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ABSTRACT

Until recently, automotive and aeronautical engines were designed to operate with fossil
fuels. To better meet the economic and environmental challenges of the modern world and
of the energy transition, alternative fuels are developed and tested. They are used to replace
conventional fuels or as a blend to achieve the desired thermo-chemical properties. However, the
impact of these new fuels on the performance of combustion chambers remains partially known.
From this perspective, high-fidelity simulations of turbulent combustion of alternative fuels can
be reached only if a detailed multi-component description of the liquid and gas mixtures is
considered.
The objective of this thesis is to contribute to the unsteady modeling of spray flames where
complex multi-component phenomena occur : differential evaporation, multi-species mixing,
gas phase chemical reactions. To this aim, the fuel is treated as a set of multi-component mix-
tures, which may be different in the liquid and gas phases depending on the required accuracy.
Different models for the aforementioned phenomena are available in the literature, and the main
challenge is the coupling of these different approaches and their validation in realistic and com-
plex conditions.
First, the chosen multi-component approach for the gas phase, based on the transport of a large
number of species and on finite-rate chemistry, is validated for premixed flames. The expanding
spherical flame configuration was chosen to study the flame consumption speed, which is an
important parameter in combustion. In collaboration with the experimental team at the CORIA
laboratory, a flame consumption speed formalism is established for non-confined and confined
spherical expanding flames. This formalism enables to have a precise comparison of experi-
mental and numerical results for methane/air and iso-octane/air flames and to validate the gas
phase models.
Second, we focused on the physical process of evaporation. The multi-component evapora-
tion model of Abramzon-Sirignano is implemented in the YALES2 flow solver based on a
point-particle approach for the fuel droplets. This model is adapted to enable the description
of single- or multi-component evaporation with or without differential evaporation. As such,
the model is capable of dealing with various fuel surrogates. The evaporation model is com-
pared to the Spalding model and validated on experimental results of Chauveau et al. [33],
Nomura et al. [158], Ghassemi et al. [82] and Daïf et al. [47] for a single component droplet
and then two-component isolated droplet with and without convection.
Finally, the 3D Large-Eddy Simulation (LES) of a complex n-heptane/air spray flame is conduc-
ted with analytical reduced chemistry (ARC, [169, 205]). This flame was experimentally studied
at the CORIA laboratory with high fidelity diagnostics to characterize the flame structure and
provide quantitative data such as gas-phase velocity and temperature as well as local droplet
size and velocity distributions. Comparison with the experimental data [225] and with the si-
mulations carried out within the framework of the 6th Workshop on Turbulent Combustion of
Spray, shows that the current LES accurately reproduce the gas flow and properties of the dis-
persed phase. This configuration paves the way for the simulation of even more complex spray
flames with multi-component fuels.

Keywords : LES - Expanding spherical flame - Flame consumption speed - Multi-component
evaporation - Detailed chemistry - turbulent spray jet flame





