMyfqNa38WGNsUyedtujWl1jqc="></latexit>

10
<latexit sha1_base64="6R3+ftMc2oprjV7WTpHhWBRlyOo="></latexit><latexit sha1_base64="6R3+ftMc2oprjV7WTpHhWBRlyOo="></latexit><latexit sha1_base64="6R3+ftMc2oprjV7WTpHhWBRlyOo="></latexit><latexit sha1_base64="6R3+ftMc2oprjV7WTpHhWBRlyOo="></latexit>

paroi n�2
<latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit><latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit><latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit><latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit>

paroi n�2
<latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit><latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit><latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit><latexit sha1_base64="qVaGP3MobjcJT6l+oqjdGHVPTZs="></latexit>

p
a
ro

i
n
� 4

<latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit><latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit><latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit><latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit> p
a
ro

i
n
� 4

<latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit><latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit><latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit><latexit sha1_base64="sA9nHsnpHglq72Hw5O/qQrXuw2U="></latexit>

étape 1
<latexit sha1_base64="NRfL6jSJbhsBYPXpXP7E6wpiKrA="></latexit><latexit sha1_base64="NRfL6jSJbhsBYPXpXP7E6wpiKrA="></latexit><latexit sha1_base64="NRfL6jSJbhsBYPXpXP7E6wpiKrA="></latexit><latexit sha1_base64="NRfL6jSJbhsBYPXpXP7E6wpiKrA="></latexit>

étape 2
<latexit sha1_base64="+VDqXl0f+xn86exBw1o1CCX5z6c="></latexit><latexit sha1_base64="+VDqXl0f+xn86exBw1o1CCX5z6c="></latexit><latexit sha1_base64="+VDqXl0f+xn86exBw1o1CCX5z6c="></latexit><latexit sha1_base64="+VDqXl0f+xn86exBw1o1CCX5z6c="></latexit>

étape 3
<latexit sha1_base64="56D3WUp/XK780lrTDsRmsjWrNq4="></latexit><latexit sha1_base64="56D3WUp/XK780lrTDsRmsjWrNq4="></latexit><latexit sha1_base64="56D3WUp/XK780lrTDsRmsjWrNq4="></latexit><latexit sha1_base64="56D3WUp/XK780lrTDsRmsjWrNq4="></latexit>

bitflag
<latexit sha1_base64="HvP7A7wrmYji8x7Rgx//ExDndIA="></latexit><latexit sha1_base64="HvP7A7wrmYji8x7Rgx//ExDndIA="></latexit><latexit sha1_base64="HvP7A7wrmYji8x7Rgx//ExDndIA="></latexit><latexit sha1_base64="HvP7A7wrmYji8x7Rgx//ExDndIA="></latexit>

décimal
<latexit sha1_base64="F9Pbf7KyMRUfaS00wfJv+BL17Us="></latexit><latexit sha1_base64="F9Pbf7KyMRUfaS00wfJv+BL17Us="></latexit><latexit sha1_base64="F9Pbf7KyMRUfaS00wfJv+BL17Us="></latexit><latexit sha1_base64="F9Pbf7KyMRUfaS00wfJv+BL17Us="></latexit>

bitflag
<latexit sha1_base64="HvP7A7wrmYji8x7Rgx//ExDndIA="></latexit><latexit sha1_base64="HvP7A7wrmYji8x7Rgx//ExDndIA="></latexit><latexit sha1_base64="HvP7A7wrmYji8x7Rgx//ExDndIA="></latexit><latexit sha1_base64="HvP7A7wrmYji8x7Rgx//ExDndIA="></latexit>

FIGURE 2.30: Mécanisme d’identification des cellules pour la prise en compte des périodicités. Le cas
présenté correspond à une intersection de deux parois périodiques numérotées 2 et 4 (l’autre paroi avec
laquelle chacune d’elles partage une périodicité n’est pas dessinée).

Le mécanisme utilisé, schématisé sur la figure 2.30, repose sur l’utilisation du formalisme binaire
pour identifier les cellules associées à des transformations périodiques. Il suit le processus suivant :

1. à chaque noeud appartenant à une paroi périodique est attribué un identifiant appelé "bitflag"
dépendant uniquement de la paroi à laquelle il appartient. Soit n l’identifiant d’une paroi pé-
riodique, le bitflag correspondant est 2n−1. Le bitflag des noeuds appartenant simultanément à
plusieurs parois est obtenu par une opération logique XOR des bitflags des deux parois sous
forme binaire. C’est l’étape 1 de la figure 2.30.

2. Ces bitflags sont propagés de noeud en noeud depuis les parois périodiques vers l’intérieur du
domaine de calcul. Au cours de la propagation, notamment dans les zones proches de deux parois
périodiques, des noeuds marqués de plusieurs bitflags apparaissent également. C’est l’étape 2 de
la figure 2.30.

3. Ensuite intervient l’étape de marquage des cellules, elles aussi munies d’un bitflag. Le bitflag
de chaque cellule est calculé via une opération logique XOR des différents bitflags des noeuds
composant la cellule, au format binaire. Chaque cellule est donc marquée d’un bitflag "empreint"
de ceux de ses noeuds. Il est donc possible, pour n’importe quelle cellule, de remonter aux iden-
tifiants des parois périodiques dont son bitflag est issu par analyse de ce dernier, même si elle est
distante de la paroi, voire localisée sur un processeur différent. C’est l’étape 3 de la figure 2.30.

Finalement, les particules situées dans des cellules marquées ont accès aux différentes transforma-
tions qu’elles doivent subir. Le mécanisme implémenté est générique et permet de simuler jusqu’à trois
paires de périodicités ayant des intersections, sur maillages cartésiens et tétraédriques. La figure 2.31
montre un lit fluidisé quasi 2D où les parois latérales sont périodiques deux à deux. Qualitativement, on
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peut voir une structure se former au travers de la périodicité.
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FIGURE 2.31: Lit fluidisé quasi 2D pour lequel les parois latérales sont périodiques deux à deux. Seules
les particules sont visibles, et sont coloriées par la fraction volumique de fluide locale. Au centre, le
domaine de calcul considéré, entouré par deux réplications virtuelles dûes aux périodiciés.

2.7.3 Rugosité de paroi

La prise en compte de la rugosité des parois du domaine est parfois nécessaire afin d’obtenir une
modélisation précise des écoulements granulaires confinés. En particulier, dans les cas où les contacts
particules-paroi sont nombreux, par exemple dans le cas de particules inertielles, ceux-ci engendrent une
perte de quantité de mouvement qui peut conduire à un grand nombre de particules glissant indéfini-
ment sur les parois si celles-ci sont considérées parfaitement planes [303]. Ce constat vient contredire les
observations expérimentales, qui montrent qu’en réalité les particules s’éloignent du mur. Tsirkunov &
Panvilov [299] ont d’ailleurs calculé que les particules rasantes ont une probabilité nulle de rebondir avec
un angle nul sur une paroi. En réalité, la majorité des parois possèdent une rugosité (voir figure 2.32),
dont les effets sur les particules sont principalement fonction du ratio du diamètre des particules et des
dimensions des aspérités. Russin & Sommerfeld [171] ont montré que la prise en compte de cette rugo-
sité conduisait à une augmentation de la dispersion transverse, des fluctuations de vitesse particulaire,
et une diminution de leur vitesse moyenne de transport, en étudiant des écoulements turbulents en ca-
nal horizontal et vertical. Cette vitesse de transport moyenne des particules peut être réduite de 40%
dans le cas de parois assez rugueuses [32]. Les effets de rugosité influencent directement les particules
situées près des parois, qui dans les écoulements en canal ont tendance à être rasantes (angle incident
faible) [274][162]. Sur la figure 2.33 issus de travaux sur un lit fluidisé [102] [103], on peut observer de
façon qualitative que l’ajout d’un modèle de rugosité permet d’améliorer sensiblement le profil moyen
de vitesse solide en proche paroi, là où sans rugosité celui-ci est surestimé le long de la paroi.

La rugosité peut se définir comme une perturbation localisée de l’épaisseur de la paroi autour de
sa valeur moyenne. Elle peut être explicitement représentée, de façon géométrique, mais cette approche
est rendue coûteuse par le fait qu’il faut suffisamment discrétiser la géométrie des parois, à des échelles
inférieures à la taille des particules. Cela impose également de résoudre de façon explicite le contact
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FIGURE 2.32: (a) Image obtenu par SEM de la rugosité (ici importante) d’un tube d’acier. Issu de [304].
(b) Photographie de la rugosité, faible (à gauche) ou forte (à droite) d’une plaque d’acier inoxydable.
Issu de [276].

FIGURE 2.33: Comparaison de profils radiaux de moyenne temporelle de vitesse verticale de solide
(normalisée) sur une section du lit fluidisé (réacteur cylindrique) expérimenté à l’Université de Birmin-
gham [102] obtenus avec un formalisme Euler-Euler. À gauche, condition de non-glissement appliqué à
la phase solide, équivalent à un certain modèle de rugosité. À droite, condition de glissement sans rugo-
sité. Qualitativement, on observe que l’ajout d’un modèle de rugosité permet d’améliorer sensiblement
le profil moyen de vitesse solide en proche paroi, là où sans rugosité le flux solide est surestimé le long
de la paroi. Les points expérimentaux sont signalés par des carrés vides avec des marges d’erreur. Issu
de [103].

particules-paroi, ce qui impose de faire une recherche du point de contact. À la place, il est possible
de la représenter de façon stochastique. L’idée de base de Tsuji et al. [303] est de représenter la ru-
gosité comme un mur virtuel incliné d’un certain angle par rapport au mur géométrique, visible sur la
figure 2.34. Il s’agit d’une approche qui néglige la hauteur des aspérités. Sous le nom d’"abnormal boun-
cing model", elle permet de calculer l’angle pour le mur virtuel en fonction du nombre de Froode de
l’écoulement et de l’angle incident de collision, à condition que ce dernier soit inférieur à 7◦.

Le concept de mur incliné virtuel a été repris par Sommerfeld [274] dans son "shadow effect model".
Dans cette approche, l’angle virtuel est calculé aléatoirement selon une loi de probabilité, typiquement
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FIGURE 2.34: Représentation de la rugosité pariétale d’après le concept de mur virtuel, incliné d’un
angle virtuel γ [303]. La normale pour ce mur virtuel est nγ . La vitesse et l’angle d’incidence avant et
après le contact sont respectivement notés u−p et α−, et u+

p et α+. Adapté de [163].

une loi normale centrée et bornée par des valeurs minimum et maximum avec un écart type, et pour
toutes les particules incidentes. L’effet dit d’incidence, que l’on peut se représenter comme un effet
de perspective (les particules ne "voient" pas la même rugosité suivant leur angle d’attaque sur la paroi),
n’est ici pas pris en compte, contrairement à l’"abnormal bouncing model" précédent. Ce modèle pose un
problème pour les particules rasantes lorsqu’un angle virtuel négatif est tiré, car les particules peuvent
rentrer dans le mur à la fin du contact. Pour les petits angles d’attaque, la valeur absolue de l’angle
virtuel est donc considérée. En conséquence, la loi de probabilité sur l’angle virtuel n’est donc plus
une loi normale classique pour les petits angles incidents. Ceci souligne l’importance de la prise en
compte de l’effet d’incidence dans la modélisation du rebond. Or, les mesures de Schade & Hädrich [257]
valident l’aspect gaussien pour approximer le véritable profil de rugosité de paroi, mais précisent que
la densité de probabilité pour l’angle de rugosité expérimenté par les particules devrait correspondre
à la véritable distribution d’angle rugueux modulé par un effet d’incidence. D’après Sommerfeld &
Huber [275], il existe un "shadow effect" pour les particules à faible angle d’incidence, fruit d’un effet de
perspective décrit plus haut, et d’un effet de rebond qui doit obligatoirement les éloigner de la paroi. Sur
des arguments géométriques et mathématiques, ils montrent alors que la PDF normalisée d’angle virtuel
vu par les particules P ∗(α−,∆γ, γ) s’écrit :

P ∗(α−,∆γ, γ) =
sin(α− + γ)

sin(α−)

1√
2π∆γ2

exp

Ç −γ2

2∆γ2

å
, (2.189)

pour laquelle ∆γ correspond à l’écart type d’angle virtuel γ, et α− est l’angle incident (voir figure 2.34).
Cette loi correspond donc à un terme issu d’une distribution gaussienne centrée pour décrire γ (terme

1√
2π∆γ2

exp
(−γ2/2∆γ2

)
), modulé par un effet d’incidence sin(α−+γ)

sin(α−) . Néanmoins, l’algorithme suivi

par les auteurs, appelé "shadow effect model", comportant des tests de rejet afin d’éviter des collisions
non-physiques, ne représente pas effectivement la relation 2.189, et son emploi résulte en de nombreuses
particules continuant à glisser le long des parois, en particulier pour les particules à faible angle d’in-
cidence [164]. L’effet attendu de rebond est donc partiellement représenté pour les particules rasantes,
ce qui est gênant compte tenu du fait que beaucoup de particules arrivent sur les parois avec des angles
faibles [274][162]. Il apparaît qu’un modèle stochastique efficace devrait prendre en compte les effets
de rebonds multiples, qui en fin de compte, même si l’angle de rebond du premier contact reste rasant,
permet assurément à la particule de s’éloigner de la paroi à la fin du dernier rebond [299].

Dans leurs travaux comportant des simulations numériques de rebonds déterministes sur des parois
rugueuses, Konan et al. [163] vérifient la loi de probabilité issue de l’équation 2.189, ce qui montre
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qu’elle reproduit bien l’effet d’incidence désiré. Cependant, ils observent que la probabilité d’obtenir
plus d’un rebond selon la valeur du premier angle de rebond reste supérieure à 0 pour les petits angles
positifs, contrairement à Sommerfeld & Huber [275] qui considèrent que la condition de positivité de
l’angle est suffisante pour assurer que la particule s’éloigne de la paroi. Les résultats montrent encore
que la PDF d’angle final de rebond pour les particules ayant subi un rebond unique est la même que
celle des particules dans leur ensemble (rebond unique + rebond multiple), ce qui implique une faible
influence des rebonds multiples sur la trajectoire finale des particules. Les contacts multiples sont ce-
pendant cruciaux pour décrire les contacts rasants. Tous ces arguments ont conduit Konan et al. [163]
à imaginer leur propre modèle stochastique pour les collisions, appelé "rough wall multi-collisions mo-
del". Ce modèle s’appuie sur l’équation 2.189 pour générer un angle virtuel, puis à utiliser les modèles
usuels de collision particules-paroi pour calculer l’angle de rebond de la particule à partir de la normale
du mur virtuel nγ . La dernière étape de la procédure consiste à s’assurer que la probabilité de faire un
unique rebond avec l’angle virtuel généré correspond à celle issue de leurs observations (et considérée
comme universelle). Finalement, ce modèle permet, par rapport au "shadow effect model", de considérer
l’effet d’incidence et de rebond désiré avec un rebond unique. Il faut noter cependant, bien que Konan
et al. [163] semble postuler que ces résultats puissent être généralisés, ces derniers sont tirés de cas uni-
quement 2D, où la rugosité ne varie que dans la direction de la collision. En réalité, la rugosité possède
un caractère tridimensionnel qui devrait être expérimenté par les particules, et ainsi forcer leur vitesse de
rebond à s’aventurer hors du plan initial. De plus, les simulations effectuées dans ces travaux mettaient
en jeu des contacts instantanés. Un traitement adapté est donc nécessaire pour l’application du modèle
sphères molles.

Concernant ce dernier point, Mallouppas & van Wachem [192] ont appliqué les mécanismes issus
de Sommerfeld & Huber [275] et Konan et al. [163] dans le cadre du modèle sphères molles. Les dif-
ficultés relatives à cette implémentation sont inhérentes au fait que la particule pénètre dans la paroi.
Le traitement modifié consiste à générer un premier mur virtuel lorsque la distance entre la particule et
la paroi vaut l’amplitude de la rugosité considérée. Ensuite, si la particule continue à se rapprocher de
telle façon que sa distance à la paroi vaille la moitié de la distance à laquelle le dernier mur virtuel a été
placé, on place un nouveau mur virtuel, et ainsi de suite. Chaque mur virtuel est généré indépendamment
des précédents à partir d’un nouveau tirage d’angle virtuel γ, et ce jusqu’à ce que la particule s’éloigne
du mur. Récemment, Radenkovic & Simonin [237] se sont appuyés sur les analyses de Sommerfeld &
Huber [275] et Konan et al. [163] afin de mettre au point un traitement tridimensionnel de la rugosité
de paroi. Leurs résultats indiquent que l’angle de rebond final par rapport au mur réel α+ est bien re-
présenté par le modèle 2D de Konan et al. [163], cependant ils démontrent également la présence d’une
déviation transverse de cet angle de rebond. En introduisant un angle virtuel transverse γ∗, dont les si-
mulations prouvent qu’il est affecté ni par le shadow effect ni par les rebonds multiples, Radenkovic &
Simonin [237] mettent au point un algorithme sensiblement équivalent à celui issu de Konan et al. [163]
et capable de traiter la rugosité 3D.

Une modélisation rudimentaire de la rugosité 3D a été implémentée dans le code YALES2. L’ap-
proche simplifiée consiste à générer pour chaque noeud des parois une nouvelle position, correspondant
à l’application d’une légère perturbation de sa position initiale. Le processus mis en oeuvre est le suivant :

1. sur les parois qui ne sont ni des entrées, ni des sorties, ni périodiques, chaque noeud i génère
un vecteur perturbation propre, noté Perti et possédant (en 3D) trois coordonnées sans unité.
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Chacune de ces coordonnées est générée de façon à obéir à une loi normale standard réduite
(moyenne nulle, écart-type unitaire) en utilisant la méthode de Box-Muller [42]. La distribution
des vecteurs Perti/||Perti|| générés de cette manière est uniforme sur la surface d’une sphère
unitaire centrée sur le noeud i [194].

2. Sur chaque noeud, on dimensionne Perti pour obtenir Pert∗i en mètres, en introduisant un para-
mètre de rugosité σrugo tel que :

Pert∗i = Perti ·∆xi · σrugo. (2.190)

∆xi correspond à une dimension caractéristique du volume de contrôle associé au noeud i. σrugo
est une constante dans tout le domaine, généralement comprise entre 0 et 0.2.

3. Finalement, on déplace les noeuds en mettant à jour leurs coordonnées, suivant :

x′i = xi + Pert∗i , (2.191)

x′i symbolisant les nouvelles coordonnées du noeud i, et xi ses anciennes. Lors de la transfor-
mation, les connectivités des différents éléments du maillage restent inchangées, néanmoins les
métriques doivent être recalculées. Les structures de données introduites pour le traitement ex-
plicite des contacts particule-paroi présentées dans la section 2.3 doivent également être mises à
jour.

Ce traitement consiste donc à assimiler les différentes échelles de la rugosité réelle à une rugosité ma-
croscopique dont la taille caractéristique est proche de la taille de maille locale. Les contacts particules-
paroi peuvent alors être traités de façon explicite suivant l’algorithme détaillé dans la section 2.3. Outre
sa simplicité, cette méthode permettrait de traiter de façon immédiate la rugosité 3D. La description
géométrique de la perturbation permettrait également de prendre naturellement en compte un effet d’in-
cidence. La capacité de cette méthode à modéliser la rugosité 3D pour l’approche sphères molles à travers
des essais quantitatifs est actuellement en cours de vérification dans la thèse de A. Nigmetova (IMFT,
Toulouse, France). D’excellents accords avec les résultats obtenus par Radenkovic & Simonin [237] ont
d’ores-et-déjà été mis à jour.
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Chapitre 3

Optimisation du solveur granulaire de
YALES2

Ce troisième chapitre se consacre spécifiquement à l’accélération des performances du code dans
un paradigme de décomposition de domaine de type MPI appliqué aux maillages non-structurés. La
parallélisation du code met en jeu des communications non-bloquantes avec packing et unpacking des
données, ainsi qu’un algorithme de load balancing dynamique pour répartir au mieux la charge de calcul
entre les processeurs.
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3.1 Accélération du calcul des forces de collision interparticulaires

Le calcul des forces de collision interparticulaires est une étape qui peut s’avérer très coûteuse pour
les codes de CFD-DEM en terme de temps CPU. En effet, a priori, cette étape nécessite de calculer
les distances interparticulaires pour toutes les paires de particules, exhibant alors un coût de calcul en
O(N2

p ), Np étant le nombre de particules présentes dans le domaine. Il est alors fréquent d’introduire
un mécanisme permettant d’éliminer rapidement les particules trop éloignées les unes des autres et sans
calcul de distance, afin de réduire ce coût. Le concept de grille de détection (en anglais "linked cell")
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FIGURE 3.1: Méthode de recherche des partenaires potentiels de collision dans un cas 2D. : noeuds
de la grille. : grille cartésienne superposée. La particule ciblée p est située dans la cellule centrale
( ). Les autres particules localisées dans cette cellule ou dans les cellules adjacentes ( ) sont identifiées
comme ses partenaires potentiels de collision.

imaginé par Verlet [308] consiste à discrétiser le domaine de calcul en cellules parallélépipédiques dont
les dimensions sont plus grandes que les diamètres des particules. Chaque particule est localisée grâce à
ses coordonnées dans une cellule de la grille de détection. Identifier les partenaires potentiels de collision
d’une particule consiste alors à effectuer une boucle sur les cellules adjacentes (y compris la cellule
contenant la particule ciblée) pour retrouver les particules y ayant été localisées (voir figure 3.1). Est
ainsi constituée une liste de partenaires potentiels de collision. Les seuls calculs de distance à effectuer
concernent donc ces voisins potentiels, d’où l’économie de temps. Le nombre de cellules adjacentes à
vérifier est donc de 8 en 2D et de 26 en 3D, +1 pour la cellule centrale. Néanmoins, la 3ème loi de
Newton autorise à ne vérifier que la moitié de ces cellules [160]. En effet les interactions au sein d’une
paire ne nécessitent d’être vérifiées que par l’une des deux particules constituant la paire.

Il existe de nombreuses variantes et de nombreuses façons d’implémenter ce type de technique. Un
algorithme appelé No Binary Search (NBS) très efficace est présenté par Munjiza & Andrews [214] pour
traiter les objets sphériques de même dimension. Celui-ci atteint un coût linéaire en O(Np), qui semble
être la meilleure scalabilité théorique possible [260]. Pour des applications polydisperses, il convient
d’utiliser la taille du plus gros objet comme taille minimale des cases, ce qui conduit à la détection de
beaucoup de petits objets, d’où la nécessité d’adapter les techniques. L’algorithme proposé par Peters et
al. [232] est optimisé pour traiter les collisions d’objets de tailles différentes. Certains auteurs font en
sorte d’actualiser la liste des partenaires potentiels de collision seulement "lorsque c’est nécessaire". Un
critère basé sur la vitesse des particules permet de postuler que cette liste restera identique pendant un
certain temps, sur lequel le déplacement des particules est limité.

Afin de n’introduire aucune hypothèse, et dans la limite de distributions monodisperses, l’algorithme
implémenté au cours de ces travaux est présenté ci-dessous. Dans le cadre d’une décomposition de do-
maine de type MPI, celui-ci est réalisé individuellement par chaque processeur :

1. Comptage du nombre de particules Np appartenant au processeur et détermination d’un cube en-
globant ces particules, de coordonnées minimum Imin, Jmin et Kmin, et de coordonnées maxi-
mum Imax, Jmax et Kmax. Le système de coordonnées utilisé repose sur les axes x, y et z
classiques. Les particules sont identifiables de façon unique par un indice pn ∈ [[1 : Np]].
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2. Construction de la grille cartésienne de détection. Les cellules, cubiques, ont un côté égal au
diamètre des particules. Détermination du nombre de cellules dans les trois directions de l’espace,
NI , NJ et NK .

3. Localisation des particules sur la grille grâce à trois coordonnées "entières" (PI ,PJ ,PK) telles
que :

• PI = INT
Ç
xp(1)− Imin

NI

å
+ 1,

• PJ = INT
Ç
xp(2)− Jmin

NJ

å
+ 1,

• PK = INT
Ç
xp(3)−Kmin

NK

å
+ 1,

où 1, 2 et 3 se rapportent aux coordonnées x, y et z. Chaque particule stocke un indice unique
PN = PI +NI ·(PJ−1)+NINJ ·(PK−1). Construction d’un vecteur de dimensionNINJNK

contenant le nombre de particules dans chaque case, appelé ppc pour particle per cell.

4. Construction d’un vecteur de dimension NINJNK contenant le nombre de particules dans les
cases précédentes et dans la cellule courante, appelé cumul_ppc+ cc pour cumulated particle
per cell + current cell, de la façon suivante :
• cumul_ppc+ cc(1) = ppc(1) (premier indice),
• cumul_ppc+ cc(i) = cumul_ppc+ cc(i− 1) + ppc(i), i ∈ [[2, NINJNK ]],

5. De la même façon, construction du vecteur cumul_ppc de taille NINJNK contenant le nombre
de particules dans les cases précédentes et tel que :
cumul_ppc(i) = cumul_ppc+ cc(i)− ppc(i), i ∈ [[1, NINJNK ]].

6. Construction du vecteur pt_index de taille Np, qui consiste à ranger les particules dans l’ordre
correspondant aux vecteurs précédents. Ainsi pour chaque particule contenue dans la cellule PN ,
on effectue le calcul :
• start = cumul_ppc(PN ) + 1,
• pt_index(start) = pn,
• cumul_ppc(PN ) = cumul_ppc(PN ) + 1.

7. On recréé le vecteur cumul_ppc (voir étape 5).

8. Les particules sont maintenant ordonnées de façon idoine dans le vecteur pt_index, et on peut
procéder à l’identification des voisins. Pour chaque particule localisée en case PN , on boucle sur
les cases adjacentes notées PN,adj .
• Au sein de chacune de ces cellules, on boucle sur le nombre de particules présentes, donné

par ppc(PN,adj).
• Ces particules sont indicées padj , et on a donc padj ∈ [[0, ppc(PN,adj)]]. Pour chaque particule
padj , on créé un indice ind tel que :
ind = padj + cumul_ppc(PN,adj),
• Le vecteur my_collision_partners associé à la particule traitée et contenant la liste de ses

partenaires potentiels de collision est rempli avec :
my_collision_partners(i+ 1) = pt_index(ind),
où i correspond ici au nombre de voisins potentiels actuel de la particule traitée, incrémenté
au cours de la procédure. Le nombre total de voisins détectés par particule est stocké.
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La dimension du vecteurmy_collision_partners ne pouvant être connue a priori, celle-ci est initialisée
à une valeur de 30, et cette taille est augmentée par paliers de 10 lorsque c’est nécessaire. L’utilisation de
paliers se justifie par le fait qu’augmenter la taille du vecteurmy_collision_partners tout en conservant
son contenu précédent passe nécessairement par un mécanisme de désallocation/allocation mémoire dont
la récurrence est à éviter.

Un traitement spécifique est mis en place pour traiter les particules situées dans la même cellule que
la particule dont on identifie les voisins. Afin de garantir que les interactions ne sont bien traitées qu’une
seule fois par paire, on attribue un numéro à chaque particule localisée dans une même cellule. Durant
l’étape de détection, on s’assure alors qu’une particule numérotée n ne peut détecter une particule nu-
mérotée m seulement si n < m. De cette façon, en prenant l’exemple de 3 particules contenues dans la
cellule centrale, la particule 1 pourra détecter la particule 2 et la particule 3, la particule 2 pourra détecter
la particule 3, et la particule 3 ne détectera aucune particule. Les paires de particules 1 − 2 (ou 2 − 1),
1− 3 (ou 3− 1), et 2− 3 (ou 2− 3), ne seront donc traitées et stockées qu’une fois.

Afin de quantifier la dépendance de la vitesse de cet algorithme avec le nombre de particules, on
réalise deux séries de tests, dont la première est extraite des travaux de Munjiza & Andrews [214] sur un
cas 2D. Les deux configurations mises en oeuvre sont respectivement représentées sur les figures 3.2(a)
et 3.2(b). Elles consistent respectivement en :

1. Dans la direction x, les particules sont arrangées de façon à ce que la distance entre chaque centre
vaille leur diamètre. Dans la direction y, la distance inter-centre vaut deux fois ce diamètre. Ces
tests ont été réalisés en quasi 2D avec YALES2, c’est-à-dire dans un domaine de calcul 3D mais
ne contenant qu’une cellule dans la direction z. Différents nombres de particules sont testés,
allant de 5000 à 90000 particules, en conservant un domaine de calcul carré.

2. Configuration cubique simple purement 3D où l’espacement entre deux centres consécutifs vaut
le diamètre des particules dans toutes les directions, correspondant à une fraction volumique
homogène d’environ 0.476. Différents nombres de particules sont testés, allant de 5000 à 90000

particules, en conservant un domaine de calcul cubique.

Pour ces deux séries de tests, un seul processeur est utilisé. On relève le temps de calcul nécessaire à
dix opérations d’identification et de stockage des partenaires potentiels de collision pour l’ensemble des
particules. Les résultats sont visibles sur la figure 3.3. Dans les deux cas, un coût linéaire en O(Np) est
observé, ce qui témoigne de la bonne scalabilité de l’algorithme implémenté vis-à-vis de la quantité de
particules.

Cet algorithme peut devenir coûteux en terme de mémoire. En effet, outre le stockage des voisins
potentiels de collision, il nécessite la création de trois vecteurs de taille NINJNK et un vecteur de taille
Np. Pour construire les trois premiers, on se base initialement sur une taille de cellule égale au diamètre
des particules afin de détecter le moins de voisins possibles pour une particule. De plus, par souci de
simplification il a été omis que les particules sont identifiées par deux numéros (dû à la double décompo-
sition de domaine du code YALES2) et non par un, et le dernier vecteur est en fait une matrice de taille
(2, Np), tout comme les vecteurs où sont stockés les voisins détectés lors de l’étape finale (étape 8 de
l’algorithme ci-dessus). Pour limiter la quantité de mémoire allouée, il est possible de limiter le nombre
total de cellules NINJNK . En cas de dépassement de la valeur (NINJNK)max instruite, le programme
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FIGURE 3.2: (a) Configuration 2D utilisée par Munjiza & Andrews [214]. Le diamètre des particules est
ici noté D. L’espacement entre les centres de deux particules consécutives vaut D dans la direction x, et
2D dans la direction y. (b) Configuration cubique simple utilisée pour le second test. L’espacement entre
deux centres consécutifs vaut D dans toutes les directions.

recalcule une taille de maille satisfaisant ce critère. Ceci résultera dans un nombre de cases moins impor-
tant, donc une allocation de mémoire réduite, résultant cependant dans un surcoût de l’identification des
voisins (étape 8 de l’algorithme ci-dessus), puisque le nombre de particules dans chaque cellule sera plus
important. La taille et le nombre de cases employés sont calculés indépendamment sur chaque proces-
seur. Les coordonnées extrêmes de la grille de détection s’appuient sur les coordonnées des particules et
non pas sur celles du domaine de calcul du processeur, afin de limiter l’allocation de mémoire lorsqu’un
processeur contient peu de particules groupées. Enfin, en cas de non-contiguïté du domaine de calcul
d’un processeur, qui peut se trouver réparti sur deux (ou davantage) blocs de maillages distants, une
grille de détection est créée sur chaque bloc. Ceci permet là encore de limiter une explosion du nombre
de cellules utilisées. L’ensemble des grilles de détection est déterminé de façon dynamique à chaque pas
de temps particulaire.

3.2 Parallélisation du code

Aller vers la simulation à l’échelle pilote de systèmes complexes pour les simulations CFD-DEM
impose que de bonnes performances ainsi qu’une scalabilité satisfaisante puissent être atteintes sur les
machines de calcul. Dû au fait que des collisions peuvent survenir entre des particules n’étant pas locali-
sées sur le même processeur, voire entre des processeurs dont les domaines sont disjoints, un traitement
parallèle spécifique est requis pour calculer les forces de collision. Ce problème a été résolu en accord
avec la structure de données du code YALES2 pour les maillages non-structurés, détaillée dans la sec-
tion 3.2.1 ci-dessous, en implémentant une méthode de particules fantômes (ghost particles) dans un
paradigme MPI (Message Passing Interface). En effet, la décomposition de domaine est une option at-
tractive pour la parallélisation des problèmes de CFD-DEM, en particulier avec l’émergence de grands
centres de calcul à mémoire distribuée, pour sa capacité à fournir de hautes scalabilités même pour de
grands nombres de processeurs. À noter que la parallélisation à mémoire partagée (OpenMP) a aussi
été explorée avec succès dans ce domaine d’étude [13], montrant de meilleures scalabilités parallèles
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loi linéaire y = 1.1982⇥ 10�6x

YALES2

R2 ⇡ 0.998
<latexit sha1_base64="tU3DM/mG8FATYmfzQe8EO04Eg10="></latexit><latexit sha1_base64="tU3DM/mG8FATYmfzQe8EO04Eg10="></latexit><latexit sha1_base64="tU3DM/mG8FATYmfzQe8EO04Eg10="></latexit><latexit sha1_base64="tU3DM/mG8FATYmfzQe8EO04Eg10="></latexit>

0 20000 40000 60000 80000 100000
Nombre de particules [�]

0.00

0.05

0.10

0.15

T
em

ps
C

P
U

po
u
r

10
op

ér
a
ti

on
s

[s
]
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FIGURE 3.3: (a) Résultats obtenus avec YALES2 sur la configuration présentée sur la figure 3.2(a). Un
coût linéaire est observé, avec un coefficient de détermination valant R2 ≈ 0.998. (b) Résultats obtenus
avec YALES2 sur la configuration cubique simple de la figure 3.2(b). Un coût linéaire est également
observé, avec un coefficient de détermination valant R2 ≈ 0.999. Les temps CPU relevés correspondent
à 10 opérations de détection et stockage des partenaires potentiels de collision. Les unités utilisées sont
identiques à la publication originale de Munjiza & Andrews [214].
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(comparé à MPI) pour de petits nombres de particules. Un code DEM exécuté sur des GPU (Graphics
Processing Unit) [234] [332], parfois combiné avec un code CFD exécuté sur des CPU (Central Proces-
sing Unit) [149], a également été reportée comme une méthode à hautes performances prometteuse.

L’algorithme aujourd’hui implémenté dans le code YALES2 peut être résumé de la façon suivante :
d’abord, les particules fantômes sont identifiées grâce à un halo de cellules défini autour du domaine de
calcul de chaque processeur. Ensuite, les données nécessaires des particules appartenant à un halo sont
groupées, ou "packées", et échangées entre les processeurs voisins. Enfin, après une étape dite "d’un-
packing", les particules fantômes sont traitées pour être localisées sur la grille de détection mentionnée
précédemment (voir Section 3.1), avec les particules nativement présentes sur le processeur récepteur.
Les sous-sections suivantes détaillent chaque étape de cet algorithme. Tous les tests présentés dans cette
partie ont été menés sur la configuration de Birmingham détaillée dans la section 5.4, et effectués sur le
supercalculateur Curie du CEA (Commissariat à l’Énergie Atomique). Sauf spécification, les statistiques
ont été obtenues sur 1s de temps physique, et démarrées après avoir initialisé la fluidisation durant 2.5s.
Il sera vu dans la section 5.4 que sans permettre une convergence statistique complète du lit, ces échelles
temporelles permettent d’atteindre un état représentatif du point de vue des performances. En effet, la
hauteur de lit et la perte de charge ont déjà atteint un régime d’oscillation autour de leur moyenne.

3.2.1 Structures de données de YALES2

Dans un premier temps, certaines propriétés du code YALES2 concernant le partitionnement des
maillages non-structurés sont soulignées. Les structures de données associées sont également introduites,
car elles ont fortement influencé les méthodologies implémentées, qui seront discutées plus tard dans ce
chapitre. Des détails supplémentaires concernant ces aspects du code peuvent être trouvés dans [211].
Comme mentionné précédemment, les équations de Navier-Stokes dans l’approximation des bas nombres
de Mach sont résolues sur des maillages non-structurés, qui permettent une maîtrise locale des tailles de
mailles employées ainsi que la description de géométries arbitrairement complexes. Une décomposition
de domaine à deux niveaux (double décomposition de domaine ou DDD) est employée, et organisée
de la façon suivante : à un niveau de granularité grossier, les éléments de maillage sont répartis sur les
processeurs. Cela consiste en la séparation du domaine de calcul en sous-domaines, chacun affecté à un
coeur de calcul. À un niveau de granularité plus fin, à l’échelle du processeur, on rencontre des groupes
de cellules appelés groupes d’éléments (en anglais "ELement GRouPs" ou ELGRPs), représentés sur la
figure 3.4. En 3D, les ELGRPs contiennent typiquement O(103) éléments. Suivant la même représenta-
tion, les particules localisées sur un ELGRP spécifique sont stockées dans des groupes de particules (en
anglais "ParTicle GRouPs" ou PTGRPs), contenant jusqu’à 500 particules chacun.

Comparée à la décomposition de domaine simple (en anglais "Single-level Domain Decomposition"
ou SDD), la DDD permet une meilleure gestion de la mémoire des processeurs utilisée pour les algo-
rithmes de type cache-aware. En effet, si toutes les données d’un ELGRP peuvent entrer dans la mémoire
cache du coeur, toutes les opérations sur ces données peuvent être effectuées sans nécessiter d’étapes
de chargement ou déchargement du cache. Ce niveau de parallélisme supplémentaire peut également
être exploité pour d’autres algorithmes : ces grilles emboîtées peuvent être utiles aux méthodes multi-
grilles [191]. Dans ce cas, le plus bas niveau de granularité peut être utilisé pour le préconditionnement
de l’équation de Poisson. Le partitionnement aux deux échelles peut être effectué grâce à la librairie
METIS [155], parmi d’autres.
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FIGURE 3.4: Double décomposition de domaine (DDD). Les éléments grisés participent aux communica-
tions intérieures et extérieures du domaine des processeurs. Ceux repassés en noir participent uniquement
aux communications extérieures. Issu de [211].
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FIGURE 3.5: Communicateurs interne (INTCOMM) et externe (EXTCOMM) correspondant à la fi-
gure 3.4.

L’utilisation de la DDD requiert la mise en place d’une structure de données spécifique. En effet, dans
ce contexte, chaque ELGRP représente un bloc de maillage indépendant, entre lesquels des communi-
cations interviennent, par exemple lors du calcul de gradients ou de l’assemblage des résidus. Ainsi, en
plus des connectivités classiques inter-processeurs, certains éléments géométriques tels que les faces, les
paires et les noeuds, ont besoin d’échanger des données à l’intérieur des processeurs durant les étapes de
communication. Une structure additionnelle est donc nécessaire afin de connecter ces éléments au niveau
des frontières entre ELGRPs. Plutôt qu’utiliser une méthode de cellules fantômes, un communicateur in-
terne (en anglais "INTernal COMMunicator" ou INTCOMM) contenant une copie de toutes les faces,
paires et de tous les noeuds appartenant à une interface ELGRP-ELGRP, ELGRP-proc, ou proc-proc,
est déployé. Des communicateurs externes (en anglais "EXTernal COMMunicators" ou EXTCOMMs)
contiennent également leur propre copie des éléments situés au niveau des interfaces proc-proc. Cette
architecture particulière est schématisée sur la figure 3.5, sur laquelle la structure de données particulière
aux parois (boundaries) est également représentée.
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FIGURE 3.6: Marquage d’une couche de cellules ( ) à l’interface entre deux domaines de processeurs. À
gauche, sur maillage non-structuré, la particule p rouge n’est pas identifiée comme appartenant au halo.
À droite, sur maillage régulier, une couche de cellules est un critère suffisant pour identifier les particules
fantômes.

3.2.2 Identification du halo de cellules pour le parallélisme

La première étape pour la parallélisation du code consiste en la définition des halos de cellules autour
du domaine de calcul de chaque processeur, servant à déterminer les particules les plus proches des inter-
faces entre processeurs. Une sélection efficace de ces cellules limitera le nombre de particules fantômes
à échanger, facilitant ainsi la construction de la grille de détection des partenaires potentiels de collision
tout en limitant l’impact sur le temps nécessaire au calcul des forces de collision.

L’identification de ces cellules composant un halo autour du domaine de calcul de chaque processeur
peut être réalisée facilement sur des maillages cartésiens réguliers, et dans la plupart des cas, une couche
de cellules est suffisante pour le construire et s’assurer qu’aucune collision ne soit oubliée. Cependant,
des hétérogénéités dans les tailles de maille, par exemple lors de l’utilisation de maillages o-grid ou
non-structurés, peuvent rendre ce critère caduque et conduire à l’oubli de nombreuses collisions, comme
représenté sur la figure 3.6. Ceci souligne le besoin d’une stratégie adaptative pour marquer les cellules,
qui idéalement devrait être basé sur un calcul de distance exacte à l’interface entre processeurs.

Ce problème de calcul de distance entre les noeuds du maillage et une interface a été résolu de façon
exacte dans la section 2.3.3, pour la sélection spatiale des particules proches des parois du domaine.
Théoriquement, la même méthode pourrait être utilisée ici, par construction des régions de Voronoi des
interfaces inter-processeurs. Néanmoins, celle-ci est consommatrice de mémoire car elle réclame la créa-
tion et le stockage de nombreuses métriques et connectivités. La quantité d’interfaces inter-processeurs
pouvant être bien plus conséquente que la surface des parois lorsqu’un nombre important de processeurs
est utilisé, l’approche implémentée pour la création de halo utilise cette fois un calcul approché des dis-
tances. On peut également souligner que le calcul exact de la distance est attractif pour le calcul des
forces de collision particule-paroi, car le calcul de ces dernières repose sur celui de la distance de recou-
vrement avec les parois. Hors, le marquage des cellules proches de l’interface doit simplement obéir à
un critère de distance minimum : il faut que le halo soit au moins aussi large que la distance prescrite.
La qualité de l’approximation permettra simplement une meilleure sélection des cellules, donc un gain
de temps de calcul.

La difficulté réside dans le fait qu’a priori, ce problème nécessite le calcul de la distance entre chaque
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noeud du maillage et chaque face, arête et noeud présents sur une interface processeur-processeur, d’où
un coût de calcul potentiellement conséquent s’accompagnant de nombreuses communications paral-
lèles. Pour contourner cette difficulté, l’algorithme implémenté s’inspire des méthodes de fast-marching
développées pour les méthodes de type Level-Set [265][300]. Il repose sur la génération de points sur
toute la surface des interfaces processeur-processeur appelés marqueurs, dont les coordonnées seront
propagées de noeud à noeud depuis l’interface et jusqu’à satisfaire le critère de distance imposé. L’al-
gorithme suit la progression ci-dessous, tel que schématisé sur la figure 3.7, où dmin représente une
instruction de distance pour l’épaisseur du halo de cellules.

1. Les noeuds appartenant à l’interface proc-proc sont marqués 0 (formant l’ensemble des noeuds
de niveau 0). Les cellules contenant un noeud de niveau 0, étant en contact avec l’interface, sont
elles aussi marquées 0. Les cellules de niveau 0 possèdent donc au moins un noeud, une arête,
ou une face appartenant à l’interface proc-proc. Les autres noeuds de ces cellules sont marqués
1, formant l’ensemble des noeuds de niveau 1. Les noeuds de niveau 1 appartiennent ainsi à des
cellules possédant un noeud, une arête ou une face de l’interface.

2. Une liste de marqueurs est créée sur chaque noeud du maillage. Cette liste est capable de contenir
les coordonnées de plusieurs marqueurs, ainsi que leur distance au noeud notée d. À cet instant,
les listes des noeuds de niveau 1 sont remplies, ce qui consiste à :

(a) boucler sur les cellules de niveau 0,

(b) pour chacune de ces cellules, boucler sur les noeuds de niveau 1,

(c) pour chacun de ces noeuds, générer des marqueurs de façon aléatoire sur les entités (noeud,
arête ou face) de la cellule de niveau 0 courante en contact avec l’interface,

(d) calculer toutes les distances entre ces marqueurs et le noeud de niveau 1 en cours de traite-
ment,

(e) remplir la liste de marqueurs du noeud traité en identifiant les marqueurs les plus proches.
Les coordonnées de ces marqueurs ainsi que leur distance au noeud, sont stockées au sein de
cette liste. Les marqueurs sont classés par ordre croissant de distance au noeud.

3. Une fois tous les noeuds de niveau 1 traités, les listes de marqueurs sont propagées : chaque noeud
1 construit sa nouvelle liste en fusionnant successivement sa liste actuelle avec celle des noeuds
1 avec lesquels il partage une connexion. Un nouveau classement des marqueurs est effectué au
sein des nouvelles listes. Lors d’une fusion de deux listes, seuls les marqueurs les plus proches
sont conservés.

4. Pour chaque noeud de niveau 1, on vérifie si le marqueur de la liste le plus proche (donc le
premier) est à une distance d ≤ dmin. d correspond à la meilleure approximation de la distance
noeud-interface. Si oui, les éléments de maillage non-marqués contenant ce noeud sont à leur
tour marqués 1. Les autres noeuds de ces éléments sont également marqués 1.