RÉSUMÉ

Jusqu’à aujourd’hui, les moteurs automobiles et aéronautiques étaient conçus pour fonction-
ner avec des combustibles fossiles. Pour relever les défis économiques et environnementaux du
monde actuel et de la transition énergétique, des carburants de substitution sont développés et
testés. Ils sont utilisés pour remplacer directement les carburants classiques ou bien sous forme
de mélanges pour obtenir les propriétés thermochimiques souhaitées. Cependant, l’impact de
ces nouveaux carburants sur les performances des chambres de combustion reste partiellement
connu. Dans cette perspective, des simulations haute-fidélité de la combustion turbulente de
carburants de substitution ne peuvent être réalisées qu’à la condition de prendre en compte une
description détaillée multi-composants des mélanges de liquides et de gaz.
L’objectif de cette thèse est de contribuer à la modélisation instationnaire des flammes de spray
en présence de phénomènes complexes multi-composants : évaporation différentielle, mélange
multi-espèces, nombreuses réactions chimiques en phase gazeuse. À cet effet, le carburant est
traité comme un ensemble de mélanges à plusieurs composants, qui peuvent être différents dans
les phases liquide et gazeuse en fonction de la précision requise. Différents modèles pour les
phénomènes susmentionnés sont disponibles dans la littérature. Le principal défi est le couplage
de ces différentes approches et leur validation dans des conditions réalistes et complexes.
Premièrement, l’approche multi-composants choisie pour la phase gazeuse, basée sur le trans-
port d’un grand nombre d’espèces et sur la chimie de type Arrhénius, est validée pour les
flammes prémélangées. La configuration de flamme sphérique en expansion a été choisie pour
étudier la vitesse de consommation de la flamme, paramètre important de la combustion. En
collaboration avec l’équipe expérimentale du laboratoire CORIA, un formalisme pour l’évalua-
tion précise de la vitesse de consommation de flamme est établi pour les flammes en expansion
sphérique confinées et non confinées. Ce formalisme permet d’avoir une comparaison précise
des résultats expérimentaux et numériques pour les flammes méthane / air et iso-octane / air et
de valider ainsi le modèle de transport en phase gazeuse.
Deuxièmement, nous nous sommes concentrés sur le processus physique d’évaporation. Le
modèle d’évaporation multi-composants d’Abramzon-Sirignano est implémenté dans le solveur
fluide YALES2 en se basant sur une approche de point-force pour les gouttelettes de carburant.
Ce modèle a été adapté pour permettre de décrire l’évaporation d’un ou plusieurs composants
avec ou sans évaporation différentielle. En tant que tel, le modèle est capable de traiter di-
vers surrogates de carburant. Ce modèle d’évaporation est comparé au modèle de Spalding et
validé sur les résultats expérimentaux de Chauveau et al. [33], Nomura et al. [158], Ghas-
semi et al. [82] et Daïf et al. [47] pour une gouttelette à un seul composant, puis une gouttelette
isolée à deux composants avec et sans convection.
Enfin, la simulation aux grandes échelles (LES) d’une flamme de spray complexe n-heptane
/ air est réalisée avec une chimie analytiquement réduite (ARC, [169, 205]). Cette flamme a
été étudiée expérimentalement au laboratoire CORIA avec des diagnostics haute-fidélité pour
caractériser la structure de la flamme et fournir des données quantitatives telles que la vitesse
et la température en phase gazeuse ainsi que les distributions locales de taille et de vitesse des
gouttelettes de carburant. La comparaison avec les données expérimentales [225] et avec les si-
mulations réalisées dans le cadre du 6ème atelier sur la combustion turbulente de spray (TCS6),
montre que les LES actuelles reproduisent fidèlement l’écoulement gazeux et les propriétés de
la phase dispersée. Cette configuration ouvre la voie à la simulation de flammes de spray encore
plus complexes avec des combustibles à plusieurs composants.

Mots-clés : Simulation aux grandes échelles - Flamme sphérique en expansion - Vitesse de
consommation - Évaporation multi-composants - Chimie détaillée - Flammes de spray
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CHAPITRE 1

INTRODUCTION GÉNÉRALE
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1.4 Organisation du manuscrit . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28

1.1 Contexte

Actuellement, 80% de la consommation énergétique mondiale provient de ressources d’ori-

gine fossile, à savoir : le pétrole brut, le gaz naturel et le charbon. Ces combustibles fossiles

sont générés, il y a des millions d’années, à partir de matériaux organiques synthétisés au cœur

de la terre à des températures et des pressions très élevées. Ils ne peuvent être régénérés sur

une courte période. Pourtant, en raison notamment d’une forte demande en énergie due à la

croissance démographique et économique des pays en voie de développement, la production

mondiale du carburant ne cesse d’augmenter. Compte tenu de cette augmentation continue pré-

vue de la consommation des combustibles fossiles, la concentration atmosphérique des émis-

sions des gaz à effet de serre (GES), principalement le CO2, continuerait d’accroître, entraînant

un effet de serre anthropique et contribue ainsi à l’élévation de la température de la terre. Les

conséquences risque d’être sans précédent sur la civilisation humaine. Par ailleurs, l’expansion

thermique des océans et la fonte des glaciers devrait entraîner une élévation du niveau de la

mer et la fréquence des phénomènes météorologiques extrêmes, tels que les fortes pluies et les

tempêtes tropicales, les vagues de chaleur et de froid, les inondations et les sécheresses devrait
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continuer de croître [98]. En outre, ces impacts directs sont susceptibles d’engendrer un cer-

tain nombre d’effets secondaires, tels que l’inégalité croissante des revenus et les migrations

massives [39]. L’actualité de ces dernières années en est témoin.

Tous ces dérèglements météorologiques, socio-économiques mènent à un contexte géopoli-

tique qui a, à son tour, de fortes répercussions sur les prix du pétrole (Fig. 1.1).

Pennsylvanian oil 
boom

Summatra 
production 
began

Fears of shortage US

Growth of Venezuelan 
production

East Texas field 
discovred

Post-war reconstruction

Loss of Iranian supplies

Suez crisis

Yom Kipour war

Iranian revolution

Netback pricing 
intrduced

Iraq 
invaded 
Kuwait

Asian financial crisis

Invasion 
of Iraq

Russian
Oil exports
began

Discovred of 
Spindletop,
Texas

‘Arab 
Springs’

FIGURE 1.1 – Variation du prix de pétrole brut jusqu’à l’année 2018 en fonction des principaux
événements géopolitiques de ces dernières décennies [58].

En réponse aux impacts directs et aux effets secondaires de l’élévation de la température de

la terre, 197 pays se sont engagés, dans l’accord de Paris, COP21, de la Convention-cadre des

Nations Unies sur le changement climatique en 2015, à limiter « l’augmentation de la tempéra-

ture moyenne mondiale à un niveau bien inférieur à 2◦C au dessus des niveaux préindustriels

et en poursuivant l’action menée pour limiter l’élévation des températures à 1.5◦C par rap-

port aux niveaux préindustriels.» Pour que cela se produise, les émissions mondiales de CO2

devraient atteindre leur maximum vers 2020 et diminuer par la suite [39]. Manifestement, une

telle inversion des tendances historique en matière d’émissions exige la participation de tous
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les secteurs de l’économie, y compris celui de l’aéronautique. Cette contrainte stricte sur l’uti-

lisation des ressources en combustibles fossiles de la planète implique également qu’un tiers

des réserves mondiales de pétrole, la moitié des réserves mondiales de gaz et plus de 80% des

réserves mondiales de charbon devraient rester inutilisés pour atteindre l’objectif de 2◦C [143].

En 2001, déjà conscient de ces problématiques, l’ACARE 1, qui regroupe les acteurs de

l’industrie, des régulateurs et des chercheurs académiques, a donné naissance à deux visions :

l’une en 2001 pour 2020 connue sous le nom ACARE 2020 [6] et l’autre en 2011 pour 2050

connue sous le nom Flightpath 2050 [73]. Ces deux visions sont ambitieuses et répondent à

plusieurs objectifs : la qualité et l’accessibilité des voyages, la sécurité, le leadership industriel et

l’impact environnemental. Pour ce dernier volet, concernant le transport aérien dans sa globalité,

l’ACARE fixe comme objectif la réduction de la consommation de fuel et les émissions de CO2

de 50% par passager par kilomètre, la réduction des émissions d’oxyde d’azote à 80% et la

réduction du bruit perçu à 50%, par rapport aux chiffres de l’an 2000. Cela se traduit au niveau

moteur par une réduction de la consommation et des émissions de CO2 par 20%, réduction

des émissions NOX par 80% et de -20 dB cumulées sur le bruit moteur. Avec les plans des

constructeurs aéronautiques établis à ce jour, il est maintenant clair que ces objectifs ne seront

jamais atteints [89]. Par ailleurs, ils ont été mis à jour lors de la commission européenne de 2011

par d’autres objectifs, Flightpath 2050, plus ambitieux par rapport aux standards technologiques

de l’an 2000. Flightpath 2050 appelle à des réductions respectives de 75%, 90% et 65% d’ici

2050. Cela revient à des réductions au niveau moteur des émissions de CO2 de 30%, NOx de

70% et de 75% des suies, de CO et des imbrûlés. Le tableau (1.1) résume les objectifs des deux

visions ACARE.

Catégorie
ACARE Niveau moteur

Vision 2020 Flightpath 2050 Vision 2020 Flightpath 2050
CO2 50% 75% 20% 30%
NOX 80% 90% 80% 70%
Bruit 50% 65% -20 dB -

TABLE 1.1 – Résumé des objectifs ACARE, Vision 2020 et Flightpath 2050, par rapport aux
chiffres de l’an 2000.

1. Advisory Council for Aeronautical Research in Europe, crée en 2001.
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Les deux visions illustrent bien l’évolution de la conception des carburants de substitution.