5. On répète les opérations 3 et 4 jusqu’à ce qu’il n’y ait plus aucun noeud marqué tel que d ≤ dmin.

Notons que lors de la mise-à-jour des listes de marqueurs (étape 3), des tests d’unicité sont réalisés afin
d’éviter que plusieurs copies d’un même marqueur viennent les polluer. Ainsi, lorsqu’un marqueur situé
à une certaine distance doit être ajouté à une liste déjà constituée, on vient d’abord vérifier qu’aucun
marqueur déjà présent dans la liste n’est situé à la même distance. Ensuite, si un marqueur déjà présent
est situé à la même distance, on compare individuellement chaque coordonnée. Si la distance au noeud
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FIGURE 3.7: Algorithme de type fast-marching. La distance instruite dmin correspond naturellement au
rayon de la particule p. Un élément ou un noeud coloré signifie qu’il est marqué. Les marqueurs sont
générés sur la frontière du processeur #1. : éléments et noeuds de niveau 0. : éléments et noeuds
de niveau 1. Ici, certains de ces noeuds vérifient d ≤ dmin. : éléments et noeuds de niveau 1 marqués
lors de la seconde propagation des listes. Tous ces noeuds sont à une distance suffisante. Les éléments
colorés définissent alors le halo autour du processeur #1.
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cas dégénéré
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FIGURE 3.8: Cas dégénéré pouvant apparaître sur les maillages non-structurés : la liste initiale du noeud
posant problème ne contient pas les marqueurs les plus proches de l’interface. Le problème est résolu en
fusionnant sa liste avec celle du noeud adjacent.
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proc #2

Cartesian mesh

p

grid of proc #1

proc #2

unstructured mesh

p

FIGURE 3.9: Marquage de couches d’éléments ( ) suivant une instruction de distance à l’interface de
deux domaines de processeurs. À gauche, sur le maillage structuré, les particules p sont maintenant toutes
deux identifiables. À droite, sur le maillage régulier, on obtient les mêmes résultats.

concerné et les coordonnées sont identiques, alors on conclut que le marqueur traité est déjà présent dans
la liste, et il n’est finalement pas ajouté.

De plus, il est fondamental que l’ensemble des noeuds partagent leur liste, et ce quel que soit l’ordre
dans lequel ils ont été marqués, d’où l’absence d’incrémentation de leur numérotation. En effet, la fi-
gure 3.8 montre un cas dégénéré, où initialement un noeud appartenant à un triangle obtusangle ne peut
que détecter les marqueurs générés sur la face du triangle appartenant à l’interface. Dans cette configura-
tion, la hauteur du triangle, indiquant ici la distance exacte à l’interface, réside à l’extérieur du triangle.
Ainsi, les marqueurs initialement présents dans la liste ne peuvent correctement représenter cette dis-
tance. Après fusion de sa liste avec celle du noeud adjacent, le noeud posant problème récupère les
marqueurs les mieux positionnés pour le calcul de distance. Le fait que les marqueurs soient successi-
vement générés sur chaque objet ; noeud, arête ou face de l’interface, lors du traitement de la cellule de
niveau 0 correspondant, permet leur bufferisation et donc l’économie de mémoire.

Effectuer ce processus permet, au début d’une simulation et tant que le partitionnement reste in-
changé, d’identifier les éléments requis pour le traitement des particules fantômes, puisque tous les élé-
ments contenant un noeud plus proche d’une interface proc-proc qu’un rayon de particule sont marqués
(voir figure 3.9). Cette technique fonctionne sur n’importe quel type de mailles : tétraèdres, hexahèdres,
prismes, pyramides, ainsi que sur les maillages hybrides. Elle est également indépendante du partitionne-
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FIGURE 3.10: Cas classique où la distance entre un noeud et un marqueur est calculée au travers l’inter-
face d’un processeur tiers.

ment, notamment au moment de la propagation des listes de marqueurs, i.e. lorsque les listes doivent se
propager au travers d’une autre interface proc-proc. L’une des configurations régulièrement rencontrée
est schématisée sur la figure 3.10. À cet effet, lors de l’étape 3, une mise-à-jour parallèle est réalisée,
d’après les structures de données introduites en sous-section 3.2.1. La mise-à-jour parallèle est repré-
sentée sur la figure 3.11 : chaque noeud dupliqué (une copie sur le processeur #2, une sur le processeur
#3) construit sa propre liste de marqueurs en fonction des noeuds voisins connus. Ensuite, ces listes
construites localement sont copiés vers l’INTCOMM, puis vers l’EXTCOMM, où une communication
MPI vient partager les listes entre les deux processeurs. Finalement, au niveau de l’INTCOMM de chaque
processeur, l’étape d’actualisation (étape 3) peut être réalisée de façon à ce que chaque noeud dupliqué
acquiert la même liste de marqueurs.

Le tableau 3.1 fournit les temps CPU relatifs (par rapport au temps CPU de la méthode de référence)
mesurés lors de différentes étapes de l’avancement temporel des particules. Ces temps correspondent
au processeur le plus lent. Différentes méthodes d’identification de halo sont comparées : la référence
correspond à la méthode adaptative présentée dans cette section. Les trois autres correspondent à des
méthodes moins élaborées où l’instruction consiste à marquer la première couche d’élément près de
l’interface, puis les deux premières couches, et enfin les trois premières. Pour ce test, le lit fluidisé de
Birmingham (voir section 5.4) lancé sur 512 processeurs a servi d’illustration. Il s’agit d’une configu-
ration simple et commune où le rayon des particules est plus petit que la taille moyenne des mailles. Il
est donc évident qu’une couche de cellules devrait être suffisante dans la majorité des cas pour l’iden-
tification du halo. Dans des cas présentant des ratios de tailles de cellules plus importants, ces résultats
seraient bien entendu différents.

Les valeurs obtenues indiquent une forte dépendance avec la taille du halo, ce qui correspond à un
comportement attendu dès lors que la quantité de particules ghosts à échanger entre processeurs, à lo-
caliser sur la grille de détection puis à traiter pour les collisions, varie fortement en fonction de cette
taille. Dans le cas illustré, le calcul des forces de contact semble être la partie la plus sensible. Une ana-
lyse approfondie des cellules marquées permet de comprendre les écarts observables entre la méthode
adaptative et la méthode à une couche de cellules, alors que celles-ci devraient ici donner des résultats
quasiment identiques : par construction, l’algorithme à une couche de cellules peut identifier quelques
cellules de la seconde couche de cellules dans les zones à courbures négatives, d’où les meilleurs temps
obtenus avec la méthode adaptative.
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FIGURE 3.11: Actualisation parallèle des listes pour l’algorithme de fast-marching.

TABLE 3.1: Influence de la méthode d’identification du halo sur le temps CPU.

Temps CPU relatif du processeur le plus lent
Méthode utilisée Échange de

particules fantômes
Détection des partenaires
potentiels de collision

Calcul des
forces de contact

Méthode adaptative 1.00 1.00 1.00
Une couche de cellules 1.04 1.07 1.35
Deux couches de cellules 1.69 1.66 1.98
Trois couches de cellules 2.63 2.55 3.07

Plusieurs inconvénients sont attribuables à la méthode adaptative implémentée :
• Elle fournit une approximation de la distance, dont la valeur peut dépendre du nombre de mar-

queurs qu’un noeud peut stocker, i.e. la taille des listes de marqueurs, ainsi que de la quantité
et de la localisation initiale des marqueurs. Ces points seront discutés quantitativement dans la
section 4.4.
• Le critère de distance dmin doit être connu avant la simulation ; soit le plus grand rayon parmi

les particules présentes, ou une échelle de coupure pour d’éventuelles interactions particulaires à
distance (e.g. les forces électrostatiques), ou encore une taille de filtre pour le couplage avec la
phase fluide.
• Cette méthode est plus coûteuse que la méthode classique consistant à marquer des couches de

cellules successives.
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FIGURE 3.12: Structure améliorée des communicateurs, contenant les Particle EXTernal COMMunica-
tors (PTEXTCOMMs), et les ghost ParTicle GRouPS (GHOST PTGRPS).

Pour bénéficier pleinement de cette méthode d’identification du halo, une nouvelle structure de données
appelée ParTicle EXTernal COMMunicators (PTEXTCOMM) est créée, jouant le même rôle que les
communicateurs externes précédemment mentionnés, mais dédiés aux particules. À cet instant, la nou-
velle architecture est dessinée sur la figure 3.12. Sur chaque processeur, un PTEXTCOMM est alloué
pour chaque autre processeur atteint durant la création du halo, qui permettra le traitement des échanges
MPI paire à paire entre processeurs. Pour assurer que chaque paire de processeurs est bien constituée, et
que sur chaque processeur de cette paire il existe bien un PTEXTCOMM dédié à cette paire, un opéra-
tion supplémentaire de sécurité est effectuée une fois les halos définis. Comme illustré sur la figure 3.12,
chaque PTEXTCOMM peut contenir plusieurs groupes de particules particuliers appelés Particle Groups
To Send ou PGTS. Ils conservent également la liste des éléments appartenant au halo. Il est intéressant de
noter que la liste des PTEXTCOMMs peut contenir davantage d’éléments que la liste des EXTCOMMS,
puisque des processeurs distants peuvent être atteints durant la propagation.

3.2.3 Traitement des particules fantômes

Une fois défini le halo de cellules basé sur le calcul approximatif de la distance à l’interface, les
particules fantômes, qui sont celles contenues dans les halos, doivent être échangées. Sur la figure 3.13,
on représente un halo de cellules autour du processeur #1 dans une géométrie cylindrique décrite par un
maillage non-structuré. Ce halo s’est visiblement propagé sur les domaines de calcul des processeurs #2,
#3, #4, #5 et #6. Ainsi, ces processeurs devront envoyer au processeur #1, via un procédé décrit dans
cette section, une copie de leurs particules contenues dans ce halo, qui formeront les particules fantômes
du processeur #1.

Le traitement pour l’échange des particules contenues dans les halos est décrit ici. On prend l’exemple
d’un processeur noté #p, dont le halo contient des cellules de plusieurs processeurs voisins notés #n.

1. Les particules appartenant aux différents processeurs #n et contenues dans les cellules du halo
du processeur #p sont copiées dans le PTEXTCOMM correspondant à la paire #n − #p, et
réparties dans ses PGTS.

2. Une fois constitués les PGTS au sein de chaque PTEXTCOMM, ceux-ci subissent une opéra-



Optimisation du solveur granulaire de YALES2 143

#1

#2

#3

#4 #5

#6

FIGURE 3.13: Halo de cellules du processeur #1 ( ). Les processeurs voisins prenant part à ce halo sont
de rang #2, #3, #4, #5 et #6. Ainsi, ces processeurs devront envoyer au processeur #1 une copie de
leurs particules contenues dans ce halo, qui formeront les particules fantômes du processeur #1.

tion de packing : l’ensemble des particules des PGTS sont groupées dans un unique tableau ne
contenant que des nombres réels (une opération de transfert de type est réalisée sur les données
non-réelles). Seules les données nécessaires au calcul des forces de contact, i.e. le diamètre, la
masse, la position, et les vitesses translationnelle et rotationnelle, sont packées.

3. Chaque processeur #n envoie ses PGTS sous forme packée au processeur #p (communications
point-à-point non-bloquantes d’un unique message).

4. Au moment de la réception, le processeur #p déballe (il "unpack") les paquets reçus, et recréé
des PTGRPs spéciaux contenant les particules fantômes, appelés ghost PTGRPs.

5. Vérification que toutes les communications MPI sont terminées.

Finalement, les particules fantômes contenues dans les ghost PTGRPs sont traitées comme les particules
locales par le processeur #p pour le calcul des forces de contact. Une fois les forces de contact calculées,
les ghost PTGRPs sont vidés et réinitialisés. Des simulations réalisées sur le cas du lit fluidisé de Bir-
mingham (voir section 5.4) sur 512 coeurs ont montré que l’échange des particules fantômes pouvaient
représenter 50% du temps de simulation total en cas de codage naïf (pas de packing, échanges MPI
bloquants). La suite de cette section est consacrée à l’implémentation d’une stratégie de parallélisme
efficace pour la réduction du coût de l’opération 3 de l’algorithme précédemment présenté.

Plusieurs limitations matérielles ont une forte influence sur l’efficacité parallèle des échanges MPI,
parmi lesquelles la bande passante, qui représente la quantité de données qui peut transiter entre les
processeurs sur un temps donné, et la latence réseau τnetwork, qui représente le temps nécessaire au
transfert interprocesseur d’un message de taille nulle. On fait ici l’hypothèse que tous les processeurs
sont synchronisés, c’est-à-dire qu’ils déclenchent leurs communications au même instant. La latence
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FIGURE 3.14: Mesure de la latence globale sur le supercalculateur Curie pour un "ping pong" test dans
trois configurations réseaux différentes : : communications intra-noeud intra-socket, : communi-
cations intra-noeud extra-socket, : communications extra-noeud.

globale τlatency, que l’on définit comme le temps total nécessaire au transfert d’un paquet de données est
donc :

τlatency(en s) = τnetwork(en s) + bande passante (en s/B)× taille du message (en B). (3.1)

Parmi les termes de droite de l’équation 3.1, celui qui a le plus de chance d’être limitant doit être identifié
dans l’objectif d’écrire le code approprié. Pour ce faire, un test préliminaire est effectué, afin de mesurer
la latence globale en fonction de la taille du message. Deux processeurs interconnectés via un réseau de
type InfiniBand QDR Full Fat Tree du supercalculateur Curie du CEA (France) réalisant des échanges
MPI bloquants (test présent dans la littérature sous le nom "ping pong" [272]) sont utilisés pour ce test.
Les résultats sont exposés sur la figure 3.14. Les temps montrés correspondent à des temps moyens
observés sur 10′000 tests pour chaque cas, afin de cacher des effets indésirables tels que les temps de
déclenchement des chronomètres, la préparation et la mise en cache des processeurs notamment lors de la
première communication, ou les appels au noyau. On rappelle ici qu’au sein d’un même noeud, plusieurs
coeurs sont groupés en sous-ensembles appelés sockets. Pour ce "ping-pong" test, il est possible de placer
les deux processeurs utilisés sur le même noeud et sur le même socket (communications intra-noeud
intra-socket), sur le même noeud mais des sockets différents (communications intra-noeud extra-socket),
ou bien sur des noeuds différents (communications extra-noeud).

Deux comportements distincts peuvent être identifiés sur la figure 3.14 en fonction de la taille de
message. Le fait que le temps de communication reste stable pour les messages de tailles allant de 0B à
approximativement 1kB indique que la latence réseau est limitante dans cette zone. Sa valeur peut être
estimée à 2µs pour une communication extra-noeud, et 0.5µs pour une communication intra-noeud. Pour
des tailles de message au-delà de 10kB, toutes les courbes exhibent un comportement linéaire attribuable
à la bande passante. Sa valeur peut être estimée à 0.4µs/MB pour une communication extra-noeud, et à
0.15µs/MB pour une communication intra-noeud. Par conséquent, il apparaît que dépendant de la quan-
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FIGURE 3.15: Illustration du packing. Avant le packing, un PTEXTCOMM contient deux PGTS. Chaque
PGTS est composé d’un tableau pour chaque donnée associée aux particules. Le packing consiste à
grouper les tableaux nécessaires dans un unique vecteur afin de simplifier la gestion des communications
MPI.

tité d’échanges, utiliser des petits messages peut ne pas toujours constituer la meilleure solution. Malgré
une tendance similaire, chaque configuration intra/extra-noeud/socket offre une efficacité temporelle va-
riable, comme le montrent les valeurs de latence réseau de bande passante calculées. Conformément à
ce qui était attendu, les communications extra-noeud sont plus coûteuses, et viennent donc limiter les
performances parallèles globales du code dès que plusieurs noeuds sont requis. Les noeuds de calcul
sont également groupés en structures appelées "racks". Des mesure de temps "extra-racks" pourraient
également être réalisées pour compléter l’étude.

Une stratégie de packing, consistant à grouper tous les PGTS d’un PTEXTCOMM dans un unique
vecteur avant de l’envoyer, est implémentée afin de s’affranchir du problème de latence réseau des petits
messages (voir figure 3.15). À la réception des paquets, une étape d’ "unpacking" permet de reconstituer
des groupes de particules fantômes appelés ghost PTGRPs. Afin d’éviter de trop nombreuses opérations
d’allocation/déallocation de la mémoire, la taille des packs stockés en mémoire n’est augmentée seule-
ment si elle devient insuffisante, mais elle n’est jamais réduite, pour aider à la réutilisation des buffers. La
figure 3.16 illustre la distribution du nombre de messages MPI en fonction de la taille des messages pour
deux stratégies : la première sans packing des données du halo, pour laquelle, pour chaque PGTS d’un
PTEXTCOMM, chaque tableau correspondant à une donnée des particules est envoyé individuellement,
avec envoi préliminaire de la taille pour l’allocation en mémoire (codage naïf). La seconde stratégie
utilise la technique de packing/unpacking sus-mentionnée. Les résultats sont issus de simulations du lit
fluidisé de Birmingham (voir section 5.4) sur 512 processeurs menées sur 30 itérations. Il est évident
que le codage naïf conduit à un nombre de messages beaucoup plus important que la stratégie de pa-
cking/unpacking (environ 1′000 fois plus de messages). Ces messages sont donc beaucoup plus petits
dans la première stratégie (environ 1′000 fois plus petits), et plus de 40% des messages envoyés sont des
messages de 4B. Toujours pour la première stratégie, les plus grands messages ont une taille de 12kB.
En ce qui concerne la seconde stratégie, les tailles de messages observées correspondent bien à la taille
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FIGURE 3.16: Distribution du nombre de messages MPI en fonction de la taille des messages pour deux
stratégies de communication : : sans packing, : avec packing. Les résultats sont issus de 30

itérations effectuées sur le lit fluidisé de Birmingham sur 512 processeurs. Les sommes sous chaque
courbe correspondent au nombre total de messages envoyés.

de vecteurs packés de nombres définis de PGTS, ici allant de 1 PGTS (représentant des messages de
45kB contenant jusqu’à 500 particules), qui sont les plus représentés, jusqu’à 29 PGTS (représentant des
messages de 1.28MB contenant jusqu’à 14500 particules).

Le coût en terme de temps CPU des opérations de packing et d’unpacking des PGTSs est investigué
sur la figure 3.17, et montre une dépendance linéaire avec le nombre de PGTSs concernés. Dans les cas
où on effectue également une sélection préliminaire des données à échanger (ici, données nécessaires
au calcul des forces de collision), le coût total se voit réduit d’un facteur 14, approximativement. En
effet, dans un contexte multiphysique tel que celui dans lequel évolue le code YALES2, des données très
diverses peuvent être attribuées aux particules, d’où le très fort gain observé.

En recoupant les résultats précédent, le temps total attribué aux communications est estimé en fonc-
tion de la taille des messages sur la figure 3.18. Le temps total est calculé de la façon suivante pour la
stratégie sans packing :

temps total(k) = τlatency(k)× nombre de messages(k), (3.2)

et comme suit pour la stratégie mettant en jeu le packing, où τpack et τunpack représentent respectivement
les coûts du packing et de l’unpacking :

temps total(k) = [τlatency(k) + τpack(k) + τunpack(k)]× nombre de messages(k), (3.3)

où k dénote une certaine taille de message. Ici, la latence globale est extraite d’une communication extra-
noeud (voir figure 3.14), et les coûts de packing et d’unpacking pris en compte correspondent au cas où
une sélection préliminaire des données est effectuée (voir figure 3.17). On peut observer que même en
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FIGURE 3.17: Coût en terme de temps CPU des opérations de packing ( ) et d’unpacking ( ) avec
sélection préliminaire des données échangées, et du packing ( ) et unpacking ( ) sans sélection des
données, en fonction du nombre de PGTSs traités.

comptabilisant les coûts des opérations de packing et d’unpacking de chaque message, la seconde straté-
gie reste approximativement 12 fois plus rapide que le codage naïf sans packing. À noter que ces calculs
fournissent des temps maximums, car on formule l’hypothèse selon laquelle les échanges sont tous réali-
sés les uns à la suite des autres, alors qu’en réalité, certains peuvent être effectués sur la même période :
même dans le cadre une stratégie MPI bloquante, les échanges au sein de paires de processeurs disjointes
peuvent se faire simultanément. Ce temps de traitement n’a pas été comptabilisé dans cette étude. Il est
également possible d’argumenter en faveur de la stratégie de packing que même sur un réseau idéal (la-
tence réseau nulle, bande passante infinie), les messages ne peuvent être traités de façon parfaitement
simultanée au moment de leur réception, d’où l’économie de temps automatiquement réalisée pour des
quantités moindres de messages.

Pour conclure, tous les résultats présentés sont en faveur d’une stratégie MPI mettant en oeuvre la
méthode de packing/unpacking des données. Des simulations menées sur le lit fluidisé de Birmingham
(voir section 5.4) sur 512 processeurs ont montré que les communications MPI pouvaient représenter jus-
qu’à 50% du coût total de la simulation sans traitement spécifique des données échangées. Les résultats
obtenus avec utilisation la stratégie de packing/unpacking présentée montre un coût lié aux communica-
tions divisé par 3, permettant à la simulation de tourner 30% plus rapidement.

Comme observé précédemment, le temps CPU passé dans les opérations de packing/unpacking n’est
pas négligeable comparé à la latence globale des communications parallèles (voir figure 3.17), ce qui sug-
gère encore d’autres opportunités d’amélioration des performances. Dans ce contexte, un algorithme de
communication asynchrone permettant un recouvrement travail/communication est implémenté, comme
illustré sur la figure 3.19. L’objective d’une telle méthode est de maximiser la réalisation d’opérations de
packing et d’unpacking à la volée, afin de les recouvrir avec les temps de communications à proprement
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FIGURE 3.18: Temps théorique maximum passé dans les communications en fonction de la taille des
messages pour deux stratégies : : sans packing, et : avec packing. À titre indicatif, on représente
également le cas avec packing sans prise en compte du coût des opérations de packing/unpacking ( ).
Les résultats sont issus de 30 itérations effectuées sur le lit fluidisé de Birmingham sur 512 processeurs.
Les sommes sous chaque courbe correspondent au coût total engendré.

parler. Lors d’une première étape, les tailles de tous les packs à envoyer sont calculées, puis les requêtes
de réceptions et d’envois non-bloquants pour l’échange de ces tailles sont postées. Ces tailles de pack se-
ront utilisées pour allouer la mémoire nécessaire côté receveur. En fonction de la synchronisation initiale
des processeurs, il peut alors être utile de sonder les requêtes de réception afin d’identifier la première
taille de pack effectivement reçue. Si cette première sonde indique qu’un nombre m de PTEXTCOMMs
ont effectivement reçu les tailles des packs qu’ils devront collecter, alors ces m PTEXTCOMMs sont
immédiatement capables de packer leurs propres PGTS et de poster une seconde volée de requêtes de
réceptions et d’envois non-bloquants, cette fois-ci pour l’échange du pack lui-même. En conséquence, le
temps nécessaire au packing est recouvert avec le temps nécessaire à la récupération des tailles de pack
restantes. Si la sonde indique qu’aucune taille de pack n’a été reçue, une instruction permet d’attendre
jusqu’à ce qu’au moins une taille soit reçue. Dans ce cas, le recouvrement ne peut avoir lieu. Ce premier
sondage pour la réception des tailles est répété jusqu’à ce que celles-ci soient toutes réceptionnées, ce
qui est effectué en un nombre de sondages variable selon la synchronisation initiale des processeurs.
Une étape supplémentaire à cet endroit consiste à éliminer pour le reste des communications les PTEXT-
COMMs pour lesquels l’un au moins des processeurs de la paire associée n’a pas de particules à envoyer.
Chaque processeur de cette paire voit donc le PTEXTCOMM associé "éliminé". La seconde partie de
l’algorithme consiste d’abord, une fois la seconde volée de réceptions et d’envois non-bloquants postée
pour les packs eux-mêmes, à sonder les réceptions de ces derniers. Là encore, si cette sonde indique
qu’un nombrem de PTEXTCOMMs a bien reçu les packs à collecter, les opérations d’unpacking sur ces
packs reçus peuvent débuter, tandis que les communications restantes sont parachevées. Une instruction
d’attente prend place jusqu’à ce qu’un pack au moins soit reçu, et ce jusqu’à ce que tous les packs le
soient.
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La capacité de cet algorithme à tirer profit du recouvrement travail/communication peut être évaluée
en comparant ses performances à l’algorithme bloquant classique, la méthode de packing/unpacking
étant employée dans les deux cas. Dans le cas bloquant, les tailles de pack sont échangées de façon
ordonnée avant d’effectuer le packing, puis les packs sont eux-mêmes échangés de la même façon, avant
d’en arriver à l’étape d’unpacking. Lancé sur 512 processeurs, le lit fluidisé de Birmingham a montré
que le temps CPU nécessaire au traitement des particules fantômes décroît d’un facteur 2.6 lorsque la
méthode asynchrone est utilisée.

3.3 Performances du code

Les performances parallèles du code sont quantifiées dans cette section, au travers l’étude de son
speed-up qui caractérise la scalabilité forte, soit le gain de performances lors d’une augmentation du
nombre de processeurs pour un problème de taille fixe, et de son scale-up qui caractérise la scalabilité
faible, soit le gain de performances lors d’une augmentation du nombre de processeurs pour un problème
de taille fixe par processeur. On étudie d’abord un cas factice canonique pour lequel les particules sont
aléatoirement réparties dans un domaine cubique. Les particules y sont présentes en quantité à peu près
similaires sur chacun des processeurs. Conscients que ce cas n’est pas représentatif des configurations
étudiées dans ces travaux, qui concernent majoritairement des lits fluidisés où des zones de vide co-
habitent avec des zones denses, l’analyse est complétée par l’étude du lit fluidisé de Birmingham. Les
détails de cette dernière configuration sont abordés dans la section 5.4.

3.3.1 Mesures sur le cas factice

Un premier cas ne relevant d’aucune physique particulière est d’abord décrit (cas dit "factice"). Ce
cas consiste en une boîte cubique maillée à l’aide de tétraèdres. Les particules sont réparties aléatoirement
dans le domaine de calcul, avec une porosité moyenne de 0.54, et chaque tétraèdre contient en moyenne
près de 11 particules. Les parois sont considérées complexes, et donc traitées via l’algorithme décrit dans
la section 2.3. Afin de prendre en compte l’intégralité des coûts CPU de chaque étape de l’avancement
temporel, notamment les étapes d’interpolation et de projection, une phase fluide est également présente.
Aucun transfert de chaleur n’est pris en compte dans cette étude. Pour le relevé de performances, le pas
de temps particulaire est choisi de façon à ce que ∆t = 10∆tp. Dix pas de temps particulaires sont donc
réalisés pour chaque pas de temps fluide, ce qui correspond à une situation classique de sous-stepping.
Ce cas a été lancé sur le calculateur régional Myria du CRIANN (Centre Régional Informatique et d’Ap-
plications Numériques de Normandie), doté d’une puissance crête de 403 TFlop/s et architecturé autour
d’un réseau Intel Omni-Path. Les processeurs utilisés sont des Intel Broadwell 14 coeurs à 2.4GHz dotés
de 128Go de RAM (soit environ 4 Go par coeur).

La scalabilité forte (speed-up) est d’abord obtenu en lançant la même simulation sur différents
nombres de processeurs, allant de 532 (simulation de référence) à 4144. Chaque simulation rassemble
environ 38M de tétraèdres et 410M de particules. En notant trefCPU le temps CPU correspondant à la
boucle temporelle du solveur granulaire sur Nprocsref = 532 processeurs, le speed-up obtenu pour un
temps tCPU sur Nprocs processeurs est calculé via :

speed-up(Nprocs) = Nprocsref × trefCPU
tCPU

. (3.4)
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FIGURE 3.19: Organigramme de l’algorithme asynchrone pour le traitement des particules fantômes
avec packing/unpacking des données du halo et le recouvrement travail/communication. Étapes relatives
à l’échange des tailles de pack ( ) et des packs eux-mêmes ( ).
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TABLE 3.2: Relevé des performances de speed-up sur le cas factice.

Nprocs Np/proc Nc/proc t
∆tp
CPU t

◦,∆tp
CPU Speed-up t∆tCPU Speed-up

[s] [ns] DEM [s] CFD D
532 767596 71409 3.34 8.19 532 0.26 532
1036 394266 36670 1.77 4.34 1003 0.15 921
2072 197415 18334 0.93 2.27 1915 0.12 1149
4144 98850 9167 0.53 1.28 3401 0.15 918

Nprocs t
10∆tp+∆t
CPU Speed-up

[s] DEM+CFD
532 33.7 532
1036 17.9 1002
2072 9.4 1902
4144 5.4 3322

Le tableau 3.2 rassemble les données temporelles relevées. Dans ce tableau, Np/proc et Nc/proc sont
respectivement les nombres moyens de particules et de cellules par processeur. Les temps CPU mesurés
pour un pas de temps de la partie DEM du solveur (avancement temporel des particules), un pas de temps
de la partie CFD du solveur (avancement temporel du fluide), et une itération complète comprenant dix
pas de temps particulaires et un pas de temps fluide sont respectivement notés t∆tpCPU , t∆tCPU et t10∆tp+∆t

CPU .
Les speed-ups propres à la partie DEM, à la partie CFD, et au solveur complet, sont calculés par la for-
mule 3.4 et indiqués dans le tableau. Le temps t∆tpCPU ramené à une particule est noté t◦,∆tpCPU . Il s’agit donc
du coût CPU moyen d’une particule. La partie DEM du solveur montre une bonne scalabilité jusqu’à
4144 processeurs, avec un speed-up atteignant 82% du speed-up idéal. La mauvaise scalabilité de la par-
tie CFD est majoritairement imputable à la faible quantité de cellules par processeur (Nc/proc), ici trop
éloignée des préconisations du code : il est généralement préférable de maintenir 50k < Nc/proc. Dans
cette simulation cependant, dix pas de temps particulaires sont réalisés pour un pas de temps fluide, et les
premiers sont bien plus coûteux. Il en résulte que la partie CFD est très peu visible sur le speed-up d’une
itération complète, qui reste supérieur à 80% de sa valeur idéale. Celui-ci est tracé sur la figure 3.20.

La figure 3.21 montre la répartition des temps CPU des routines les plus coûteuses du solveur expri-
més comme des pourcentages du temps global. Sont indiquées les moyennes observées sur l’ensemble
des tests de speed-up. Comme dans la plupart des codes de DEM-CFD, le calcul des forces de collision
reste la partie la plus coûteuse du processus. Ici, elle cumule le coût des collisions particules-particules
et particules-parois complexes. La relocalisation des particules, qui n’est pas été traitée dans cet exposé,
consiste en l’identification de la cellule, de l’ELGRP, et du processeur contenant chaque particule. Cette
partie contient également l’envoi/réception (non-bloquant et utilisant la technique de packing-unpacking
vue dans la section précédente) des particules ayant traversé une interface processeur-processeur durant
le pas de temps. Le traitement des particules fantômes rassemble l’identification des particules du halo
(voir section précédente), leur envoi/réception avec packing et unpacking, ainsi que leur stockage sous
forme de particules fantômes. Chacune de ces routines est appelée à chaque pas de temps particulaire.

Dans un second temps, on s’intéresse à la scalabilité faible (scale-up) du code, c’est-à-dire à la mesure
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FIGURE 3.20: Courbe de speed-up obtenue sur le cas factice.
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FIGURE 3.21: Répartition des temps CPU des routines les plus coûteuses exprimés en pourcentages de
la boucle temporelle globale.
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des performances à charge constante par processeur sur un nombre variable de processeurs. Le nombre
de particules par processeur est maintenu à environ 99000, et le nombre de tétraèdres par processeur
à environ 9100. Le nombre de processeurs est augmenté de 252 (simulation de référence) à 4144. Le
scale-up est alors obtenu par la formulation suivante :

scale-up(Nprocs) = Nprocsref × trefCPU
N ref
c

Nc

tCPU
. (3.5)

Le tableau 3.3 rassemble les temps CPU collectés sur le cas factice. On y introduit un temps appelé
RCTDEM (pour "Reduced Computational Time") correspondant au temps CPU mesuré pour effectuer
une itération du solveur DEM rapporté au nombre de particules par processeur, soit :

RCTDEM =
t
∆tp
CPU ×Nprocs

Np
. (3.6)

De même, RCTCFD peut être défini pour la partie CFD du solveur :

RCTCFD =
t∆tCPU ×Nprocs

Nc
. (3.7)

On peut enfin associer un RCT global sur une itération, prenant en compte le fait que 10 pas de temps
particulaires sont effectués pour 1 pas de temps fluide :

RCT = 1×RCTCFD ×
Nc

Nc +Np
+ 10×RCTDEM ×

Np

Nc +Np
. (3.8)

Dans un cas de scale-up idéal, ces différents RCT sont indépendants du nombre de processeurs utilisés.
Le tableau 3.3 indique une très faible variation des RCTDEM en fonction du nombre de processeurs, ce
qui est confirmé par le scale-up mesuré pour la partie DEM, excellent jusqu’à 4144 processeurs. Celui
de la partie CFD est mauvais, du fait de la valeur de Nc/proc très éloignée des préconisations. Le scale-
up global correspondant à une itération complète est tracé sur la figure 3.20 et montre une excellente
scalabilité.

3.3.2 Mesures sur le cas Birmingham

On s’intéresse ensuite à la mesure des performances sur le cas du lit fluidisé de Birmingham, décrit
en détail dans la section 5.4. Les paramètres numériques utilisés dans les simulations y sont résumés
dans le tableau 5.5. Le lit de Birmingham comprend environ 10M de particules, et le domaine cylin-
drique est maillé à l’aide de 3.7M de tétraèdres. Les performances sont relevées au bout d’une seconde
de temps physique simulée, le lit ayant été préalablement fluidisé pendant 2.5 secondes. Il sera vu dans
la section 5.4 que sans permettre une convergence statistique complète du lit, ces échelles temporelles
permettent d’atteindre un état représentatif du point de vue des performances. En effet, la hauteur de lit
et la perte de charge ont déjà atteint un régime d’oscillation autour de leur moyenne. Il s’agit donc de si-
mulations en conditions réalistes, où la vitesse d’exécution du solveur dépend de la physique à l’oeuvre,
les pas de temps particulaire et fluide sont recalculés à chaque itération etc., contrairement au cas factice.
Les tests ont été menés sur le calculateur Curie du TGCC (Très Grand Centre de Calcul). Cette machine
est munie d’un Réseau InfiniBand QDR Full Fat Tree. Les noeuds de calcul utilisés rassemblent deux
processeurs octo-coeurs Intel R© Sandy Bridge à 2.7 GHz dotés de 64 Go de RAM (soit 4 Go par coeur).
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TABLE 3.3: Relevé des performances de scale-up sur le cas factice.

Nprocs t
∆tp
CPU RCTDEM Scale-up t∆tCPU RCTCFD Scale-up

[s] [µs] DEM [s] [µs] CFD
252 0.53 5.32 252 0.04 4.58 252
532 0.54 5.62 497 0.05 5.56 438

1036 0.55 5.49 997 0.06 6.45 735
2072 0.56 5.61 1940 0.08 9.02 1052
4144 0.52 5.31 4132 0.15 16.36 1160

Nprocs t
10∆tp+∆t
CPU RCT Scale-up

[s] [µs] DEM+CFD
252 5.33 49.0 252
532 5.47 52.0 497
1036 5.56 50.8 994
2072 5.69 52.1 1927
4144 5.40 50.0 4049
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FIGURE 3.22: Courbe de scale-up obtenue sur le cas factice.

Le speed-up est obtenu en lançant la même simulation sur différents nombres de processeurs, allant
de 64 (simulation de référence) à 1024. Le tableau 3.4 rassemble les données temporelles relevées. Ici,
tDEMCPU , tCFDCPU et tDEM+CFD

CPU font respectivement référence aux temps CPU de la partie DEM du solveur
(avancement temporel des particules), de la partie CFD du solveur (avancement temporel du fluide), et du
solveur complet, nécessaires à l’obtention d’une seconde de temps physique. La partie DEM montre une
scalabilité raisonnable jusqu’à 1024 processeurs, avec un speed-up atteignant 60% de sa valeur idéale. Là
encore, la partie CFD montre une mauvaise scalabilité dûe à des valeurs de Nc/proc largement en-deçà
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TABLE 3.4: Relevé des performances de speed-up sur le cas Birmingham.

Nprocs Np/proc Nc/proc tDEMCPU Speed-up tCFDCPU Speed-up tDEM+CFD
CPU Speed-up

[s] DEM [s] CFD [s] DEM+CFD
64 150489 57892 286981 64.0 3309 64.0 290290 64.0
96 100326 38595 203874 90.1 2727 77.7 206601 89.9

128 75245 28946 157127 116.9 2393 88.5 159520 116.5
192 50163 19297 110395 166.4 2138 99.1 112533 165.1
256 37622 14473 91342 201.1 1674 126.5 93016 199.7
384 25082 9649 67133 273.6 2076 102.0 69209 268.4
512 18811 7237 54377 337.8 2148 98.6 56525 328.7
768 12541 4824 38244 480.3 2702 78.4 40946 453.7
1024 9406 3618 29831 615.7 3077 68.8 32908 564.6
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FIGURE 3.23: Courbe de speed-up obtenue sur le cas du lit fluidisé de Birmingham.

des préconisations. Globalement, sur 1024 processeurs, le solveur complet se maintient à un speed-up
de 55% de sa valeur idéale, ce qui est acceptable, et confirme le surcoût de l’avancement temporel
des particules devant celui du fluide. Ce chiffre, assez éloigné de la valeur obtenue dans le cas factice
(80%), témoigne de la difficulté d’obtenir de bonnes performances en dehors des cas idéaux. Dans les
cas réalistes en effet, la distribution des particules sur les processeurs peut être extrêmement disperse,
notamment dans le cas des lits fluidisés. Les processeurs devant régulièrement se synchroniser lors des
communications MPI parfois bloquantes, le processeur le plus densément peuplé vient souvent limiter
l’ensemble des performances globales du code. On rappelle que les valeurs Np/proc du tableau 3.4 sont
toujours des moyennes. La dispersion des particules sera quantifiée dans la section suivante. La courbe
de speed-up globale obtenue est tracée sur la figure 3.23.
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FIGURE 3.24: Configuration cylindrique élémentaire. Les particules sont statiques au fond du cylindre.
Le partitionnement classique sur quatre processeurs, ici colorés, correspond au cas sans répartition de
charge (load balancing). Dans ce cas, la phase solide entière est localisée dans le domaine de calcul
d’un unique processeur. À droite, le cas avec load balancing montre que la charge solide est maintenant
répartie sur trois processeurs (le dernier étant caché derrière).

3.4 Répartition dynamique de charge

3.4.1 Le problème de la répartition de charge

Il n’est plus à démontrer que dans nombre de simulations au formalisme DEM-CFD, le coût de calcul
est largement dominé par la modélisation de la phase solide. L’identification des partenaires potentiels de
collision, le traitement des parois complexes, et le calcul des forces de contact, sont des étapes particu-
lièrement coûteuses. Ce constat s’affirme notamment en raison du fait que les outils de partitionnement
de maillage classiques, dont le rôle est de procéder à la répartition du domaine de calcul sur autant de
processeurs que souhaité, ne prennent pas en compte la localisation de la phase solide. À la place, les
critères de répartition fréquemment rencontrés se basent sur :

• la répartition du nombre d’éléments de maillage, afin que chaque processeur se voit attribué un
nombre identique (dans la mesure du possible) de cellules,
• la minimisation de la quantité d’interface entre domaines de processeurs (en anglais "edge cut"),

afin de limiter le surcoût lié aux communications sur la grille eulérienne, qui font intervenir les
noeuds situés de part et d’autres des interfaces.

Ces critères sont donc uniquement basés sur les caractéristiques du maillage, et sont capitaux dans les
simulations de CFD classiques. Ils sont néanmoins insuffisants pour assurer de bonnes performances
dès lors qu’une phase solide, donc très coûteuse dans le formalisme DEM, est localisée dans une zone
particulière du domaine de calcul. Un cas pathologique est identifié sur la figure 3.24.

Il s’agit du cas fictif d’un cylindre dans lequel un million de particules sont statiques dans la partie
basse du cylindre. On montre sur cette figure le partitionnement de maillage sur quatre processeurs clas-
sique obtenu par application des deux critères sus-mentionnés. Dans un cas sans fluide, la modélisation
de la phase solide représente à elle seule la totalité du coût de calcul, cependant elle n’est localisée que
sur un processeur. Les trois autres sont donc dans ce cas inutiles, et passent leur temps à attendre le
dernier. Le temps CPU nécessaire au calcul est ainsi identique à la même configuration lancée de façon
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séquentielle, et 75% des ressources sont gâchées. Au contraire, on montre aussi sur cette figure qu’un
autre partitionnement, prenant cette fois-ci en considération la présence des particules, permettrait de les
répartir sur trois processeurs, tandis que le quatrième reste vide. On s’attend alors à ce que le temps CPU
nécessaire au calcul soit trois fois plus petit. Par contraste, on s’aperçoit alors que la prise en compte de
la présence des particules viole au minimum le premier des deux critères de partitionnement classiques.
Par exemple, le processeur ne contenant aucune particule possède maintenant la quasi-totalité des mailles
du domaine. Par conséquent, ceci nuit obligatoirement aux performances de la partie fluide du solveur
dans une simulation diphasique.

Il s’agit alors de trouver un équilibre dans le partitionnement permettant de réduire le coût de la phase
solide tout en maintenant un coût le plus bas possible de la phase fluide. La difficulté réside dans le fait
que cet équilibre dépend du cas de calcul considéré : nombre de mailles et nombre de particules, répar-
tition de ces dernières, géométrie, simulation isotherme ou anisotherme/réactive (car le coût de la phase
fluide en dépend grandement), nombre de processeurs employés, etc. De plus, même si dans certains
cas une répartition statique de la charge solide peut s’avérer suffisante pour assurer des performances
convenables, une répartition dynamique, c’est-à-dire pouvant être modifiée en cours de calcul, peut être
plus adaptée au cas des lits fluidisés, qui sont des systèmes fortement instationnaires.

3.4.2 Première écriture d’une fonction de coût pour le partitionnement

Les possibilités pour répartir au mieux le coût de la phase solide peuvent revêtir diverses formes.
La première option envisageable consiste à conserver le partitionnement classique, et de répartir seule-
ment le calcul des termes les plus coûteux entre les processeurs. Cette technique permet de ne pas avoir
à redéfinir les domaines de calcul des processeurs, et donc de ne pas avoir à relocaliser les particules,
par exemple. Elle est mise en oeuvre dans le code YALES2 pour le calcul des termes sources des es-
pèces chimiques, qui présente une forte intensité computationnelle. En effet, dans ce cas particulier le
temps d’échange des données est petit par rapport au coût des opérations flottantes. Elle reste difficile-
ment applicable dans le formalisme DEM, car l’ensemble des étapes de calcul propre à l’avancement
temporel des particules nécessite un nombre très importants d’accès mémoire. Il serait alors requis de
communiquer une grande quantité d’informations relatives aux particules pour être capable de calculer,
par exemple, les termes de collision sur un processeur distant. Ainsi, le temps d’échange entre les pro-
cesseurs serait plus important, et celui-ci ne peut pas être compensé par davantage de CPU.

C’est pourquoi dans cette étude, une seconde option consistant à modifier le partitionnement de façon
à effectuer une meilleure répartition de charge (en anglais "load balancing") a été préférée. L’outil de par-
titionnement de maillage de la librairie METIS [155] permet d’attribuer des poids personnalisables à des
groupes de cellules, qui serviront à les déplacer d’un processeur à l’autre, avec pour objectif d’équilibrer
les poids totaux sur chaque processeur. Ces poids sont nuls dans le cas d’un partitionnement classique, et
sont calculés grâce à une fonction de coût pour le load balancing. Dans le cas où plusieurs fonctions de
coût indépendantes peuvent être définies, on parle de partitionnement double contrainte. Dans YALES2,
ces poids sont attribués aux ELGRPs décrits dans la section 3.2.1 et sont uniques (partitionnement mo-
nocontrainte). Leur calcul est détaillé dans cette section. La librairie METIS [155] se charge alors de
construire un graphe des ELGRPs, et de redéfinir les contours des domaines de calcul des processeurs
en y ajoutant ou soustrayant un ou plusieurs ELGRP(s). Finalement, cette opération ne modifie ni le
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maillage, ni le nombre total d’ELGRPs, ni celui des processeurs. À noter que d’autres librairies telles que
SCOTCH [229] permettent de réaliser et de personnaliser le partitionnement de maillages non-structurés.

La fonction de coût définissant les poids attribués à chaque ELGRP doit être définie. Idéalement,
elle peut résulter d’une estimation du coût CPU effectif de la phase solide au sein de chaque ELGRP. Il
est cependant non-trivial d’estimer ce coût, car celui-ci dépend de la topologie locale de l’écoulement :
à nombre égal de particules, le coût de la partie DEM du code sera plus élevé en présence d’une zone
densément peuplée, en raison des nombreux calculs de forces de collision. Il en va de même pour les par-
ticules qui sont proches de la paroi, car celles-ci doivent être traitées par l’algorithme de collisions décrit
dans la section 2.3, et sont donc plus coûteuses. Au contraire, si l’écoulement est localement dilué, avec
un libre parcours moyen élevé, le coût de la partie DEM tend vers celui d’un code lagrangien classique
réalisant le simple transport des particules.

Finalement, un premier choix est fait de ne construire la fonction de coût qu’à partir de la quantité
de particules localisées dans chaque ELGRP. Afin de ne pas occulter totalement la contrainte native
sur le nombre de cellules par processeur, la fonction de coût prend également ce dernier paramètre en
compte. En notant weight1(ELGRP) le poids attribué à un ELGRP suivant cette contrainte, Nc(ELGRP)
son nombre de cellules et Np(ELGRP) son nombre de particules, on écrit :

weight1(ELGRP) = Nc(ELGRP)× elem_weight +Np(ELGRP)× pt_weight. (3.9)

Les grandeurs elem_weight et pt_weight correspondent respectivement aux poids élémentaires d’une
cellule de maillage et d’une particule. Le poids elem_weight étant fixé à une valeur unitaire, le choix
réside dans la valeur de pt_weight, qui peut a priori prendre n’importe quelle valeur dans l’intervalle
[0; +∞]. La valeur de pt_weight revient à une estimation du coût relatif des particules par rapport aux
cellules fluides.

Une application rudimentaire est visible sur la figure 3.25 montrant le cas de la vidange du sablier,
qui sera étudié dans la section 5.1. À un instant donné de la simulation, lancée sur 10 processeurs, on
compare les distributions de particules par processeur avant et après une étape de load balancing utilisant
la fonction de coût de l’expression 3.9. Avant l’étape de load balancing, on observe une forte dispersion
du nombre de particules par processeur, allant de 0 (processeur vide) à 32% (processeur contenant un
tiers des particules). Après load balancing avec pt_weight=2, le nombre de particules par processeur est
contenu entre 4 et 14%, se resserrant autour de la moyenne idéale de 10%. Le processeur le plus chargé
en particules passe donc de 1/3 à 1/7 des particules, ce qui laisse entrevoir un gain de temps légèrement
supérieur à 2, le fluide n’étant pas modélisé dans cette simulation. Si l’on étudie sur le même cas l’in-
fluence de la valeur de pt_weight, on remarque que son augmentation permet de se rapprocher peu à peu
de la répartition idéale. Comme il a été dit précédemment, dans les cas comportant effectivement une
phase fluide, augmenter la valeur de pt_weight ne signifie pas forcément une amélioration monotone des
performances globales du solveur, car en améliorant la répartition des particules, on dégrade la réparti-
tion des cellules.
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FIGURE 3.25: (a) À gauche, position instantanée des particules. À droite, domaine de calcul des 10

processeurs ; obtenus sans puis avec load balancing, avec une fonction de coût dépendant uniquement de
la quantité de particules par processeur. (b) distribution du nombre de particules (en %) par processeur
dans les cas sans load balancing et avec load balancing pour pt_weight = 2. Le load balancing idéal
correspond à un nombre identique de particules sur chaque processeur. La taille des classes est de 2% du
nombre total de particules. (c) Influence de pt_weight sur la distribution de particules.
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3.4.3 Seconde écriture d’une fonction de coût pour le partitionnement

Contrairement au cas du sablier comportant deux principales zones d’accumulation des particules
(au-dessus de l’orifice, puis au fond du sablier), dans la plupart des lits fluidisés denses, les particules
résident en moyenne dans la partie basse du réacteur. Dans la configuration du lit fluidisé de Birmin-
gham, étudiée dans la section 5.4 il a été observé que près de 60% des processeurs ne contiennent aucune
particule, et ce durant la totalité d’une simulation, sans répartition de charge. Lors de l’application de la
contrainte décrite précédemment (voir section 3.4.2) sur cette configuration, il peut s’avérer difficile de
trouver une valeur adéquate pour pt_weight, car en l’augmentant, on force les processeurs initialement
situés dans la partie haute du réacteur à "venir chercher des particules" situées dans sa partie basse. Il
peut en résulter des domaines de processeurs aux formes allongées, plutôt que compactes, ce qui peut
provoquer une baisse des performances globales du solveur. Celle-ci est attribuable à l’augmentation
drastique de la quantité d’interfaces, mais aussi à l’augmentation de la dispersion du nombre de cellules
par processeur, qui vient gêner la résolution du système linéaire lors de l’étape de correction de la vitesse
(voir section 2.6.2).

On peut alors imaginer une seconde fonction de coût qui consiste à attribuer à la zone dense située
sous la hauteur de lit un maximum de processeurs. Les premiers tests menés sur la configuration de
Birmingham ont montré que réserver la zone au-dessus de la hauteur de lit à un unique processeur
ne permettait pas d’améliorer les performances de calcul, là encore pour des raisons de pénalisation du
fluide, ce processeur se voyant allouer un nombre très important de mailles. Il s’ensuit qu’il est nécessaire
de viser une certaine proportion de processeurs pour décrire la zone dense du lit. Cette proportion est
cas-dépendante. Sur la configuration de Birmingham, il a été observé que les meilleurs gains étaient
obtenus pour une proportion 85−15 : 85% des processeurs sont attribués à la zone située sous la hauteur
de lit, et 15% à la zone située au-dessus. La hauteur de lit est calculée comme la hauteur du 95ème
centile de particules. Puisqu’il n’est pas possible de prescrire de façon explicite cette proportion à la
librairie METIS, l’objectif est de lui fournir des poids associés aux ELGRPs calculés de telle façon que
le partitionnement final correspondra à la proportion souhaitée. On note le nombre total de processeurs
utilisés pour le calcul Nprocs. On note low_prop la proportion de processeurs que l’on souhaite attribuer
à la zone située sous la hauteur de lit, et Nlow_procs = Nprocs × low_prop le nombre de processeurs
équivalent. On note encore respectivement Nlow_elgrps et Nhigh_elgrps le nombre d’ELGRPs situés
en-dessous et au-dessus de la hauteur de lit, et Nelgrps leur nombre total. La hauteur de lit est notée hbed.
Le calcul des poids de chaque ELGRP pour cette nouvelle contrainte basée sur la hauteur de lit, noté
weight2(ELGRP), s’écrit alors :

weight2(ELGRP) =





Nhigh_elgrps
Nprocs− Nlow_procs

si ELGRP au-dessus de hbed,

Nlow_elgrps
Nlow_procs

si ELGRP en-dessous de hbed.

(3.10)

La figure 3.26 montre une vue de côté du lit fluidisé de Birmingham et compare un partitionnement
classique avec un partitionnement issu de la contrainte 3.10 sur la hauteur de lit, tous deux obtenus sur
192 processeurs.

L’équation 3.10 montre que le poids attribué à chaque ELGRP ne dépend que de sa position vis-
à-vis de la hauteur de lit. En réalité, de meilleurs gains (vérifiés sur la configuration de Birmingham)
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FIGURE 3.26: Vues de côté du lit fluidisé de Birmingham. À gauche, champ instantané de fraction volu-
mique de fluide. À droite, contour des domaines attribués à chaque processeur pour des partitionnements
sur 192 processeurs ; obtenus sans load balancing (partitionnement classique) et avec load balancing, où
environ 85% des processeurs sont maintenant utilisés dans la zone dense du lit.

peuvent être obtenus lorsque les deux contraintes décrites ici ; la première sur le nombre de particules
(équation 3.9), la seconde sur la hauteur de lit (équation 3.10), sont utilisées conjointement. Il s’agit alors,
pour les processeurs situés sous la hauteur de lit, dont la proportion est personnalisable, d’être répartis
selon la quantité locale de particules, ce suivant le pt_weight de l’équation 3.9. Ici, low_elgrps_weights
représente le poids total des ELGRPs situés en-dessous de la hauteur de lit, calculée comme la somme
des weight1(ELGRP) correspondants. Cette double contrainte est décrite par le calcul de poids suivant :

weight2(ELGRP) =





Nhigh_elgrps
Nprocs− Nlow_procs

si ELGRP au-dessus de hbed,

Nlow_elgrps
Nlow_procs

× weight1(ELGRP)
low_elgrps_weights

si ELGRP en-dessous de hbed.

(3.11)

Ce calcul correspond simplement à une pondération des poids des ELGRPs situés sous hbed suivant la
première contrainte. L’implémentation choisie dans le code YALES2 permet de piloter indépendamment
les deux contraintes décrites par les équations 3.9 et 3.10. Il est également possible de désactiver l’une
des deux contraintes afin de couvrir un maximum de configurations.
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3.4.4 Caractère dynamique de l’algorithme

Les particules se déplaçant durant une simulation, une version dynamique du load balancing sui-
vant les contraintes décrites dans les sections 3.4.2 et 3.4.3 est implementée dans le code YALES2. Elle
consiste à effectuer plusieurs étapes de load balancing au cours du calcul. Il est possible de fournir pour
ce besoin une fréquence basée sur le nombre d’itérations ou sur le temps physique à laquelle réaliser ces
opérations. À chaque étape de load balancing, de nombreuses opérations visant à prendre en compte le
nouveau partitionnement sont effectuées sur la grille eulérienne, mais aussi pour les particules : il faut par
exemple recréer les PTEXTCOMMs décrits dans la section3.2.2, les BFGs décrits dans la section 2.3.3,
réallouer la mémoire si besoin, etc. Afin de limiter ce surcoût, l’algorithme implémenté est capable de
juger si un nouveau load balancing est réellement nécessaire ou non : à chaque itération ou temps phy-
sique correspondant à la fréquence prescrite, celui-ci vérifie un ensemble de critère qui peuvent aboutir
à un nouveau partitionnement, ou bien juger que le partitionnement actuel est suffisant. Par exemple, si
l’utilisateur prescrit une fréquence de load balancing trop élevée comparée à la dynamique de l’écoule-
ment, celle-ci est en réalité réduite. La fréquence prescrite correspond ainsi à une fréquence maximum.
Les critères utilisés pour juger de la nécessité d’un nouveau load balancing sont les suivants :

• Si la hauteur de lit actuelle diffère de plus de 10% de la dernière hauteur de lit calculée (lors du
dernier load balancing), on effectue un nouveau load balancing. C’est le critère sur la seconde
contrainte.
• Sinon, on calcule le poids moyen actuel des processeurs situés sous la hauteur de lit selon la

première contrainte (équation 3.9). Le poids équivalent d’un processeur se calcule comme la
somme des poids de ses ELGRPs constitutifs. On calcule alors le nombre de processeurs dont
le poids diffère de plus de 50% du poids moyen de l’ensemble des processeurs situés sous hbed.
Si plus de 5% de ces processeurs sont dans ce cas, on effectue un nouveau load balancing. Ceci
correspond à un critère sur la première contrainte pour les processeurs situés sous hbed.
• Si les deux premiers critères ne sont pas vérifiés, le partitionnement actuel est conservé.

Le second critère de cette liste est basé sur le poids des processeurs, car c’est celui-ci qui dicte la per-
formance. Il est possible que les poids de ses ELGRPs constitutifs ait varié mais que celui du processeur
reste quasiment inchangé. Le poids moyen utilisé correspond à un poids théorique idéal, puisqu’il cor-
respond à une répartition identique du nombre d’éléments et de particules sur chaque processeur localisé
sous hbed. L’ensemble des critères utilisés est totalement empirique, et est basé sur de nombreux tests ef-
fectués sur la configuration de Birmingham. Cette configuration est assez typique des lits fluidisés denses
utilisés dans les laboratoires à l’échelle pilote, ce qui renforce la confiance accordée à ces choix.

3.4.5 Stabilité de l’algorithme

L’utilisation de critères empiriques pour le load balancing dynamique rend celui-ci sujet à des com-
portements déviants, telle que l’impossibilité de parvenir à un partitionnement respectant les contraintes
fournies par l’utilisateur. Il est alors possible que la simulation s’arrête au moment de la construction du
graphe des ELGRPs par la librairie METIS. Durant les tests menés sur la configuration de Birmingham,
il a pu être remarqué que ces arrêts étaient provoqués par des contraintes fournies trop fortes, qui condui-
saient à l’impossibilité d’allouer des ELGRPs à certains processeurs. Un certain nombre d’entre eux se
trouvaient alors sans domaine de calcul alloué.
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Afin d’assurer que chaque processeur se voit bien confier au moins un ELGRP, une sécurité est ajou-
tée au code : partant d’un poids élémentaire de particules associé à la première contrainte pt_weight, si au
moins un processeur se trouve vide après le load balancing, une nouvelle tentative est effectuée en abais-
sant pt_weight de 10%. En cas d’échec, celle-ci est encore diminuée, jusqu’à parvenir à une situation sans
processeur vide. Si pt_weight se trouve à 0 (la seconde contrainte sur la hauteur de lit est alors toujours
active) sans que cet objectif soit rempli, l’ensemble des contraintes est levé. Le nouveau partitionnement
correspond alors au partitionnement classique obtenu par application des contraintes décrites dans la sec-
tion 3.4.1. Si au contraire abaisser la valeur de pt_weight a permis de parvenir à l’équilibre souhaité, sa
valeur est augmentée de 10% pour la prochaine étape de load balancing. La valeur de pt_weight ne peut
augmenter au-delà de 1 par ce procédé.

La figure 3.27 révèle le temps physique atteint pour des simulations de 24h sur le lit fluidisé de
Birmingham sur divers nombres de processeurs sans utilisation du load balancing, et avec utilisation du
load balancing dynamique suivant la double contrainte (équation 3.11). Pour chacune de ces simulations,
le maillage est identique. On peut noter que les performances obtenues sur 1024 processeurs sans load
balancing sont équivalentes à celles obtenues sur 384 processeurs lorsque le load balancing dynamique
est utilisé. Le gain fourni par l’utilisation du load balancing dynamique est supérieur à 2 jusqu’à 384 pro-
cesseurs. À partir de 512 processeurs, ce gain décroît jusqu’à atteindre 1.5 sur 1024 processeurs. Cette
baisse du gain est dûe à une diminution automatique de la valeur de pt_weight afin d’assurer la stabilité
du processus de load balancing. En effet, pour un nombre de processeurs en augmentation il devient
de plus en plus difficile de respecter les contraintes fournies par l’utilisateur, car ceux-ci contiennent en
moyenne de moins en moins d’ELGRPs. Cela montre l’utilité de l’amélioration apportée à la stabilité du
processus de load balancing dynamique, sans quoi ces simulations n’auraient pas pu tourner. L’ensemble
de ces simulations effectuées sur la configuration de Birmingham montre qu’en moyenne environ 10−15

étapes de load balancing sont effectuées par seconde de temps physique, alors que la fréquence prescrite
correspondait à 80 étapes de load balancing par seconde de temps physique. L’algorithme a donc jugé
qu’environ 85% des opérations étaient inutiles compte tenu des critères décrits dans la section 3.4.4. Le
surcoût maximum engendré par les modifications successives du partitionnement était équivalent à 5%
du temps total passé dans la boucle temporelle.

La figure 3.28 illustre la distribution du nombre de particules par processeur dans les cas sans load
balancing et avec load balancing dynamique double contrainte (prescriptions : 85% des processeurs sous
la hauteur de lit et pt_weight = 1), moyennée sur 1s de temps physique. 256 processeurs ont été utilisés
pour ce test. La distribution du cas sans load balancing présente là encore une forte dispersion. Plus de
60% des processeurs ne possèdent en moyenne quasiment aucune particule, tandis que les plus chargés,
peu nombreux, en possèdent jusqu’à 1.7%, soit environ 160000. L’application de la méthodologie de
load balancing dynamique permet de resserrer la distribution autour du load balancing idéal : près de
70% des processeurs possèdent environ 0.45% des particules, soit environ 45000. Les processeurs les
plus chargés possèdent environ 53000 particules, ce qui représente trois fois moins de particules que le
processeur le plus chargé sans load balancing. Au lieu d’un facteur 3, la figure 3.27 révèle pour le cas sur
256 processeurs que le gain obtenu par application du load balancing dynamique n’est que de 2. Cela est
en grande majorité dû à la dégradation des performances de la partie fluide : les communications point-
à-point sur la grille eulérienne mettant en jeu les communicateurs interne et externe voient leur coût
augmenter de 55%, et la résolution de l’équation de Poisson de 150%, par utilisation du load balancing
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dynamique.
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FIGURE 3.27: Temps physique atteint pour des simulations de 24h sur le lit fluidisé de Birmingham
sur divers nombres de processeurs sans utilisation du load balancing ( ), et avec utilisation du load
balancing suivant la double contrainte ( ). Pour ces tests, le pas de temps particulaire maximum était de
∆tp = TC/6.
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FIGURE 3.28: Distribution du nombre de particules (en %) par processeur dans les cas sans load balan-
cing et avec load balancing double contrainte (prescriptions : 85% des processeurs sous la hauteur de lit
et pt_weight = 1), moyennée sur 1s de temps physique. Le test est mené sur le cas de Birmingham lancé
sur 256 processeurs. Le load balancing idéal, correspondant à un nombre identique de particules sur
chaque processeur, est également indiqué. La taille des classes est de 0.1% du nombre total de particules,
soit ∼ 10000 particules.



Optimisation du solveur granulaire de YALES2 165



Chapitre 4

Vérifications

Ce chapitre décrit différentes vérifications utilisées pour valider l’implémentation du code, au travers
l’étude de cas simples fictifs secs, puis avec une phase fluide (cas dits couplés), dans des configurations
isothermes et anisothermes. La méthode de fast marching utilisée pour la création de halos de cellules
autour des processeurs est également étudiée.
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4.1 Cas secs

Cette première partie a pour but de vérifier l’implémentation du code en cas dit "sec", c’est-à-dire
sans phase fluide (dans le vide). L’objectif sous-jacent est de décrire l’erreur inhérente au choix du
modèle collisionnel des sphères molles. Le premier cas étudié consiste en une comparaison avec un
modèle sphères dures. Le second se base sur une expérimentation à laquelle s’est déjà confronté un autre
code DEM basé sur les mêmes hypothèses que celui développé dans ces travaux, mais évoluant dans un
cadre structuré.

4.1.1 Comparaisons avec le modèle de sphères dures

On s’intéresse d’abord à la comparaison du modèle sphères molles utilisé dans ces travaux avec un
modèle sphères dures décrit par Sakiz [254] et trouvant son origine dans les travaux de Walton [315]. Le
cas de comparaison, schématisé sur la figure 4.1, consiste en un rebond d’une particule sur une paroi pour
différentes valeurs des vitesses de translation et de rotation pré-collisionnelles. On rappelle que dans le
cadre sphères dures, la collision est instantanée. La vitesse de la particule, sa composante tangentielle,
sa vitesse de rotation et son angle d’impact pré-collisions sont respectivement notés u−p , u−p,t, ω

−
p et α−.

Les grandeurs post-collisions sont indicées +.
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FIGURE 4.1: Schéma annoté du test d’une particule heurtant une plaque plane. La vitesse de la particule,
sa composante tangentielle, sa vitesse de rotation et son angle d’impact pré-collisions sont respectivement
notés u−p , u−p,t,ω

−
p et α−. Les grandeurs post-collisions sont indicées +. n est le vecteur normal à la paroi.

Dans le cas d’une collision particule-paroi, le modèle sphères dures donne les expressions sui-
vantes [254] pour exprimer les grandeurs post-collision en fonction du vecteur impulsion J et des gran-
deurs pré-collision. On a pour la vitesse de translation :

u+
p = u−p −

1

mp
J, (4.1)

et celle de rotation :
ω+
p = ω−p +

1

Ip

dp
2
n ∧ J. (4.2)

L’expression de la vitesse de glissement au point de contact est :

ug = u−p,t −
1

2
dpω

−
p ∧ n, (4.3)

pour laquelle :
u−p,t = u−p − (u−p · n)n. (4.4)
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TABLE 4.1: Paramètres numériques utilisés pour les simulations.

Paramètre fixé Valeur Unité
dp 0.5 [mm]

ρp 918 [kg.m−3]

kn 500 [N.m−1]

en 0.9 [−]

et (pour le modèle sphères dures) 0.8 [−]

γs (pour le modèle sphères molles de Haff & Werner) 1.0 [kg.s−1]

µc 0.2 [−]

u−p,n -0.5 [m.s−1]

∆tp TC/15 ∼ 1.6× 10−6 [s]

Le calcul du vecteur impulsion J s’exprime de la façon suivante :

J =





mp(1 + en)(u−p · n)n +
2

7
mp(1 + et)u

g si ||ug|| <
7

2

µc(1 + en)

1 + et
|u−p · n|

mp(1 + en)(u−p · n)n− µcmp(1 + en)(u−p · n)
ug

||ug|| sinon.
(4.5)

La première condition correspond au cas sans glissement, et la seconde au cas avec glissement. Concrè-
tement, si l’impulsion nécessaire pour un rebond sans glissement est trop forte, le glissement appa-
raît [254]. Ce modèle a été étudié et validé sur une large gamme d’incidence (voir les références citées
dans les travaux de Sakiz [254]), et constitue naturellement la référence pour ce test.

L’ensemble des paramètres numériques utilisés pour ce test est réuni au sein du tableau 4.1. La vitesse
normale à la paroi est initialisée à−0.5m.s−1, et le coefficient de restitution normal est fixé à 0.9. Durant
tous les tests, la valeur prédite de la vitesse normale post-collision était constante et valait 0.4498m.s−1

(valeur analytique : 0.45m.s−1), ainsi ces valeurs ne figurent pas parmi les résultats. Tous les tests ont
été réalisés dans un plan unique défini par le vecteur vitesse initial et orthogonal à la paroi. Seule la
composante de la vitesse de rotation selon l’axe z (orthogonale au plan de collision) a été investiguée,
par conséquent l’indice z n’apparaît pas dans l’écriture de ωp. De même, l’indice y est implicite dans
l’écriture de up,t. La comparaison avec le modèle de sphères dures a nécessité de fixer un coefficient
de restitution tangentiel et, ici à une valeur de 0.8. Ce coefficient n’est pas présent dans les modèles de
collision testés dans YALES2, comme décrit dans la section 2.2.2. Le modèle de Haff & Werner fait
cependant appel à un paramètre γs, dont la valeur a été fixée à 1kg.s−1 pour ces tests. Ce choix, a priori
arbitraire puisque l’interprétation physique de γs reste floue [258], correspond à une valeur typique dans
les travaux de Becker & Schwager [23], qui visaient à analyser ce modèle en détail. Le schéma numé-
rique utilisé pour l’avancement en temps des particules était celui de Groot & Warren (voir section 2.6.1).
La gravité est désactivée.

Les résultats obtenus sont présentés dans les tableaux 4.2 pour la caractérisation du régime de glisse-
ment, et 4.3 pour celle du régime de non-glissement. Dans ces deux tableaux sont présentées les colonnes
correspondant :

• aux vitesses tangentielle et de rotation initiales u−p,t et ω−p ,
• aux u+

p,t et ω+
p donnés par le modèle sphères dures décrit par les équations 4.1 et 4.2,
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TABLE 4.2: Résultats obtenus pour différents contacts en condition de glissement.

sphères dures YALES2 Coulomb YALES2 Haff & Werner
u−p,t ω−p u+

p,t ω+
p u+

p,t err ω+
p err u+

p,t err ω+
p err

[m.s−1] [s−1] [m.s−1] [s−1] [m.s−1] [%] [s−1] [%] [m.s−1] [%] [s−1] [%]

0.8 10000 0.99 8100 0.99 0.0 8100 0 0.99 0.0 8100 0
0.8 5000 0.99 3100 0.93 6.2 3715 -20 0.93 6.5 3724 -20
0.8 1000 0.61 2900 0.64 -5.4 2572 11 0.65 -6.2 2567 12
0.8 0 0.61 1900 0.61 0.0 1900 0 0.61 0.0 1900 0
0.8 -5000 0.61 -3100 0.61 0.0 -3100 0 0.61 0.0 -3100 0
0.3 -5000 0.11 -3100 0.11 0.0 -3100 0 0.11 0.0 -3100 0
0.2 10000 0.39 8100 0.39 0.0 8100 0 0.39 0.0 8100 0
0.2 -5000 0.01 -3100 0.01 -0.4 -3100 0 0.01 -0.3 -3100 0
0.2 -10000 0.01 -8100 0.01 -0.4 -8100 0 0.01 -0.4 -8100 0
-0.1 10000 0.09 8100 0.1 0.0 8100 0 0.09 0.0 8100 0

TABLE 4.3: Résultats obtenus pour différents contacts en condition de non-glissement.

sphères dures YALES2 Coulomb YALES2 Haff & Werner
u−p,t ω−p u+

p,t ω+
p u+

p,t err ω+
p err u+

p,t err ω+
p err

[m.s−1] [s−1] [m.s−1] [s−1] [m.s−1] [%] [s−1] [%] [m.s−1] [%] [s−1] [%]

-0.1 1000 0.08 -800 0.00 100.3 2 100 0.00 102 14 98
-0.1 100 -0.04 -543 -0.06 -81.0 -254 53 -0.06 -81 -289 47
-0.2 -1000 -0.23 -743 -0.21 5.0 -856 -15 -0.21 5 -875 -18
-0.2 -2000 -0.35 -457 -0.29 19.2 -1136 -149 -0.28 20 -1145 -151
-0.3 -800 -0.25 -1314 -0.27 -9.0 -1091 17 -0.27 -9 -1084 18
-0.5 -1000 -0.37 -2286 -0.43 -15.4 -1715 25 -0.43 -16 -1736 24
-0.5 -2000 -0.50 -2000 -0.50 0.0 -2000 0 -0.50 0 -2000 0
-0.5 -3000 -0.63 -1714 -0.57 9.1 -2285 -33 -0.57 9 -2265 -32

• aux u+
p,t et ω+

p obtenues par le modèle de friction Coulombienne implémenté (voir équation 2.61),
ainsi que leur erreur relative avec le modèle sphères dures.
• et aux u+

p,t et ω+
p obtenues par le modèle de friction tangentielle de Haff & Werner implémenté

(voir équation 2.62), ainsi que leur erreur relative avec le modèle sphères dures.

L’erreur signée relative en % est calculée de la façon suivante sur une grandeur post-collision φ+ :

err =
φ+

sphères dures − φ
+
sphères molles

φ+
sphères dures

× 100, (4.6)

où φ+
sphères dures est la valeur de la donnée φ+ rendue par le modèle de sphères dures, et φ+

sphères molles
est la valeur de la donnée φ+ rendue par le modèle de sphères molles (modèle de friction coulombienne
ou de Haff & Werner). Les chiffres relatifs aux vitesses tangentielles sont arrondis au centième, à leur er-
reur au dixième, et tous les autres sont arrondis à l’unité. Notons que par essence, les modèles de friction
Coulombienne et de Haff & Werner ne sont pas capables de représenter les situations où et (coefficient
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TABLE 4.4: Paramètres numériques issus de Di Renzo & Di Maio [82] utilisés pour les simulations.

Paramètre fixé Valeur Unité
dp 5 [mm]

ρp 4000 [kg.m−3]

kn 1.72×107 [N.m−1]

en 1 [−]

µc 9.2×10−2 [−]

u−p,n -3.9 [m.s−1]

∆tp TC/850 ∼ 1.0× 10−8 [s]

de restitution tangentiel) est négatif, ainsi seule une valeur positive de et a été testée.

À partir du tableau 4.2 récapitulant les erreurs en condition de glissement, on observe une erreur
quasiment nulle par rapport au modèle sphère dures pour les deux modèles de friction testés en sphères
molles. Seuls deux cas présentent une erreur > 5%. Des erreurs beaucoup plus grandes apparaissent
dans le tableau 4.3, qui une fois de plus sont très proches quel que soit le modèle de friction expérimenté
en sphères molles. Ces erreurs sont de même nature et dûes au fait qu’en condition de non-glissement,
pour et > 0, le modèle sphères dures prédit que la vitesse de glissement change de direction au cours
du contact. Cette situation n’est pas représentable avec les modèles sphères molles implémentés, qui
plutôt qu’inverser la direction de la vitesse de glissement, ne peuvent que la faire tendre vers 0. En effet,
les valeurs de u+

p,t et ω+
p obtenues pour les modèles sphères molles dans le tableau 4.3 correspondent

toutes à des valeurs nulles de ug post-collision (voir équation 4.3). L’inversion du signe de la vitesse de
glissement au cours du contact peut aussi se produire en situation de glissement. C’est notamment le cas
pour les contacts présentant une erreur > 5% dans le tableau 4.2. Ces limitations avaient été discutées
par Schäfer et al. [258].

4.1.2 Comparaisons expérimentales

On reproduit ici les simulations et expériences menées par Di Renzo & Di Maio [82] consistant en un
contact unique d’une particule avec une paroi plane pour différentes conditions de rebond. Les notations
employées sont les mêmes que celles introduites sur la figure 4.1. Les paramètres numériques utilisés
pour les simulations numériques réalisées avec YALES2 sont présentés dans le tableau 4.4. Seul le mo-
dèle de friction coulombienne a été testé. Le schéma numérique utilisé pour l’avancement en temps des
particules était RK2 (voir section 2.6.1).

Parmi l’ensemble des résultats obtenus par Di Renzo & Di Maio [82], on représente sur la figure 4.2
ceux qui concernent, pour différents angles d’impact ; l’angle de rebond α+ (figure 4.2(a)), la vitesse
angulaire ω+

p (figure 4.2(b)), et le coefficient de restitution tangentiel et (figure 4.2(c)) post-collision.
Les défauts du modèle de friction statique sont particulièrement visibles sur le graphique 4.2(c)

présentant les comparaisons de coefficient de restitution tangentiel. On retrouve le fait que pour les petits
angles d’impact (≤ 30◦), le modèle de friction statique sous-estime la force tangentielle en fournissant un
coefficient de restitution tangentiel trop important, tandis que pour les très petits angles d’impact (< 8◦),
il surestime la force tangentielle en fournissant un coefficient trop faible. Les mêmes résultats avaient
été obtenus par Capecelatro [55] lors de simulations numériques effectuées avec le code NGA [81]. Ces
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FIGURE 4.2: Comparaison des résultats entre l’expérience menée par Di Renzo & Di Maio [82] ( ) et les
simulations YALES2( ) utilisant le modèle de friction statique coulombienne. On observe pour différents
angles d’impact ; l’angle de rebond (a), la vitesse angulaire (b), et le coefficient de restitution tangentiel
(c) post-collision.
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TABLE 4.5: Valeurs numériques utilisées pour la validation de la perte de charge en lit fixe.

Propriété fixée Valeur Unité
ρ 1.18 [kg.m−3]

µ 1.8× 10−5 [Pa.s]

Condition limite pour les parois latérales murs glissants [−]

Propriété fixée Valeur Unité
dp 0.002 [m]

ρp 1500 [kg.m−3]

ε 0.476 [−]

H 0.40 [m]

Np 320000 [−]

simulations utilisaient également le modèle de friction de Coulomb. Le modèle rudimentaire de friction
statique apparaît malgré tout comme un bon compromis entre précision et coût de calcul.

4.2 Cas couplés isothermes

On s’intéresse ici à quelques validations du code dans des cas couplés (fluide + solide) isothermes.

4.2.1 Perte de charge en lit fixe

Premièrement, on utilise une configuration en lit fixe afin de vérifier la qualité de l’accord avec la
corrélation d’Ergun donnant la perte de charge en fonction de la vitesse d’entrée du fluide et de la poro-
sité. Physiquement, cette perte de charge est liée à la quantité de mouvement fluide-particules échangée,
simplement modélisée par la traînée dans notre cas. Cette vérification permet donc de valider le couplage
de quantité de mouvement entre les deux phases. Les paramètres utilisés pour les simulations mises en
lumière ici sont présentés dans le tableau 4.5. Le test consistait en un empilement cubique de 320000

particules d’une hauteur de 40cm. La vitesse minimum de fluidisation issue de la relation d’Ergun (voir
équation 1.21) est de 1.08m.s−1.

Les résultats obtenus pour différentes vitesses d’entrée exprimées en terme de % de la vitesse mini-
mum de fluidisation sont visibles sur la figure 4.3. L’accord obtenu est très bon, ce qui valide l’implé-
mentation du couplage de quantité de mouvement fluide-particules.

4.2.2 Perte de charge en lit fluidisé

La qualité du couplage de quantité de mouvement fluide-particules est maintenant vérifiée sur une
configuration de lit fluidisé. Les particules sont donc mobiles et la hauteur de lit variable. Les paramètres
numériques utilisés sont détaillés dans le tableau 4.6.

Comme vu précédemment, la corrélation d’Ergun est valable pour un lit fixe, c’est-à-dire dans les
régime où les forces exercées par le fluide ne sont pas suffisantes pour le soulever. Lorsque le poids du lit
est équilibré par ces forces, soit pour Uin = Umf , la perte de charge se stabilise à une valeur proche du
poids théorique du lit. Les résultats sont visibles sur la figure 4.4 et montrent la perte de charge obtenue
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FIGURE 4.3: Comparaison des valeurs pour la perte de charge au travers un lit fixe prédites par la relation
d’Ergun et obtenues par simulation numérique.

TABLE 4.6: Valeurs numériques utilisées pour la validation de la perte de charge en lit fluidisé.

Propriété fixée Valeur Unité
ρ 1.18 [kg.m−3]

µ 1.8× 10−5 [Pa.s]

Condition limite murs glissants [−]

Propriété fixée Valeur Unité
dp 0.5 [mm]

ρp 2000 [kg.m−3]

Np 10000 [−]

kn 50 [N.m−1]

en 0.9 [−]

µc 0.1 [−]

∆tp TC/10 [s]

par simulation numérique comparée à la perte de charge prédite par la relation d’Ergun pour quatre va-
leurs de fraction volumique de fluide très proches. En effet, on rappelle qu’une valeur unique de fraction
volumique de fluide doit être entrée dans la corrélation d’Ergun pour donner une perte de charge, or dans
un lit fluidisé cette valeur est fluctuante. De plus on a vu précedemment que les résultats donnés par la
corrélation d’Ergun était très sensibles à la valeur de fraction volumique de fluide. On reproduit égale-
ment sur la figure 4.4 la valeur de la vitesse minimum de fluidisation Umf ≈ 0.18m.s−1 prédite par la
relation d’Ergun (voir équation 1.21, calculée pour ε = 0.4), ainsi que le poids théorique du lit en terme
de perte de charge (voir équation 1.8).
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FIGURE 4.4: Comparaison des valeurs pour la perte de charge au travers un lit fluidisé prédites par la
relation d’Ergun et obtenues par simulation numérique.

Les résultats obtenus montrent que la loi d’Ergun pour la perte de charge est bien suivie tant que le
lit reste fixe (régime Uin < Umf ) pour des valeurs de fraction volumique de fluide correspondant à des
empilements denses. Le lit commence à se fluidiser à une vitesse très proche de Umf ≈ 0.18m.s−1 pré-
dite par la relation d’Ergun. Pour Uin > Umf la perte de charge est très proche du poids théorique du lit
calculé à≈ 129Pa. Ce cas complémente la validation du couplage fluide-solide implémenté. Les chiffres
de la perte de charge issus de la simulation numérique ont été prélevés une fois le régime périodique des
oscillations de pression bien établi, et correspondent à la moyenne du signal observé.

4.2.3 Sphère en rotation dans un gaz

Pour clore la validation du code en configuration isotherme, on cherche à vérifier la validité de
la corrélation issue de Dennis et al. [80] pour la modélisation du moment hydrodynamique subi par
une particule isolée fixe en rotation à un nombre de Reynolds de rotation fixe dans un fluide au repos.
La comparaison est effectuée avec les corrélations issues de la publication de Liu & Prosperetti [185]
(voir les auteurs cités dans cette référence) ayant été dérivées semi-analytiquement (développements
asymptotiques). Ces corrélations sont les suivantes :

MD ≈





−8πµωpr
3
p

Å
1 +

1

1200
Re2

R −
15647

20744640000
Re4

R

ã
aux bas ReR,

−0.5ρ

Ç
6.45√
ReR

+
32.1

ReR

å
r5
pω

2
p aux hauts ReR.

(4.7)

On rappelle ici l’expression que l’expression de ReR employée est :

ReR =
r2
pωpρ

µ
. (4.8)
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Les paramètres numériques utilisés sont détaillés dans le tableau 4.7. Les résultats sont montrés sur
la figure 4.5. L’accord obtenu est conforme aux attentes.

TABLE 4.7: Valeurs numériques utilisées pour la validation du moment hydrodynamique appliqué à une
particule isolée en rotation.

Propriété fixée Valeur Unité
ρ 1.18 [kg.m−3]

µ 1.8× 10−5 [Pa.s]

Propriété fixée Valeur Unité
dp 0.001 [m]
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FIGURE 4.5: Comparaison des valeurs pour le moment hydrodynamique appliqué à une particule fixe en
rotation pour divers ReR obtenues par les corrélations issues de [185] et des simulations numériques.

4.3 Cas mixtes anisothermes

On valide dans cette section les différentes méthodologies développées pour la prise en compte des
transferts de chaleur fluide-particules.

4.3.1 Cas couplé instationnaire sans convection

On s’intéresse dans un premier temps au cas d’une particule fixe dans une maille tétraédrique, sans
convection ni diffusion dans le fluide. Les seules grandeurs évoluant dans le temps sont les températures
de la particule et de chacun des noeuds composant la maille. Comme il a été vu dans la section 2.5.2,
il existe deux manières conservatives de transférer l’énergie depuis la particule vers les noeuds de la
cellule. La première consiste à conserver l’énergie localement (équation 2.128). Dans ce contexte, on
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rappelle l’équation d’évolution de la température de la particule. Ici ωp,i est simplement noté ωi car il
n’y a qu’une seule particule :

mpCp,p
dTp
dt

=
∑

i∈4

ωihfpSp(Ti − Tp). (4.9)

En l’absence de mécanismes de convection et de diffusion, et pour toute propriété (autre que la tem-
pérature) constante, l’équation de la chaleur appliquée à un volume de fluide ∆Viεi de température Ti
s’écrit :

ρ∆ViεiCp
dTi
dt

= −ωihfpSp(Ti − Tp). (4.10)

Le système à résoudre pour trouver l’évolution temporelle de chaque température est donc le suivant :




dTp
dt

=
hfpSp
mpCp,p

∑

i∈4

ωi(Ti − Tp) Particule

dT1

dt
= − hfpSp

ρ∆V1ε1Cp
ω1(T1 − Tp) Noeud 1

dT2

dt
= − hfpSp

ρ∆V2ε2Cp
ω2(T2 − Tp) Noeud 2

dT3

dt
= − hfpSp

ρ∆V3ε3Cp
ω3(T3 − Tp) Noeud 3

dT4

dt
= − hfpSp

ρ∆V4ε4Cp
ω4(T4 − Tp) Noeud 4

(4.11)

On définit ici les temps caractéristiques associés aux échanges de chaleur du côté de la particule τp
et du côté du ième noeud fluide τi, en omettant l’indice heat par souci de clarté :

τp =
mpCp,p
hfpSp

et τi =
ρ∆ViεiCp
hfpSp

, (4.12)

ce qui permet une réécriture plus compacte du système :




dTp
dt

=
1

τp

∑

i∈4

ωi(Ti − Tp) Particule

dT1

dt
= −ω1

τ1
(T1 − Tp) Noeud 1

dT2

dt
= −ω2

τ2
(T2 − Tp) Noeud 2

dT3

dt
= −ω3

τ3
(T3 − Tp) Noeud 3

dT4

dt
= −ω4

τ4
(T4 − Tp) Noeud 4

(4.13)

Pour résoudre ce système, on peut utiliser son écriture matriciel de la forme suivante, en notant que
par définition la somme des poids d’interpolation ωi vaut 1 :

dX

dt
= AX, (4.14)
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où :

X =




Tp
T1

T2

T3

T4



, A =




− 1

τp

ω1

τp

ω2

τp

ω3

τp

ω4

τp
ω1

τ1
−ω1

τ1
0 0 0

ω2

τ2
0 −ω2

τ2
0 0

ω3

τ3
0 0 −ω3

τ3
0

ω4

τ4
0 0 0 −ω4

τ4




. (4.15)

Il s’agit alors de diagonaliser la matrice A pour trouver l’expression du vecteur solution X . Le
rang de A est inférieur à sa dimension car ses lignes sont liées par la conservation de l’énergie. Cette
propriété est donc utilisée pour simplifier le système. On écrit que l’énergie thermique totale, soit la
somme des énergies thermiques dans la phase solide et dans la phase fluide, est conservée au cours du
temps. En particulier, elle peut être exprimée comme la somme des énergies à l’instant initial, dépendant
des températures initiales T 0

p de la particule et T 0
i du noeud i :

mpCp,pTp(t) +
∑

i∈4

ρ∆ViεiCpTi(t) = mpCp,pT
0
p +

∑

i∈4

ρ∆ViεiCpT
0
i . (4.16)

De plus, en notant T∞ la température d’équilibre globale du système lorsque t → ∞, on peut se
ramener à :

mpCp,pT∞ +
∑

i∈4

ρ∆ViεiCpT∞ = mpCp,pTp(t) +
∑

i∈4

ρ∆ViεiCpTi(t), (4.17)

D’où une expression de la température d’équilibre globale du système :

T∞ =

mpCp,pTp(t) +
∑
i∈4

ρ∆ViεiCpTi(t)

mpCp,p +
∑
i∈4

ρ∆ViεiCp
. (4.18)

En notant que :

∑

i∈4

ρ∆ViεiCp = ρCp
∑

i∈4

∆Vi

Å
1− ωiVp

∆Vi

ã
= ρCp(∆Vt − Vp), (4.19)

par définition de la fraction volumique de fluide, où ∆Vt =
∑
i∈4

∆Vi est la somme des volumes de contrôle

de chaque noeud i, on obtient l’expression suivante pour T∞ :

T∞ =

mpCp,pTp(t) +
∑
i∈4

ρ∆ViεiCpTi(t)

mpCp,p + ρ(∆Vt − Vp)Cp
. (4.20)

Par souci de clarté, on emploi les notations introduites dans l’équation 4.12 et on définit τeq tel que :

τeq =
∑

i∈4

τi =
ρ(∆Vt − Vp)Cp

hfpSp
, (4.21)

pour obtenir une expression plus compacte de T∞ :

T∞ =

τpTp(t) +
∑
i∈4

τiTi(t)

τp + τeq
. (4.22)
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Lorsque prise à t = 0s, cette relation fournit une valeur exacte de T∞, qui servira de référence. Pour tout
t il découle alors une relation entre Tp(t) et les Ti(t) :

Tp(t) =
T∞
τp

(τp + τeq)−
1

τp

∑

i∈4

τiTi(t), (4.23)

qui peut alors être substituée dans l’expression du système linéaire4.30 afin de se ramener à un nouveau
système de dimension 4 ne mettant en jeu que les températures aux noeuds fluides Ti :





dT1

dt
= −ω1

τ1

(
T1 −

T∞
τp

(τp + τeq) +
1

τp

∑

i∈4

τiTi

)
Noeud 1

dT2

dt
= −ω2

τ2

(
T2 −

T∞
τp

(τp + τeq) +
1

τp

∑

i∈4

τiTi

)
Noeud 2

dT3

dt
= −ω3

τ3

(
T3 −

T∞
τp

(τp + τeq) +
1

τp

∑

i∈4

τiTi

)
Noeud 3

dT4

dt
= −ω4

τ4

(
T4 −

T∞
τp

(τp + τeq) +
1

τp

∑

i∈4

τiTi

)
Noeud 4

(4.24)

Après quelques étapes de développement, le système peut simplement se réécrire :




dT1

dt
= − ω1

τpτ1
[(τp + τ1)T1 + τ2T2 + τ3T3 + τ4T4 − (τp + τeq)T∞] Noeud 1

dT2

dt
= − ω2

τpτ2
[τ1T1 + (τp + τ2)T2 + τ3T3 + τ4T4 − (τp + τeq)T∞] Noeud 2

dT3

dt
= − ω3

τpτ3
[τ1T1 + τ2T2 + (τp + τ3)T3 + τ4T4 − (τp + τeq)T∞] Noeud 3

dT4

dt
= − ω4

τpτ4
[τ1T1 + τ2T2 + τ3T3 + (τp + τ4)T4 − (τp + τeq)T∞] Noeud 4

(4.25)

Sous forme matricielle, dX/dt = AX +B, on réécrit les matrices A et B comme suit :

A =




− ω1

τpτ1
(τp + τ1) − ω1

τpτ1
τ2 − ω1

τpτ1
τ3 − ω1

τpτ1
τ4

− ω2

τpτ2
τ1 − ω2

τpτ2
(τp + τ2) − ω2

τpτ2
τ3 − ω2

τpτ2
τ4

− ω3

τpτ3
τ1 − ω3

τpτ3
τ2 − ω3

τpτ3
(τp + τ3) − ω3

τpτ3
τ4

− ω4

τpτ4
τ1 − ω4

τpτ4
τ2 − ω4

τpτ4
τ3 − ω4

τpτ4
(τp + τ4)




, (4.26)

X =

à
T1

T2

T3

T4

í
, B = (τp + τeq)T∞




ω1

τpτ1

ω2

τpτ2

ω3

τpτ3

ω4

τpτ4




.
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TABLE 4.8: Valeurs numériques utilisées pour la résolution du système matriciel.