Alors que la vision 2020 prévoit que « [...] les carburants cryogénique faiblement polluants

deviennent abordables en 2020.» [6], Flightpath 2050 déclare que « [...] la dépendance vis-à-

vis du pétrole brut est réduite par des carburants liquides en provenance d’autres sources à un

coût compétitif » [73].

Les réductions annoncées par la vision ACARE vont être obtenues en améliorant le rende-

ment des avions et de leur motorisation. Mais elles ne supprimeront pas les émissions de CO2

qui sont directement liées à la puissance requise pour faire voler un avion. Une autre voie doit

donc être poursuivie pour réduire encore plus l’empreinte environnementale du transport aérien.

Les carburants alternatifs renouvelables constituent la meilleure réponse dans le contexte actuel.

Des essais de démonstration ont été réalisés à partir de 2008 dans l’aéronautique. Ces efforts se

poursuivent aujourd’hui avec le développement de biocarburants de troisième génération basés

sur la culture de microalgues.

1.1.1 Les différents types de biocarburants

Les biocarburants sont des combustibles liquides ou gazeux produits à partir de matière

végétale appelée également biomasse. Ils proviennent notamment de l’agriculture ou de la syl-

viculture.

Les biocarburants sont généralement classés en trois générations. Chaque génération contient

un certain nombre de carburants différents. Cette classification est basée sur la source à par-

tir de laquelle le combustible est produit. La structure du biocarburant ne change pas avec le

changement de génération. C’est la source du biocarburant qui change avec le changement des

générations [56].

Les biocarburants de première génération sont généralement produits directement à par-

tir de cultures agro-alimentaires, telles que le maïs, le sucre, les graisses animales et l’huile

végétale. Le soja, le blé, les arachides, le colza, la betterave à sucre sont également des ma-

tières premières dignes d’intérêt pour la production de ce type de biocarburant. Cependant, ces

matières premières ne sont ni écologiques ni durables. Ils sont en concurrence directe avec les

cultures vivrières car ils exigent plus de terres cultivables et des quantités importantes d’eau

pour assurer un rendement correct.
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Les biocarburants de deuxième génération sont issus de la transformation de la biomasse

en hydrocarbures. Cette biomasse est générée par des résidus agricoles et forestières, de déchets

municipaux et d’huiles végétales usées. La figure (1.2) montre quelques plantes servant de

matières premières pour la production de ces biocarburants.

(a) Plante et graine de jatropha. (b) Plante et graine de Cameline

FIGURE 1.2 – Exemple de plantes servant de matières premières pour la production des biocar-
burants de deuxième génération.

Les biocarburants de troisième génération : les inconvénients associés aux biocarburants

de première et de deuxième génération, tels que la perturbation de la chaîne alimentaire mon-

diale, l’utilisation de grandes quantités d’eau, la destruction des forêts et l’augmentation des

émissions de gaz à effet de serre, ont conduit les chercheurs à trouver une solution alternative.

C’est ainsi que les biocarburants de troisième génération ont vu le jour [56, 156]. De manière

générale, les biocarburants dérivés de micro-organismes et d’algues sont considérés comme des

biocarburants de troisième génération [156]. Les algues ont besoin du CO2, des minéraux et

d’une source d’énergie lumineuse pour qu’elles se développent. Elles peuvent être cultivées

quasi partout sous condition d’une température adéquate. En plus d’être une source pour pro-

duire des biocarburants, les algues constituent une solution pour réduire la concentration dans

l’atmosphère de CO2, le principal gaz à effet de serre.

1.1.2 Les tests des biocarburants dans le transport aérien

L’utilisation des biocarburants joue un rôle essentiel pour atteindre les objectifs fixés par

l’ACARE outre les améliorations apportées à la technologie des moteurs, à l’infrastructure et

à l’exploitation de la navigation aérienne et des aéroports. Les biocarburants, notamment ceux

de troisième génération, sont renouvelables, respectueux de l’environnement et propres. Ils sont

considérés comme les carburants de substitution les plus prometteurs pour le secteur aéronau-

tique. C’est pourquoi plusieurs vols de démonstration ont été effectués depuis 2008 afin de tester

ces nouveaux carburants sur des moteurs lors de vols commerciaux.
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La base de données BioJetMap 2 permet de suivre l’évolution du secteur des biocarburants

aéronautiques à travers des vols successifs de démonstration et commerciaux. Le premier vol

d’essai de biocarburant réussi a été réalisé par Virgin Atlantic en février 2008. En juin 2011,