Propriété fixée Noeud 1 Noeud 2 Noeud 3 Noeud 4 Unité
T 0
i 298.330 334.853 404.688 548.465 [K]

T∞ 433.784 433.784 433.784 433.784 [K]

ωi 0.21961 0.34242 0.19881 0.23916 [−]

∆Vi 1.28771 2.40865 2.65518 2.51224 [10−8m3]

εi 0.92856 0.94045 0.96864 0.96012 [−]

τi 0.01123 0.02127 0.02415 0.02265 [s]

ρ 1.18 1.18 1.18 1.18 [kg.m−3]

Cp 1000 1000 1000 1000 [J.kg−1.K−1]

Propriété fixée Particule Unité
T 0
p 503.0 [K]

T∞ 433.784 [K]

dp 0.002 [m]

ρp 2500 [kg.m−3]

Cp,p 3.0 [J.kg−1.K−1]

τp 0.025 [s]

hfp 100.0 [W.m−2.K−1]

À ce point du développement on étudie un cas particulier afin de remplacer chacun des termes par
sa valeur numérique, accessible dans le tableau 4.8. Pour ce cas, une particule a été générée aléatoire-
ment sur une maille tétraédrique irrégulière. La particule ainsi que chaque noeud du tétraèdre ont été
initialisés à une température propre aléatoire. La chaleur massique de la particule a été fixée à une valeur
anormalement faible afin d’homogénéiser les valeurs prises par les temps caractéristiques.

La matrice carrée A est diagonalisable car son déterminant est non nul, par conséquent la solution
générale de l’équation dX/dt = AX +B est donnée par :

X(t) = PeDtP−1X0+

∫ t

0
PeD(t−t′)P−1Bdt′ = PeDtP−1X0+PeDtD−1

î
I − e−Dt

ó
P−1B, (4.27)

où D est la matrice diagonale ayant comme coefficients diagonaux les valeurs propres issues de la dia-
gonalisation de A, P et P−1 sont respectivement la matrice de passage formée par une base de vecteurs
propres et son inverse, X0 est le vecteur formé par les températures initiales de chaque noeud, et I la
matrice identité. La résolution de l’équation 4.27 régissant l’évolution temporelle de la température aux
noeuds fluides fournit à son tour l’évolution temporelle de la température de la particule grâce à l’équa-
tion 4.23.

La figure 4.6 compare les résultats issus de la simulation numérique avec les résultats issus des dé-
veloppements analytiques et montre un parfait accord. Le noeud numéroté 4 exhibe un comportement
singulier mais toutes les températures convergent vers la valeur de T∞ prédite par la théorie et l’équilibre
thermique est atteint.

Pour le même problème de transfert de chaleur, une formulation différente décrite précédemment
dans l’équation 2.129 est souvent retenue dans la littérature, faisant intervenir T@p la température du
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pé
ra

tu
re

[K
]

Analytique � Noeud 1

Analytique � Noeud 2

Analytique � Noeud 3

Analytique � Noeud 4

Analytique � Particule

Analytique � T1

Simulation � Noeud 1

Simulation � Noeud 2

Simulation � Noeud 3

Simulation � Noeud 4

Simulation � Particule

FIGURE 4.6: Comparaison des résultats analytiques et issus de la simulation numérique pour le cas d’une
particule immobile transférant de la chaleur avec les quatre noeuds du tétrahèdre auquel elle appartient.
Cas sans convection ni diffusion dans la phase gazeuse.

fluide interpolée au centre de la particule, soit T@p =
∑
i∈4

ωiTi. Dans ce cadre, l’évolution temporelle

de la température de la particule est strictement équivalente à l’équation 4.9. On la réécrit ici pour faire
explicitement apparaître T@p :

mpCp,p
dTp
dt

= hfpSp(T@p − Tp). (4.28)

Du côté du fluide, on rappelle que cette formulation, qui n’est pas localement conservative, s’écrit :

ρ∆ViεiCp
dTi
dt

= −ωihfpSp(T@p − Tp). (4.29)

Il est évident que cette formulation est elle aussi globalement conservative puisque la somme des flux
échangés est nulle. La différence avec la formulation précédemment validée se situe dans la répartition
des flux sur les noeuds de la grille Eulérienne. Dans le premier cas on avait Ti(t) = f(Ti(t), Tp(t)) (voir
équation 4.10) alors que l’équation 4.29 montre une dépendance du type Ti(t) = f(T@p(t), Tp(t)). Le
nouveau système linéaire s’écrit donc :





dTp
dt

=
1

τp

∑

i∈4

ωi(Ti − Tp) Particule

dT1

dt
= −ω1

τ1

(∑

i∈4

ωiTi − Tp
)

Noeud 1

dT2

dt
= −ω2

τ2

(∑

i∈4

ωiTi − Tp
)

Noeud 2

dT3

dt
= −ω3

τ3

(∑

i∈4

ωiTi − Tp
)

Noeud 3

dT4

dt
= −ω4

τ4

(∑

i∈4

ωiTi − Tp
)

Noeud 4

(4.30)
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Là encore, afin d’exprimer ce système sous forme matricielle et se ramener à un problème de diagona-
lisation de matrice, on utilise la relation 4.22 qui permet d’exprimer Tp(t) en fonction des Ti(t), ce qui,
après quelques opérations, conduit au système suivant :





dT1

dt
= − ω1

τpτ1

[∑

i∈4

(ωiτp + τi)T1 − (τp + τeq)T∞

]
Noeud 1

dT2

dt
= − ω2

τpτ2

[∑

i∈4

(ωiτp + τi)T2 − (τp + τeq)T∞

]
Noeud 2

dT3

dt
= − ω3

τpτ3

[∑

i∈4

(ωiτp + τi)T3 − (τp + τeq)T∞

]
Noeud 3

dT4

dt
= − ω4

τpτ4

[∑

i∈4

(ωiτp + τi)T4 − (τp + τeq)T∞

]
Noeud 4

(4.31)

Sous forme matricielle, dX/dt = A′X +B′, on écrit les matrices A′ et B′ comme suit :

A′ =




− ω1

τpτ1
(ω1τp + τ1) − ω1

τpτ1
(ω2τp + τ2) − ω1

τpτ1
(ω3τp + τ3) − ω1

τpτ1
(ω4τp + τ4)

− ω2

τpτ2
(ω1τp + τ1) − ω2

τpτ2
(ω2τp + τ2) − ω2

τpτ2
(ω3τp + τ3) − ω2

τpτ2
(ω4τp + τ4)

− ω3

τpτ3
(ω1τp + τ1) − ω3

τpτ3
(ω2τp + τ2) − ω3

τpτ3
(ω3τp + τ3) − ω3

τpτ3
(ω4τp + τ4)

− ω4

τpτ4
(ω1τp + τ1) − ω4

τpτ4
(ω2τp + τ2) − ω4

τpτ4
(ω3τp + τ3) − ω4

τpτ4
(ω4τp + τ4)




, (4.32)

X =

à
T1

T2

T3

T4

í
, B′ = B = (τp + τeq)T∞




ω1

τpτ1

ω2

τpτ2

ω3

τpτ3

ω4

τpτ4




.

Les résultats analytiques du même cas de calcul que précédemment, dont les paramètres sont accessibles
dans le tableau 4.8, sont obtenus après avoir utilisé la relation 4.27, ce qui a nécessité de diagonaliser
la matrice A′. Ces résultats analytiques sont comparés aux résultats de la simulation numérique sur la
figure 4.7 et montrent là encore un parfait accord.

Par rapport à l’approche précédemment développée, il apparaît qu’aucune température ne converge
vers T∞. Chaque température exhibe un régime convergé pour lequel une température stationnaire est
atteinte, cependant l’équilibre thermique n’est pas atteint car ces températures sont différentes. On peut
également observer que la température au noeud 4 augmente au lieu de diminuer. Ceci est dû au fait
que pour cette approche le signe du flux appliqué à chacun des noeuds ne dépend que du signe de la
différence T@p(t)− Tp(t) : si cette différence est positive alors le flux appliqué à la particule est positif,
et la méthode répartit en fonction des poids d’interpolation l’opposé de ce flux sur les noeuds afin de
garantir la conservation de l’énergie. Par conséquent même les noeuds comportant les températures les
plus faibles du système se verront extraire de l’énergie thermique. A l’inverse si le terme T@p(t)− Tp(t)
est négatif, le flux thermique est dirigé de la particule vers l’ensemble des noeuds, et même les noeuds
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avec les températures les plus élevées se verront octroyer de l’énergie thermique : c’est ce phénomène
qui est visible pour le noeud 4. Cette approche a donc le défaut d’entretenir les gradients thermiques dans
le temps au lieu de les réduire, et empêche d’atteindre l’équilibre thermique.
En comparant les figures 4.6 et 4.7 on peut également observer des temps de relaxation vers l’état
convergé qui sont plus courts, et sensiblement équivalents pour chaque noeud, dans le second cas. On se
place dans un cas symétrique où ∀i ∈ [1, 4], ωi = ω = 0.25, et τi = τ . On note Aij les coefficients de la
matrice A pour l’approche localement conservative (système 4.25), qui sont homogènes à l’inverse d’un
temps caractéristique de convergence. Deux valeurs sont discernables : pour les coefficients diagonaux,
Aii = ω(τ + τ)/τ2 = 1/2τ . Ailleurs, on a Aij,j 6=i = ωτ/τ2 = 1/4τ . Cela indique que la composante
de la solution Ti(t) liée au noeud i est sensible aux temps courts (t ∼ 2τ ), cependant la convergence
est ralentie par la composante liée aux autres noeuds, qui possède un temps caractéristique de l’ordre de
4τ . À l’inverse, les coefficients de la matrice A′ (système 4.31) notés A′ij ont des valeurs homogènes
de l’ordre A′ij = ω(ωτ + τ)/τ2 ≈ 1/3τ . Pour cette approche, le temps caractéristique de convergence
de chaque température du système couplé est ainsi approximativement de 3τ , donc inférieur à celui de
l’approche précédente.

Bien que la seconde approche soit à proscrire du point de vue de la répartition de l’énergie sur la grille
Eulérienne, elle est parfaitement conservative et son utilisation ne nécessite pas de technique spécifique,
comme spécifié dans la section 2.5.2.
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FIGURE 4.7: Comparaison des résultats analytiques et issus de la simulation numérique pour le cas d’une
particule immobile transférant de la chaleur avec les quatre noeuds du tétrahèdre auquel elle appartient.
Cas sans convection ni diffusion dans la phase gazeuse.

Lors du déplacement d’une particule sur une grille Eulérienne, il peut également se présenter le cas
limite où la particule n’échange de chaleur qu’avec un seul volume de contrôle de fluide, lorsqu’elle
est quasiment superposée avec le noeud associé. Pour une particule superposée avec un noeud j, on
a ωj = 1 et ωi 6=j = 0, par conséquent les deux approches précédentes conduisent au même système
linéaire, composé de deux équations :





dTp
dt

=
1

τp
(Tj − Tp) Particule

dTj
dt

= − 1

τj
(Tj − Tp) Noeud j

(4.33)
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Ce système peut être simplement résolu en opérant le changement de variable Y = Tj − Tp, ce qui
permet d’écrire :

dY

dt
= −

Ç
1

τp
+

1

τj

å
Y, (4.34)

dont la solution est :

Y (t) =
Ä
T 0
j − T 0

p

ä
e
−
Å

1

τp
+

1

τj

ã
t

. (4.35)

Cette expression de Y (t) peut être substituée dans le système précédent ce qui donne :




dTp
dt

=
T 0
j − T 0

p

τp
e
−
Å

1

τp
+

1

τj

ã
t

Particule

Tj(t) =
Ä
T 0
j − T 0

p

ä
e
−
Å

1

τp
+

1

τj

ã
t

+ Tp(t) Noeud j

(4.36)

Les solutions du système s’écrivent finalement :




Tp(t) =
τj

τj + τp

Ä
T 0
j − T 0

p

ä1− e
−
Å

1

τp
+

1

τj

ã
t


+ T 0

p Particule

Tj(t) =
τp

τj + τp

Ä
T 0
j − T 0

p

ä
e
−
Å

1

τp
+

1

τj

ã
t

+
τjT

0
j + τpT

0
p

τj + τp
Noeud j

(4.37)

La figure 4.8 compare les profils analytiques issus du système 4.37 avec les profils obtenus par simulation
numérique pour trois cas correspondant à trois rapports de temps caractéristiques différents. Conformé-
ment à nos attentes, les courbes sont en accord.
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Analytique � ⌧p = 7.0⌧j � Particule

Analytique � ⌧p = 7.0⌧j � Noeud j

Simulation � ⌧p = 7.0⌧j � Particule

Simulation � ⌧p = 7.0⌧j � Noeud j

Analytique � ⌧p = ⌧j � Particule

Analytique � ⌧p = ⌧j � Noeud j

Simulation � ⌧p = ⌧j � Particule

Simulation � ⌧p = ⌧j � Noeud j

Analytique � ⌧p = 0.15⌧j � Particule

Analytique � ⌧p = 0.15⌧j � Noeud j

Simulation � ⌧p = 0.15⌧j � Particule

Simulation � ⌧p = 0.15⌧j � Noeud j

FIGURE 4.8: Comparaison des résultats analytiques et issus de la simulation numérique pour le cas d’une
particule immobile transférant de la chaleur avec un unique noeud j. Cas sans convection ni diffusion dans
la phase gazeuse.

L’ensemble des résultats obtenus dans cette section permet de valider l’implémentation du couplage
fluide-particule thermique.
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4.3.2 Cas stationnaire avec convection

Dans cette partie, on s’intéresse aux transferts de chaleur convectifs dans la phase fluide, en régime
stationnaire. On considère un canal 3D dans lequel les particules sont fixes, empilées de façon à obtenir
une fraction volumique de fluide homogène ε = 1 − π

6 ≈ 0.476, et de température fixée à T0. Le gaz
circule de façon unidirectionnel avec une vitesse interstitielle verticale constante u. La diffusion n’est pas
prise en compte dans la phase fluide, et toute autre propriété que sa température est maintenue constante.
À l’instant initial, les deux phases sont à l’équilibre thermique à T0. On cherche à caractériser l’évolution
spatiale de la température du fluide, qui n’évolue que le long du canal. Une visualisation du domaine de
calcul est accessible sur la figure 4.9. Les paramètres numériques utilisés dans ce test sont présentés dans
le tableau 4.9.

Cas grossier
<latexit sha1_base64="pInSQBPgAVksH1QqfX5amQOoSqw="></latexit><latexit sha1_base64="pInSQBPgAVksH1QqfX5amQOoSqw="></latexit><latexit sha1_base64="pInSQBPgAVksH1QqfX5amQOoSqw="></latexit><latexit sha1_base64="pInSQBPgAVksH1QqfX5amQOoSqw="></latexit>

Cas ra�né
<latexit sha1_base64="5LfryFlHMeN62B9foDb1NbIqWfI="></latexit><latexit sha1_base64="5LfryFlHMeN62B9foDb1NbIqWfI="></latexit><latexit sha1_base64="5LfryFlHMeN62B9foDb1NbIqWfI="></latexit><latexit sha1_base64="5LfryFlHMeN62B9foDb1NbIqWfI="></latexit>

1mm
<latexit sha1_base64="yMFz9gDIVknaQYUfTV1SX7YCpMY="></latexit><latexit sha1_base64="yMFz9gDIVknaQYUfTV1SX7YCpMY="></latexit><latexit sha1_base64="yMFz9gDIVknaQYUfTV1SX7YCpMY="></latexit><latexit sha1_base64="yMFz9gDIVknaQYUfTV1SX7YCpMY="></latexit> 0.125mm

<latexit sha1_base64="8tmXNQ1Pq68Kz9nrS+LHT/1PVKo="></latexit><latexit sha1_base64="8tmXNQ1Pq68Kz9nrS+LHT/1PVKo="></latexit><latexit sha1_base64="8tmXNQ1Pq68Kz9nrS+LHT/1PVKo="></latexit><latexit sha1_base64="8tmXNQ1Pq68Kz9nrS+LHT/1PVKo="></latexit>

0.04m
<latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="X4sXbAetwRMIEnI+u+2EJfH1fs8="></latexit><latexit sha1_base64="X4sXbAetwRMIEnI+u+2EJfH1fs8="></latexit><latexit sha1_base64="Q477c73j7U9vgWqvuz3+MGLaHzY="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit>

40 particules
<latexit sha1_base64="8egyGN6ikfQDoGZFpGfDQqyphrM="></latexit><latexit sha1_base64="8egyGN6ikfQDoGZFpGfDQqyphrM="></latexit><latexit sha1_base64="8egyGN6ikfQDoGZFpGfDQqyphrM="></latexit><latexit sha1_base64="8egyGN6ikfQDoGZFpGfDQqyphrM="></latexit> ⇡<latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit><latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit><latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit><latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit>

320 particules
<latexit sha1_base64="Ze8bOCAiLKk3/h9YhzWM2AFI17o="></latexit><latexit sha1_base64="Ze8bOCAiLKk3/h9YhzWM2AFI17o="></latexit><latexit sha1_base64="Ze8bOCAiLKk3/h9YhzWM2AFI17o="></latexit><latexit sha1_base64="Ze8bOCAiLKk3/h9YhzWM2AFI17o="></latexit>

0.04m
<latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="X4sXbAetwRMIEnI+u+2EJfH1fs8="></latexit><latexit sha1_base64="X4sXbAetwRMIEnI+u+2EJfH1fs8="></latexit><latexit sha1_base64="Q477c73j7U9vgWqvuz3+MGLaHzY="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit><latexit sha1_base64="YZT8xJ7S8naK3jNVLjZfSqtSoLk="></latexit>

entrée de fluide

chaud
<latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit>

entrée de fluide

chaud
<latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit>

entrée de fluide

chaud
<latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit>

entrée de fluide

chaud
<latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit><latexit sha1_base64="0MKAyUBQKuSSZr2dzC2zwF6hYsw="></latexit>

z = 0
<latexit sha1_base64="w4IE2C28mhAOCJrU9FHX/xoNj04="></latexit><latexit sha1_base64="w4IE2C28mhAOCJrU9FHX/xoNj04="></latexit><latexit sha1_base64="w4IE2C28mhAOCJrU9FHX/xoNj04="></latexit><latexit sha1_base64="w4IE2C28mhAOCJrU9FHX/xoNj04="></latexit>

z = 0
<latexit sha1_base64="w4IE2C28mhAOCJrU9FHX/xoNj04="></latexit><latexit sha1_base64="w4IE2C28mhAOCJrU9FHX/xoNj04="></latexit><latexit sha1_base64="w4IE2C28mhAOCJrU9FHX/xoNj04="></latexit><latexit sha1_base64="w4IE2C28mhAOCJrU9FHX/xoNj04="></latexit>

FIGURE 4.9: Cas de calcul utilisé pour la validation du code en situation stationnaire, puis couplée
instationnaire (voir section suivante). Dans les deux cas, les particules sont fixes et empilées de façon
cubique. Les parois sont glissantes afin de ne pas perturber l’écoulement vertical. Les températures du
fluide et des particules sont initialisées à T0. Un cas grossier et un cas raffiné, dans lequel les nombres
de mailles et de particules sont multipliés par 8, sont testés. Dans le cas stationnaire, la température des
particules est fixée. Dans le cas couplé instationnaire, les températures du fluide et des particules évoluent
en fonction de l’altitude z et du temps t, et seuls les transferts fluide-particules sont comptabilisés pour
la phase solide.
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TABLE 4.9: Valeurs numériques utilisées pour le test.

Propriété fixée Valeur numérique Unité
T (z = 0) 293 [K]

ρ 1.18 [kg.m−3]

Cp 1000 [J.kg−1.K−1]

ε 1− π

6
[−]

Propriété fixée Valeur numérique Unité
Tp 700 [K]

ρp 2500 [kg.m−3]

Cp,p 840 [J.kg−1.K−1]

hfp 200 [W.m−2.K−1]

dp 0.001 [m]

L’équation de transport de l’enthalpie 1D stationnaire appliquée à un gaz en l’absence de diffusion
et pour des propriétés indépendantes de la température s’écrit :

uερCp
∂T

∂z
(z) = −hfpap(T (z)− Tp). (4.38)

ap = Sp/∆V représente la densité d’interface fluide-solide. Cette équation se résout simplement et
donne la solution suivante :

T (z) = Tp + (T (z = 0)− Tp)e−z/τ
′
heat . (4.39)

Elle fait apparaître un temps caractéristique de convection de la chaleur τ ′heat tel que :

τ ′heat =
UinρCp
hfpap

, (4.40)

où Uin est ici parfaitement équivalente à εu.

Les résultats sont accessibles sous forme adimensionnée sur la figure 4.10 pour les maillages grossier
et raffiné. Les courbes sont tracées pour différentes valeurs de la vitesse d’entrée exprimées en fonction
de la vitesse au minimum de fluidisation, dont la valeur approximative est de 0.564m.s−1. L’adimension-
nalisation de la température fluide est réalisée de la façon suivante :

T ∗(z) =
T (z)− Tp

T (z = 0)− Tp
. (4.41)

On observe que le profil de température le long du lit fixe se raidit pour les petites vitesses d’entrée
du fluide, phénomène dû à l’augmentation du temps de séjour du gaz, et donc du temps de contact avec
les particules. Ceci est particulièrement visible ici puisque le coefficient de transfert de chaleur hfp est
fixé à une valeur constante. Dans la réalité, ce coefficient est une fonction croissante de la vitesse du gaz
car la convection opère davantage à la surface de la particule. Ce sont donc deux effets antagonistes.
L’accord trouvé est très bon même pour le cas grossier, cependant raffiner le maillage donne lieu à une
meilleure prédiction de la température sur le premier noeud. Pour Uin = Umf , les transferts de chaleur
ont entièrement lieu sur une épaisseur d’environ quatre mailles grossières. Le maillage raffiné permet
donc de mieux capter les gradients de température dans ce cas.
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FIGURE 4.10: Comparaison des températures de fluide adimensionnées T ∗ en fonction de la hauteur z
fournies par le calcul analytique (équation 4.39) et par la simulation numérique, en régime stationnaire et
pour des valeurs de vitesses d’entrée échelonnées de Umf à 10Umf . Maillage grossier (en haut) et raffiné
(en bas).

4.3.3 Cas couplé instationnaire avec convection

Dans cette partie, on reprend le problème précédent ainsi que l’ensemble des hypothèses formulées,
mais en laissant la température des particules et du fluide évoluer dans le temps et le long du canal. Une
visualisation du domaine de calcul est accessible sur la figure 4.9.
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Pour une particule dont le centre se situe à l’altitude z dans le canal, l’équation de la chaleur s’écrit,
sous les hypothèses formulées :

mpCp,p
dTp
dt

(t) = hfpSp(T (z, t)− Tp(t)), (4.42)

où T (z, t) est la température du fluide à l’altitude z et au temps t. Afin de représenter cette équation
de façon continue, on assimile le canal à un milieu poreux, de fraction volumique fluide ou porosité
ε = 1− π

6 , et on désigne la température solide à l’altitude z et au temps t par Tp(z, t). En rappelant que :

Vp = (1− ε)∆V, (4.43)

et en notant que ap se définit de la manière suivante pour un empilement cubique de sphères :

ap =
Sp

∆V
=

6(1− ε)
dp

, (4.44)

on peut écrire pour la phase solide équivalente :

∂Tp
∂t

(z, t) =
hfpap

(1− ε)ρpCp,p
(T (z, t)− Tp(t)). (4.45)

Dans la phase fluide, l’équation de la chaleur 1D appliquée à un gaz en l’absence de diffusion et sous
les hypothèses formulées s’écrit :

ερCp
∂T

∂t
(z, t) + uερCp

∂T

∂z
(z, t) = −hfpap(T (z, t)− Tp(z, t)). (4.46)

On effectue le changement de variable ζ = ut. En découle le système suivant :




∂T

∂ζ
(z, ζ) +

∂T

∂z
(z, ζ) = −θf (T (z, ζ)− Tp(z, ζ)) Phase fluide

∂Tp
∂ζ

(z, ζ) = θp(T (z, ζ)− Tp(z, ζ)) Phase solide
(4.47)

Les constantes θf et θp sont respectivement donnée par :




θf =
hfpap
uερCp

θp =
hfpap

u(1− ε)ρpCp,p

(4.48)

On cherche alors les solutions T (z, ζ) et Tp(z, ζ) satisfaisant le système 4.47 avec la condition initiale :

T (z, ζ = 0) = Tp(z, ζ = 0) = T0. (4.49)

Ce problème est connu sous le nom de problème de Schumann ou problème de Nusselt, et a déjà été
résolu de façon analytique par le passé [262][17] en utilisant la condition d’entrée :

T (z = 0, t) = Tp(z = 0, t) = TinletH(t), (4.50)

oùH(t) représente la fonction Heaviside :

H(t) =





0 si t < 0,

1 si t ≥ 0.
(4.51)
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Ce problème possède une solution bien connue. Néanmoins, la diffusion numérique due à la discrétisation
spatiale rend la discontinuité de cette condition d’entrée impossible à représenter dans les simulations
numériques. Nous cherchons donc les solutions satisfaisant le système 4.47 avec la condition initiale
suivante :

T (z = 0, t) = Tp(z = 0, t) = at ∀t ≥ 0, (4.52)

où a est une constante ici fixée à 1K.s−1. Par souci de clarté, on occulte la notation (z, ζ) dans la suite
des calculs, étant entendu que T et Tp dépendent tous deux de z et ζ, soit :





∂T

∂ζ
+
∂T

∂z
= −θf (T − Tp) Phase fluide

∂Tp
∂ζ

= θp(T − Tp) Phase solide
(4.53)

Pour ce faire, on utilise les transformations de Laplace L vis-à-vis de la variable ζ, en notant s la variable
dans l’espace de Laplace. Le système devient alors :




s“T +

∂“T
∂z

= −θf (“T − “Tp)
s“Tp = θp(“T − “Tp) (4.54)

en posant L{T} = “T et L{Tp} = “Tp. Les grandeurs “Tp et “T ont pour variables s (paramètre générique
de la transformée) et z, que l’on occulte par la suite là encore par souci de clarté. L’expression de la
deuxième équation de ce système peut donc se réécrire :“Tp =

θp
s+ θp

“T , (4.55)

qui peut maintenant être substituée dans la première équation pour donner :

∂“T
∂z

=

Ç
−s− θf +

θfθp
s+ θp

å “T . (4.56)

Il s’agit une équation différentielle du 1er ordre à coefficient constant. En notant que la condition d’entrée
T (z = 0, t) = at devient T (z = 0, ζ) = aζ

u , d’où en prenant la transformée de Laplace “T (z = 0, s) =
a
us2

, on obtient sa solution : “T =
a

us2
exp
ñÇ
−s− θf +

θfθp
s+ θp

å
z

ô
. (4.57)

Les termes de cette expression peuvent alors être réarrangés de la façon suivante :“T =
a

u
exp(−θfz)

ñ
exp(−sz) · 1

s2
exp
Ç
θfθp
s+ θp

z

åô
. (4.58)

L’expression de T est finalement donnée par :

T =
a

u
exp(−θfz)L−1

®
exp(−sz) · 1

s2
exp
Ç
θfθp
s+ θp

z

å´
, (4.59)

l’opérateur L−1 définissant la transformée de Laplace inverse. On reconnaît alors un terme de retard dans
l’espace de Laplace exp(−sz). En utilisant la propriété de décalage temporel des transformées de Laplace
suivante, en notant f une fonction quelconque, et F sa transformée de Laplace telle que F = L(f) :

L{f(ζ − z)H(ζ − z)} = exp(−sz)F(ζ), (4.60)
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avec :

H(ζ − z) =





0 si ζ < z,

1 si ζ ≥ z,
(4.61)

on montre ainsi qu’il nous faut trouver l’expression de L−1

®
1

s2
exp

Ç
θfθp

s + θp
z

å´
. Dans sa résolution du

problème de Schumann, Hiep [135] montre que :

L−1

®
1

s
exp
Ç
θfθp
s+ θp

z

å´
= 1 +

»
θfθpz

∫ ζ

0
e−θpξI1

Ä
2
»
θfθpzξ

ä
ξ−1/2dξ, (4.62)

où I1 désigne la fonction de Bessel modifiée d’ordre 1. Il en découle que :

L−1

®
1

s2
exp
Ç
θfθp
s+ θp

z

å´
=

∫ ζ

0

ï
1 +
»
θfθpz

∫ σ

0
e−θpξI1

Ä
2
»
θfθpzξ

ä
ξ−1/2dξ

ò
dσ, (4.63)

soit :

L−1

®
1

s2
exp
Ç
θfθp
s+ θp

z

å´
= ζ +

»
θfθpz

∫ ζ

0

∫ σ

0
e−θpξI1

Ä
2
»
θfθpzξ

ä
ξ−1/2dξdσ, (4.64)

Ainsi, finalement, la solution finale recherchée s’écrit, en rappelant que ζ = ut :

T (z, t) =





T0 si ut < z,

T0 +
a

u
e−θf z

ñ
ut− z +

»
θfθpz

∫ ut−z

0

∫ σ

0
e−θpξI1

Ä
2
»
θfθpzξ

ä
ξ−1/2dξdσ

ô
si ut ≥ z.

(4.65)
De même, en utilisant l’équation 4.55, on a :“Tp =

aθp
u

exp(−θfz)

ñ
exp(−sz) · 1

s2(s + θp)
exp

Ç
θfθp

s + θp
z

åô
. (4.66)

Pour θp > 0, on peut alors remarquer que :

1

s2(s+ θp)
=

1

θp

ñ
1

s2
− 1

s(s+ θp)

ô
. (4.67)

Ensuite, en se servant du résultat suivant issu de [135] :
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®
1

s(s+ θp)
exp

Ç
θfθp

s + θp
z

å´
=

∫ ζ

0
e−θpξI0

Ä
2
»
θfθpzξ

ä
dξ, (4.68)

on obtient par linéarité :

Tp(z, t) =





T0 si ut < z,

T0 +
a

u
e−θf z

ñ
ut− z +

»
θfθpz

∫ ut−z

0

∫ σ

0
e−θpξI1

Ä
2
»
θfθpzξ

ä
ξ−1/2dξdσ

−
∫ ut−z

0
e−θpξI0

Ä
2
»
θfθpzξ

ä
dξ

ô
si ut ≥ z.

(4.69)

On compare les simulations numériques, menées sur les mêmes maillages grossier et raffiné que pré-
cédemment, au calcul analytique. Les paramètres utilisés pour ces simulations dans le cas grossier sont
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TABLE 4.10: Valeurs numériques utilisées pour la résolution des équations 4.65 et 4.69 dans le cas
grossier.

Propriété fixée Valeur numérique Unité
T0 293 [K]

a 1 [K.s−1]

ρ 1.18 [kg.m−3]

Cp 1000 [J.kg−1.K−1]

u 2.263 [m.s−1]

ε 1− π

6
[−]

Propriété fixée Valeur numérique Unité
T0 293 [K]

ρp 2500 [kg.m−3]

Cp,p 840 [J.kg−1.K−1]

ap 6
1− ε
dp

[m2.m−3]

hfp 800 [W.m−2.K−1]

dp 0.001 [m]

détaillés dans le tableau 4.10. On précise que pour maintenir les mêmes valeurs de θp et θf dans ces deux
cas, bien que ap soit 8 fois plus important dans le cas raffiné (dp étant 8 fois plus petit), on divise hfp
par 8 pour ce dernier. Les profils verticaux des températures fluide et solide à différents instants t sont
respectivement visibles sur les figures 4.11 et 4.12. Un bon accord est observé entre le calcul analytique
issus des équations 4.65 et 4.69 et la simulation numérique. Dans le cas grossier, on peut observer que
la pente subit une dérive temporelle de plus en plus marquée. Ceci trahit le fait que les flux thermiques
échangés entre le fluide et les particules dépendent de la discrétisation. Ces erreurs deviennent moins
importantes dans le cas raffiné, qui montre un excellent accord avec les solutions analytiques.

En considérant le cas limite où θf → 0, correspondant à une situation pour laquelle le fluide possède
une inertie thermique infinie, les solutions se réécrivent de la façon suivante :





T (z, t) =





T0 si ut < z,

T0 + a

Å
t− z

u

ã
si ut ≥ z

Phase fluide

Tp(z, t) =





T0 si ut < z,

T0 +
a

u

ñ
ut− z +

1

θp

Ä
e−θp(ut−z) − 1

äô
si ut ≥ z

Phase solide

(4.70)

Dans ce cas, la rampe de température en entrée de domaine T (z = 0, t) = at est simplement advectée à
la vitesse u le long du canal. Pour cette étude en particulier, les valeurs de u et hfp sont modifiées (voir
tableau 4.11) afin de mieux observer l’instationnarité du phénomène de transfert. Les résultats concer-
nant la température des particules pour ce cas limite sont visibles sur la figure 4.13. Là encore, un bon
accord est observé entre le calcul analytique issu du système 4.70 et la simulation numérique. Raffiner le
maillage permet de légèrement réduire les écarts.
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FIGURE 4.11: Comparaison des températures de fluide T en fonction de la hauteur z à différents instants t
fournies par le calcul analytique (équation 4.65) et par la simulation numérique. Les données numériques
en rouge symbolisent le cas grossier, tandis que les données numériques en bleu symbolisent le cas
raffiné.
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FIGURE 4.12: Comparaison des températures de solide Tp en fonction de la hauteur z à différents instants
t fournies par le calcul analytique (équation 4.69) et par la simulation numérique. Les données numé-
riques en rouge symbolisent le cas grossier, tandis que les données numériques en bleu symbolisent le
cas raffiné.
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TABLE 4.11: Valeurs numériques utilisées pour la résolution du système 4.70 dans le cas grossier.

Propriété fixée Valeur numérique Unité
u 0.01 [m.s−1]

Propriété fixée Valeur numérique Unité
hfp 800 [W.m−2.K−1]
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FIGURE 4.13: Cas limite où θf → 0. Comparaison des températures de solide Tp en fonction de la
hauteur z à différents instants t fournies par le calcul analytique (équation 4.70) et par la simulation
numérique. Les données numériques en rouge symbolisent le cas grossier, tandis que les données numé-
riques en bleu symbolisent le cas raffiné. Pour ce dernier cas, la plupart des marqueurs sont omis afin
d’obtenir une meilleure visibilité.
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TABLE 4.12: Valeurs numériques utilisées pour la résolution du système 4.71 dans le cas grossier.

Propriété fixée Valeur numérique Unité
u 2.263 [m.s−1]

Propriété fixée Valeur numérique Unité
hfp 25 [W.m−2.K−1]

En considérant cette fois le cas limite où θp → 0, correspondant à une situation pour laquelle les parti-
cules ont une inertie thermique infinie, les solutions se réécrivent de la façon suivante :





T (z, t) =





T0 si ut < z,

T0 + a

Å
t− z

u

ã
e−θf z si ut ≥ z

Phase fluide

Tp(z, t) = T0 Phase solide

(4.71)

Pour la même raison que dans le cas limite précédent, les valeurs de u et hfp sont modifiées, et in-
diquées dans le tableau 4.12. Les résultats concernant la température du fluide pour ce cas limite sont
visibles sur la figure 4.14. Là encore, un bon accord est observé entre le calcul analytique issu du sys-
tème 4.71 et la simulation numérique. Dans ce cas particulier où les particules ont une température fixe,
aucune différence n’était observable entre le maillage grossier et le maillage raffiné.
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FIGURE 4.14: Cas limite où θp → 0. Comparaison des températures de fluide T en fonction de la hauteur
z à différents instants t fournies par le calcul analytique (équation 4.71) et par la simulation numérique.
Aucune différence n’étant observable entre les résultats obtenus pour le cas grossier et le cas raffiné, un
seul est représenté.
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L’ensemble des situations explorées dans cette étude, à savoir un cas entièrement couplé fluide-solide
(θp, θf 6= 0), puis un cas à température de fluide non perturbée par les particules (θp 6= 0, θf = 0), et
enfin un cas à température de particules non perturbée par le fluide (θp = 0, θf 6= 0), valident l’aspect
instationnaire du solveur granulaire en présence de convection.

Les problèmes de transferts de chaleur diphasiques transitoires étant légion dans beaucoup d’appli-
cations industrielles, de nombreux auteurs se sont intéressés à la résolution mathématique de systèmes
couplés tel que celui présenté ici. Brinkley [45] s’est intéressé à l’ajout d’un terme source de chaleur
dans l’équation régissant la température de la phase solide. Villatoro et al. [309] ont cherché à identifier
une solution approchée lorsqu’un terme de diffusion est présent de l’équation de la chaleur côté fluide.
Ferreira et al. [105] ont ajouté un terme de dispersion axiale (modèle 2D) dans leur résolution. Enfin,
dans certains cas, il est possible de résoudre une unique équation tenant compte des propriétés équiva-
lentes du milieu solide+fluide [217], ce qui simplifie grandement les calculs. Cette approximation prend
son sens lorsque la phase solide est thermiquement très inerte par rapport à la phase gazeuse [312], et
a été utilisée pour étudier des systèmes de stockage d’énergie, dans lesquels cette hypothèse se vérifie
régulièrement [15]. La thèse de Yu [334] montre la résolution analytique du modèle à une équation avec
un terme de diffusion sous divers types de condition d’entrée, puis en considérant les caractéristiques du
fluide (coefficient de diffusion, vitesse) comme étant des fonctions dépendant du temps.

4.4 Méthode de fast marching pour la création de halo

La précision de la méthode de type fast marching évoquée dans la section 3.2.2 pour identifier les
cellules situées à certaine distance d’une interface de processeurs est quantifiée dans cette partie.

On définit la configuration suivante : un domaine cubique de 1m de côté est maillé à l’aide d’environ
un million de tétraèdres de taille caractéristique homogène ∆x ∼ 0.01m. Celui-ci est représenté sur la
figure 4.15. Les mailles contenues dans le domaine de calcul du processeur servant de cible pour les tests
menés y sont visibles. À droite sur la même figure, le halo de cellules autour du processeur cible obtenu
par la méthode de fast marching est coloré par la distance de chaque noeud à l’interface. C’est ce halo qui
sera étudié par la suite. Une vue 3D du domaine de calcul du processeur cible est visible sur la figure 4.16.

Deux types de simulations sont effectuées pour ce test :

1. Dans une première salve de simulations lancées sur 20 processeurs, le halo de cellules autour du
processeur cible est créé grâce à la méthode de fast marching (méthode approchée). Pour chacune
de ces simulations, on fait varier les deux paramètres de la méthode de fast marching, à savoir la
quantité de marqueurs utilisés pour décrire l’interface, et la taille des listes de marqueurs stockées
aux noeuds.

2. Lors d’une seconde étape, le domaine du processeur cible est retiré du cube, si bien que son
interface constitue à présent une paroi à part entière. Il est donc maintenant possible d’utiliser
la méthode analytique de calcul de distance à une paroi, basée sur la décomposition de Voronoi
expliquée dans la section 2.3.

Dans les deux cas, il est demandé au code d’identifier tous les noeuds situés à une distance inférieure
à 0.15m, soit grossièrement 15 couches de tétraèdres. En comparant pour chaque noeud du halo identi-
fié de façon exacte la distance exacte dexacte et la distance obtenue par fast marching dFM , on obtient



Vérifications 195

processeur cible
<latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit>

processeur cible
<latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit>

processeur cible
<latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit>

processeur cible
<latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit><latexit sha1_base64="ZcBzhik3PbYNRIiB+k7JIVGIvKg="></latexit>

halo de cellules
<latexit sha1_base64="KvCuJkzKr1ZTnFvs7t5lsRg+xDw="></latexit><latexit sha1_base64="KvCuJkzKr1ZTnFvs7t5lsRg+xDw="></latexit><latexit sha1_base64="KvCuJkzKr1ZTnFvs7t5lsRg+xDw="></latexit><latexit sha1_base64="KvCuJkzKr1ZTnFvs7t5lsRg+xDw="></latexit>

Distance [m]
<latexit sha1_base64="b0nv9igJcNdK4DKZFX7L9WYqBoc="></latexit><latexit sha1_base64="b0nv9igJcNdK4DKZFX7L9WYqBoc="></latexit><latexit sha1_base64="b0nv9igJcNdK4DKZFX7L9WYqBoc="></latexit><latexit sha1_base64="b0nv9igJcNdK4DKZFX7L9WYqBoc="></latexit>

FIGURE 4.15: Le domaine de calcul cubique utilisé pour le test de validation de la méthode de fast
marching est ici vu de côté. Les mailles contenues dans le domaine de calcul du processeur servant de
cible sont représentées. A droite, le halo de cellules obtenu par la méthode de fast marching est coloré
par la distance de chaque noeud à l’interface du processeur cible.

FIGURE 4.16: Aperçu en trois dimensions du domaine de calcul du processeur cible colorié arbitraire-
ment, autour duquel est construit le halo.

une quantification de l’erreur commise. Cet exercice relève d’une complexité réaliste, où les domaines
de calcul des processeurs sont découpés automatiquement par l’outil de partitionnement de maillage, et
présentent donc des formes irrégulières. De plus, la taille de halo demandée (0.15m) est volontairement
choisie très grande devant la taille caractéristique des éléments (∆x ∼ 0.01m) afin de faire apparaître
d’éventuelles erreurs dans le mécanisme de propagation de la méthode de fast marching. En effet, dans
une simulation réelle, définir un halo de cette dimension ne serait utile que dans le cas de particules de
rayon 0.15m. Le halo de référence, obtenu par calcul exacte de la distance, se compose de 6308 noeuds.



Vérifications 196

4.4.1 Analyse d’un cas particulier

Avant de procéder à l’étude paramétrique complète, on analyse les résultats obtenus dans un cas
particulier arbitrairement choisi afin d’introduire quelques points fondamentaux. Ce cas comporte 30

marqueurs générés par face, 20 par paire de noeuds, et 1 par noeud, sur l’intégralité de l’interface du
processeur cible. Les listes stockées aux noeuds comprennent un maximum de 60 marqueurs.

Sur la figure 4.18, la distance obtenue par fast marching dFM est tracée en fonction de la distance
exacte à l’interface dexacte pour chaque noeud du halo. La majorité des noeuds semble située près de l’axe
dFM = dexacte, ce qui correspond au comportement recherché. Afin de faire apparaître plus finement
les écarts de valeur, la figure 4.19 représente l’erreur signée commise pour chaque noeud dexacte − dFM
en fonction de dexacte. Pour la quasi totalité des noeuds du halo, la valeur absolue de l’erreur est infé-
rieure à 1

100∆x. Une erreur maximum d’environ 1
20∆x est observée. Toutes ces erreurs sont à valeur

négative, ainsi dexacte ≤ dFM : la méthode de fast marching a donc tendance à surestimer la distance,
ce qui correspond à un comportement logique. Une telle surestimation de la distance ne va cependant
pas dans le sens souhaité, car elle pourrait éventuellement conduire à l’oubli de certains noeuds. Il s’agit
donc d’ajouter une sécurité supplémentaire basée sur la mesure de l’erreur commise, d’où l’importance
de sa quantification. L’analyse est donc complétée par la figure 4.20, qui illustre l’erreur signée relative
dexacte−dFM

dexacte
en % en fonction de la distance exacte à l’interface. Cette figure fait apparaître une erreur

relative maximum pour quelques noeuds situés à des distances entre 0.01 et 0.04m, soit entre 1 et 4∆x

de l’interface. Il s’agit donc des noeuds les plus proches de l’interface. Ce résultat n’est pas surprenant :
plus les noeuds sont proches de l’interface, plus ils "voient" la discrétisation appliquée à l’aide des mar-
queurs. Conformément à cette observation, l’erreur diminue en moyenne pour les noeuds plus lointains,
puisque leur distance à l’interface devient de plus en plus grande devant l’espacement des marqueurs.

Afin de vérifier ces tendances, la figure 4.17 illustre l’exemple simple d’un noeud utilisant un mar-
queur pour estimer sa distance à une portion d’interface. La valeur de ∆m, qui représente l’écart entre le
projeté orthogonal du noeud sur l’interface et le marqueur, est directement liée à la qualité de la discréti-
sation, donc au nombre de marqueurs utilisés. En remarquant que :

dexacte = cos(θ)dFM et ∆m = tan(θ)dexacte, (4.72)

on peut écrire pour dexacte > 0 que :

dexacte − dFM =

ñ
1− 1

cos(arctan (∆m/dexacte))

ô
dexacte. (4.73)

Cette écriture peut se simplifier de la façon suivante en exprimant l’erreur relative :

dexacte − dFM
dexacte

= 1−
√

1 +

Å
∆m

dexacte

ã2

. (4.74)

L’allure de la fonction dexacte−dFM
dexacte

= f(dexacte) pour trois valeurs non-nulles de ∆m est également
représentée sur la figure 4.17. Cette courbe représente l’erreur relative en l’absence de toute autre erreur
que celle de discrétisation, liée à la valeur de ∆m. Il s’agit donc d’une erreur "minimale". Son tracé
confirme que l’erreur est à valeurs négatives, et tend vers 0 de façon monotone avec l’augmentation de la
distance exacte. De surcroît, plus la discrétisation est fine, plus ∆m tend vers 0, ce qui en toute logique
conduit à des erreurs plus faibles. Les noeuds les plus proches de l’interface sont les plus sensibles à
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FIGURE 4.17: À gauche : représentation de la distance exacte dexacte entre un noeud et une portion
d’interface plane, et approximation par fast marching dFM . La distance entre le marqueur sélectionné
et le projeté orthogonal du noeud sur l’interface est notée ∆m. À droite : allure de la courbe d’erreur
relative en fonction de la distance exacte pour trois valeurs de ∆m, donnée par la relation 4.74.
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FIGURE 4.18: Pour l’ensemble des noeuds appartenant au halo autour du processeur cible, signalés par
des points bleus (6308 points au total), la distance obtenue par fast marching est tracée en fonction de la
distance exacte à l’interface.

la qualité de la discrétisation. À noter que la relation 4.74 n’est valable que dans le cas d’une portion
d’interface plane. Dans un cas non plan, on peut s’attendre à ce que pour les mêmes valeurs de ∆m et
dexacte l’erreur soit plus importante.

Finalement, la figure 4.21 illustre la densité de probabilité pour l’erreur relative associée à la fi-
gure 4.20 en considérant des intervalles de largeur 0.05%. Elle montre que près de 90% des distances
calculées par la méthode de fast marching prédisent la distance exacte à mieux que 99.95%. À noter que
l’axe des abscisses a été tronqué, donc l’erreur maximum n’est pas observable sur la figure.
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FIGURE 4.19: Pour l’ensemble des noeuds appartenant au halo autour du processeur cible, signalés par
des points bleus (6308 points au total), l’erreur signée commise dexacte − dFM est tracée en fonction de
la distance exacte à l’interface.
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FIGURE 4.20: L’erreur signée relative dexacte−dFM
dexacte

en % est tracée en fonction de la distance exacte à
l’interface.
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FIGURE 4.21: La PDF normalisée de l’erreur signée relative dexacte−dFM
dexacte

en % est représentée en consi-
dérant des intervalles de 0.05%.

4.4.2 Influence de la taille des listes

Pour une quantité identique de marqueurs utilisés pour quadriller l’interface, la taille des listes de
marqueurs sur chaque noeud peut être modifiée. Sans influence sur l’erreur due à la discrétisation impar-
faite de l’interface, cette taille possède une influence sur les erreurs dues à la propagation. On se propose
donc ici de mesurer l’impact de la modification de la taille de ces listes pour un nombre de 60 marqueurs
par face, donc une discrétisation identique. Les tailles de liste à l’étude sont de 1, 10, 30, 60, 100, et 120

éléments par liste. Les résultats sous forme de nuages de points, un point par noeud du halo, sont visibles
sur la figure 4.23 pour l’erreur absolue, et la figure 4.24 pour l’erreur relative. Ils sont ensuite synthétisés
sur les figures 4.25 et 4.26. Pour ces deux dernières figures, on classe les 6308 noeuds du halo en 14

groupes. Le nième groupe est composé des noeuds i situés à une distance exacte dexacte,i de l’interface
telle que i∆x ≤ dexacte,i < (i+1)∆x. Dans chaque groupe sont cumulés N noeuds. Sur chaque figure :

• En haut, on représente l’erreur maximum dans chaque groupe : −max(|erreuri|), où erreuri

représente l’erreur au noeud i.
• En bas, on représente l’erreur moyenne dans chaque groupe 1

N

∑
i∈N

(erreuri).

On effectue ces calculs à partir de l’erreur absolue pour tracer la figure 4.25, alors que l’erreur relative
est utilisée sur la figure 4.26.

On y observe une évolution monotone de la qualité de la prédiction : globalement, l’erreur semble
devenir de plus en plus faible à mesure que la taille des listes est augmentée. À noter cependant que pour
les noeuds situés à une distance entre ∆x et 2∆x de l’interface, la taille des listes semble avoir peu d’in-
fluence sur la qualité de la prédiction, ce qui est particulièrement visible sur les erreurs moyennes. Cela
peut s’expliquer par le fait que les noeuds de la première couche de cellules sont en moyenne insensibles
aux mécanismes de propagation des listes de marqueurs, puisqu’ils voient directement les marqueurs dis-
posés sur l’interface. Ces noeuds n’ont besoin que d’un marqueur pour estimer avec une bonne précision
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<latexit sha1_base64="0x6/qZ+RBsEcjAMROyCa+aUgyEg="></latexit><latexit sha1_base64="0x6/qZ+RBsEcjAMROyCa+aUgyEg="></latexit><latexit sha1_base64="0x6/qZ+RBsEcjAMROyCa+aUgyEg="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="63o+wAM07sgr1to6ZXgpWTvWpNM="></latexit><latexit sha1_base64="63o+wAM07sgr1to6ZXgpWTvWpNM="></latexit><latexit sha1_base64="GgG78tn3cGI4rbaZUfj0zFoRuDM="></latexit><latexit sha1_base64="0x6/qZ+RBsEcjAMROyCa+aUgyEg="></latexit><latexit sha1_base64="0x6/qZ+RBsEcjAMROyCa+aUgyEg="></latexit><latexit sha1_base64="0x6/qZ+RBsEcjAMROyCa+aUgyEg="></latexit><latexit sha1_base64="0x6/qZ+RBsEcjAMROyCa+aUgyEg="></latexit><latexit sha1_base64="0x6/qZ+RBsEcjAMROyCa+aUgyEg="></latexit><latexit sha1_base64="0x6/qZ+RBsEcjAMROyCa+aUgyEg="></latexit>

taille de liste adaptée
<latexit sha1_base64="/eVUqheIKJF5b1cp+LQAzPfYQrU="></latexit><latexit sha1_base64="/eVUqheIKJF5b1cp+LQAzPfYQrU="></latexit><latexit sha1_base64="/eVUqheIKJF5b1cp+LQAzPfYQrU="></latexit><latexit sha1_base64="/eVUqheIKJF5b1cp+LQAzPfYQrU="></latexit>

liste associée au noeud
<latexit sha1_base64="C9LrcEVGUZibhfkYcG87Dx20DRU="></latexit><latexit sha1_base64="C9LrcEVGUZibhfkYcG87Dx20DRU="></latexit><latexit sha1_base64="C9LrcEVGUZibhfkYcG87Dx20DRU="></latexit><latexit sha1_base64="C9LrcEVGUZibhfkYcG87Dx20DRU="></latexit>

FIGURE 4.22: Illustration de la nécessité d’adapter la taille de liste au nombre de marqueurs utilisés.
Pour un nombre important de marqueurs générés sur l’interface, on compare un cas où la taille de liste
employée est trop petite, puis un cas où elle est adaptée.

leur distance à l’interface, et celui-ci sera forcément présent dans leur liste, même ci celle-ci possède
une taille minimale. L’erreur moyenne illustrée sur la figure 4.25 montre que les couches de cellules
au-delà de ∼ 2∆x sont au contraire particulièrement impactées par la taille des listes. Ces différentes
observations sont schématisées sur la figure 4.22 : dans le cas limite où la taille des listes est très petite
devant le nombre de marqueurs utilisés par face de l’interface, les premiers noeuds impactés (noeuds de
la première couche) ne stockeront dans leur liste que les quelques marqueurs dont ils sont le plus proche.
En revanche, la distance pour les noeuds de la seconde couche est uniquement basée sur la propagation
des listes des noeuds de la première couche. Il en résulte une incapacité des noeuds de la seconde couche
à prédire correctement leur distance à l’interface, puisque l’information nécessaire a été perdue dès la
première étape de propagation. On fait alors apparaître des erreurs liées aux mécanismes de propagation.
À l’inverse, si la taille des listes est adaptée au nombre de marqueurs générés, l’information propagée de
proche en proche permet effectivement aux noeuds lointains de calculer cette distance de façon précise.
Il est ainsi fondamental que la taille des listes soit adaptée à la quantité de marqueurs, de façon à ce que
l’intégralité des marqueurs générés soient présents parmi les listes des noeuds de la première couche.
Pour cette partie de l’étude, l’erreur relative maximale observable se situe entre −10 et −2.5%, tandis
que l’erreur relative moyenne reste confinée à moins de 2% en valeur absolue.
L’effet de l’augmentation de la taille des listes sur l’erreur relative moyenne devient négligeable au-delà
de 60 éléments par liste. À partir de 30 éléments par liste, l’évolution de l’erreur relative moyenne est
monotone. Celle-ci tend vers l’allure de la courbe de la figure 4.17 montrant l’influence des erreurs de
discrétisation, ce qui permet de postuler que l’augmentation de la taille des listes a pour effet de réduire
l’erreur due aux mécanismes de propagation.
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Taille de liste : 1 marqueur
<latexit sha1_base64="rOH19KOmy90Zqlljdh9fzQad2Tw="></latexit><latexit sha1_base64="rOH19KOmy90Zqlljdh9fzQad2Tw="></latexit><latexit sha1_base64="rOH19KOmy90Zqlljdh9fzQad2Tw="></latexit><latexit sha1_base64="rOH19KOmy90Zqlljdh9fzQad2Tw="></latexit>

Taille de liste : 10 marqueurs
<latexit sha1_base64="u7UfI2Yw/oVSj7edWPqvbInBjB4="></latexit><latexit sha1_base64="u7UfI2Yw/oVSj7edWPqvbInBjB4="></latexit><latexit sha1_base64="u7UfI2Yw/oVSj7edWPqvbInBjB4="></latexit><latexit sha1_base64="u7UfI2Yw/oVSj7edWPqvbInBjB4="></latexit>

Taille de liste : 30 marqueurs
<latexit sha1_base64="n8AEXHVCsCLG0f0fub9H+zpulMM="></latexit><latexit sha1_base64="n8AEXHVCsCLG0f0fub9H+zpulMM="></latexit><latexit sha1_base64="n8AEXHVCsCLG0f0fub9H+zpulMM="></latexit><latexit sha1_base64="n8AEXHVCsCLG0f0fub9H+zpulMM="></latexit>

Taille de liste : 60 marqueurs
<latexit sha1_base64="8I3nw67d4OCtY/1+LPRoUcvuECU="></latexit><latexit sha1_base64="8I3nw67d4OCtY/1+LPRoUcvuECU="></latexit><latexit sha1_base64="8I3nw67d4OCtY/1+LPRoUcvuECU="></latexit><latexit sha1_base64="8I3nw67d4OCtY/1+LPRoUcvuECU="></latexit>

Taille de liste : 100 marqueurs
<latexit sha1_base64="uMv12Ert8zD7UrfSUSq2GTiUFa4="></latexit><latexit sha1_base64="uMv12Ert8zD7UrfSUSq2GTiUFa4="></latexit><latexit sha1_base64="uMv12Ert8zD7UrfSUSq2GTiUFa4="></latexit><latexit sha1_base64="uMv12Ert8zD7UrfSUSq2GTiUFa4="></latexit>

Taille de liste : 120 marqueurs
<latexit sha1_base64="eIncwHtV6VluGEWhlginMKhVt6Y="></latexit><latexit sha1_base64="eIncwHtV6VluGEWhlginMKhVt6Y="></latexit><latexit sha1_base64="eIncwHtV6VluGEWhlginMKhVt6Y="></latexit><latexit sha1_base64="eIncwHtV6VluGEWhlginMKhVt6Y="></latexit>

FIGURE 4.23: Premier test : pour un même nombre de marqueurs générés par face pour la méthode de
fast marching, ici 60, on augmente la taille de liste de marqueurs stockées aux noeuds. L’erreur signée
absolue dexacte − dFM est représentée pour des tailles de liste de 1, 10, 30, 60, 100, et 120.
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Taille de liste : 1 marqueur
<latexit sha1_base64="rOH19KOmy90Zqlljdh9fzQad2Tw="></latexit><latexit sha1_base64="rOH19KOmy90Zqlljdh9fzQad2Tw="></latexit><latexit sha1_base64="rOH19KOmy90Zqlljdh9fzQad2Tw="></latexit><latexit sha1_base64="rOH19KOmy90Zqlljdh9fzQad2Tw="></latexit>

Taille de liste : 10 marqueurs
<latexit sha1_base64="u7UfI2Yw/oVSj7edWPqvbInBjB4="></latexit><latexit sha1_base64="u7UfI2Yw/oVSj7edWPqvbInBjB4="></latexit><latexit sha1_base64="u7UfI2Yw/oVSj7edWPqvbInBjB4="></latexit><latexit sha1_base64="u7UfI2Yw/oVSj7edWPqvbInBjB4="></latexit>

Taille de liste : 30 marqueurs
<latexit sha1_base64="n8AEXHVCsCLG0f0fub9H+zpulMM="></latexit><latexit sha1_base64="n8AEXHVCsCLG0f0fub9H+zpulMM="></latexit><latexit sha1_base64="n8AEXHVCsCLG0f0fub9H+zpulMM="></latexit><latexit sha1_base64="n8AEXHVCsCLG0f0fub9H+zpulMM="></latexit> Taille de liste : 60 marqueurs

<latexit sha1_base64="8I3nw67d4OCtY/1+LPRoUcvuECU="></latexit><latexit sha1_base64="8I3nw67d4OCtY/1+LPRoUcvuECU="></latexit><latexit sha1_base64="8I3nw67d4OCtY/1+LPRoUcvuECU="></latexit><latexit sha1_base64="8I3nw67d4OCtY/1+LPRoUcvuECU="></latexit>

Taille de liste : 100 marqueurs
<latexit sha1_base64="uMv12Ert8zD7UrfSUSq2GTiUFa4="></latexit><latexit sha1_base64="uMv12Ert8zD7UrfSUSq2GTiUFa4="></latexit><latexit sha1_base64="uMv12Ert8zD7UrfSUSq2GTiUFa4="></latexit><latexit sha1_base64="uMv12Ert8zD7UrfSUSq2GTiUFa4="></latexit>

Taille de liste : 120 marqueurs
<latexit sha1_base64="eIncwHtV6VluGEWhlginMKhVt6Y="></latexit><latexit sha1_base64="eIncwHtV6VluGEWhlginMKhVt6Y="></latexit><latexit sha1_base64="eIncwHtV6VluGEWhlginMKhVt6Y="></latexit><latexit sha1_base64="eIncwHtV6VluGEWhlginMKhVt6Y="></latexit>

FIGURE 4.24: Premier test : pour un même nombre de marqueurs générés par face pour la méthode de
fast marching, ici 60, on augmente la taille de liste de marqueurs stockées aux noeuds. L’erreur signée
relative dexacte−dFM

dexacte
est représentée pour des tailles de liste de 1, 10, 30, 60, 100, et 120.
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60 marqueurs � taille de liste : 1

60 marqueurs � taille de liste : 10
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FIGURE 4.25: Premier test : pour un même nombre de marqueurs générés pour la méthode de fast
marching, ici 60, et une taille de liste variable, on classe les 6308 noeuds du halo en 14 groupes. Le
nième groupe est composé des noeuds i situés à une distance exacte dexacte,i de l’interface telle que
i∆x ≤ dexacte,i < (i + 1)∆x. Dans chaque groupe sont cumulés N noeuds. En haut, on représente
l’erreur absolue maximum dans chaque groupe−max(|dexacte,i−dFM,i|). En bas, on représente l’erreur
moyenne dans chaque groupe 1

N

∑
i∈N

(dexacte,i − dFM,i).
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FIGURE 4.26: Premier test : pour un même nombre de marqueurs générés pour la méthode de fast
marching, ici 60, et une taille de liste variable, on classe les 6308 noeuds du halo en 14 groupes. Le
nième groupe est composé des noeuds i situés à une distance exacte dexacte,i de l’interface telle que
i∆x ≤ dexacte,i < (i + 1)∆x. Dans chaque groupe sont cumulés N noeuds. En haut, on représente
l’erreur relative maximum dans chaque groupe −max

Ä
|dexacte−dFM

dexacte
|
ä
. En bas, on représente l’erreur

moyenne dans chaque groupe 1
N

∑
i∈N

dexacte,i−dFM,i
dexacte,i

.
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4.4.3 Influence du nombre de marqueurs

Outre l’augmentation de la taille des listes de marqueurs sur chaque noeud, le nombre de marqueurs
utilisés pour quadriller l’interface peut également faire l’objet d’une modification. Comme vu précédem-
ment, augmenter la quantité de marqueurs permet de réduire statistiquement ∆m (voir figure 4.17), donc
d’améliorer la précision de la mesure de distance. On se propose donc dans un second test de mesurer
l’impact de l’augmentation du nombre de marqueurs par face, pour une taille de liste identique de 60

éléments par liste. Les quantités de marqueurs à l’étude sont de 1, 10, 30, 60, 100, et 140 marqueurs par
face, avec un nombre également croissant de marqueurs par paire. Les résultats sous forme de nuages
de points, un point par noeud du halo, sont visibles sur la figure 4.27 pour l’erreur absolue, et la fi-
gure 4.28 pour l’erreur relative. Ils sont ensuite synthétisés par les figures 4.29 et 4.30. Pour chacune de
ces figures, on classe les 6308 noeuds du halo en 14 groupes, comme précédemment. Sur la figure 4.29,
l’erreur absolue est représentée, tandis que l’erreur relative est tracée sur la figure 4.30.

On observe dans un premier temps que pour des nombres de marqueurs très faibles (1, 10), la fi-
gure 4.30 montre des allures de courbes rappelant celles de la figure 4.17. Ceci tend à montrer que pour
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20 marqueurs par paires
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FIGURE 4.27: Second test : pour une même taille de liste stockée aux noeuds pour la méthode de fast
marching, ici 60, on augmente la quantité de marqueurs générés sur l’interface. L’erreur signée absolue
dexacte − dFM est représentée pour des nombres de marqueurs de 1, 10, 30, 60, 100, et 140 par face.
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FIGURE 4.28: Second test : pour une même taille de liste stockée aux noeuds pour la méthode de fast
marching, ici 60, on augmente la quantité de marqueurs générés sur l’interface. L’erreur signée relative
dexacte−dFM

dexacte
est représentée pour des nombres de marqueurs de 1, 10, 30, 60, 100, et 140 par face.

ces régimes, c’est bien l’erreur de discrétisation qui prévaut. En effet, les listes, comportant 60 éléments
pour ce test, possèdent des tailles largement suffisantes pour satisfaire le critère mis en lumière sur la
figure 4.22. La qualité de la prédiction moyenne augmente de façon monotone avec le nombre de mar-
queurs pour les noeuds les plus proches de l’interface. Là encore, ceci était attendu puisqu’il a déjà été
montré que ces noeuds sont uniquement sensibles à la qualité de la discrétisation. En revanche, contrai-
rement au cas précédent, l’évolution de la qualité de la prédiction pour les noeuds plus lointains n’est pas
monotone : les plus faibles valeurs des erreurs maximales et moyennes sont obtenues pour une quantité
de 30 marqueurs par face. Il est possible qu’au-delà de ce nombre, le mécanisme de propagation conduise
à l’apparition des erreurs montrées sur la figure 4.22, dues à une quantité de marqueurs trop importante
compte tenu de la taille des listes.
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FIGURE 4.29: Second test : pour une même taille de liste stockée aux noeuds pour la méthode de fast
marching, ici 60, et un nombre de marqueurs générés variable, on classe les 6308 noeuds du halo en 14

groupes. Le nième groupe est composé des noeuds i situés à une distance exacte dexacte,i de l’interface
telle que i∆x ≤ dexacte,i < (i+ 1)∆x. Dans chaque groupe sont cumulés N noeuds. En haut, on repré-
sente l’erreur absolue maximum dans chaque groupe −max(|dexacte,i − dFM,i|). En bas, on représente
l’erreur moyenne dans chaque groupe 1

N

∑
i∈N

(dexacte,i − dFM,i).
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FIGURE 4.30: Second test : pour une même taille de liste stockée aux noeuds pour la méthode de fast
marching, ici 60, et un nombre de marqueurs générés variable, on classe les 6308 noeuds du halo en 14

groupes. Le nième groupe est composé des noeuds i situés à une distance exacte dexacte,i de l’interface
telle que i∆x ≤ dexacte,i < (i + 1)∆x. Dans chaque groupe sont cumulés N noeuds. En haut, on re-
présente l’erreur relative maximum dans chaque groupe −max

(
|dexacte,i−dFM,idexacte,i

|
)

. En bas, on représente

l’erreur moyenne dans chaque groupe 1
N

∑
i∈N

dexacte,i−dFM,i
dexacte,i

.
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4.4.4 Conclusion de l’étude paramétrique.

En conclusion, cette étude valide l’implémentation de la méthode de fast marching pour estimer la
distance à l’interface d’un processeur. Les erreurs commises sont maintenues à un niveau faiblement
négatif pour des quantités raisonnables de marqueurs générés sur l’interface et de taille de liste stockée
aux noeuds. Deux principaux types d’erreur ont été mis à jour lors de l’étude paramétrique :

• l’erreur de discrétisation est générée par la représentation de l’interface par les marqueurs. Ceux-
ci sont disposés aléatoirement sur ses faces, arêtes et noeuds dans des quantités qui peuvent varier.
L’augmentation du nombre de marqueurs permet de réduire cette erreur, puisqu’elle favorise la
probabilité de trouver un marqueur près du point de l’interface le plus proche du noeud considéré.
• L’erreur de propagation est due au fait que la plupart des noeuds n’ont pas directement accès aux

marqueurs disposés sur l’interface. Au lieu de ça, les coordonnées des marqueurs sont propagées
des premières couches de cellules jusqu’aux plus lointaines, et il est fondamental que les noeuds
lointains aient connaissance des marqueurs les plus proches de leur projeté. Au cours de la pro-
pagation, certains marqueurs peuvent être oubliés, ce qui vient limiter la qualité de la prédiction.
Le nombre de marqueurs qu’un noeud peut simultanément connaître, i.e. la taille des listes de
marqueurs, est ainsi l’un des critères les plus importants.

Dans la section 4.4.2 on a montré qu’une augmentation de la taille des listes s’accompagne invariable-
ment d’une amélioration de la prédiction de la distance à l’interface, bien qu’au-delà d’une certaine taille
l’amélioration est moins visible. En moyenne, les noeuds de la première couche, i.e. les plus proches de
l’interface, sont peu sensibles à l’augmentation de la taille des listes. Ce comportement était prévisible
puisque ceux-ci sont les seuls à bénéficier d’un accès direct aux marqueurs générés, ainsi ils ne relèvent
d’aucun mécanisme de propagation. De la même façon, les noeuds les plus lointains voient leur erreur
tendre vers 0. En revanche, les noeuds des couches intermédiaires, i.e. vérifiant 2∆x . dexacte . 5∆x,
sont très influencés par l’augmentation de la taille des listes. La figure 4.22 illustre un phénomène pou-
vant expliquer ces observations, et fait apparaître le besoin d’adapter la taille des listes au nombre de
marqueurs utilisés. Ceci est fondamental pour assurer que tous les marqueurs générés sur l’interface ne
soient pas "oubliés" lors de la propagation. La section 4.4.3 a permis de montrer un nombre de mar-
queurs très petit devant la taille des listes permettait de supprimer l’erreur de propagation. En effet dans
ce cadre, les listes sont assez grandes pour que leur taille ne vienne pas limiter le nombre de marqueurs
connus par chaque noeud, et chaque marqueur généré est bien propagé. Seule l’erreur de discrétisation,
liée à la quantité de marqueurs, est alors visible, et les profils obtenus rappellent ceux de la figure 4.17.
En augmentant progressivement le nombre de marqueurs, on observe une amélioration monotone de la
prédiction pour les noeuds les plus proches de l’interface, ce qui confirme que ceux-ci sont majoritaire-
ment tributaires de l’erreur de discrétisation. Néanmoins, comme expliqué précédemment, les noeuds des
couches intermédiaires sont sensibles à l’erreur de propagation, qui se manifeste lorsque les listes sont
trop petites pour contenir une quantité suffisante de marqueurs. Il en résulte pour ces noeuds la présence
d’un optimum en terme de nombre de marqueurs (pour une taille de liste fixée). Au-delà de cet optimum,
l’augmentation de ce nombre provoque l’augmentation de l’erreur de propagation. Il serait intéressant de
compléter cette analyse par un test permettant de vérifier que cet optimum est directement lié à la taille
des listes de marqueurs.

Toutes les données traitées sont issues d’un test basé sur une configuration de complexité réaliste, où
les domaines de calcul des processeurs sont automatiquement définis par un outil de partitionnement de
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maillage. Les deux paramètres étudiés, à savoir la quantité de marqueurs utilisés pour décrire l’interface,
et la taille des listes de marqueurs stockés aux noeuds, sont adimensionnés. Par conséquent, on consi-
dère que les conclusions tirées de cette étude restent valables dans la majorité des cas. Celles-ci sont les
suivantes : les noeuds des couches les plus proches de l’interface, i.e. pour lesquels dexacte . 6∆x, sont
les plus sensibles aux erreurs de propagation et de discrétisation. Lors d’une simulation, pour minimiser
l’erreur commise lors de l’estimation de la distance à l’interface, on peut se servir de l’ordre de grandeur
du ratio rp/∆x, rp étant le rayon d’une particule. Pour rp/∆x . 1, ce qui est vérifié dans toutes les
configurations étudiées dans ces travaux, il est intéressant de travailler avec un grand nombre de mar-
queurs, tandis que la taille des listes revêt une importance moindre. Au contraire, si rp/∆x peut atteindre
des valeurs plus importantes, il est nécessaire d’augmenter la taille des listes, ce qui résultera en une di-
minution de l’erreur. Cette augmentation doit se faire conjointement avec l’augmentation de la quantité
de marqueurs à partir d’un certain seuil, afin de limiter l’accroissement de l’erreur de propagation. No-
tons que l’augmentation du nombre de marqueurs ne provoque pas de surconsommation de mémoire, car
comme expliqué dans la section 3.2.2, ceux-ci sont générés face après face (de l’interface) et bufferisés,
donc ils ne sont pas tous stockés en mémoire de façon simultanée. L’augmentation des tailles de liste est
consommatrice de mémoire, cependant la création de halo n’est nécessaire que lors des changements de
partitionnement de maillage. Ces listes sont donc désallouées dès l’identification des halos terminée.

En conclusion, au regard de cette étude, il semble raisonnable d’utiliser un nombre de marqueurs de
l’ordre de 30 par face et une taille de listes de l’ordre de 60. Dans ces conditions, une marge de sécurité
de 5% appliquée à la taille du halo prescrite est suffisante pour assurer l’identification de l’ensemble des
cellules désirées.
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Chapitre 5

Validations

Ce chapitre vise à confronter le code avec différents cas réels issus de la littérature, pour la plupart
accompagnés de données expérimentales. L’ensemble des développements réalisés est mis à profit au
travers de ces cas parfois anisothermes, mettant en jeu des parois complexes sur plusieurs centaines ou
milliers de processeurs. La dernière configuration modélisée constitue un pas vers la simulation d’un lit
fluidisé réactif contenant plus de 50 millions de particules mettant en jeu la combustion de gaz naturel.
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5.1 Sablier

On se propose d’abord d’étudier un cas sec simple dans une géométrie complexe. Des simulations
numériques sont mises en oeuvre afin de mesurer le flux massique de solide W à travers l’orifice de
diamètreD0 d’un sablier maillé avec des tétrahèdres, pour six valeurs de diamètres de particules allant de
7.5% à 15%D0. Aucune phase gazeuse n’est modélisée au cours des tests, les grains tombent donc dans
le vide. Les résultats sont comparés aux prédictions de la loi empirique de Beverloo [34], fréquemment
rencontrée dans l’étude de la vidange des silos et déjà discutée dans cet exposé. On rappelle ici son
expression :

W = Cρp
√
g (D0 − kdp)5/2 , (5.1)

où C et k sont des coefficients empiriques que nous allons déterminer pour cette configuration. Le do-
maine de calcul est illustré sur la figure 5.1, avec le positionnement initial des grains.

H
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<latexit sha1_base64="WcBXlfWYX18VUytPdmtIX/b7A/4="></latexit><latexit sha1_base64="WcBXlfWYX18VUytPdmtIX/b7A/4="></latexit><latexit sha1_base64="WcBXlfWYX18VUytPdmtIX/b7A/4="></latexit><latexit sha1_base64="WcBXlfWYX18VUytPdmtIX/b7A/4="></latexit>

FIGURE 5.1: Visualisation du sablier simulé avec YALES2 et de ses dimensions ; H étant la hauteur
et D0 le diamètre de l’orifice à travers lequel chutent les grains. À droite, positionnement des grains à
l’instant initial.

La figure 5.2 montre l’aspect typique que revêt le débit de particules à travers l’orifice du sablier
au cours du temps. Y est représenté le débit instantané calculé sur des durées d’échantillonnage d’une
milliseconde durant les premiers instants de la vidange. Démarrant à une valeur nulle à l’instant initial,
ce débit instantané se met rapidement à osciller autour d’une valeur moyenne après un court régime
transitoire d’environ 0.025s. Ce débit moyen, calculé à partir des valeurs instantanées pour t > 0.05s,
est d’environ 173 particules par milliseconde. L’observation de ce débit moyen est une manifestation
directe de l’effet Janssen déjà discuté (voir section 1.1.2) : le débit de solide à travers une réduction de
section ne dépend pas de la hauteur de solide dans la partie haute du reservoir. En effet, contrairement au
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comportement des liquides, des chaînes de force entre les grains apparaissent, et celles-ci ont davantage
tendance à solliciter les parois latérales de l’enceinte.
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FIGURE 5.2: Évolution temporelle du débit de particules à travers l’orifice du sablier durant les premiers
instants de la vidange. Partant d’une valeur nulle, le débit instantané rejoint rapidement un régime oscil-
lant autour d’un débit moyen, témoin de l’effet Janssen. Le débit instantané est calculé en comptant les
particules qui passent l’orifice sur une fenêtre temporelle d’une milliseconde. Le débit moyen est calculé
pour t > 0.05s. Le cas illustré correspond à un ratio dp ∼ 7.5%D0.

Afin de déterminer la valeur du paramètre k, qui dépend notamment de l’aspect du goulot d’étran-
glement et de la forme des grains, on fixe la valeur du paramètre C à une valeur classique de 0.55 [34].
L’extraction de k est réalisée en réécrivant la loi de Beverloo sous la forme suivante :

1

D0

Ç
W

Cρp
√
g

å2/5

= 1− k dp
D0

. (5.2)

Les résultats sont obtenus après vidange complète de la partie haute du sablier pour les six diamètres de
grains considérés, et sont issus de la mesure du temps nécessaire à la vidange. Les résultats numériques
visibles sur la figure 5.3 exhibent un bon accord pour une valeur k ≈ 1.18. Cette valeur semble cohé-
rente avec les valeurs trouvées dans la littérature par Mills et al. [205] pour différentes configurations de
réservoir.

Les paramètres utilisés pour ces simulations sont présentés dans le tableau 5.1. La valeur de en a été
choisie très faible afin de rapidement amortir les rebonds des grains dans la partie basse du sablier.
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FIGURE 5.3: Flux massique adimensionné de solide à travers l’orifice du sablier obtenu pour six dia-
mètres de particules ( ) comparé avec la loi de Beverloo avec C = 0.55 ( ). La valeur de k ≈ 1.18 est
extraite de la pente (voir équation 5.2).

TABLE 5.1: Valeurs numériques utilisées pour la simulation du sablier.

Propriété fixée Valeur numérique Unité
ρp 2500 [kg.m−3]

dp 7.5 - 15 [%D0]

µd 0.5 [−]

en 0.4 [−]

Propriété du sablier Valeur numérique Unité
hauteur H 0.02 [m]

diamètre de l’orifice D0 0.00134 [m]

diamètre maximal Dmax 0.0096 [m]

5.2 Lit fluidisé quasi-2D anisotherme

On se propose maintenant d’étudier une configuration de lit fluidisé dense anisotherme dans une
géométrie simple. La configuration choisie est celle expérimentée par Patil et al. [226] (publication ori-
ginale), ayant également fait l’objet de simulations DEM-CFD par Patil et al. [227] et Lichtenegger et
al. [179]. Les diagnostics optiques mis en place pour l’expérimentation sont discutés dans la publication
originale, et quelques-uns ont été brièvement présentés dans ce manuscrit (voir section 1.2.4).

5.2.1 Configuration

La figure 5.4 schématise le dispositif expérimental et présente une vue du domaine de calcul utilisé
pour la modélisation numérique. L’enceinte est un parallélépipède de dimensions 8 × 1.5 × 125cm3
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dans laquelle des particules en verre de 1mm de diamètre, à une température moyenne initiale de 363K,
sont refroidies par un courant d’air injecté à une température de 293K. Différents chargements de solide
et différentes vitesses d’injection du gaz ont été testés lors des expériences, et chaque cas est récapitulé
dans le tableau 5.2. Dans ce tableau sont données les valeurs des vitesses en fût vide, qui sont donc égales
à 90%Uin, une buse, en anglais "nozzle", (ici, une surface sans injection) occupant 10% de la surface
d’injection. Les deux chargements de solide correspondent à des masses totales de 75 et 125g, soit un
nombre de particules de 57296 et 95493 respectivement, compte tenu de leurs propriétés, rassemblées
dans le tableau 5.3 avec celles du gaz injecté.

Pour les simulations numériques, Patil et al. [227] et Lichtenegger et al. [179] utilisent un maillage
plutôt grossier dont la résolution est choisie identique à la fenêtre d’interrogation utilisée pour la tech-
nique de DIA/PIV employée lors des expériences. Ce maillage consiste en une grille cartésienne de
35 × 6 × 110 éléments quasiment carrés, un élément étant de taille 2.28 × 2.28 × 2.5mm3. La buse,
qui durant les expérimentations consistait en une plaque circulaire sans injection d’air, est modélisée par
une surface rectangulaire la plus proche possible en terme d’aire dans les simulations numériques. 5× 4

faces de cellules appartenant à la surface d’injection sont utilisées.

nozzle
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FIGURE 5.4: (a) Schéma du dispositif expérimental issu de [227]. Une buse circulaire (cercle rouge)
occupe 10% de la surface d’injection du gaz, au centre. Cette buse ne constitue qu’une paroi et la totalité
du débit gazeux est injecté par le restant de la surface d’injection. (b) Domaine de calcul utilisé pour les
simulations numériques.

Les nombres caractéristiques correspondant à cette configuration sontRep ∼ 60−100 etNup ∼ 20,
ce qui donne un coefficient de transfert de chaleur gaz-particule hfp ∼ 500W.m−2.K−1. Un aperçu de
l’évolution temporelle des températures des particules dans le cas 1a est visible sur la figure 5.5.
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TABLE 5.2: Nomenclature des cas investigués dans les expérimentations de Patil et al. [226].

Nom du cas Chargement solide [g] Vitesse de fluide en fût vide [m.s−1]

1a 75 1.2
1b 75 1.54
1c 75 1.71
2a 125 1.2
2b 125 1.54

TABLE 5.3: Valeurs numériques utilisées dans les expérimentations de Patil et al. [226].

Propriété du fluide en entrée Valeur numérique Unité
Tin 293 [K]

ρ 1.18 [kg.m−3]

Cp 1010 [J.kg−1.K−1]

µ 2× 10−5 [Pa.s]

Propriété fixée Valeur numérique Unité
Tp(t = 0) 363 [K]

ρp 2500 [kg.m−3]

Cp,p 840 [J.kg−1.K−1]

dp 0.001 [m]

µd particule-particule 0.1 [−]

µd particule-paroi 0.4 [−]

en 0.97 [−]

kn 200 [N.m−1]

∆tp TC/10 [−]

5.2.2 Différents modes de transferts de chaleur

Hormis les transferts de chaleur gaz-particules, cette configuration abrite d’autres mécanismes de
transferts d’énergie, notamment :

• les particules échangent de façon diffusive de l’énergie durant les contacts, entre elles et avec les
parois. L’analyse de Patil et al. [227] montre que ces flux sont négligeables par rapport aux autres
modes de transfert.
• Les transferts radiatifs sont également négligeables au vu des faibles températures (< 400K)

atteintes durant l’expérience.
• Les transferts convectifs gaz-parois revêtent cependant une importance capitale pour retrouver

les résultats expérimentaux, comme il sera montré par la suite.

Plusieurs problèmes se posent pour modéliser les transferts convectifs gaz-parois. Lors de l’expérimenta-
tion menée par Patil et al. [226], trois parois latérales sur quatre sont en aluminium. La dernière, utilisée
pour la visualisation, est en verre saphir. Ces matériaux possèdent des propriétés thermiques différentes.
De plus, la taille de maille utilisée (∼ 2mm) interdit une description suffisante de la couche limite ther-
mique sur laquelle les véritables échanges thermiques gaz-parois ont lieu. Son épaisseur caractéristique
est estimée aux alentours de 0.1mm par Patil et al. [227]. Cette couche limite thermique est sujette à un
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FIGURE 5.5: Instantanés du cas 1a de 0 à 15s. Les particules sont colorées par leur température.
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vigoureux mélange et est régulièrement perturbée par la présence et le mouvement des particules proches
des parois. Seule une simulation DNS pourrait permettre d’obtenir les caractéristiques de ce fin film. Fi-
nalement, le protocole suivi par Patil et al. [227] pour modéliser l’ensemble des phénomènes thermiques
non-résolus (majoritairement les transferts gaz-parois), consiste à prendre en compte une densité de flux
thermique (condition de Neumann) sur les conditions limites de type mur du domaine, de la forme :

Qext = hw(Tw − T@w), (5.3)

où hw est un coefficient de transfert de chaleur gaz-paroi, Tw la température "exterieure" du mur fixée
à 293K, et T@w la température du gaz en contact avec la paroi. Qext correspond au flux perdu par le
gaz en contact avec la paroi froide. L’ordre de grandeur du coefficient hw est d’abord évalué en utilisant
une corrélation de la littérature à partir du nombre de Nusselt associé aux transferts avec la paroi. En
se conformant aux schémas numériques du code employé, mettant en jeu une grille décalée ("staggered
grid") , Patil et al. [227] appliquent à Qext un facteur correcteur censé prendre en compte l’épaisseur
de couche limite thermique. Ensuite, plusieurs valeurs de hw sont testés numériquement, jusqu’à ce
qu’une valeur satisfasse les résultats expérimentaux de taux de refroidissement de la phase solide. Pa-
til et al. [227] vérifient que la valeur hw = 350W.m−2.K−1 fournit un bon accord pour tous les cas
expérimentés.

Lors de leurs simulations dans les mêmes conditions, Lichtenegger et al. [179] trouvent des résultats
encore meilleurs pour cette valeur de hw dans les cas 1a et 2b, en utilisant l’outil CFDEM coupling [121].
Une grille staggered est également utilisée. Là encore, sur la même configuration, Lu et al. [186] utilisent
le logiciel DEM-CFD MFIX-DEM [123] et retrouvent les résultats expérimentaux du cas 3a, cette fois
en imposant directement une température constante Tw (condition de Dirichlet) au niveau des parois.
Toujours à partir de la même configuration expérimentale, mais cette fois en prenant en compte des réac-
tions chimiques exothermiques au niveau des particules, Li et al. [178] abordent également le problème
des transferts thermiques pour leurs simulations DEM-CFD. Cependant, ils trouvent que l’approche de
Patil et al. [227] pour le calcul de hw ne fournit qu’une valeur trop faible pour expliquer les observations
expérimentales, et utilisent une autre méthode pour l’obtenir. En définitive, la prise en compte des trans-
ferts de chaleur gaz-paroi est complexe et semble dépendre des méthodes numériques employées. Dans
le code YALES2, la densité (surfacique) de flux Qext est directement prise en compte dans l’équation de
transport de l’enthalpie sensible, tel qu’illustré sur la figure 5.6.
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FIGURE 5.6: Traitement numérique utilisé dans le code YALES2 pour les conditions limites thermiques
de type Neumann. ∆V est le volume de contrôle associé aux noeuds de la paroi. ∆S est la surface de
∆V en contact avec la paroi. Le résidu prenant part au bilan d’enthalpie sur les volumes de contrôle de
la paroi s’écrit Qext∆S/∆V .
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On montre sur la figure 5.7 l’évolution temporelle de la température moyenne des particules T p pour
des simulations où Qext = 0, c’est-à-dire en conditions adiabatiques pour le gaz. Les résultats comparés
sont ceux obtenus par YALES2 et issus de la publication de Patil et al. [227], pour les cas 1a et 1b. Un
premier constat est que le refroidissement moyen de la phase solide observé expérimentalement n’est
reproduit par aucun code en conditions adiabatiques, d’où la nécessité de prendre en compte les pertes
de chaleur aux parois. Deuxièmement, des résultats similaires sont mis à jour dans les deux codes dans
le cas 1a. Cependant, bien que les deux codes y prédisent un refroidissement accru du solide, des écarts
apparaissent dans le cas 1b, de l’ordre de 14%, calculé à partir de (∆T p|patil −∆T p|yales2)/∆T p|patil,
où ∆T p|patil =

î
T p(t = 9s)−T p(t = 0)

ó
|patil. Le refroidissement prédit des particules est en moyenne

plus rapide pour Patil et al. [227]. Les causes de cet écart ne sont pas identifiables de façon immédiate.
Parmi les différences majeures existant entre les deux codes comparés, on trouve :

1. la loi de traînée sur les particules,

2. le modèle de collision employé,

3. le fait que le code utilisé par Patil et al. [227] permette aux particules d’échanger de l’énergie au
cours des chocs avec d’autres particules,

4. et avec les parois.

Les arguments 1 et 2 ne sont vraisemblablement pas en mesure d’expliquer l’écart observé. L’argu-
ment 3 quant à lui n’est pas censé avoir de réelle conséquence sur la moyenne, la diffusion de chaleur
entre particules n’ayant pas d’influence directe sur cette grandeur, et ces transferts ayant été démontrés
comme négligeables dans l’étude de Patil et al. [226]. Finalement, les échanges de chaleur particules-
parois pourraient expliquer le meilleur refroidissement observé dans les simulations de Patil et al. [227].
Notons que la publication de Patil et al. [227] ne mentionne aucun procédé de filtrage des quantités
projetées sur la grille eulérienne, et ne précise pas la méthode d’interpolation utilisée. La faible résolu-
tion du maillage pourrait rendre ces facteurs déterminant pour expliquer les écarts observés. Lors des
simulations YALES2, une seule opération de filtrage est utilisée, d’après la méthode décrite dans la sec-
tion 2.5.3. Enfin, précisons que la corrélation de Gunn [127] pour le calcul de Nup a été utilisée dans
les deux codes, ainsi que des conditions aux limites de type murs non-glissants pour le gaz. Enfin, après
discussion avec l’auteur de la publication originale, le flux Qext a bien été appliqué sur les quatre parois
latérales lors des simulations numériques.

Finalement, le même processus que Patil et al. [227] est utilisé dans ces travaux ; à savoir que diffé-
rentes valeurs de hw sont étudiées sur chacun des cas, où est relevée l’évolution temporelle de T p. On
sélectionne alors une valeur de hw qui permette de retrouver les résultats expérimentaux associés. Sur
la figure 5.8, on peut visualiser l’évolution temporelle de T p pour les cas 1a, 1b et 1c. Les courbes
comparent les résultats expérimentaux, les résultats issus des simulations de Patil et al. [227] avec
hw = 350W.m−2.K−1, et ceux obtenus avec YALES2 pour hw = 70W.m−2.K−1. Cette valeur du
coefficient de transfert de chaleur gaz-paroi permet de retrouver un accord satisfaisant avec l’expérience.
On retrouve notamment le fait que l’augmentation de la vitesse d’entrée permet d’accroître les échanges
entre la phase solide et la phase gazeuse, donc d’augmenter l’efficacité du refroidissement des particules.
La valeur de hw = 70W.m−2.K−1 est donc retenue pour toute la suite des comparaisons sur les cas 1a,
1b et 1c. De la même façon, sur la figure 5.9 on représente l’évolution temporelle de T p pour les cas 2a

et 2b. Les courbes comparent les résultats expérimentaux, les résultats issus des simulations de Patil et
al. [227] avec hw = 350W.m−2.K−1, et ceux obtenus avec YALES2 pour hw = 120W.m−2.K−1. Cette
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FIGURE 5.7: Évolution de la température moyenne des particules en configuration adiabatique (Qext =

0) pour les cas 1a (en haut) et 1b (en bas). Comparaison entre les valeurs expérimentales, puis issues des
simulations de Patil et al. [227] et obtenues avec YALES2.

valeur différente du coefficient de transfert de chaleur gaz-paroi permet de retrouver un accord satisfai-
sant avec l’expérience. Il n’est a priori pas surprenant qu’une valeur plus grande de hw soit nécessaire
dans les cas 2a et 2b, qui contiennent quasiment 70% de particules supplémentaires, cette augmentation
se reflétant d’ailleurs sur celle de hw. Le fait que Patil et al. [227] utilisent la même valeur de hw dans
tous les cas induit nécessairement qu’une saturation du gaz est atteinte. Dans ce régime, la valeur de hw
n’importe plus car la force motrice du transfert Tw−T@w tend vers une valeur nulle. Cette saturation n’a
pas été observée dans les simulations effectuées. Enfin, notons que le choix des valeurs de hw ne prend
pas en compte les variations de vitesses d’injection.
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FIGURE 5.8: Évolution de la température moyenne des particules en configuration non-adiabatique pour
les cas 1a, 1b et 1c. Comparaison entre les valeurs expérimentales, puis issues des simulations de Patil et
al. [227] avec hw = 350W.m−2.K−1 et obtenues avec YALES2 pour hw = 70W.m−2.K−1. Un accord
satisfaisant est atteint pour cette dernière valeur de hw.
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FIGURE 5.9: Évolution de la température moyenne des particules en configuration non-adiabatique pour
les cas 2a et 2b. Comparaison entre les valeurs expérimentales, puis issues des simulations de Patil et
al. [227] avec hw = 350W.m−2.K−1 et obtenues avec YALES2 pour hw = 120W.m−2.K−1. Un accord
satisfaisant est atteint pour cette dernière valeur de hw.
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5.2.3 Résultats

Après avoir sélectionné des valeurs de hw = 70W.m−2.K−1 pour les cas 1a, 1b, et 1c, et de
hw = 120W.m−2.K−1 pour les cas 2a et 2b, on effectue d’autres comparaisons avec les résultats expé-
rimentaux.

On représente d’abord sur la figure 5.10 la distribution des températures des particules à trois ins-
tants de la simulation ; t = 1, 5 et 10s, pour le cas 1a. Une comparaison est effectuée entre les résultats
expérimentaux de Patil et al. [227], les résultats de simulation de Lichtenegger et al. [179], et ceux ob-
tenus avec YALES2. Concernant les résultats issus de simulations numériques, la PDF normalisée est
obtenue à partir de classes de températures de 1K. Les résultats expérimentaux montrent la présence
systématique d’un pic de température. La distribution des températures autour de ce pic est hétérogène :
pour les valeurs de température supérieures, le profil est très abrupt. Au contraire, la majorité de la po-
pulation est localisée dans la plage de température inférieure à la température du pic. De plus, les points
expérimentaux montrent que la plage de distribution des particules est de plus en plus étroite à mesure
que les particules refroidissent. Tous ces phénomènes sont dus à la réduction de la force motrice des
transferts thermiques Tp(t)− Tin [226] au cours du temps. L’ensemble de ces comportements est globa-
lement bien représenté par les simulations numériques réalisées avec YALES2, malgré un léger décalage
systématique de la prévision du pic de température, qui pourrait également provenir d’un manque de
précision dans le déclenchement de la mesure expérimentale. La hauteur de ce pic souffre également
d’imprécisions. Ces dernières proviennent probablement de la résolution du maillage dans le cadre de la
DEM. La prise de moyenne à l’échelle des mailles (plus généralement de la taille de filtre) propre à ce
formalisme implique que les particules au sein de chacune d’entres elles "voient" le même fluide. Or ce
sont les microstructures inaccessibles à la DEM, qui font que l’environnement de chaque particule est
singulier, qui permettent de retrouver la dispersion des comportements locaux. Ce fait a pu être vérifié
lors de comparaisons avec des simulations de type PRS dans le cas des coefficients de transfert de chaleur
gaz-particule [99], et a déjà été évoqué lors de la description du modèle de traînée (voir section 2.4.1).
Notons que les simulations numériques montrent toutes deux des tendances très proches.

Afin de se conformer aux expérimentations et aux simulations suivantes menées par Patil et al. [226]
[227], on construit pour certaines variables Φp(t) définies au niveau des particules un champ Φ(C, t)

défini aux centres des cellules C. La construction de ce champ, qui correspond à une moyenne dans
chaque cellule, s’écrit en fonction des valeurs particulaires :

Φ(C, t) =
1

Np(C, t)

∑

p∈C
Φp(t), (5.4)

où Np(C, t) est la quantité instantanée de particules p localisées dans la cellule de maillage C, donnée
par :

Np(C, t) =
∑

p∈C
1. (5.5)

SiNp(C, t) a une valeur nulle dans une cellule, Φ(C, t) prend également une valeur nulle. Pour n’ajouter
que des contributions de variables extensives, la fraction volumique de solide dans chaque cellule est
calculée comme suit :

εp(C, t) =
Np(C, t)Vp

VC
, (5.6)
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FIGURE 5.10: PDF normalisée des températures de particules à trois instants de la simulation ; t =

1, 5 et 10s pour le cas 1a. Sont comparés les résultats expérimentaux de Patil et al. [227], les résultats de
simulation de Lichtenegger et al. [179], et ceux obtenus avec YALES2.

VC étant le volume de la cellule C. On construit ainsi les champs instantanés aux cellules : εp(C, t),
εp(C, t)up(C, t) et Γp(C, t). Γp(C, t) correspond à une température réduite de solide telle que :

Γp(C, t) =
Tp(C, t)− Tpε(t)
Tp

ε
(t)− Tin

, (5.7)

où Tp(C, t) est la température de solide dans la cellule C, obtenue grâce à l’équation 5.4. Sa moyenne
spatiale pondérée par εp(C, t) est notée Tp

ε
(t) et est calculée par :

Tp
ε
(t) =

1∑
C
εp(C, t)

∑

C

εp(C, t)Tp(C, t). (5.8)

Les grandeurs spatiales < εp(C) >, < εp(C)up(C) > et < Γp(C) >, ou plus simplement < εp >,
< εpup > et < Γp >, correspondent respectivement aux moyennes temporelles de εp, εpup et Γp. La
moyenne temporelle d’un champ Φ(C, t) défini aux cellules est calculée par :

< Φ(C) >=
1

Nt

∑

Nt

Φ(C, t), (5.9)

où Nt correspond au nombre d’instantanés utilisés. Pour se conformer aux expérimentations de Patil et
al. [226], la valeur de Nt est fixée à 150. Tous les champs moyens montrés dans cette section étant
calculés sur 15s de simulation, cela correspond à un échantillonnage de 10 images par seconde. Une
moyenne temporelle de Γp(C, t) est donnée par la formule suivante, résultant de sa pondération par la
fraction volumique de solide locale :

< Γp(C) >=
1∑

Nt
εp(C, t)

∑

Nt

εp(C, t)Γp(C, t). (5.10)
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Le choix de l’expression de Γp(C, t) trouve sa justification dans le fait que lorsque le lit de particules des-
cend à la température d’entrée du gaz Tin, il n’y a plus d’hétérogénéités de température solide. Lorsque
le lit refroidit, on s’attend à ce que la déviation de température solide soit proportionnelle à la force
motrice des transferts thermiques Tp

ε
(t)− Tin[226]. Ainsi, on s’attend à ce que la quantité Γp(C, t) soit

quasiment indépendante du temps, et sa moyenne temporelle a donc un sens.

Des coupes transversales (obtenues à y = 0.0075m) des moyennes temporelles < εp(C) >,
< εp(C)up(C) > et < Γp(C) > prises sur 15s sont respectivement représentées pour chacun des cas
1a, 1b et 1c sur les figures 5.11, 5.12 et 5.13. Pour les cas 1a et 1c, les résultats expérimentaux issus de
Patil et al. [226] et de simulations de Patil et al. [227] sont confrontés aux résultats de simulations obte-
nus avec YALES2. Pour le cas 1b, seuls les résultats expérimentaux de Patil et al. [226] sont disponibles.
Bien qu’elles ne soient pas rigoureusement identiques, les échelles de couleur employées pour les com-
paraisons ont été choisies de façon à reproduire le plus fidèlement possible celles issues des publications
originales.

Les fractions volumiques de solide moyennes < εp(C) > des figures 5.11, 5.12 et 5.13 montrent
une reproduction qualitativement fidèle des expérimentations. On observe trois zones de concentration
préférentielle de solide. La première se situe au-dessus de la buse, et est due au fait qu’à cet endroit il
y a peu de courant gazeux pour emporter le solide. Il s’agit d’une zone d’accumulation. Elle est plus
concentrée en solide dans le cas des simulations numériques, notamment dans les cas 1a et 1b. Les deux
autres correspondent aux zones proches des parois, dues aux recirculations qui font retomber les parti-
cules le long de ces dernières. Le solide ne s’y accumule pas, mais y circule en grande quantité. Dans
la direction verticale, pour le cas 1a, les valeurs de fraction volumique de solide se stratifient jusqu’à
une hauteur d’environ 8cm (au centre) pour l’expérience, contre environ 9cm pour nos simulations. Dans
le cas 1b, l’augmentation de la vitesse d’entrée provoque une élévation moyenne du solide. Ici, on en
rencontre jusqu’à environ 9cm dans les expériences, et environ 10cm pour les simulations. Cette légère
surestimation de la hauteur maximale à laquelle on trouve du solide est à peu près identique dans le cas
1c. Les hauteurs différentes constatées dans les simulations numériques de Patil et al. [227] peuvent être
dues au choix de la force de traînée.
Les champs moyens de flux massiques de solide < εp(C)up(C) > des figures 5.11, 5.12 et 5.13
montrent eux aussi une comparaison assez bonne avec les résultats expérimentaux. La localisation des
deux boucles de recirculation est retrouvée, révélant une élévation du solide dans la région centrale et
une chute au niveau des parois. Il existe cependant quelques disparités quant à leur aspect, notamment au
niveau de la hauteur caractéristique des structures. Celle-ci semble légèrement plus importante dans les
simulations. L’élongation verticale de ces structures tourbillonnaires avec l’augmentation de la vitesse
d’entrée du gaz observée expérimentalement semble également visible sur les simulations numériques
réalisées avec YALES2.
Les écarts observables les plus importants sont ceux concernant les champs moyens de température ré-
duite des figures 5.11, 5.12 et 5.13. C’est au niveau du bas du réacteur qu’on observe les valeurs les plus
faibles pour < Γp(C) >, et plus particulèrement au niveau de la buse. Ceci indique que dans cette zone,
les particules ont en moyenne une température plus basse que les autres particules. Ce comportement,
que l’on peut corréler avec l’entrée du gaz frais par le bas du réacteur, est qualitativement reproduit par
les simulations. Par corrélation avec les champs moyens de flux massiques de solide < εp(C)up(C) >,
on peut aussi expliquer cette zone froide au-dessus de la buse par le fait que le gaz entrant, donc le plus
froid, est probablement dirigé vers le centre du réacteur en raison des boucles de recirculation des parti-
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FIGURE 5.11: Coupes transversales des moyennes temporelles prises sur 15s < εp(C) >,
< εp(C)up(C) > et < Γp(C) > pour le cas 1a. Les résultats de Patil et al. sont issus de [227].
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FIGURE 5.12: Coupes transversales des moyennes temporelles prises sur 15s < εp(C) >,
< εp(C)up(C) > et < Γp(C) > pour le cas 1b. Les résultats de Patil et al. sont issus de [226].
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FIGURE 5.13: Coupes transversales des moyennes temporelles prises sur 15s < εp(C) >,
< εp(C)up(C) > et < Γp(C) > pour le cas 1c. Les résultats de Patil et al. sont issus de [227].
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cules. Les forts taux de mélange provoquent une augmentation rapide de < Γp(C) > dans la direction
verticale. Au coeur du lit (z . 5cm), la température locale est proche de la moyenne, ou légèrement plus
élevée : < Γp(C) > vaut environ 0.02 expérimentalement, contre environ 0.01 dans les simulations, et
ce dans les trois cas 1a, 1b et 1c. Les différences entre les résultats obtenus expérimentalement et par
simulations numériques sont particulièrement frappantes dans la partie haute du lit. Dans le premier cas,
on observe distinctement une baisse de< Γp(C) > en montant dans le réacteur, alors que les simulations
montrent un champ plutôt uniforme dans cette zone. Selon Patil et al. [227], des erreurs de mesures du
rayonnement infrarouge dans les zones diluées causées par des vitesses de particules élevées peuvent
expliquer les résultats expérimentaux.

Les flux solides moyens dans la direction z verticale notés< εp(C)up,z(C) > obtenus à z = 0.023m
sont représentés sur la figure 5.14 pour les cas 1a, 1b et 1c. En ce qui concerne YALES2, les résultats
numériques sont obtenus en moyennant les valeurs de < εp(C)up,z(C) > calculées sur l’intégralité de
la section rectangulaire du réacteur, c’est-à-dire pour six valeurs de y. Ces six valeurs correspondent aux
six cellules présentes dans la direction y. L’altitude z = 0.023m choisie pour les mesures correspond à
la hauteur caractéristique des boucles de recirculation observées expérimentalement.

En premier lieu, les courbes obtenues montrent un flux de solide positif dans la région centrale, cor-
respondant à une ascension des particules. Les flux sont négatifs près des parois, témoignant de leur
chute. Les résultats numériques trahissent des écarts de prédiction, qui se réduisent au fur et à mesure
de l’augmentation de la vitesse d’injection du gaz. Dans le cas 1a, où la vitesse d’injection est la plus
faible, la surestimation du flux ascendant au centre du réacteur est probablement due à celle de la frac-
tion volumique de solide visible sur la figure 5.11. Pour les cas 1b et 1c, la comparaison quantitative
de ces flux verticaux est acceptable dans la région centrale. Les différences comportementales les plus
importantes apparaissent près des parois, où les flux descendants sont systématiquement surestimés (en
valeur absolue) par les simulations. Expérimentalement, le flux de solide diminue lorsqu’on s’éloigne
de la région centrale pour atteindre des valeurs négatives. À une distance d’environ 3 − 4 cellules de la
paroi, celui-ci se stabilise puis remonte pour tendre vers une valeur nulle au niveau des cellules de la
paroi. Les simulations parviennent à retrouver partiellement cette remontée locale du flux, cependant la
position du point d’inflexion n’est pas reproduite. Plusieurs causes sont identifiables. La première est la
surestimation de la fraction volumique de solide dans les cellules situées sur la paroi à l’altitude considé-
rée de la part des simulations numériques. En effet, une analyse attentive des résultats expérimentaux des
figures 5.11, 5.12 et 5.13 révèle une diminution de celle-ci au niveau de la paroi. Par ailleurs, cette dimi-
nution est régulièrement plus forte au niveau de la paroi droite, ce qui pourrait indiquer des imprécisions
locales de mesure expérimentale. Il est également possible que les particules s’éloignent physiquement
de la paroi, et que les simulations ne puissent en rendre compte. La rugosité de la paroi, qui n’est pas
prise compte dans les simulations, peut expliquer ce comportement, qui empêche les particules de glisser
indéfiniment et à tendance à les ramener vers le centre de l’enceinte. Des détails sur l’influence de la
rugosité de paroi ont été abordés dans la section 2.7.3. Le fait que les particules ne sont pas parfaitement
sphériques et possèdent une forte vitesse tangentielle de collision proches de la paroi pourrait constituer
une autre cause de ce phénomène, en provoquant une forte sensibilité au modèle de friction employé.
En étudiant un lit pulsé, Goniva et al. [122] ont d’ailleurs montré que la prise en compte de cette non-
sphéricité, au travers l’implémentation d’un modèle de friction plus élaboré, permettait de retrouver cette
remontée du flux de solide dans les régions proches parois. Patil et al. [227] attribuent les dissymétries
observées expérimentalement à des inhomogénéités dans la vitesse du gaz au niveau de la plaque d’in-
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cas 1c
<latexit sha1_base64="iMarmp+osLbhlNIyaeG1YpODuVQ="></latexit><latexit sha1_base64="iMarmp+osLbhlNIyaeG1YpODuVQ="></latexit><latexit sha1_base64="iMarmp+osLbhlNIyaeG1YpODuVQ="></latexit><latexit sha1_base64="iMarmp+osLbhlNIyaeG1YpODuVQ="></latexit>

cas 1b
<latexit sha1_base64="o8rAQ5nYl3DemTxrZUbSy7SK47E="></latexit><latexit sha1_base64="o8rAQ5nYl3DemTxrZUbSy7SK47E="></latexit><latexit sha1_base64="o8rAQ5nYl3DemTxrZUbSy7SK47E="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="1OO0G5/qRNCPXeaP2bg0jiVEm34="></latexit><latexit sha1_base64="1OO0G5/qRNCPXeaP2bg0jiVEm34="></latexit><latexit sha1_base64="vcqvNSaAmSoSQVod9S34rexuNUM="></latexit><latexit sha1_base64="o8rAQ5nYl3DemTxrZUbSy7SK47E="></latexit><latexit sha1_base64="o8rAQ5nYl3DemTxrZUbSy7SK47E="></latexit><latexit sha1_base64="o8rAQ5nYl3DemTxrZUbSy7SK47E="></latexit><latexit sha1_base64="o8rAQ5nYl3DemTxrZUbSy7SK47E="></latexit><latexit sha1_base64="o8rAQ5nYl3DemTxrZUbSy7SK47E="></latexit><latexit sha1_base64="o8rAQ5nYl3DemTxrZUbSy7SK47E="></latexit>

cas 1a
<latexit sha1_base64="qBcz7jkt1cVbeXGMckh+2f3buHo="></latexit><latexit sha1_base64="qBcz7jkt1cVbeXGMckh+2f3buHo="></latexit><latexit sha1_base64="qBcz7jkt1cVbeXGMckh+2f3buHo="></latexit><latexit sha1_base64="qBcz7jkt1cVbeXGMckh+2f3buHo="></latexit>

FIGURE 5.14: Flux solides moyens dans la direction verticale < εp(C)up,z(C) > obtenus à z = 0.023m
pour les cas 1a (haut), 1b (milieu) et 1c (bas). Les résultats de Patil et al. sont issus de [227] et [226].
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jection, et celles observées sur les simulations par la discrétisation temporelle employée pour le calcul
des moyennes temporelles.

Les mêmes coupes transversales (y = 0.0075m) des moyennes temporelles < εp(C) >,
< εp(C)up(C) > et < Γp(C) > sont respectivement représentées pour les cas 2a et 2b sur les fi-
gures 5.15 et 5.16. Pour le cas 2b, les résultats expérimentaux issus de Patil et al. [226] et de simulations
de Patil et al. [227] sont confrontés aux résultats de simulations obtenus avec YALES2. Pour le cas 2a,
seuls les résultats expérimentaux de Patil et al. [226] sont disponibles.
Là encore, le champ moyen de fraction volumique de solide est globalement bien reproduit par les simu-
lations numériques, notamment en ce qui concerne la hauteur maximale à laquelle on rencontre encore
des particules au centre du réacteur, estimable à environ 14cm. L’aspect des zones de concentrations pré-
férentielles latérales est cependant quelque peu différent. Les expérimentations montrent des formes plus
allongées, et étendues sur une plage d’altitude plus importante que les simulations numériques. Notons
que les résultats expérimentaux présentent souvent une asymétrie plus forte que les résultats numériques,
attribuable à la distribution non-uniforme du gaz à l’injection [227]. En ce qui concerne les flux solides
< εp(C)up(C) >, les simulations montrent des similarités avec l’expérience dans le positionnement
des boucles de recirculation latérales, bien que celles-ci semblent plus allongées pour les premières.
Là encore, les écarts les plus importants se rencontrent dans la comparaison de la température réduite
< Γp(C) >.

Les flux solides moyens dans la direction z verticale notés< εp(C)up,z(C) > obtenus à z = 0.023m
sont représentés sur la figure 5.17 pour les cas 2a et 2b.

Les simulations numériques font état de flux relativement équivalents entre les cas 2a et 2b, avec un
maximum atteint au centre du domaine valant 0.05m.s−1 et un minimum estimable à environ −0.06 −
−0.07m.s−1 près des parois. Les résultats expérimentaux témoignent au contraire d’un changement de
comportement plus drastique lors de l’augmentation de la vitesse d’injection du gaz. Les flux au centre
y passent de 0.04 à 0.07m.s−1, tandis qu’en proche paroi ils sont multipliés par un facteur 2, avec une
remontée brutale au niveau de la paroi. Le profil de flux solide possède ainsi un aspect "en cloche"
beaucoup plus prononcé dans le cas 2b que dans le cas 2a, et le second est bien mieux reproduit par les
simulations. Ce changement d’aspect ne semble pas explicable de façon triviale, et n’était pas observable
sur les cas 1a et 1b (voir figure 5.14), pour lesquels la vitesse d’injection du gaz était identique.
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Fraction volumique de solide moyenne < "p >
<latexit sha1_base64="gHFs12v3wEt92lEGPrJEGnBQqVQ="></latexit><latexit sha1_base64="gHFs12v3wEt92lEGPrJEGnBQqVQ="></latexit><latexit sha1_base64="gHFs12v3wEt92lEGPrJEGnBQqVQ="></latexit><latexit sha1_base64="gHFs12v3wEt92lEGPrJEGnBQqVQ="></latexit>

Flux de solide moyen < "pup >
<latexit sha1_base64="T7ZFJaiZ384OV6/s3eMSqVUMigA="></latexit><latexit sha1_base64="T7ZFJaiZ384OV6/s3eMSqVUMigA="></latexit><latexit sha1_base64="T7ZFJaiZ384OV6/s3eMSqVUMigA="></latexit><latexit sha1_base64="T7ZFJaiZ384OV6/s3eMSqVUMigA="></latexit>

Température réduite < �p >
<latexit sha1_base64="KMoy6KN6k4tyLb2o5r3Fh4B+GV0="></latexit><latexit sha1_base64="KMoy6KN6k4tyLb2o5r3Fh4B+GV0="></latexit><latexit sha1_base64="KMoy6KN6k4tyLb2o5r3Fh4B+GV0="></latexit><latexit sha1_base64="KMoy6KN6k4tyLb2o5r3Fh4B+GV0="></latexit>

Exp - Patil
<latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit>

Simu - YALES2
<latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit>

Exp - Patil
<latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit>

Simu - YALES2
<latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit>

Exp - Patil
<latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit>

Simu - YALES2
<latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit>

FIGURE 5.15: Coupes transversales des moyennes temporelles prises sur 15s < εp(C) >,
< εp(C)up(C) > et < Γp(C) > pour le cas 2a. Les résultats de Patil et al. sont issus de [226].
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Fraction volumique de solide moyenne < "p >
<latexit sha1_base64="gHFs12v3wEt92lEGPrJEGnBQqVQ="></latexit><latexit sha1_base64="gHFs12v3wEt92lEGPrJEGnBQqVQ="></latexit><latexit sha1_base64="gHFs12v3wEt92lEGPrJEGnBQqVQ="></latexit><latexit sha1_base64="gHFs12v3wEt92lEGPrJEGnBQqVQ="></latexit>

Flux de solide moyen < "pup >
<latexit sha1_base64="T7ZFJaiZ384OV6/s3eMSqVUMigA="></latexit><latexit sha1_base64="T7ZFJaiZ384OV6/s3eMSqVUMigA="></latexit><latexit sha1_base64="T7ZFJaiZ384OV6/s3eMSqVUMigA="></latexit><latexit sha1_base64="T7ZFJaiZ384OV6/s3eMSqVUMigA="></latexit>

Température réduite < �p >
<latexit sha1_base64="KMoy6KN6k4tyLb2o5r3Fh4B+GV0="></latexit><latexit sha1_base64="KMoy6KN6k4tyLb2o5r3Fh4B+GV0="></latexit><latexit sha1_base64="KMoy6KN6k4tyLb2o5r3Fh4B+GV0="></latexit><latexit sha1_base64="KMoy6KN6k4tyLb2o5r3Fh4B+GV0="></latexit>

Exp - Patil
<latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit>

Simu - Patil
<latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit><latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit><latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit><latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit>Simu - YALES2

<latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit>

Exp - Patil
<latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit>

Simu - Patil
<latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit><latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit><latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit><latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit>Simu - YALES2

<latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit>

Exp - Patil
<latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit><latexit sha1_base64="gamuE9FPg7AG23xLcMLP2ZoaDNA="></latexit>

Simu - Patil
<latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit><latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit><latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit><latexit sha1_base64="Mr7g94yncK6/BxwG/A5IGR2tEy4="></latexit>

Simu - YALES2
<latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit><latexit sha1_base64="2pV33c5PnXMCEPUjOfG6OnQ5Sgk="></latexit>

FIGURE 5.16: Coupes transversales des moyennes temporelles prises sur 15s < εp(C) >,
< εp(C)up(C) > et < Γp(C) > pour le cas 2b. Les résultats de Patil et al. sont issus de [226].
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cas 2a
<latexit sha1_base64="Ng6TodabrZhRkNk2yrDWmBfrWng="></latexit><latexit sha1_base64="Ng6TodabrZhRkNk2yrDWmBfrWng="></latexit><latexit sha1_base64="Ng6TodabrZhRkNk2yrDWmBfrWng="></latexit><latexit sha1_base64="Ng6TodabrZhRkNk2yrDWmBfrWng="></latexit>

cas 2b
<latexit sha1_base64="NE1eELpm2D8SmXn4evoVZhqA7PE="></latexit><latexit sha1_base64="NE1eELpm2D8SmXn4evoVZhqA7PE="></latexit><latexit sha1_base64="NE1eELpm2D8SmXn4evoVZhqA7PE="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="nMnxPjAJRksg+8cqe8JYtyL+djg="></latexit><latexit sha1_base64="nMnxPjAJRksg+8cqe8JYtyL+djg="></latexit><latexit sha1_base64="ZzQO3E0XWyHr9e9LRTba7OxaGgw="></latexit><latexit sha1_base64="NE1eELpm2D8SmXn4evoVZhqA7PE="></latexit><latexit sha1_base64="NE1eELpm2D8SmXn4evoVZhqA7PE="></latexit><latexit sha1_base64="NE1eELpm2D8SmXn4evoVZhqA7PE="></latexit><latexit sha1_base64="NE1eELpm2D8SmXn4evoVZhqA7PE="></latexit><latexit sha1_base64="NE1eELpm2D8SmXn4evoVZhqA7PE="></latexit><latexit sha1_base64="NE1eELpm2D8SmXn4evoVZhqA7PE="></latexit>

FIGURE 5.17: Flux solides moyens dans la direction verticale < εp(C)up,z(C) > obtenus à z = 0.023m
pour les cas 2a (haut) et 2b (bas). Les résultats de Patil et al. sont issus de [227] et [226].
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5.3 Lit fluidisé circulant (CFB) isotherme

Les lits fluidisés circulants sont utilisés dans l’industrie pour de nombreuses opérations nécessitant
des contacts fluide-particules importants, telles que la gazéification et la combustion de biomasse, ou le
craquage catalytique. Leur dimensionnement ainsi que l’optimisation de leurs performances passe né-
cessairement par l’étude de la partie hydrodynamique. Cependant, peu de travaux numériques se sont
consacrés à des lits fluidisés circulants 3D avec une boucle de recirculation complète, et l’objectif ha-
bituel de la DEM reste généralement de n’en simuler que certains composants clés [63]. On pourra
néanmoins citer les travaux numériques de Chu & Yu [59] sur un système complet contenant 20000 par-
ticules. Le domaine de calcul y est maillé de façon explicite à l’aide d’hexaèdres. Les travaux de Xu et
al. [329] quant à eux mettent en relation des données collectées expérimentalement avec des résultats
de simulations numériques effectuées grâce au logiciel MFIX-DEM [123] (outil de CFD-DEM). Plus
d’un million de particules sont alors modélisées de façon discrète. Dans cette partie de l’exposé, on s’at-
tache à la reproduction de ces simulations avec le solveur granulaire du code YALES2. La géométrie
présentée, quelque peu complexe, a gracieusement été fournie par Dr. Tingwen Li, développeur du code
MFIX-DEM et co-auteur de la publication de Xu et al. [329].

5.3.1 Configuration

Le montage expérimental et un schéma explicatif issus de la publication originale sont représentés
sur la figure 5.18, ainsi que la géométrie et le maillage utilisés dans ces travaux sur la figure 5.19.

(a)
<latexit sha1_base64="LVj5lxY3dUzNZxulNZrEceNJKqc="></latexit><latexit sha1_base64="LVj5lxY3dUzNZxulNZrEceNJKqc="></latexit><latexit sha1_base64="LVj5lxY3dUzNZxulNZrEceNJKqc="></latexit><latexit sha1_base64="LVj5lxY3dUzNZxulNZrEceNJKqc="></latexit>

(b)
<latexit sha1_base64="5ENMAMmfb3wQn5mBA87/i6O3mho="></latexit><latexit sha1_base64="5ENMAMmfb3wQn5mBA87/i6O3mho="></latexit><latexit sha1_base64="5ENMAMmfb3wQn5mBA87/i6O3mho="></latexit><latexit sha1_base64="5ENMAMmfb3wQn5mBA87/i6O3mho="></latexit>

1.27m
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FIGURE 5.18: Montage (a) et schéma (b) expérimentaux pour le lit fluidisé circulant. Issu de Xu et
al. [329].
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FIGURE 5.19: Géométrie complète du lit fluidisé circulant. Vue de côté (a) et vue du dessus (b) avec
annotations. À droite, maillage de la partie haute de l’installation utilisé dans ces travaux (c). Une coupe
transversale du cyclone révèle l’allure du tube de sortie du gaz (d).

La colonne (riser) a une hauteur de 1.27m et les diamètres du cyclone, du riser et du standpipe sont
respectivement de 127mm, 50.8mm, et 25.4mm. La hauteur total est de 1.5m. Les parois du montage
sont transparentes et des capteurs de pression sont disposés dans les différents composants du montage
(voir figure 5.18). Le système fonctionne de la façon suivante : une masse totale de 350g de billes de
polyéthylène haute-densité (en anglais high-density polyethylene ou "HDPE") est disposée dans le riser.
Celles-ci ont un diamètre de 871µm et une densité de 863kg.m−3, et sont donc au nombre de 1172207.
Le gaz, ici de l’air dans les conditions normales de température et de pression, entre par l’injection
primaire notée FTC180 sur la figure 5.18, dans la partie basse du montage. Le débit massique d’air en
entrée est de 5.9g.s−1, ce qui équivaut à environ 12 fois la vitesse minimum de fluidisation des billes.
Le nombre de Reynolds particulaire Rep vaut approximativement 150. À noter que ce débit correspond
au cas 2 traité par Xu et al. [329], dont les travaux rassemblent trois cas. Sous l’effet de la traînée, les
particules sont fluidisées dans le riser, et une partie peut le quitter pour s’introduire dans le pont, ou
crossover. Elles sont alors introduites avec le gaz de façon tangentielle dans le cyclone (voir figure 5.19
(c)), ce qui permet la mise en rotation du milieu. Sous l’effet centrifuge, ces particules expérimentent
des contacts répétés avec les parois du cyclone, ce qui a pour effet de leur faire perdre de la quantité
de mouvement par friction. Lorsque leur énergie cinétique a assez décru, elles chutent sous l’effet de
la gravitation dans le standpipe. Le gaz quant à lui sort majoritairement par le tube dont l’entrée est
plongée au centre du cyclone, afin de minimiser la sortie de particule (voir figure 5.19 (d)). Les particules
séjournent un certain temps dans le standpipe sous un arrangement compact, le gaz n’y circulant que très
peu. La fenêtre de capture de la caméra visuelle et de la caméra PIV utilisées lors des expérimentations se
situe au niveau du standpipe (voir figure 5.18). La recirculation des particules vers le riser est assurée par
une jambe de retour (L-valve) située dans la partie basse du montage. Au niveau du coude, deux injecteurs
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secondaires, notés FTC135 et FTC115 sur la figure 5.18, permettent l’entrée de gaz supplémentaire. Dans
l’expérience menée par Xu et al. [329], 3% du débit total de gaz entrant est injecté par ces deux valves
réunies. Elles n’ont cependant pas été représentées dans les simulations réalisées avec YALES2.

5.3.2 Spécificités de la partie cyclone

Le riser étant constitué d’un lit fluidisé simple, on se concentre dans cette partie à une analyse de
la partie cyclone du montage. La trajectoire des particules entrant dans ce composant est régie par un
équilibre ; principalement entre la force de gravité ayant tendance à faire chuter les particules, la traînée
les entraînant majoritairement dans un mouvement de rotation autour de l’axe de symétrie du cyclone, et
les forces de collision. L’écoulement étant assez dilué dans le cyclone, des simulations ont montré que
les collisions avec les parois jouent un rôle prépondérant dans le mouvement des particules. L’objectif
est ici de décrire ces différents effets. Ceux-ci peuvent être à l’origine d’un blocage des particules dans
un mouvement perpétuel de révolution dans le cyclone, observé lors des premières simulations.

5.3.2.1 Influence de la traînée

La physique à l’oeuvre dans le cyclone est complexe : les fortes vitesses de gaz en sortie du crossover
provoquent une traînée importante entraînant les particules dans un mouvement de révolution à une
vitesse tangentielle élevée (≈ 1−2m.s−1). Un puissant vortex est présent de façon permanente au centre
du cyclone [125][141], conduisant à une importante vitesse ascendante de gaz le long de son axe de
symétrie, et à des gradients de vitesse important sur son diamètre, visibles sur la figure 5.20.

En terme de magnitude, la vitesse orthoradiale est la plus élevée. Les contours montrent un cisaille-
ment particulièrement marqué en proche paroi, où la vitesse orthoradiale passe brutalement de 0 (condi-
tion de non-glissement sur les noeuds de la paroi) à 6 voire 8m.s−1 sur les trois ou quatre premières
couches de noeuds. Ce phénomène est de plus en plus marqué à mesure que les particules descendent
dans le cyclone, et aura donc tendance à favoriser la révolution de ces dernières. La vitesse radiale montre
des valeurs plutôt faibles en comparaison, de plus en plus négatives (donc orientée vers l’intérieur du cy-
clone) durant la descente. Ceci est en partie dû à la forme conique du cyclone dans sa partie basse. La
composante radiale de la vitesse du gaz a donc tendance à éloigner les particules des parois. Sa compo-
sante verticale quant à elle montre un fort courant ascendant au centre, et un courant plutôt descendant
en proche paroi, ce qui favorise la chute des particules. Les particules en mouvement dans le cyclone
montrent des nombres de Reynolds inférieurs à 100, pouvant monter à quelques centaines pour celles
qui viennent de jaillir du crossover. Le temps de relaxation moyen pour la traînée τp,drag (voir équa-
tion 2.154) vaut environ 0.5s dans les conditions de l’écoulement proche paroi. Au vu des fortes vitesses
de gaz, les gradients captés sont probablement tributaires de la résolution spatiale du maillage, et les
couches limites ne sont pas suffisamment bien résolues. Une étude préliminaire sans particule avec un
maillage plus raffiné permettrait sans doute de révéler des gradients de vitesse encore plus importants.

5.3.2.2 Influence des impacts particule-paroi

Les forces de collision particules-paroi ont d’abord un effet normal (par rapport au plan tangent de
la paroi). Celui-ci est décrit par la figure 5.21(a) et a tendance à favoriser la remontée des particules dans
le cône si l’angle normal d’impact est supérieur à β ≈ 70◦. Sur la figure, on considère une particule
qui s’apprête à entrer en collision avec la paroi avec une certaine direction d’impact. Il apparaît que si
la particule impacte la paroi en provenance de la zone rouge, la composante normale de la collision la
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FIGURE 5.20: Coupes montrant les champs moyens de vitesse radiale ur (à gauche), orthoradiale uθ (au
centre) et verticale uz (à droite) de gaz dans le cyclone, à différentes altitudes notées z1, z2, et z3.

repoussera au-dessus de la direction horizontale, favorisant sa remontée dans le cyclone. Si au contraire
elle provient de la zone verte, la composante normale la renverra sous la direction horizontale. L’angle
limite β entre ces deux zones vaut environ 70◦. De façon systématique, cet effet a également tendance à
éloigner les particules de la paroi dans la direction radiale, augmentant leur probabilité d’entrer dans des
zones où la vitesse de gaz est accrue (voir paragraphe précédent).

L’effet tangentiel des impacts (voir figure 5.21(b)) agit dans le plan de la paroi en contact et sa di-
rection s’oppose à la vitesse de glissement. C’est en grande partie sur cet effet tangentiel, prenant en
considération les phénomènes de nature frictionnelle, que repose la perte d’énergie cinétique des parti-
cules, conduisant à leur chute.

La figure 5.22 montre une situation hypothétique où une particule est entrée dans un mouvement de
rotation infini à une vitesse orthoradiale supposée constante up,θ. En projetant la force de gravité et la
force due à l’effet centrifuge sur l’axe de déplacement de l’orbite, l’hypothèse d’équilibre à une altitude
z donnée permet d’obtenir la condition suivante :

||up,θ(z)|| =
 
R(z)||g||

tanα
, (5.11)

où R(z) représente le rayon du cyclone à l’altitude z. Ce calcul donne une vitesse d’équilibre limite
ulimp,θ ∼ 1.3m.s−1 à une altitude correspondant au grand diamètre de la partie conique du cyclone (alti-
tude z2 sur la figure 5.20). Ceci montre que si une particule se met à tourner à une vitesse au moins égale
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FIGURE 5.21: Représentation 2D d’une portion de la partie conique du cyclone. L’angle formé avec la
verticale α est d’environ 20◦. (a) Effet normal : la normale à la paroi n est représentée, accompagnée des
directions verticale V et horizontale H . Celui-ci a tendance à favoriser la remontée des particules dans
le cône si l’angle normal d’impact est supérieur à β ≈ 70◦. (b) Effet tangentiel : la friction prend place
dans un plan orthogonal au vecteur normal et agit comme un frein sur la vitesse de glissement du point
de contact. Le vecteur t porteur de la force de friction possède donc une direction opposée à la vitesse
de glissement.
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FIGURE 5.22: Représentation d’une particule à l’équilibre tournant indéfiniment dans la partie conique
du cyclone à une vitesse up,θ.

à celle-ci, alors la gravité seule ne permet pas de la faire descendre de cet orbite. En réalité, de telles
situations d’équilibre sont effectivement observables dans les simulations en l’absence de phénomènes
frictionnels, pour des vitesses de particules équivalentes. En d’autres termes, au-delà de ulimp,θ , la fric-
tion est le principal mécanisme permettant de réduire la vitesse orthoradiale des particules, phénomène
aboutissant à leur chute. Enfin, les expérimentations menées sur cette configuration ne montrent aucun
phénomène de blocage des particules dans le cyclone [329], ainsi la force de gravité et la friction doivent
effectivement suffire à les faire chuter.

Les modèles de friction implémentés, à savoir le glissement Coulombien et l’amortissement visqueux
(voir Section 2.2.2), ont tous deux pour conséquence de faire tendre la vitesse de glissement vers 0 [319],
comme il a été observé dans la Section 4.1.1. Pour le premier, il s’agit d’une limitation numérique dû aux
oscillations du vecteur de collision tangentiel tab lors de l’inversion du signe de la vitesse de glissement,
et pour le second d’une limitation intrinsèque. Cette situation correspond à un cas de roulement sans
glissement, où la vitesse de translation du point de contact est équilibrée par sa vitesse de rotation autour
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du centre de la particule. Les particules en contact, afin de rouler sans glisser, se mette alors à entrer
en rotation de façon à équilibrer la vitesse de translation au point de contact. Bien qu’aucune donnée
expérimentale n’ait pu être trouvée sur le régime de friction des particules à l’intérieur du cyclone, rien
n’indique que ce régime de roulement soit à privilégier. Le caractère majoritairement tangentiel des
contacts, illustré sur la figure 5.23, laisse davantage présager que les forces de friction sont effectivement
limitées par la branche Coulombienne, d’où une situation plus probable de glissement sans roulement.
On a finalement recours à un modèle de friction de roulement (voir Section 2.2.2), qui a pour objectif de
diminuer la vitesse de rotation des particules au cours d’un contact, et donc leur vitesse de translation
lorsque la vitesse de glissement s’approche de 0.
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FIGURE 5.23: Schéma à l’échelle représentant les composantes normale u−p,n et tangentielle u−p,t des
vitesses d’impact u−p moyennées sur un tour de cyclone. La proportion u−p,n/u

−
p,t est d’environ 5%. Les

vitesses mesurées sont issues d’une particule en situation d’équilibre dans le cyclone, avec en = 0.9.

Rappelons qu’afin de quantifier la propension des particules à se rapprocher de la paroi au fur et à
mesure des contacts, il est possible de comparer les angles pré et post collision (mesurés par rapport au
plan tangent à la paroi). Il apparaît que sous la seule influence des forces de collision, la condition sine
qua non pour qu’une particule se rapproche de la paroi à la suite d’un contact s’écrit :

||u+
p,n||

||u+
p,t||

<
||u−p,n||
||u−p,t||

. (5.12)

Par définition, on a ||u+
p,n|| = en||u−p,n|| et ||u+

p,t|| = et||u−p,t||, ce qui conduit à :

en
et
< 1. (5.13)

Ce résultat montre qu’augmenter la friction n’est raisonnable que si et est maintenu supérieur à en. En
effet dans un cas où et << en, la particule risque de s’approcher du centre du cyclone et de se faire
entraîner hors du domaine par le vortex, ou dans une moindre mesure de subir une violente accélération
due aux fortes vitesses de fluide dans cette zone.

5.3.2.3 Mise en évidence d’une pseudo-rugosité de paroi

Une analyse fine des contacts particules-paroi indique qu’en réalité celles-ci n’effectuent qu’un
nombre fini de contacts par tour de cyclone, que l’on note Nrebonds. Pour les particules à l’équilibre
à l’altitude z2 (voir figure 5.20) à la vitesse de rotation up,θ ∼ ulimp,θ , un nombre moyen de Nrebonds ≈ 30

collisions par tour a été observé. Le temps de contact caractéristique pour un rebond idéal est donné par
la relation 2.41 et vaut dans le cas présent TC ∼ 1.7 × 10−4s, ce qui porte le temps total de collision
sur un tour à

∑
TC = Nrebonds × TC ∼ 5 × 10−3s. Or ces particules effectuent un tour de cyclone

en un temps Tcycle ∼ 0.3s, d’où
∑
TC/Tcycle ∼ 0.02. Finalement, une particule à l’équilibre passe en

moyenne moins de 2% de son temps en contact avec la paroi.
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En l’absence de données expérimentales, il est difficile d’estimer la qualité de cette prédiction. Ce-
pendant, des tests ont montré qu’une méthode dite "exacte" de représentation géométrique du cylindre
aboutissait nécessairement à des contacts continus des particules sur la paroi, c’est-à-dire

∑
TC/Tcycle →

1. Cette méthode "exacte" consiste à remplacer le traitement classique des parois complexes présenté
dans la section 2.3 (traitement par face), par une méthode analytique prenant en compte l’équation dé-
crivant la géométrie du cyclone (une partie cylindrique + une partie conique). Cette dernière s’affranchit
donc de toute discrétisation spatiale de la géométrie (facétisation), qui apparaît parfaitement lisse aux
yeux des particules. Dans le cas du traitement par face, on met ainsi en lumière une forme de pseudo-
rugosité de paroi due à la facétisation de la géométrie. Des simulations ont montré que les principaux
concepts de la rugosité, explorés dans la section 2.7.3 dans le cas des parois planes, étaient également à
l’oeuvre sur les parois du cyclone. Ceux-ci comportent notamment l’observation de coefficients de resti-
tution apparents supérieurs à 1, de transferts d’énergie entre les composantes tangentielle et normale de
la vitesse au cours du contact, et finalement d’un éloignement de la paroi causé par une impossibilité d’y
glisser indéfiniment.

Le temps moyen de vol TV , que l’on définit comme le temps moyen entre deux collisions consécu-
tives sur la paroi, soit :

TV =
Tcycle −

∑
TC

Nrebonds
, (5.14)

peut donc être estimé à 1.0 × 10−2s. Ce temps est deux ordres de grandeur plus petit que le temps de
relaxation moyen pour la traînée τp,drag calculé dans le paragraphe 5.3.2.1. Ainsi sur un temps de vol,
la particule n’a pas le temps de se mettre en équilibre avec le gaz. Cependant, ces temps de vol peuvent
être suffisants pour réaccelérer une particule, comme l’illustre la figure 5.24, pour laquelle on a relevé
la vitesse orthoradiale lors de chaque contact avec la paroi. Y sont visibles les phases de contact, durant
lesquelles la particule décélère légèrement, avant d’être entraînée à une vitesse supérieure par le fluide
lors des phases de vol, durant lesquelles la particule n’est plus en contact avec la paroi. Pour ce cas, la
perte de vitesse due à la friction ne compense pas le gain de vitesse causé par la traînée.

Afin d’isoler la contribution de cette pseudo-rugosité à la faible valeur du temps effectif de contact
entre les particules et la paroi du cyclone, un programme calculant la trajectoire d’une unique particule
ponctuelle lancée à l’intérieur d’un cercle de même dimension que le diamètre du cyclone est créé.
Pour modéliser les faces vues par les particules dans le cyclone original, le cercle est représenté par
un polygone irrégulier de 120 côtés (voir figure 5.25 en haut). Une méthode sphères dures est utilisée.
Aucune force n’est comptabilisée hormis la force normale de collision (pas de friction). On observe alors
le nombre de contacts effectués par tour de cyclone, en fonction de la valeur du coefficient de restitution
normal particule-paroi (voir figure 5.25 en bas).

Une influence fondamentale de ce paramètre est avérée. Pour en = 0.9 et en = 0.8, Le nombre de
contacts par tour est variable, et oscille respectivement autour de 30 (soit ∼ 25% du nombre de faces)
et 50 (∼ 40% du nombre de faces) contacts/tour environ. En diminuant encore la valeur de en, la frac-
tion de faces contactées par tour augmente de façon monotone jusqu’à atteindre ∼ 93%, et devient
stationnaire. Des pourcentages analogues ont été mis en évidence pour des qualités supérieures de tes-
selation, c’est-à-dire avec des polygones comportant davantage de côtés. Sans constituer une preuve
mathématique, ces observations tendent à montrer qu’il existe une limite géométrique pour le rapport
∑
TC/Tcycle, justifiant l’emploi d’une valeur moindre du coefficient de restitution normal des contacts

particule-paroi dans le cyclone. Il a été vérifié avec ce même programme sphères dures dans un cas
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FIGURE 5.24: Évolution de la vitesse azimutale d’une particule en équilibre au cours de sa révolution
dans le cyclone, relevée au moment des contacts avec la paroi. Les discontinuités témoignent de l’exis-
tence de phases de vol, durant lesquelles la particule n’est plus en contact avec la paroi.

idéal où le cercle est représenté de façon exacte que la particule ponctuelle voit son nombre de contacts
par tour tendre vers l’infini. Lors de la simulation complète, pour en = 0.9, on observe en moyenne
∑
TC/Tcycle ∼ 2%. En prenant en = 0.5, le nombre de contacts effectués sur un tour de cyclone est

porté à une moyenne de 120, et le quotient atteint alors
∑
TC/Tcycle ∼ 7%. Cette dernière valeur a été

jugée suffisante et a été adoptée lors des simulations.

5.3.3 Résultats

Les simulations présentées dans cette partie ont été effectuées sur un maillage uniforme body-fitted
comprenant 1.5M de tétraèdres réalisé grâce à l’outil d’adaptation de maillage du code YALES2. En
moyenne, le volume d’un tétraèdre vaut environ 12Vp. Le maillage principalement utilisé par Xu et
al. [329] comprenait 1M d’hexaèdres utilisés pour mailler le parallélépipède englobant la géométrie, une
méthode cut-cell pour les frontières immergées étant utilisée pour leurs simulations. Les paramètres uti-
lisés pour ces simulations sont présentés dans le tableau 5.4, qui comporte également les spécificités de
la partie cyclone décrites dans la section précédente. Les parois sont choisies non glissantes pour le gaz.
Les statistiques expérimentales sont acquises après 10s pour assurer l’installation d’un régime pseudo-
stationnaire, défini comme le temps nécessaire à la stabilisation des différents signaux de pression et de
la hauteur de particules dans le standpipe. Les simulations effectuées par Xu et al. [329] sont initialisées
durant 10s de temps physique, puis les données statistiques sont extraites durant les 15s suivantes. La
méthode utilisée pour les simulations réalisées avec YALES2 est la même. Le coefficient de traînée dans
l’expression des forces hydrodynamiques appliquées aux particules est calculé grâce au modèle de Hui-
lin & Gidaspow (voir équation 2.108).

La figure 5.26 montre la fraction volumique de fluide moyenne le long du riser et les lignes de courant
associées à la vitesse moyenne des particules dans l’intégralité du système. Ces dernières indiquent que
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FIGURE 5.25: En haut : représentation du polygone irrégulier de 120 côtés servant à modéliser une
section du cyclone. En bas : influence de la valeur du coefficient de restitution normal sur le nombre de
contacts par tour de cyclone effectué par la particule.

la méthodologie adoptée pour modéliser la partie cyclone permet en effet la chute des particules. Est
également visible la structure annulaire typique adoptée par le profil de vitesse moyenne verticale des
particules dans le riser, exhibant un maximum au centre du canal, et des vitesses négatives près des
parois. À l’inverse, la fraction volumique de solide est maximum près des parois, et minimum au centre
du canal. La vitesse moyenne d’ascension des particules quasiment nulle au niveau du crossover montre
que la modélisation actuelle laisse présager un faible débit de solide passant dans le cyclone.

Les résultats obtenus avec les simulations sont comparés avec différents post-traitements expérimen-
taux et numériques réalisés par Xu et al. [329]. Dans leurs travaux, les auteurs montrent l’influence du
choix du modèle de traînée sur la qualité des simulations comparée à l’expérience. Quatre modèles sont
comparés, dont un modèle proche de celui de Huilin & Gidaspow (voir équation 2.108). Notons que les
données récoltées par Xu et al. [329] pour les quatre modèles testés sont très hétérogènes, et que les
meilleurs résultats ont été obtenus avec le modèle de Hill-Koch-Ladd [136] dérivé de simulations DNS.
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TABLE 5.4: Valeurs numériques utilisées pour la simulation du lit fluidisé circulant.

Propriété relatives aux particules Valeur numérique Unité
Np 1172207 [−]

dp 871 ×10−6 [m]

ρp 863 [kg.m−3]

µd 0.1 [−]

en 0.9 [−]

kn 100 [N.m−1]

Spécifiques aux contacts particule-paroi dans le cyclone Valeur numérique Unité
µr 2× 10−4 [m]

en 0.5 [−]

Propriétés du gaz Valeur numérique Unité
ρ 1.2 [kg.m−3]

µ 1.8×10−5 [kg.m−1.s−1]

Uin ∼ 12Umf [m.s−1]

Ces hétérogénéités s’expliquent par le fait que différentes modèles de traînée conduisent à différents en-
traînements de solide dans le riser.

La figure 5.27 montre le profil vertical moyen de fraction volumique de solide dans le riser. Les
résultats des simulations numériques de YALES2 sont comparés avec ceux de MFIX [329] pour deux
modèles de traînée. Ceux-ci montrent un accord qualitatif, avec une concentration de solide maximum
en bas du riser, et décroissante au cours de l’ascension. Le solide s’accumule de façon légèrement plus
importante en bas du riser dans le cas de YALES2 et diminue plus rapidement avec la hauteur. Le modèle
Hill-Koch-Ladd [136] (ou HKL) prédit un entraînement plus important des particules, avec une valeur de
< εp >t≈ 0.035 au niveau de l’entrée du crossover. Il permet donc une amélioration de la fluidisation.

La figure 5.28 compare les flux massiques instantanés de solide en sortie du cyclone. Il s’agit d’un
paramètre critique pour le dimensionnement des unités industrielles, généralement imposé comme condi-
tion limite dans les calculs où seul le riser est simulé. Il apparaît qu’expérimentalement, ce flux n’est
jamais nul, les particules sortent donc du cyclone de façon permanente. Ce flux est mal capturé par
les codes de calcul lors de l’utilisation du modèle de Gidaspow pour la traînée, et nos simulations ne
montrent qu’un flux discontinu de solide. Le faible entraînement de solide à l’altitude du crossover pour
ce modèle mis en évidence sur la figure 5.27 est à mettre en cause.

La hauteur de solide instantanée dans le standpipe, où celui-ci s’accumule après sa sortie du cyclone,
est représentée sur la figure 5.29. Là encore, les simulations peinent à reproduire la hauteur obtenue
expérimentalement et montrent un écart caractéristique d’une dizaine de centimètres. Cet écart semble
également lié à la mauvaise prédiction de l’entraînement du solide en haut du riser et à la plus faible
quantité de particules sortant du cyclone.

Enfin, les pertes de charge au travers des principaux composants du montage sont visibles sur la
figure 5.30. Celle-ci est convenablement décrite par les simulations dans le riser et le crossover. Cepen-
dant, des écarts très importants apparaissent ailleurs, notamment au travers du cyclone et de la L-valve.
En l’absence de données de vitesse de gaz, il est difficile de comprendre ces écarts, qui peuvent prove-
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FIGURE 5.26: À gauche : champ moyen de fraction volumique de fluide dans le riser. Au centre : lignes de
courant associées à la vitesse moyenne des particules et colorées par la vitesse de gaz. À droite : vecteurs
de vitesse verticale moyenne des particules dessinés à différentes altitudes dans le riser, montrant une
structure annulaire typique.
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nir ou de différences de vitesse de gaz ou du couplage avec les particules. Précisément au niveau de la
L-valve, nos simulations prédisent des vitesses de gaz quasiment nulles sans doute causées par l’absence
des vannes secondaires présentes dans le montage expérimental (voir section 5.3.1).
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FIGURE 5.30: Perte de charge moyenne au travers des différents composants du montage (voir fi-
gure 5.18(b).
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5.4 Lit fluidisé isotherme de Birmingham

On étudie dans cette section un lit fluidisé isotherme de laboratoire.

5.4.1 Configuration

La configuration présentée dans cette section correspond au lit fluidisé dense isotherme expérimenté
à l’Université de Birmingham [102]. Il s’agit d’un réacteur de laboratoire pressurisé présentant une sy-
métrie axiale, composé d’une colonne cylindrique de rayon interne R = 77mm s’élargissant jusqu’à un
rayon interne de 127mm. La distance verticale entre la grille de distribution horizontale du gaz et le haut
de la cheminée de sortie, correspondant au domaine de calcul, est de 1.75m. De l’azote est injecté par
la grille de distribution avec une vitesse en fût vide Uin de 0.32m.s−1, soit environ 3Umf , et la pression
dans le lit est fixée à 12bar. La phase solide est quasiment monodisperse et présente un diamètre moyen
de 875µm pour une masse volumique de 740kg.m−3. Environ 9.6M de particules (soit ms = 2.5kg de
solide) sont présentes dans le réacteur. Des détails supplémentaires peuvent être trouvés dans [102]. Le
montage expérimental ainsi que le domaine de calcul sont schématisés sur la figure 5.31. Le maillage
employé rassemble 3.7M de tétraèdres et se compose de deux zones ; une zone raffinée dans la partie
basse du réacteur, avec une taille de maille moyenne de 1.85mm, et une zone maillée plus grossièrement
dans la partie haute, avec une taille de maille moyenne de 3.9mm. Les paramètres numériques utilisés
dans les simulations sont résumés dans le tableau 5.5.
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tori
<latexit sha1_base64="FSTUqqE9hDZ63lPgga9fXA4YHqc="></latexit><latexit sha1_base64="FSTUqqE9hDZ63lPgga9fXA4YHqc="></latexit><latexit sha1_base64="FSTUqqE9hDZ63lPgga9fXA4YHqc="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="JeH8526iHSkIBSjtnpEjZ/C4TFw="></latexit><latexit sha1_base64="JeH8526iHSkIBSjtnpEjZ/C4TFw="></latexit><latexit sha1_base64="/tEoReCv0zFocFH7ossw5XspIQ4="></latexit><latexit sha1_base64="FSTUqqE9hDZ63lPgga9fXA4YHqc="></latexit><latexit sha1_base64="FSTUqqE9hDZ63lPgga9fXA4YHqc="></latexit><latexit sha1_base64="FSTUqqE9hDZ63lPgga9fXA4YHqc="></latexit><latexit sha1_base64="FSTUqqE9hDZ63lPgga9fXA4YHqc="></latexit><latexit sha1_base64="FSTUqqE9hDZ63lPgga9fXA4YHqc="></latexit><latexit sha1_base64="FSTUqqE9hDZ63lPgga9fXA4YHqc="></latexit>

�r = 3.85mm

�z = 12mm
<latexit sha1_base64="x5/t42ynhMi4IWQF+3zJGGiFFSY="></latexit><latexit sha1_base64="x5/t42ynhMi4IWQF+3zJGGiFFSY="></latexit><latexit sha1_base64="x5/t42ynhMi4IWQF+3zJGGiFFSY="></latexit><latexit sha1_base64="x5/t42ynhMi4IWQF+3zJGGiFFSY="></latexit>

FIGURE 5.31: Lit fluidisé de laboratoire expérimenté à Birmingham. À gauche, montage expérimental
issu de [102]. Au centre, vue de face du domaine de calcul maillé avec 3.7M tétraèdres, prenant en
compte les éléments du système au-dessus de la grille de distribution, pour une hauteur totale de 1.75m.
En haut, vue de haut montrant la cheminée. En bas, grille de distribution du gaz. À droite, décomposition
du domaine en tores concentriques utilisée pour les statistiques.

Des images issues des simulations numériques correspondant aux premiers instants de la simulation
dans la partie basse du domaine sont visibles sur les figures 5.32 et 5.33.
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FIGURE 5.32: Premiers instants de la simulation numérique du lit fluidisé de Birmingham. À gauche,
coupe montrant la fraction volumique de fluide. À droite, coupe montrant la vitesse verticale du gaz.
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FIGURE 5.33: Premiers instants de la simulation numérique du lit fluidisé de Birmingham. À gauche,
coupe montrant la fraction volumique de fluide. À droite, coupe montrant la vitesse verticale du gaz.
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TABLE 5.5: Paramètres numériques utilisés pour les simulations du lit fluidisé de Birmingham.

Propriété relatives aux particules Valeur numérique Unité
Np 9631313 [−]

dp 875 ×10−6 [m]

ρp 740 [kg.m−3]

µ 0.3 [−]

en 0.9 [−]

kn 100 [N.m−1]

∆tp TC/10 [s]

Propriétés du gaz Valeur numérique Unité
ρ 13.595 [kg.m−3]

µ 1.8×10−5 [kg.m−1.s−1]

Uin 0.32 [m.s−1]

P0 12 [bar]

CFL 0.4 [−]

Fourier 0.1 [−]

CL murs non-glissants [−]

5.4.2 Obtention de statistiques

Les expérimentations originales menées sur le lit fluidisé de Birmingham duraient 240s, les 120

dernières secondes étant utilisées pour effectuer des statistiques. Pour les simulations présentées, 20s
de temps physique sont utilisées, les 10 dernières secondes étant utilisées pour les statistiques. Afin de
vérifier que les principales caractéristiques du lit ont atteint un état pseudo-convergé sur les 10 premières
secondes, on observe l’évolution temporelle de la hauteur de lit sur la figure 5.34, et de la perte de charge
à travers tout le système sur la figure 5.35. Ces deux profils montrent que la hauteur de lit se stabilise
autour de sa valeur moyenne atteignant ∼ 0.47m, et que la perte de charge se stabilise autour de sa
moyenne de ∼ 1677Pa. À titre informatif, le poids moyen du lit sans prendre en compte les contraintes
pariétales donné par la relation :

∆P ≈ (ms + ερVtotal)
||g||
Sinlet

, (5.15)

avec Sinlet la section de la partie cylindrique basse, Vtotal le volume total du système, et ε la valeur
moyenne de la fraction volumique de fluide dans le système, prédit une valeur de ∼ 1575Pa. Les deux
profils confirment dans une certaine mesure la convergence des principales grandeurs du lit. Il est im-
portant de noter que pour atteindre une convergence des grandeurs statistiques d’ordres plus élevés, des
temps de simulations plus longs sont nécessaires.

Dans le but d’opérer quelques comparaisons avec le formalisme Euler-Euler, qui a déjà été utilisé
pour des simulations du lit fluidisé de Birmingham [102], les quantités physiques liées aux particules
doivent être projetées sur la grille Eulérienne dans les simulations Euler-Lagrange. On note Np(C, t) la
quantité instantanée de particules localisées (grâce à leur centre) dans la cellule de maillage C de volume
VC . On la définit :

Np(C, t) =
∑

p∈C
1. (5.16)
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FIGURE 5.34: Évolution temporelle de l’expansion du lit fluidisé ( ) mesurée au cours de la simulation
et sa moyenne temporelle ( ). La hauteur de lit instantanée est extraite à partir de la hauteur du 99ème
centile des particules. La moyenne temporelle vaut environ 0.47m. À l’instant initial, les particules sont
organisées à la manière d’un réseau cubique simple.
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FIGURE 5.35: Évolution temporelle de la perte de charge ( ) mesurée au cours de la simulation et
sa moyenne temporelle ( ). Cette perte de charge est mesurée entre l’entrée et la sortie du gaz. Sa
moyenne vaut environ 1677Pa. À l’instant initial, les particules sont organisées à la manière d’un réseau
cubique simple.
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La fraction volumique de solide et la vitesse de solide en C sont définies par :

εp(C, t) =
Np(C, t)Vp

VC
et up(C, t) =

1

Np(C, t)

∑

p∈C
up. (5.17)

Dans les cellules où Np(C, t) = 0, up(C, t) est fixée à 0. La moyenne temporelle prise sur un temps T
de la fraction volumique et la vitesse de solide sont alors données par :

< εp(C) >T=

∑
T
εp(C, t)∆t

∑
T

∆t
et < up(C) >T=

∑
T
up(C, t)Np(C, t)∆t

∑
T
Np(C, t)∆t

. (5.18)

De la même façon, dans le cas où
∑
T
Np(C, t)∆t est nul, < up(C) >T est fixée à 0. Finalement, la

moyenne temporelle de la variance de la vitesse de solide prise sur un temps T est écrite :

< u′pu
′
p(C) >T=

∑
T
up(C, t)up(C, t)Np(C, t)∆t

∑
T
Np(C, t)∆t

− < up(C) >T< up(C) >T . (5.19)

Dans les cas où
∑
T
Np(C, t)∆t = 0, < u′pu

′
p(C) >T= 0. En raison de l’axisymétrie de la géométrie,

les moyennes spatiales des variables moyennées temporellement peuvent être réalisées dans la direction
azimutale. Pour ce faire, on décompose la partie basse du réacteur en un ensemble de tores. Une fois
les champs moyennés dans le temps calculés au sein des cellules du maillage, les moyennes spatiales
sont calculées en sommant les contributions des cellules dont le centre appartient à un tore spécifique.
Chaque tore possède une hauteur ∆z = 12mm et une différence entre ses rayons interne et externe
∆r = 3.85mm, comme annoté sur la figure 5.31. Ces dimensions ont été proposées et validées par Fede
et al. [102], afin de garantir une occurence d’évènements propice à la capture de l’information spatiale.
Appelons moyenne torique la moyenne spatiale dans chaque tore. Dans chaque tore, on calcule :

< Np(tore) >T=
∑

C∈tore

∑

T

Np(C, t)∆t. (5.20)

Ensuite, les moyennes toriques des moyennes temporelles de la fraction volumique et de la vitesse verti-
cale de solide sont :

< εp(tore) >T=

∑
C∈tore

< εp(C) >T
∑
T
Np(C, t)∆t

< Np(tore) >T
(5.21)

et

< up,z(tore) >T=

∑
C∈tore

< up,z(C) >T
∑
T
Np(C, t)∆t

< Np(tore) >T
. (5.22)

Dans le cas où < Np(tore) >T est nul, < εp(tore) >T et < up,z(tore) >T sont eux-aussi mis à 0.
Finalement, la moyenne torique de la moyenne temporelle de la variance de la vitesse de solide est :

< u′p,zu
′
p,z(tore) >T=

∑
C∈tore

< u′p,zu
′
p,z(C) >T

∑
T
Np(C, t)∆t

< Np(tore) >T
. (5.23)

Si< Np(tore) >T= 0, alors< u′p,zu
′
p,z(tore) >T est aussi fixé à 0. Il convient de passer en coordonnées

cylindriques pour calculer les moyennes toriques de certaines quantités relatives à la vitesse. Cette étape
n’est pas décrite ici, car seules des composantes verticales seront montrées. Les statistiques suivantes
sont calculées à partir de champs instantanés pris toutes les 10 itérations fluides.
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5.4.3 Résultats

La figure 5.36 montre le profil radial de la moyenne temporelle de la fraction volumique de solide
< εp(tore) >T mesurée dans le tore situé à z = 3.45R. Le profil montre un minimum au centre
du réacteur. Le maximum n’est pas localisé à l’endroit exact de la paroi, mais à une certaine distance
de cette dernière, ce qui est un comportement typique lorsqu’une condition de non-glissement y est
employée pour la phase fluide.
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FIGURE 5.36: Profil radial de la moyenne temporelle de la fraction volumique de solide < εp(tore) >T
mesurée dans le tore situé à z = 3.45R ( ).
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FIGURE 5.37: Distribution verticale de la moyenne temporelle de la fraction volumique de solide
< εp(tore) >T mesurée à la paroi ( ). Le procédé de normalisation identique à celui de Fede et al. [102],
avec une fraction volumique de solide maximum prise à εp,max = 0.64.
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FIGURE 5.38: Profil radial de la moyenne temporelle de la vitesse verticale de solide, normalisée par la
vitesse de fluidisation dans le tore situé à z = 3.45R ( ), comparé aux valeurs expérimentales issues
de [102] avec barres d’erreur ( ).

La figure 5.37 montre la distribution verticale de la moyenne temporelle de la fraction volumique de
solide < εp(tore) >T mesurée à la paroi, i.e. prise dans les tores bordant la paroi. La fraction volumique
de solide augmente de façon abrupte entre la grille de fluidisation et z ≈ 1.5R. Elle atteint ensuite une
valeur relativement uniforme dans la zone 1.5R 6 z 6 4R. Enfin, pour z > 4R, elle descend rapidement
vers 0.

Le profil radial de la moyenne temporelle de la vitesse verticale de solide, normalisée par la vitesse
de fluidisation dans le tore situé à z = 3.45R est visible sur la figure 5.38, pour lequel des données
expérimentales sont disponibles [102]. Au centre du réacteur, l’expérience exhibe une vitesse verticale
moyenne positive pour 0 6 r 6 0.6R, dont le maximum atteint ≈ 1.6Uin. Au-delà de 0.6R, une vitesse
de solide descendante est observée. Le maximum de cette vitesse de descente est rencontré à r ≈ 0.75R

et atteint ≈ 0.6Uin. À partir de r ≈ 0.75R, la vitesse de descente diminue pour finalement être mesurée
quasiment nulle à la paroi. Les prédictions sont en bon accord avec les expérimentations au centre du
réacteur, mais en proche paroi la vitesse descendante de solide est surestimée par les simulations numé-
riques, qui ne parviennent pas à reproduire le changement de pente. Ce dernier problème a également été
reporté par Fede et al. [102] lors de simulations Euler-Euler menées sur la même configuration. Il a été
montré qu’il pouvait être traité en prenant en compte la rugosité de paroi, qui dans la réalité empêche les
particules de glisser indéfiniment le long des murs, comme il a été décrit dans la section 2.7.3. Il s’ensuit
que celles-ci sont systématiquement renvoyées dans la direction du coeur de l’écoulement, ce qui peut
être à l’origine de ce minimum de vitesse descendante à un rayon légèrement éloigné de la paroi.

La variance de la vitesse verticale de solide prise dans le tore à z = 3.45R et visible sur la figure 5.39
est un indicateur du mouvement fluctuant du solide à grande échelle. On peut observer que les fluctua-
tions de la vitesse moyenne verticale de solide sont globalement plus fortes que la vitesse de fluidisation.
En s’approchant de la paroi, la condition de non-glissement amortit linéairement les fluctuations de vi-
tesse de solide, et leur minimum est atteint au niveau de la paroi.
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FIGURE 5.39: Profil radial de la variance de la vitesse verticale de solide normalisée par le carré de la
vitesse de fluidisation, prise dans le tore à z = 3.45R ( ).
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FIGURE 5.40: Profil de la moyenne temporelle de la pression moins la pression minimum, toutes deux
prises sur l’axe de symétrie du cylindre ( ). La perte de charge au travers un lit de particules de fraction
volumique de fluide ε = 0.66 donnée par la corrélation d’Ergun est représentée ( ), ainsi que la perte
de charge donnée par la loi hydrostatique ( ). Ces deux dernières courbes sont arbitrairement placées
à des ordonnées permettant de faciliter l’identification avec la courbe issue des simulations. Lors des
simulations, la fraction volumique moyenne mesurée dans le lit était de ≈ 0.62.

Le profil de la moyenne temporelle de la pression au travers du réacteur est décrit sur la figure 5.40.
Conformément à nos attentes, le profil exhibe deux pentes bien distinctes : pour les altitudes les plus
basses, la pente correspond à l’évolution de la pression au travers un lit de particules empilées avec une
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certaine compacité, décrite par l’équation d’Ergun (voir section 1.2.2), tandis que seul le gaz contribue à
la perte de charge dans la partie haute. Le changement de pente se produit à une altitude située entre 0.35

et 0.4m, ce qui est plus bas que la hauteur de lit moyenne affichée par la figure 5.34. Ceci tient probable-
ment au fait de la définition employée pour la hauteur de lit (hauteur du 99ème centile des particules), qui
prend en compte les particules assez hautes, et pour laquelle il n’y a pas de consensus dans la littérature.
Parfois, cette hauteur est précisément tirée du profil vertical de fraction volumique ou de perte de charge.

5.5 Lit fluidisé réactif du LGC

5.5.1 Configuration

On s’intéresse ici à la modélisation d’un lit fluidisé réactif expérimenté au Laboratoire de Génie
Chimique de Toulouse (LGC). Le montage expérimental ainsi que le domaine de calcul sont schématisés
sur la figure 5.41. Il s’agit d’un réacteur de géométrie cylindrique d’environ 1.92m de hauteur. La section
basse du réacteur possède un rayon interne de R = 90mm. Cette section s’élargit jusqu’à un rayon
interne de 180mm. La phase solide est constituée de grains de sable de densité 2650kg.m−3, qui sont
chimiquement inertes. Dans un lit fluidisé réactif classique, cette phase inerte peut servir à agiter le milieu
afin de l’homogénéiser, mais également de volant thermique dans les systèmes de type FCC. De l’air est
injecté en bas du réacteur, tandis qu’une injection de gaz naturel à 97% de méthane est ajoutée au niveau
de la boîte à vent. Combustible et comburant sont donc prémélangés au moment de franchir la grille
d’injection sur laquelle reposent les particules. Le mélange, pauvre en méthane, entre en combustion
dans le réacteur, provoquant des interactions hydrodynamiques et thermiques complexes avec la phase
solide, selon la réaction globale suivante :

CH4 + 2O2 → CO2 + 2H2O. (5.24)

L’influence de différents paramètres a été quantifiée au cours des différentes expérimentations me-
nées sur cette installation, notamment par Dounit et al. [85] et Dounit et al. [84], telle que la vitesse
d’injection du mélange entrant, sa richesse, le diamètre moyen des grains, ainsi que la masse de solide
introduite. Le réacteur est muni de capteurs de pression, de température et d’extracteurs d’échantillons
gazeux, permettant grâce à divers analyseurs de remonter à la composition locale du mélange. Ces cap-
teurs sont régulièrement disposés sur l’axe de symétrie du réacteur entre 50 et 1300mm au-dessus de la
grille d’injection. La partie basse du réacteur est réfrigérée par un courant d’air circulant dans une double
coque, dont le débit est régulé par une vanne pneumatique. Un système PID relié équipé d’un thermo-
couple localisé à 150mm au-dessus de la grille contrôle lui-même la valve. La température fournie par
ce thermocouple est assimilée à la température moyenne dans le lit, que l’on note Tbed. Ce système de
régulation permet donc de fonctionner "à température de lit" constante.

Au travers des différents tests effectués, il apparaît qu’il existe une température de lit critique, notée
Tcrit, qui détermine le régime de combustion dans le réacteur. Dans le cas où Tbed < Tcrit, la conversion
du méthane a majoritairement lieu au-dessus du lit de particules, dans la région "diluée" (en anglais
"freeboard"), tandis que pour Tbed > Tcrit, la conversion du méthane prend place dans la région dense, là
où résident la majorité des particules. Cette température a été estimée expérimentalement à environ 800−
850◦C [85], soit ∼ 1073K (notons que la température de fusion du sable peut-être estimée aux alentours
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FIGURE 5.41: Lit fluidisé de laboratoire expérimenté au LGC. À gauche, schéma du montage expérimen-
tal adapté de [85]. À droite, vue de face de la géométrie du domaine de calcul et du maillage contenant
32.6M tétraèdres, prenant en compte les éléments du système au-dessus de la grille de distribution, pour
une hauteur totale de 1.92m.

de 1800K). Elle est le fruit d’un équilibre thermique complexe entre l’énergie libérée par la combustion
du méthane (température d’auto-inflammation dans l’air estimable à ∼ 813K), et l’énergie échangée
avec les particules solides plus froides. L’augmentation progressive de Tbed produit une descente de
la zone de flamme vers le lit de particules, comme illustré sur la figure 5.42. Au-delà de 900◦C soit
1173K, la conversion du méthane dans le lit est totale [85]. Cette configuration a également fait l’objet
de simulations numériques dans le formalisme Euler-Euler par Hamidouche et al. [129].

Parmi les différents jeux de paramètres explorés par Dounit et al. [85] et Dounit et al. [84], le cas
sélectionné pour être étudié avec YALES2 est détaillé dans le tableau 5.6. Notre objectif est ici de re-
trouver la température critique Tcrit issue des observations expérimentales. On procède en réalisant deux
simulations, la première pour Tbed = 1173K > Tcrit, et la seconde pour Tbed = 973K < Tcrit.

Nous formulons l’hypothèse forte que le maintient de Tbed à une valeur fixée constante, réalisé en
pratique grâce à la circulation d’air froid dans une double enveloppe [85], revient à considérer que ce flux
d’air froid Qext équilibre parfaitement le flux échangé par une particule avec son environnement QF :

mpCp,p
dTp
dt

= QF +Qext = 0, (5.25)

c’est-à-dire à fixer la température des particules dans nos simulations. Ainsi, dans ces simulations, la
température des particules est fixée à Tbed au coeur du domaine, et est échelonnée de 300K à Tbed sur
10cm dans la partie basse du réacteur. Outre la simplification de modélisation apportée par cette tech-
nique, elle permet également de se passer d’un temps de convergence vis-à-vis de la phase solide avec les
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FIGURE 5.42: Profil axial de la différence entre la température locale et Tbed, pour différentes valeurs
de Tbed. L’augmentation progressive de Tbed produit une descente de la zone de flamme vers le lit de
particules. Graphique obtenu avec des particules de diamètre 350µm, issu de Dounit et al. [85].

TABLE 5.6: Paramètres du cas en cours d’étude pour le lit fluidisé du LGC.

Paramètre Valeur numérique Unité
Nombre de particules ∼52M [−]

dp 550 [µm]

Masse totale de solide 12 [kg]

Richesse 0.83 [−]

Uin 0.165 = 2Umf des particules de 350µm à 20◦C [m.s−1]

Tbed 973 et 1173 [K]

phénomènes thermiques. À cause de l’inertie thermique des grains de sable, ce temps pourrait en effet
prendre de grandes valeurs. Notons qu’expérimentalement, l’apport d’énergie est probablement dû à la
seule combustion du mélange, ce qui induit de longues durées pour homogénéiser la température dans
l’ensemble du lit, tandis que la circulation d’air froid sert à maîtriser les pertes thermiques.

5.5.2 Résolution du front de flamme

Le maillage employé sur la configuration finale rassemble 32.6M de tétraèdres divisés en deux zones.
La première zone se situe dans la partie basse du réacteur, 0 ≤ z ≤ 0.8m, où les mailles sont quasi uni-
formes et ont une taille caractéristique de ∆x ≈ 1mm. La seconde constitue la partie haute du réacteur,
z ≥ 0.8m, occupée par des mailles uniformes de taille caractéristique de ∆x ≈ 2mm. Les particules
se situent majoritairement dans la première zone, où le ratio ∆x/dp vaut environ 2. La résolution du
maillage étant limitée par la taille des particules, il est impossible de résoudre un front de flamme avec
suffisamment de précision sans traitement spécifique. L’épaisseur de flamme d’un mélange air/gaz natu-
rel est de l’ordre de 500µm à la richesse prescrite [29], donc la combustion se produit majoritairement en
sous-maille. L’une des options pour contourner ce problème consiste à utiliser une approche de flamme
épaissie de type TFLES (pour "Thickened Flame for Large Eddy Simulation") en suivant la formulation
de Colin et al. [68]. Initialement dérivée pour les cas prémélangés, cette formulation permet de dila-
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ter le front de flamme sur une certaine épaisseur correspondant à un certain nombre de noeuds, tout en
conservant sa vitesse de propagation. La formulation dynamique du modèle TFLES consiste à apporter
la modification suivante à l’équation de transport des espèces chimiques :

∂
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¯̇ωk. (5.26)

F est le facteur d’épaississement, E le facteur d’efficacité, et Ω est le capteur de flamme. Le facteur
d’épaississement a pour rôle d’augmenter la diffusion de l’espèce, tout en réduisant son terme source,
ce qui garantit la conservation du taux de dégagement de chaleur. F est choisi constant dans le front de
flamme, tel que :

F = 1 + Ω(Fmax − 1). (5.27)

Le capteur de flamme Ω assure l’identification des noeuds contenus dans le front de flamme pour la
version dynamique de TFLES. Pour sa définition, on introduit une variable de progrès notée c̃ telle que :

c̃ = ‹YCO + ‹YCO2 , (5.28)

dont le terme source est :
¯̇ωc = ¯̇ωCO + ¯̇ωCO2 . (5.29)

Ce terme source a une valeur maximale notée max(¯̇ωc), préalablement mesurée sur des flammes 1D. La
valeur nodale au temps t du capteur de flamme notée Ω(x, t) est alors définie de la manière suivante :

Ω(x, t) =





1 si ¯̇ωc ≥ 10% max(¯̇ωc),

0 sinon.
(5.30)

Enfin, le facteur d’efficacité est introduit afin de corriger l’erreur générée par l’épaississement du front de
flamme, car celui-ci modifie l’interaction flamme-turbulence. En effet, épaissir artificiellement le front
de flamme conduit à une perte de la surface de flamme. E correspond donc à un facteur de plissement
de sous-maille destiné à augmenter la vitesse de flamme turbulente pour compenser cette perte. La fi-
gure 5.43 schématise le principe de la flamme épaissie. Dans nos simulations, on utilise E = 1, car là où
un front de flamme se propage librement, sa vitesse reste majoritairement dictée par celle d’agitation du
lit.

5.5.3 Influence du schéma cinétique

Dans cette étude, la combustion du méthane dans l’air est modélisée grâce à trois schémas cinétiques
de type Arrhénius : les schémas de Dryer & Glassman [87] et de Franzelli et al. [108] (BFER) présentent
des mécanismes à 2 étapes mettant en jeu 6 espèces chimiques. Le schéma GRI 3.0 de Smith et al. [271]
comporte 325 réactions et 53 espèces transportées. Ce dernier schéma étant le plus détaillé, il sert ici
de référence. L’objectif du premier test préliminaire est de quantifier l’impact du mécanisme chimique
sur la modélisation du lit fluidisé réactif. Il consiste en un lit 1D statique de 80 particules fixes de dia-
mètre 550µm et arrangées en un réseau cubique simple. La grille eulérienne comporte une seule cellule
dans les deux directions transversales périodiques et 400 cellules dans la direction de l’écoulement. La
hauteur de maille est prise égale au diamètre des particules, tandis que leurs dimensions transversales
constituent des paramètres variables afin d’ajuster la valeur de la fraction volumique de fluide, et ainsi
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FIGURE 5.43: Schématisation du principe de l’épaississement de flamme. Le front de flamme, qui ne
peut être résolu directement sur le maillage, est épaissi de façon à être capté sur plusieurs noeuds, ici
simplement sur une maille.

pouvoir étudier l’influence de ce paramètre. Un prémélange air/gaz naturel pauvre est injecté dans ce lit
statique à une vitesse Uin = SL/5, SL étant la vitesse de flamme estimée dans cette configuration. La
richesse est identique à celle du lit fluidisé du LGC ciblé, soit φ = 0.83. L’allumage du mélange est
effectué en chauffant les particules à haute température. Les particules sont ensuite refroidies jusqu’à
atteindre la température de consigne Tbed. Lorsque l’état stationnaire est atteint, deux situations peuvent
être observées : soit une flamme prémélangée se stabilise au-dessus du lit de particules, soit la conversion
du méthane est effectuée dans le lit parmi les particules. Ces deux mécanismes peuvent être identifiés en
localisant le taux de conversion maximum du méthane max(|ω̇CH4 |). Dans cette partie, le facteur Fmax
présent dans l’équation 5.26 est fixé à 10. Ce cas test est illustré sur la figure 5.44 avec deux positions
types pour la zone de réaction en régime stationnaire, ici repérable sur les profils de température et de la
fraction massique de méthane YCH4 .

La figure 5.45 présente les cartes de stabilité de chaque schéma cinétique investigué obtenues à
partir du cas test 1D de la figure 5.44, pour différentes valeurs de la fraction volumique de fluide ε ∈
[0.476;∼ 1] et de Tbed ∈ [600◦C; 1100◦C]. Une simulation est lancée pour chaque couple (ε,Tbed) et
chaque mécanisme cinétique. Une fois un régime stationnaire atteint, la hauteur à laquelle max(|ω̇CH4 |)
est localisé est relevée et comparée à la hauteur de lit. Il est alors possible de savoir si la zone de réaction
associée est située au-dessus ou bien dans du lit de particules. La température critique expérimentale est
plutôt bien reproduite par le schéma cinétique GRI 3.0 sur une large gamme de valeurs de ε. On observe
que l’augmentation de ε, donc la diminution du taux de solide, facilite la migration de la zone majoritaire
de réaction à l’intérieur du lit, qui se produit à des températures de plus en plus basses. Ceci confirme
le fait que les particules ont un rôle de puits thermique dans cette configuration. Pour des valeurs de
ε > 0.97, la flamme peut se stabiliser à l’intérieur du lit pour n’importe quelle valeur de Tbed, ce qui
indique que même pour des températures inférieures à la température critique, une zone de réaction
pourrait éventuellement apparaître dans les bulles formées dans le lit, si celles-ci sont assez vides. Le
schéma cinétique de Dryer & Glassman reproduit assez fidèlement ces tendances, et présente un coût
de calcul bien plus abordable. Cependant, il apparaît clairement que le schéma BFER ne parvient pas
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T = 293K
<latexit sha1_base64="0ZDV4VASlOV2/k2qVvH6EGF8+LY="></latexit><latexit sha1_base64="0ZDV4VASlOV2/k2qVvH6EGF8+LY="></latexit><latexit sha1_base64="0ZDV4VASlOV2/k2qVvH6EGF8+LY="></latexit><latexit sha1_base64="0ZDV4VASlOV2/k2qVvH6EGF8+LY="></latexit>

⇡<latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit><latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit><latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit><latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit>

hauteur de lit
<latexit sha1_base64="Yfzppd5BYAvMYIwgb2K3JyZD7WQ=">AAAC2nicjVHLSsNAFD2Nr1pfVXHlJlgEVyURQZdFNy4r2Ae0RZJ02g7Ni8lELKUbd+LWH3CrHyT+gf6Fd8YU1CI6IcmZc+85M/deN/Z5Ii3rNWfMzS8sLuWXCyura+sbxc2tehKlwmM1L/Ij0XSdhPk8ZDXJpc+asWBO4Pqs4Q7PVLxxzUTCo/BSjmLWCZx+yHvccyRRV8WdduBGN+OBk0qWCrPLTJ/LyVWxZJUtvcxZYGeghGxVo+IL2ugigocU ARhCSMI+HCT0tGDDQkxcB2PiBCGu4wwTFEibUhajDIfYIX37tGtlbEh75ZlotUen+PQKUprYJ01EeYKwOs3U8VQ7K/Y377H2VHcb0d/NvAJiJQbE/qWbZv5Xp2qR6OFE18Cpplgzqjovc0l1V9TNzS9VSXKIiVO4S3FB2NPKaZ9NrUl07aq3jo6/6UzFqr2X5aZ4V7ekAds/xzkL6odl2yrbF0elymk26jx2sYcDmucxKjhHFTXyHuMRT3g22satcWfcf6YauUyzjW/LePgAAfKYWA==</latexit><latexit sha1_base64="Yfzppd5BYAvMYIwgb2K3JyZD7WQ=">AAAC2nicjVHLSsNAFD2Nr1pfVXHlJlgEVyURQZdFNy4r2Ae0RZJ02g7Ni8lELKUbd+LWH3CrHyT+gf6Fd8YU1CI6IcmZc+85M/deN/Z5Ii3rNWfMzS8sLuWXCyura+sbxc2tehKlwmM1L/Ij0XSdhPk8ZDXJpc+asWBO4Pqs4Q7PVLxxzUTCo/BSjmLWCZx+yHvccyRRV8WdduBGN+OBk0qWCrPLTJ/LyVWxZJUtvcxZYGeghGxVo+IL2ugigocU ARhCSMI+HCT0tGDDQkxcB2PiBCGu4wwTFEibUhajDIfYIX37tGtlbEh75ZlotUen+PQKUprYJ01EeYKwOs3U8VQ7K/Y377H2VHcb0d/NvAJiJQbE/qWbZv5Xp2qR6OFE18Cpplgzqjovc0l1V9TNzS9VSXKIiVO4S3FB2NPKaZ9NrUl07aq3jo6/6UzFqr2X5aZ4V7ekAds/xzkL6odl2yrbF0elymk26jx2sYcDmucxKjhHFTXyHuMRT3g22satcWfcf6YauUyzjW/LePgAAfKYWA==</latexit><latexit sha1_base64="Yfzppd5BYAvMYIwgb2K3JyZD7WQ=">AAAC2nicjVHLSsNAFD2Nr1pfVXHlJlgEVyURQZdFNy4r2Ae0RZJ02g7Ni8lELKUbd+LWH3CrHyT+gf6Fd8YU1CI6IcmZc+85M/deN/Z5Ii3rNWfMzS8sLuWXCyura+sbxc2tehKlwmM1L/Ij0XSdhPk8ZDXJpc+asWBO4Pqs4Q7PVLxxzUTCo/BSjmLWCZx+yHvccyRRV8WdduBGN+OBk0qWCrPLTJ/LyVWxZJUtvcxZYGeghGxVo+IL2ugigocU ARhCSMI+HCT0tGDDQkxcB2PiBCGu4wwTFEibUhajDIfYIX37tGtlbEh75ZlotUen+PQKUprYJ01EeYKwOs3U8VQ7K/Y377H2VHcb0d/NvAJiJQbE/qWbZv5Xp2qR6OFE18Cpplgzqjovc0l1V9TNzS9VSXKIiVO4S3FB2NPKaZ9NrUl07aq3jo6/6UzFqr2X5aZ4V7ekAds/xzkL6odl2yrbF0elymk26jx2sYcDmucxKjhHFTXyHuMRT3g22satcWfcf6YauUyzjW/LePgAAfKYWA==</latexit><latexit sha1_base64="Yfzppd5BYAvMYIwgb2K3JyZD7WQ=">AAAC2nicjVHLSsNAFD2Nr1pfVXHlJlgEVyURQZdFNy4r2Ae0RZJ02g7Ni8lELKUbd+LWH3CrHyT+gf6Fd8YU1CI6IcmZc+85M/deN/Z5Ii3rNWfMzS8sLuWXCyura+sbxc2tehKlwmM1L/Ij0XSdhPk8ZDXJpc+asWBO4Pqs4Q7PVLxxzUTCo/BSjmLWCZx+yHvccyRRV8WdduBGN+OBk0qWCrPLTJ/LyVWxZJUtvcxZYGeghGxVo+IL2ugigocU ARhCSMI+HCT0tGDDQkxcB2PiBCGu4wwTFEibUhajDIfYIX37tGtlbEh75ZlotUen+PQKUprYJ01EeYKwOs3U8VQ7K/Y377H2VHcb0d/NvAJiJQbE/qWbZv5Xp2qR6OFE18Cpplgzqjovc0l1V9TNzS9VSXKIiVO4S3FB2NPKaZ9NrUl07aq3jo6/6UzFqr2X5aZ4V7ekAds/xzkL6odl2yrbF0elymk26jx2sYcDmucxKjhHFTXyHuMRT3g22satcWfcf6YauUyzjW/LePgAAfKYWA==</latexit>

gaz frais
<latexit sha1_base64="2Plyr8xNVkuyEhVtgpKLwaQOTgQ="></latexit><latexit sha1_base64="2Plyr8xNVkuyEhVtgpKLwaQOTgQ="></latexit><latexit sha1_base64="2Plyr8xNVkuyEhVtgpKLwaQOTgQ="></latexit><latexit sha1_base64="2Plyr8xNVkuyEhVtgpKLwaQOTgQ="></latexit>

gaz brûlés
<latexit sha1_base64="tCIQdmBCxFCkhkUsHOJtzlNct3U="></latexit><latexit sha1_base64="tCIQdmBCxFCkhkUsHOJtzlNct3U="></latexit><latexit sha1_base64="tCIQdmBCxFCkhkUsHOJtzlNct3U="></latexit><latexit sha1_base64="tCIQdmBCxFCkhkUsHOJtzlNct3U="></latexit>

Tp = Tbed
<latexit sha1_base64="nlQghp1IvsmXxU/BFGaZ/Uw6/Pk="></latexit><latexit sha1_base64="nlQghp1IvsmXxU/BFGaZ/Uw6/Pk="></latexit><latexit sha1_base64="nlQghp1IvsmXxU/BFGaZ/Uw6/Pk="></latexit><latexit sha1_base64="nlQghp1IvsmXxU/BFGaZ/Uw6/Pk="></latexit>

⇡<latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit><latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit><latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit><latexit sha1_base64="7JGqh+bFqP0ijbqEE/LgYu3Skfc="></latexit>
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hauteur de lit
<latexit sha1_base64="Yfzppd5BYAvMYIwgb2K3JyZD7WQ="></latexit><latexit sha1_base64="Yfzppd5BYAvMYIwgb2K3JyZD7WQ="></latexit><latexit sha1_base64="Yfzppd5BYAvMYIwgb2K3JyZD7WQ="></latexit><latexit sha1_base64="Yfzppd5BYAvMYIwgb2K3JyZD7WQ="></latexit>

Tbed > Tcrit
<latexit sha1_base64="FCJq5DsX3jt9uBI84HaL4vtuU6U="></latexit><latexit sha1_base64="FCJq5DsX3jt9uBI84HaL4vtuU6U="></latexit><latexit sha1_base64="FCJq5DsX3jt9uBI84HaL4vtuU6U="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="pN6xwE0+7e62A/yQ/IwGYY7Wx8o="></latexit><latexit sha1_base64="pN6xwE0+7e62A/yQ/IwGYY7Wx8o="></latexit><latexit sha1_base64="1BfiW0AVbZuWmrmRCkhI7UztKJY="></latexit><latexit sha1_base64="FCJq5DsX3jt9uBI84HaL4vtuU6U="></latexit><latexit sha1_base64="FCJq5DsX3jt9uBI84HaL4vtuU6U="></latexit><latexit sha1_base64="FCJq5DsX3jt9uBI84HaL4vtuU6U="></latexit><latexit sha1_base64="FCJq5DsX3jt9uBI84HaL4vtuU6U="></latexit><latexit sha1_base64="FCJq5DsX3jt9uBI84HaL4vtuU6U="></latexit><latexit sha1_base64="FCJq5DsX3jt9uBI84HaL4vtuU6U="></latexit>

Tbed < Tcrit
<latexit sha1_base64="OyPPg8Dr/aurZVOvOJgTd+Kx1js="></latexit><latexit sha1_base64="OyPPg8Dr/aurZVOvOJgTd+Kx1js="></latexit><latexit sha1_base64="OyPPg8Dr/aurZVOvOJgTd+Kx1js="></latexit><latexit sha1_base64="OyPPg8Dr/aurZVOvOJgTd+Kx1js="></latexit>

FIGURE 5.44: Présentation du cas test 1D pour la validation de la méthodologie employée. Lit statique
de particules sur la gauche, à une fraction volumique de fluide et une température fixées. Sur la droite,
deux positions typiques pour la zone de réaction : en haut, pour Tbed > Tcrit, les profils de température
de gaz T et de fraction massique de méthane YCH4 indiquent que la zone de réaction est située dans le lit
de particules. En bas, pour Tbed < Tcrit, les profils indiquent que le front de flamme est situé au-dessus
du lit.

représenter le comportement attendu. Pour une température de 750◦C, la flamme est systématiquement
localisée parmi les particules, même pour les configurations les plus denses. Le mécanisme cinétique du
schéma de Dryer & Glassman s’écrit :

CH4 +
3

2
O2 → CO + 2H2O étape 1

CO +
1

2
O2 → CO2 étape 2

(5.31)

tandis que celui du schéma BFER suit, où la seconde réaction est cette fois-ci réversible :

CH4 +
3

2
O2 → CO + 2H2O étape 1

CO +
1

2
O2 ↔ CO2 étape 2

(5.32)

La cause des erreurs commises par le schéma BFER dans la reproduction de Tcrit pourrait être l’éner-
gie d’activation de la première réaction. Celle-ci vaut 35.5kcal.mol−1 dans le cas du BFER, contre
48.4kcal.mol−1 pour Dryer & Glassman. Ainsi, une énergie moindre suffit au BFER pour amorcer la
conversion du méthane, qui donne des zones de réaction progressant trop rapidement vers le lit de parti-
cules. Le BFER est en effet un schéma écrit pour retrouver une bonne vitesse de flamme, et non adapté
aux problèmes d’auto-allumage. En conclusion, ce test nous permet de valider le choix du schéma ciné-
tique de Dryer & Glassman pour la suite de l’étude.
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Tcrit
<latexit sha1_base64="DPP35kr17U2mjbJy2nkTv1bacBI="></latexit><latexit sha1_base64="DPP35kr17U2mjbJy2nkTv1bacBI="></latexit><latexit sha1_base64="DPP35kr17U2mjbJy2nkTv1bacBI="></latexit><latexit sha1_base64="DPP35kr17U2mjbJy2nkTv1bacBI="></latexit>

GRI 3.0
<latexit sha1_base64="5sc/qz6fjgd/p8LjLly7uLy28R0="></latexit><latexit sha1_base64="5sc/qz6fjgd/p8LjLly7uLy28R0="></latexit><latexit sha1_base64="5sc/qz6fjgd/p8LjLly7uLy28R0="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="dEe57ZF6JvqxhmAHteUt6Kj0FV8="></latexit><latexit sha1_base64="dEe57ZF6JvqxhmAHteUt6Kj0FV8="></latexit><latexit sha1_base64="WYJPoUGN4kMGp9LGy65Y8yOQ3gA="></latexit><latexit sha1_base64="5sc/qz6fjgd/p8LjLly7uLy28R0="></latexit><latexit sha1_base64="5sc/qz6fjgd/p8LjLly7uLy28R0="></latexit><latexit sha1_base64="5sc/qz6fjgd/p8LjLly7uLy28R0="></latexit><latexit sha1_base64="5sc/qz6fjgd/p8LjLly7uLy28R0="></latexit><latexit sha1_base64="5sc/qz6fjgd/p8LjLly7uLy28R0="></latexit><latexit sha1_base64="5sc/qz6fjgd/p8LjLly7uLy28R0="></latexit>
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<latexit sha1_base64="das7spMed5qsQ7MlEiOEwUhEKYo="></latexit><latexit sha1_base64="das7spMed5qsQ7MlEiOEwUhEKYo="></latexit><latexit sha1_base64="das7spMed5qsQ7MlEiOEwUhEKYo="></latexit><latexit sha1_base64="das7spMed5qsQ7MlEiOEwUhEKYo="></latexit>
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DG
<latexit sha1_base64="HYQpErQVbEvUqVdUjXvZD3g/plg="></latexit><latexit sha1_base64="HYQpErQVbEvUqVdUjXvZD3g/plg="></latexit><latexit sha1_base64="HYQpErQVbEvUqVdUjXvZD3g/plg="></latexit><latexit sha1_base64="G30nvnJkyKBlKcCymNnrqTxJgV4=">AAACtXicjVLLSgMxFD0dX7VWrWs3g0VwVTJudCnowmUF+4BaZCZNa+y8TDJCKf6AWz9O/AP9C2/iCGoRzTAzJ+fec5KbmyiPpTaMvVS8peWV1bXqem2jXtvc2m7UuzorFBcdnsWZ6kehFrFMRcdIE4t+rkSYRLHoRdNTG+/dC6Vlll6aWS6GSThJ5Vjy0BDVvm40WYu54S+CoARNlCNrPOMKI2TgKJBAIIUhHCOEpmeAAAw5cUPMiVOEpIsLPKBG2oKyBGWExE7pO6HZoGRTmltP7dScVonpVaT0sU+ajPIUYbua7+KFc7bsb95z52n3NqN/VHolxBrcEPuX7jPzvzpbi8EYx64GSTXljrHV8dKlcKdid+5/qcqQQ06cxSOKK8LcKT/P2Xca7Wq3Zxu6+KvLtKyd8zK3wJvdJfU3+NnNRdA9bAWsFVwwVLGLPRxQG49wgnO00SHLER7x5J15t97dxz3wKuWF2MG34el34YWM3A==</latexit><latexit sha1_base64="Ixz8b8gLmDgCmwo5MP7+MIWqs5E="></latexit><latexit sha1_base64="Ixz8b8gLmDgCmwo5MP7+MIWqs5E="></latexit><latexit sha1_base64="c1c8p/OVkcbGL3gACL8qS7wzklU="></latexit><latexit sha1_base64="HYQpErQVbEvUqVdUjXvZD3g/plg="></latexit><latexit sha1_base64="HYQpErQVbEvUqVdUjXvZD3g/plg="></latexit><latexit sha1_base64="HYQpErQVbEvUqVdUjXvZD3g/plg="></latexit><latexit sha1_base64="HYQpErQVbEvUqVdUjXvZD3g/plg="></latexit><latexit sha1_base64="HYQpErQVbEvUqVdUjXvZD3g/plg="></latexit><latexit sha1_base64="HYQpErQVbEvUqVdUjXvZD3g/plg="></latexit>
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BFER
<latexit sha1_base64="s1f5coOwyyYDE2CvQ0jRfMRN8FU="></latexit><latexit sha1_base64="s1f5coOwyyYDE2CvQ0jRfMRN8FU="></latexit><latexit sha1_base64="s1f5coOwyyYDE2CvQ0jRfMRN8FU="></latexit><latexit sha1_base64="s1f5coOwyyYDE2CvQ0jRfMRN8FU="></latexit>

Tcrit
<latexit sha1_base64="DPP35kr17U2mjbJy2nkTv1bacBI="></latexit><latexit sha1_base64="DPP35kr17U2mjbJy2nkTv1bacBI="></latexit><latexit sha1_base64="DPP35kr17U2mjbJy2nkTv1bacBI="></latexit><latexit sha1_base64="DPP35kr17U2mjbJy2nkTv1bacBI="></latexit>

Fraction volumique de fluide " [�]
<latexit sha1_base64="das7spMed5qsQ7MlEiOEwUhEKYo="></latexit><latexit sha1_base64="das7spMed5qsQ7MlEiOEwUhEKYo="></latexit><latexit sha1_base64="das7spMed5qsQ7MlEiOEwUhEKYo="></latexit><latexit sha1_base64="das7spMed5qsQ7MlEiOEwUhEKYo="></latexit>

FIGURE 5.45: Carte de stabilité de chaque schéma cinétique investigué obtenue à partir du cas statique
1D, pour différentes valeurs de la fraction volumique de fluide ε et de Tbed.  indique que la zone de
réaction majoritaire est située au-dessus du lit de particules, et� indique qu’elle est située dans le lit. La
température critique expérimentale est également représentée.

5.5.4 Test préliminaire à petite échelle

La méthodologie mise en place est d’abord testée sur une configuration plus simple et moins coûteuse
consistant en un cylindre simple de 25cm de haut pour une section de 7.5cm de diamètre maillé avec 9M
de tétraèdres. La configuration correspond à une mise à échelle du cas réel du lit du LGC. Pour ce
cas on utilise 1.7M de particules de diamètre 550µm. Le schéma cinétique de Dryer & Glassman est
employé, ainsi que la stratégie d’épaississement de front de flamme. La figure 5.46 montre des champs
instantanés de fraction massique de méthane YCH4 et de température du gaz T pour deux températures
de lit fixe Tbed, la première à 700◦C inférieure à Tcrit, la seconde à 850◦C, de l’ordre de Tcrit. Les
résultats illustrés par le cas Tbed = 700◦C montrent un front de flamme se propageant au-dessus du lit
de particules, associé à un fort gradient de YCH4 dans cette zone de réaction. La température du gaz
y monte à 2100K. Au contraire, pour Tbed = 850◦C, la zone de réaction est plus diffuse et occupe
également l’espace dense du lit. Le gradient de YCH4 est réparti dans tout le lit et donc moins fort, tandis
que la température maximum ne monte qu’à environ 1800K (sur coupe montrée). La figure 5.47 montre
les profils moyens sur l’axe du cylindre de la différence de température T − Tbed, de fraction massique
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FIGURE 5.46: Champs instantanés de fraction massique de méthane YCH4 et de température du gaz T
pour deux températures de lit fixe

des principales espèces chimiques YK , ainsi que la PDF de terme source de méthane |ω̇CH4 | conditionnée
par la fraction volumique locale ε pour deux températures de lit fixe Tbed, la première à 700◦C inférieure
à Tcrit, la seconde à 850◦C de l’ordre de Tcrit, obtenus du cas petite échelle avec 9M de particules. Pour
Tbed = 700◦C, l’augmentation de température est plus franche que pour Tbed = 850◦C au-dessus du
lit, ce qui montre la zone de réaction est majoritairement située au-dessus du lit dans le premier cas.
Ceci correspond à la tendance observée expérimentalement sur le lit fluidisé du LGC grandeur nature
visible sur la figure 5.42. Ce déplacement de la zone majoritaire de réaction à l’intérieur du lit pour
Tbed = 850◦C se retrouve sur le profil vertical des espèces majoritaires. Pour cette température, les
profils montrent une consommation du méthane et du dioxygène et une production de dioxyde carbone à
l’intérieur du lit, trahissant la présence de zones réactives en son sein. Au contraire, pour Tbed = 700◦C,
les profils restent stables à l’intérieur du lit, pour évoluer de façon abrupte au-dessus de ce dernier. Enfin,
la PDF de terme source de méthane |ω̇CH4 | conditionnée par la fraction volumique locale ε montre qu’à
Tbed = 700◦C, la totalité de la conversion de méthane a lieu dans les zones parfaitement diluées (ε→ 1).
En revanche, pour Tbed = 850◦C, il est intéressant de constater que malgré la présence d’un maximum
de terme source dans les zones parfaitement diluées, celui-ci est également réparti dans les zones plus
densément peuplées. Il devient non nul dès les compactions proches de la close packing limit (ε ≈ 0.4),
puis augmente quasi linéairement jusqu’à ε ≈ 0.7. Pour 0.7 ≤ ε < 1 , ce qui peut correspondre aux
valeurs rencontrées dans les bulles en ascension dans le lit, |ω̇CH4 | est quasiment constant. Ceci nous
offre les premiers renseignements sur le type de régime de combustion rencontré pour les températures
supérieures à la température critique : la conversion de méthane semble se faire de manière homogène
dans les zones denses, avec un terme source faible mais dans un volume important, mais également dans
les zones de vide correspondant sans doute aux bulles, avec un terme source plus important mais dans
des volumes plus faibles.
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FIGURE 5.47: Profils moyens sur l’axe du cylindre de la différence de température T − Tbed, de fraction
massique des principales espèces chimiques YK , et PDF de terme source de méthane |ω̇CH4 | condition-
née par la fraction volumique locale ε pour deux températures de lit fixe Tbed

5.5.5 Résultats sur le lit à l’échelle

Cette partie se focalise sur la simulation du lit fluidisé réactif du LGC, dont la configuration a été dé-
taillée dans la section 5.5.1. Le maillage employé rassemble 32.6M de tétraèdres divisés en deux zones.
La première zone se situe dans la partie basse du réacteur, 0 ≤ z ≤ 0.8m, où les mailles sont quasi uni-
formes et ont une taille caractéristique de ∆x ≈ 1mm. La seconde constitue la partie haute du réacteur,
z ≥ 0.8m, occupée par des mailles uniformes de taille caractéristique de ∆x ≈ 2mm. Les particules
se situent dans la première zone, où le ratio ∆x/dp vaut environ 2. L’opérateur de filtrage utilisé, décrit
dans la section 2.5, permet de travailler avec une taille de filtre approximative de ∼ 2∆x. La tempé-
rature des particules étant maintenue constante pour les raisons exposées en section 5.5.1, l’opérateur
développé dans l’équation 2.128 peut être utilisé. Les paramètres numériques utilisés dans les simula-
tions sont résumés dans le tableau 5.7. Les parois sont considérées comme non-glissantes et adiabatiques.

TABLE 5.7: Paramètres numériques utilisés pour les simulations du lit fluidisé du LGC.

Propriété relatives aux particules Valeur numérique Unité
Np 51981485 [−]

µ particule-particule 0.1 [−]

µ particule-paroi 0.3 [−]

en 0.9 [−]

kn 2000 [N.m−1]

∆tp TC/10 [s]

Les figures 5.48 et 5.49 montrent des champs instantanés de vitesse de gaz, de fraction volumique de
fluide, de terme source de méthane, de température et de fraction massique de méthane respectivement à
Tbed = 973K et Tbed = 1173K.
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FIGURE 5.48: Champs instantanés pris à différents temps à Tbed = 973K. L’échelle de couleur pour le
terme source de méthane est saturée.
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FIGURE 5.49: Champs instantanés pris à différents temps à Tbed = 1173K. L’échelle de couleur pour le
terme source de méthane est saturée.
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Les profils verticaux suivants ont été obtenus en réalisant des moyennes spatiales sur des disques
intersectant le réacteur de façon transversale, à des hauteurs situées entre 5cm et 1m tous les 5cm. Ces
opérations sont effectuées sur des champs moyennés temporellement sur 4 secondes. Les statistiques
sont démarrées 5 secondes après la mise en fluidisation du lit. Il est possible d’estimer un majorant du
temps de séjour du gaz à travers le lit à ∼ 2.4s, en prenant en compte la vitesse de gaz à 300K en
entrée et la hauteur caractéristique du lit, soit ∼ 40cm. Le temps de séjour moyen est plus court car en
réalité le gaz ne passe qu’à travers les bulles, donc à travers une section équivalente réduite. De plus,
la dilatation thermique provoque l’accélération du gaz. Le champ moyen de vitesse de gaz dans le lit
montre une vitesse d’ascension d’environ 1.5m.s−1, ce qui porte une estimation du temps de séjour
moyen à ∼ 0.27s. Une quinzaine de temps de séjour du gaz au travers du lit est ainsi comptabilisée dans
les statistiques.
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FIGURE 5.50: Coupes verticales du réacteur montrant la fraction volumique de fluide moyenne pour les
deux températures de lit étudiées, et profils verticaux correspondants au centre.

La figure 5.50 montre deux coupes verticales du réacteur colorées par la fraction volumique de fluide
moyenne pour différentes températures de lit. Au centre, on a tracé les profils verticaux correspondant.
À 973K, la zone dense occupe les 30 premiers centimètres en bas du réacteur. Une zone de projection,
marquée par des valeurs de fraction volumique de fluide intermédiaire, témoigne de l’éclatement des
bulles. Au-dessus de 50cm, la présence de particules devient anecdotique. Le profil vertical obtenu à
973K est marqué par une fraction de vide quasi constante sous 25cm, et une décroissance linéaire rapide
jusqu’à environ 50cm. À 1173K, du fait de la vitesse de fluide plus élevée due à une expansion thermique
accrue, la variation du profil vertical est moins brutale. La zone dense occupe légèrement moins d’espace
qu’à 973K, mais la zone de projection s’étale environ entre 20 et 60cm. L’augmentation de la hauteur de
lit avec la température a été avérée expérimentalement sur des réacteurs au fonctionnement proche [20].
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FIGURE 5.51: Profil vertical des fractions massiques moyennes de certaines espèces chimiques.

La figure 5.51 montre le profil vertical de fractions massiques de quelques espèces chimiques le long
du réacteur. À 1173K, le méthane est quasiment totalement consommé dans les vingt premiers centi-
mètres, dans la zone dense en particules. Le dioxyde de carbone est également produit en totalité dans
la même zone. À 973K, à l’inverse, la fraction massique de méthane reste quasiment stable jusqu’à en-
viron 20cm, puis la conversion s’initie rapidement. À environ 50cm, la baisse de la fraction massique de
méthane montre un fort ralentissement, tout en se poursuivant jusqu’à 1m. Pour ces deux températures,
on retrouve un aspect du profil de monoxyde de carbone dit "en cloche", mis en évidence expérimenta-
lement [85], qui témoigne de la nature successive de la réaction de combustion du méthane. Néanmoins,
le manque de détail du mécanisme cinétique de Dryer & Glassman [87] ne permet pas de reproduire la
localisation moyenne du pic de CO, qui en réalité coïncide avec le pic de température. Ceci est dû au
fait que la recombinaison du CO en CO2 (voir mécanisme 5.31) est endothermique, et ne peut s’activer
que lorsque la réaction 1 (exothermique) a permis de décomposer une quantité importante de CH4, donc
d’accumuler de l’énergie thermique. Les profils exposés montrent bien un changement dans le régime de
combustion de part et d’autre de la température critique.

Le profil vertical du taux du conversion du méthane, pour lequel des valeurs expérimentales sont
disponibles à 973K [84] (Les barres d’erreur expérimentale ne figurent pas parmi les résultats), est visible
sur la figure 5.52. Il est calculé comme suit :

conversion en %(z) = 100.0× YCH4(z = 0)− YCH4(z)

YCH4(z = 0)
. (5.33)

Les simulations montrent un accord qualitatif avec l’expérience. L’aspect du profil, et notamment la zone
majoritaire de réaction, située aux alentours de 40cm dans la zone diluée, est convenablement repro-
duit. Néanmoins, on peut observer une sous-estimation globale de la conversion, qui expérimentalement
montre une valeur supérieure à 99% dès 55cm, contre 92−93% dans la simulation. Notons que l’une des



Validations 270

difficultés inhérentes à cette mesure expérimentale est de figer l’ensemble des réactions dans les échan-
tillons au moment de leur prélèvement in situ, car celles-ci pourraient se poursuivre avant analyse, et
provoquer une légère surestimation de la conversion. Enfin, la bibliographie fait état d’une baisse du ren-
dement de combustion en-dessous de la température critique [21], ce qui renforce la confiance accordée
aux résultats numériques.
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FIGURE 5.52: Profil vertical du taux de conversion moyen du méthane à Tbed = 973K.

Les profils verticaux de température, à laquelle on soustrait la température du lit Tbed, sont visibles
sur la figure 5.53. À 1173K, T − Tbed < 10K montre que la combustion ayant lieu dans le lit se
fait en moyenne à la température du lit. À l’inverse, à 973K, l’écart de température montre un pic au-
dessus de la zone dense (> 30cm), à une hauteur d’environ 80cm, suggérant la présence de la zone
de réaction principale. Le pic atteint ≈ 150K au-dessus de la température du lit, ce qui correspond à
l’ordre de grandeur mis en lumière expérimentalement à cette température pour des particules de 350µm
de diamètre (voir figure 5.42). Lors d’une augmentation de 350 à 550µm de diamètre particulaire, les
travaux expérimentaux de Dounit et al. [84] montrent que la zone principale de réaction descend d’une
dizaine de centimètre vers le lit, tout en conservant l’aspect du profil de conversion du méthane (voir
figure 5.52), ce qui porte à croire que le pic de température ne devrait pas fondamentalement varier en
intensité. Il semble difficile à reproduire dans le cas de simulations Euler-Euler [129].

Sur la figure 5.54, on représente la distribution moyenne normalisée de terme puits de CH4 condi-
tionnée par la fraction volumique de fluide pour les deux températures étudiées. Les valeurs corres-
pondent à une moyenne de terme puits dans chaque classe de fraction volumique de fluide (intervalle de
0.05) pondérée par le pas de temps instantané et le volume de contrôle local : la population en % dans
chaque classe est donnée par :

PDF (ω̇CH4)|ε = 100.0×

∑
noeuds

∑
temps

ω̇CH4(t, i)∆t∆Vi

∣∣∣∣∣
ε∑

noeuds

∑
temps

ω̇CH4(t, i)∆t∆Vi
, (5.34)
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FIGURE 5.53: Profil vertical de l’écart de la température moyenne du gaz à celle du lit T − Tbed.
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FIGURE 5.54: Distribution moyenne de terme puits de CH4 conditionnée par la fraction volumique de
fluide.

où ω̇CH4(t, i) représente le terme puits de méthane au temps t au noeud i, et |ε signifie "au volume de
contrôle de fraction volumique ε". À 1173K comme à 973K, les zones majeures de réaction sont les
zones diluées (ε > 0.8). Au vu de la figure 5.51, cela semble indiquer que la combustion se produit
majoritairement dans les bulles de la zone dense à 1173K. À 973K, 90% du terme source est rencontré
dans les zones très diluées (ε > 0.95). L’idée selon laquelle la zone de réaction majoritaire se situe au-
dessus du lit de particules, développée par analyse de la figure 5.51, se trouve renforcée. Le fait que les
fractions volumiques intermédiaires (0.5 < ε < 0.8) soient peu représentées pourrait découler de leur
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faible taux de présence dans le réacteur.
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FIGURE 5.55: Évolution temporelle de l’intégrale volumique du terme puits de méthane
∫
V

ω̇CH4dV . Les

évènements les plus violents, rencontrés à 973K, sont fléchés.

L’intégrale volumique du terme puits de méthane
∫
V

ω̇CH4dV est représentée en fonction du temps

sur la figure 5.55 et nous renseigne sur la masse de méthane consommée par unité de temps. Là encore,
on distingue deux comportements distincts faisant écho aux deux régimes de combustion précédemment
mis à jour. À 1173K, le terme source est majoritairement présent dans les bulles de la partie basse du lit.
L’énergie thermique libérée par les particules est assez importante pour favoriser la combustion dans les
petites zones de vide, ce qui provoque l’apparition de petits pics de

∫
V

ω̇CH4dV . À 973K, le régime est

davantage intermittent. La combustion du méthane correspond à des évènements sporadiques violents
qui ne se déclenchent pour que les bulles d’une certaine taille qui atteignent la surface du lit, après que le
méthane s’y est accumulé sur un temps suffisamment long. Lorsque le front de flamme atteint les bords
d’une bulle, celui-ci s’éteint. La figure 5.55 révèle cinq explosions, fléchées sur le graphique. Le com-
portement explosif des lits fluidisés réactifs lorsque Tbed < Tcrit est avéré expérimentalement [85][84].
Celui-ci donne lieu a des propriétés acoustiques caractéristiques qui peuvent servir de méthode de me-
sure expérimentale. Les travaux de Zukowski [340] ont notamment montré que l’amplitude des signaux
acoustiques décroît avec l’augmentation de Tbed ∈ [1023K; 1223K] en utilisant du gaz de pétrole liqué-
fié comme combustible. Une dépendance de la fréquence des explosions est également mise à jour avec
Tbed : les faibles valeurs conduisent à un bruit intermittent ponctué de signaux intenses séparés par des
périodes calmes (extinctions), tandis pour de plus fortes de valeurs de Tbed, un "sifflement" continu se
fait entendre.

Durant les simulations à Tbed = 973K, il est possible d’observer la combustion dans des poches de
gaz situées à des altitudes de l’ordre de 15 − 20cm, au coeur de la zone dense (< 30cm). Ce comporte-
ment est singulier en-dessous de la température critique, car on s’attend à ce que les zones de réaction se
maintiennent au-dessus du lit de particules. La séquence d’images de la figure 5.56 montre cinq instants
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de la simulation. Pour chaque instant, sont visibles la fraction volumique de fluide (à gauche) et le terme
puits de méthane (au centre) sur une coupe verticale de réacteur, ainsi qu’un rendu volumique qualitatif
en 3D de ce même terme source (à droite). Ce rendu volumique permet l’observation des poches de gaz
où le terme puits est particulièrement fort. À t = 0.010s, le gaz s’enflamme dans une bulle, fléchée en
rouge, dans la zone dense. Grâce au rendu volumique, on peut voir que c’est l’allumage de la partie
supérieure d’une bulle de taille importante au-dessus de la zone dense, initié à t = 0.0s et se propa-
geant par la suite à l’intérieur de la bulle, d’abord dans sa partie supérieure (t = 0.005s) puis inférieure
(t = 0.010s), qui provoque la descente du front de flamme au coeur du lit. Expérimentalement, cet effet a
été observé et caractérisé par Baron et al. [20] lors de l’étude d’un lit fluidisé réactif fonctionnant avec un
prémélange propane-air et des particules de sable. L’auteur cherchait à comprendre pourquoi les modèles
cinétiques de la littérature peinent à reproduire l’allumage prématuré de certaines bulles, qui au cours de
leur ascension s’enflamment, bien que le temps d’induction pour leur autoallumage soit plus important
que leur temps de séjour dans le réacteur. Son étude conclue sur l’existence d’un régime de transition
situé 100 à 200K sous la température critique, pour lequel la température du lit est suffisante pour que
le front de flamme au-dessus du lit enflamme des bulles situées quelques centimètres plus bas, qui à leur
tour peuvent enflammer d’autres bulles davantage en profondeur.

5.5.6 Conclusion

Afin de parvenir à simuler le lit fluidisé à l’échelle pilote du LGC dans un formalisme DEM-CFD,
une stratégie d’épaississement du front de flamme a d’abord été mise en place. La résolution du maillage
étant limitée par la taille des particules, on fait intervenir un modèle d’épaississement qui permet de
résoudre le front de flamme sur une quantité suffisante de points. Des cartes de stabilité nous ont ensuite
guidés vers le choix d’un mécanisme réduit à six espèces (chimie de type Arrhénius) reproduisant le
comportement d’un mécanisme plus détaillé sur un lit 1D statique. Cette stratégie a été appliquée à un
lit fluidisé de taille réduite pour arriver à des résultats qualitatifs satisfaisants sur la reproduction de la
température critique. Finalement, le véritable lit, contenant 52M de particules, a pu être simulé. Deux
simulations correspondant à des températures de lit situées sous et au-dessus de la température critique
ont permis de mettre en évidence deux régimes de combustion distincts. Pour Tbed < Tcrit, la majorité de
la conversion du méthane a lieu au-dessus de la zone dense du lit, et lors de l’éclatement de bulles de gaz
frais à sa surface lors d’épisodes très marqués, donc dans les zones faiblement peuplées en particules.
Un pic de température est donc visible en moyenne 30 à 40cm au-dessus de la zone dense du lit. La
combustion est incomplète. Pour Tbed > Tcrit, la conversion est complète et a lieu à l’intérieur du lit,
en majorité dans les bulles de gaz. Elle est davantage continue, avec des pics de consommation de gaz
frais plus fréquents et moins intenses. Le lit montre un profil de température moyenne très homogène.
L’expansion thermique résultante donne lieu à une augmentation de la hauteur de lit moyenne.
L’ensemble des statistiques temporelles exposées permet de reproduire l’existence de la température
critique Tcrit du lit fluidisé du LGC mise en évidence expérimentalement, en montrant deux régimes
de combustion bien distincts à Tbed < et > Tcrit. De nombreuses concordances qualitatives avec les
expérimentations sont avérées. Ces statistiques ont été obtenues sur 2.5 secondes de temps physique
après avoir fluidisé le lit durant 5 secondes. L’une des perspectives immédiates est donc de multiplier ce
temps, afin d’assurer la convergence de ces statistiques. L’utilisation future d’un schéma cinétique plus
complet pourrait également nous renseigner sur la présence de dérivées azotés.
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FIGURE 5.56: Séquence de cinq instantanés d’une simulation à Tbed = 973K pris dans la partie basse du
réacteur. Pour chaque instant, sont visibles la fraction volumique de fluide (à gauche) et le terme puits de
méthane (au centre) sur une coupe vertical de réacteur, ainsi qu’un rendu volumique qualitatif en 3D de
ce même terme source (à droite). À t = 0.010s, le gaz s’enflamme dans une bulle, fléchée en rouge, dans
la zone dense.
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Chapitre 6

Conclusions et perspectives

Ce dernier chapitre conclue sur l’apport global des travaux effectués durant cette thèse et offre une
série de perspectives.
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6.1 Conclusions

Les écoulements granulaires sont parmi les plus présents dans notre environnement, représentent une
économie particulièrement florissante dans l’industrie, et sont déterminants du point de vue environne-
mental. Leur nature est extrêmement variée et conduit à une impressionnante diversité de phénomènes
physiques qui leurs sont propres, et que l’on retrouve à toutes les échelles spatiales et temporelles. Ces
échelles vont de la collision des molécules dans les études ab initio, passent par la formation des dunes
de sable dans le désert, les mécanismes de catalyse hétégorène dans les réacteurs chimiques, et vont
jusqu’aux ceintures d’astéroïdes du système solaire. Ce caractère multiphysique et multi-échelle les rend
particulièrement récalcitrants à l’étude, et notamment à l’analyse expérimentale. Dans ce contexte, la
simulation numérique apparaît comme un outil complémentaire pour l’étude de tels systèmes, et permet
de faciliter l’accès à de grandes quantités de grandeurs fondamentales. Comparée à l’expérimentation,
la simulation numérique est une méthode émergente. D’une manière générale, celle-ci n’en est encore
qu’au stade de la validation, c’est-à-dire que son objectif immédiat est de permettre de retrouver les ob-
servations expérimentales. Les efforts de la recherche dans ce sens la rendront un jour prédictive.

Dans le domaine du génie chimique, les écoulements granulaires sont présents dans des systèmes
dont la taille peut aller jusqu’à plusieurs dizaines de mètres, ce qui donne cours à des phénomènes
parfois hautement instationnaires et observables seulement à ces échelles. Selon le système étudié, ces
phénomènes peuvent être de nature mécanique, hydrodynamique, thermique, chimique, électrique, etc.
En revanche, l’origine de ces phénomènes repose systématiquement sur des échelles spatiales bien plus
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fines, telle que l’interaction entre les grains. La première contrainte de taille tend à imposer l’utilisation
de modèles à grande échelle pour une question de temps de retour et de coût, telles que les simulations
de type Euler-Euler, tandis que la seconde nécessite l’intervention de modèles à petite échelle, telles que
les simulations PRS, uniquement réalisables sur de petits systèmes. Pour faire le pont entre ces deux
mondes et faciliter le transit de l’information entre les deux pratiques, un formalisme à méso-échelle
est requis. Celui-ci ne se préoccupe pas des microéchelles de l’écoulement, cependant il est capable de
prendre en considération les contacts discrets entre les particules et avec leur environnement. Le passage
de l’information des modèles à méso-échelle vers ceux à macro-échelle est fondamental car ces derniers
restent aujourd’hui la meilleure option pour simuler les systèmes de taille industrielle.

Dans ce cadre, le projet MORE4LESS rassemble trois acteurs majeurs dans le domaine de la méca-
nique des fluides, afin d’explorer et promouvoir cette transmission de savoir. La contribution des travaux
effectués durant cette thèse consistait à créer au sein du code de calcul YALES2 développé au laboratoire
CORIA (Rouen) un solveur capable de modéliser le comportement d’un lit fluidisé à l’échelle pilote,
instrumenté au LGC (Toulouse). Ce lit vise à caractériser les différents régimes de combustion des ré-
acteurs à conversion de gaz naturel pour la production de chaleur et d’électricité. Expérimentalement,
deux régimes de combustion ont pu être isolés. Le premier est présent lorsque la température globale
du lit est inférieure à une certaine température critique, et conduit à l’apparition d’un front de flamme
au-dessus du lit. Le second se produit pour une température globale du lit supérieure à cette température
critique, et provoque une conversion du méthane à l’intérieur du lit. L’identification des besoins liés à
cette problématique met en jeu une capacité à simuler des lits fluidisés multi-physiques d’une part, et de
permettre leur étude dans des géométries réalistes à grande échelle d’autre part, le tout dans un contexte
non-structuré.

6.1.1 Caractère multiphysique du code

Le solveur granulaire implémenté dans YALES2 a premièrement permis l’étude de systèmes où la
phase fluide est absente ou anecdotique. Le choix du formalisme sphères molles autorise l’étude de sys-
tèmes dilués mais également denses. Une illustration est la manifestation de l’effet Janssen observée lors
de la vidange d’un sablier. Le solveur a également été éprouvé sur des tests d’impacts de billes sur des
surfaces planes.
L’ajout d’une phase fluide, modélisée dans le cadre de la LES, a ensuite fait naître de nouvelles pos-
sibilités mais également de nouvelles problématiques, au nombre desquelles on compte le couplage de
quantité de mouvement entre les phases fluide et solide. Des vérifications ont permis de valider cet as-
pect du code sur des configurations simples de lits fixes ou fluidisés isothermes, au travers l’étude de la
perte de charge du fluide. Un lit fluidisé de laboratoire comportant environ 10M de particules instrumenté
à l’Université de Birmingham a ensuite pu être simulé. Conjointement avec le laboratoire IMFT (Tou-
louse), où ce système a également fait l’objet de simulations à grande échelle grâce au code NEPTUNE,
des comparaisons ont permis de valider certains aspects des deux codes de calcul. Des validations de
YALES2 à partir de résultats de simulations au formalisme sphères dures dans des canaux en régime
dilué ont également été effectuées à l’IMFT (n’apparaissent pas dans ce manuscrit).
Un couplage thermique entre les phases a par la suite été ajouté au code. Ce type de couplage peut
s’avérer délicat. En effet, dans la phase fluide la température aura une influence sur sa masse volumique
et sa vitesse, et une mauvaise prédiction peut rapidement aboutir à des instabilités. Deux méthodes de
couplage ont été implémentées, comparées et validées sur des configurations canoniques de lits fixes en
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régime stationnaire et transitoire, avec et sans convection. Un petit lit fluidisé réalisant le refroidissement
de billes de verre chaudes par un courant d’air a été étudié, et a permis d’illustrer la capacité du code à
simuler des systèmes anisothermes.
Enfin, le code a pu être éprouvé sur la configuration anisotherme réactive à l’échelle pilote du lit flui-
disé du LGC. Cette simulation a dû faire l’objet d’une étape de validation d’un mécanisme cinétique
de type Arrhénius capable de retrouver la température critique prédite expérimentalement, ainsi que
d’une méthode d’épaississement du front de flamme. La méthodologie employée a effectivement permis
l’observation de la température critique, ainsi que la mise en évidence de deux régimes de combustion
distincts.

6.1.2 Géométrie complexe et calcul massivement parallèle

Afin de le confronter à des systèmes réalistes, c’est-à-dire mettant en jeu des géométries complexes
de taille semi-industrielle et un nombre important de particules, le code a fait l’objet de nombreuses op-
timisations. En premier lieu, la capacité à simuler des géométries complexes, c’est-à-dire dans lesquelles
on rencontre des parois non-planes, repose sur la résolution des contacts particules-paroi. L’algorithme
implémenté est de type "feature-based", et utilise le concept de régions de Voronoi afin d’identifier le
point de collision entre une particule et une paroi composée de faces, d’arêtes et de noeuds. Il s’agit d’un
schéma "exhaustif", qui n’utilise aucune hypothèse ni sur l’évolution du système ni sur la quantité de
contacts simultanés, ce qui améliore sa robustesse et son caractère générique. Enfin, il ne requiert aucun
processus itératif. Afin de ne pas pénaliser le coût du calcul, des tests hiérarchiques sont réalisés en cours
de simulation visant à isoler les particules susceptibles de heurter les parois, et pour chacune d’entre elles
d’isoler les composants de la paroi les plus proches. Le premier de ces objectif est atteint en identifiant
les cellules du maillage les plus proches des parois. Pour évoluer dans un contexte non-structuré, ce halo
de cellules est basé sur un calcul de distance exacte à la paroi, ce qui l’autorise à fonctionner même en cas
de gradients importants de tailles de cellules. Un algorithme de tri spatial de type "sphere-tree" à deux
niveaux permet ensuite d’isoler rapidement les faces de la paroi les plus proches de chaque particule.
L’ensemble de ces méthodes a permis au code de simuler des domaines cylindriques, mais également
plus complexes, tels qu’un lit transporté avec boucle complète de recirculation, mettant en jeu des tubes
coudés, des jonctions de tubes, des parties coniques, etc.

La capacité du code à simuler des systèmes de taille semi-industrielle, comportant donc plusieurs
millions de particules, passe nécessairement par l’ajout d’une couche de parallélisme. De façon prélimi-
naire, la création d’une grille cartésienne de détection au sein du domaine de chaque processeur permet,
via un algorithme de complexité linéaire vis-à-vis du nombre de particules, de détecter les partenaires
potentiels de collision. Cette grille est construite de façon dynamique, et indépendamment sur chaque
bloc en cas de domaines de processeurs disjoints. Le parallélisme évolue dans un paradigme de dé-
composition de domaine en mémoire distribuée de type MPI, et fait intervenir des particules fantômes,
constituées des particules les plus proches des interfaces interprocesseurs. La détection de ces particules
passe par la création d’un halo de cellules autour de ces interfaces, basé sur un critère de distance. La mé-
thode est approchée et consiste à transporter les coordonnées de marqueurs générés sur l’interface vers
les noeuds plus lointains pour calculer les distances. Les erreurs commises sur le calcul de ces distances
ont fait l’objet d’une étude complète sur un cas réaliste qui a permis de valider l’utilisation de la méthode
sur une large gamme de paramètres. Une fois les particules proches des interfaces isolées, celles-ci sont
rassemblées dans de nouvelles structures de données. Les grandeurs utiles au calcul des forces de contact
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sont alors packées dans un unique tableau constituant un message MPI. Finalement, la parallélisation du
code ne requiert qu’un envoi/réception de message MPI par paire de processeurs, le tout réalisé dans un
format non-bloquant favorisant le recouvrement travail/communication. Les influences de la technique
de packing et du type de communication ont également fait l’objet d’une validation sur le lit fluidisé de
Birmingham rassemblant plusieurs centaines de processeurs et 10M de particules. Sur la même configu-
ration, des temps de retour de l’ordre d’une semaine pour obtenir 15 secondes de temps physique (soit
environ trois temps de séjour) sont observés. Les performances parallèles du code montrent des scalabi-
lités fortes de 82% sur 4000 processeurs dans des cas où les particules sont équiréparties.

Afin d’améliorer les performances du code dans les cas où la distribution des particules est très hété-
rogène parmi les processeurs, un algorithme de load balancing dynamique a également été implémenté
dans YALES2. Il permet de redessiner automatiquement les contours des domaines des processeurs en
fonction de la présence des particules au sein des groupes de cellules. Cette procédure de load balan-
cing est lancée durant le calcul dès lors que l’algorithme détecte des hétérogénéités importantes dans la
distribution de particules. Deux contraintes peuvent être utilisées pour définir les fonctions de coût qui
serviront à déplacer les groupes de cellules : la première est basée sur la hauteur de lit et permet de définir
une certaine proportion de processeurs qui seront présents sous cette dernière, c’est un critère purement
géographique. La seconde est directement basée sur le nombre de particules par groupe de cellules, c’est
donc un critère numérique. L’utilisation de ces deux critères repose principalement sur le type de système
étudié et la physique rencontrée. Afin de diminuer l’empirisme de la méthode, ces deux critères peuvent
être utilisés indépendamment, ou bien au contraire conjointement. Enfin, sa stabilité est accrue par l’em-
ploi de mécanismes de relaxation progressive des contraintes prescrites si celles-ci sont trop difficiles à
satisfaire. Des gains de 50% en temps de simulation ont été observés lors de l’utilisation de l’algorithme
de load balancing dynamique sur le lit fluidisé de Birmingham comprenant 10M de particules.

6.2 Perspectives

L’ensemble des travaux effectués durant cette thèse laisse également percevoir de vastes perspectives
d’amélioration.

6.2.1 Aspects numériques

Les opérateurs de filtrage fonctionnant de proche en proche sont particulièrement attractifs dans un
cadre non-structuré. La récente bibliographie fait cependant état d’autres méthodes garantissant un carac-
tère isotrope pour cet opérateur, telle que la mollification, qui sont en train de s’imposer comme standards
sur maillages structurés. Il serait bénéfique à l’avenir d’investiguer de façon quantitative l’influence du
choix de cet opérateur sur les résultats de simulation.

Au cours de ces travaux, on a également pu remarquer que les profils de vitesse de solide en proche
paroi présentent de façon quasi systématique une surestimation importante. Il semble fondamental d’in-
vestiguer la question, qui pourrait mettre en lumière un manquement dans la modélisation adoptée. Les
causes probables de ces erreurs pourraient se situer dans l’incapacité à capter correctement les couches
limites fluides, qui seules sont descriptibles par des méthodes micro-échelles, la formulation des forces
frictionnelles, ou encore la prise en compte de la non-sphéricité des particules ou de la rugosité de paroi.
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Ce dernier point est actuellement en cours de caractérisation, en collaboration avec l’IMFT.

Enfin, les simulations tardives menées sur le lit fluidisé réactif du LGC n’ont pas permis de valider
pleinement l’utilisation du modèle d’épaississement de front de flamme (TFLES). Ce modèle n’a pas
été développé dans un contexte granulaire, par conséquent son utilisation dans un lit fluidisé doit rester
sujette à caution. Il pourrait notamment être intéressant d’étudier l’interaction de particules avec un front
de flamme, qui pourrait venir modifier leur plissement, favorisant leur extinction ou leur propagation
selon les conditions de températures rencontrées. Une étude DNS semble toute indiquée dans ce cadre.
L’influence de la présence des particules lors de l’utilisation du modèle de turbulence de Smagorinsky
pourrait également faire l’objet d’une étude, car il est probable que les particules puissent augmenter ou
diminuer la turbulence selon les échelles de tailles rencontrées.

6.2.2 Vers la simulation de systèmes de plus en plus réalistes

L’étude de certaines applications industrielles proches de celles étudiées dans ces travaux nécessite
d’aller plus loin dans la modélisation, notamment à l’image des aspects cités ci-dessous.

La monodispersité des échantillons solides reste très peu probable dans les systèmes industriels, où
des phénomènes de rupture peuvent faire varier la distribution des diamètres de particules, et provoquer
des comportements insolites qu’il est nécessaire de prévoir. Par ailleurs, il est parfois simplement difficile
de maîtriser cette distribution dans le solide initialement employé. L’hypothèse de particules sphériques
semble également abusive, et à long terme pourrait faire l’objet d’une attention particulière. Les pro-
blématiques environnementales actuelles liées à la combustion de biomasse, par essence composée de
particules de natures et de propriétés différentes, pourrait constituer une motivation supplémentaire dans
ce sens.

Les couplages chimiques entre les phases fluide et solide deviennent incontournables lors de la si-
mulation de réacteurs catalytiques, telles que celles présentes dans certaines unités de FCC. Leur im-
plémentation apparait donc comme la suite logique de ces travaux. Le savoir accumulé sur le couplage
thermique pourrait composer une base solide pour démarrer dans ce domaine.

Le lit fluidisé réactif du LGC, comme les autres systèmes profitant de la combustion, de la pyrolyse,
ou de toute autre réaction très exothermique, voit des flux radiatifs non-négligeables. Ceux-ci ne sont
aujourd’hui pas pris en compte dans le code, ce qui en constitue déjà une limitation. La problématique
environnementale encourage également l’étude de systèmes tels que les fours solaires. En parallèle, celle
de systèmes de stockage d’énergie thermique à lit fixe serait également rendue possible par l’ajout de
mécanismes de transferts thermiques conductifs particule-particule et particule-paroi. L’implémentation
de transferts conductifs autoriserait en outre la simulation de systèmes à longs temps de contact tels que
les fours rotatifs.
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