KLM est la première compagnie aérienne au niveau de l’union européenne, à accomplir des vols

commerciaux de biocarburants avec des passagers à bord. Sur le vol Amsterdam-Paris à bord

d’un B737, le combustible utilisé est un mélange de biocarburants produits à partir d’une huile

de cuisson usée. Après cela, 200 vols ont suivi. KLM exécute également la liaison Amsterdam-

New York JFK, sur 26 liaisons hebdomadaires et sur la liaison Amsterdam-Paris avec quatre

vols quotidiens, en utilisant un mélange d’huile de cuisson usée et de biocarburants à base

d’huile de cameline [113]. Toujours selon la base de données BioJetMap, Lufthansa est devenue

la première compagnie aérienne au monde à tester l’utilisation d’un mélange à 48.6% en volume

de biocarburants à base de jatropha, de caméline et de graisses animales lors de ses essais

quotidiens avec un Airbus A321 testé pendant six mois [113], entre juillet 2011 et décembre de

la même année.

Selon la littérature, l’utilisation de mélanges de carburants alternatifs avec Jet A-1 entraîne

une réduction significative des émissions de suie et de SOx des moteurs en raison de la teneur

faible en aromatiques et en soufre [159]. D’autres espèces sont moins affectées et leurs chan-

gements d’émissions peuvent dépendre de la technologie de la chambre de combustion (NOX,

CO, CHU) tandis que la consommation plus faible associée à la teneur énergétique plus éle-

vée de SPK (synthetic paraffinic kerosene), sans aromatiques produit par certaines technologies

de conversion 3, est un facteur de réduction des émissions de NOX et CO2. Les défis à relever

consistent à diminuer les coûts de production, à accroître le potentiel de ravitaillement, à investir

dans des installations de production et de conversion des matières premières et à assurer l’effi-

cacité de l’ensemble de la chaîne logistique, afin de permettre aux carburants de substitution de

jouer un rôle dynamique dans l’approvisionnement en carburant d’aviation.

2. http://www.biojetmap.eu/#31080
3. Il existe d’autres technologies de conversion ou de production de biocarburants qui produisent le SPK avec

des aromatiques [113].
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1.2 Motivation

L’utilisation des carburants classiques depuis les débuts de l’industrie a permis de les étudier,

expérimentalement et numériquement, afin de mieux connaître leurs propriétés et améliorer leur

rendement énergétique. Avec les contraintes économiques et environnementales évoquées pré-

cédemment, les biocarburants se sont imposés comme une alternative aux carburants d’origine

fossile. Cependant, les diverses origines des biocarburants, comme décrit supra, leur confèrent

une composition plus complexe que les carburants classiques. Afin de les utiliser dans les tech-

nologies moteur existantes, leurs propriétés thermo-chimiques et rhéologiques macroscopiques

doivent être étudiées derechef afin de les améliorer et les rapprocher davantage de celles des

carburants substitués via des mélanges de fuels. De ce fait, l’impact des biocarburants sur les

performances de la chambre de combustion d’un moteur aéronautique ou automobile reste mal

estimé.

L’évaluation de l’effet des carburant alternatifs sur les performances et les émissions moteur

nécessite donc des outils de simulation prédictifs capables de bien représenter l’ensemble des

processus physico-chimiques qui s’y produisent. Par conséquent, il apparaît essentiel d’avoir

une représentation fine de la structure de la flamme de spray dans les simulations haute fidélité

de la combustion turbulente. Dans ce type de simulation, la difficulté est double. D’une part le

caractère fortement multi-échelles de ces écoulements où les radicaux chimiques sont produits

et consommés sur quelques microns alors que la taille typique d’une chambre de combustion

aéronautique est de l’ordre de la dizaine de centimètres. D’autre part, la composition complexe

des carburants classiques et alternatifs doit être considérée via une cinétique chimique repré-

sentative afin de mieux reproduire la structure de flamme. L’augmentation de la puissance des

super-calculateurs, depuis plusieurs années, a permis d’améliorer la représentation de la ciné-

tique chimique et des régimes de combustion dans les simulations instationnaires. Cela a fait

émerger une autre difficulté qui consiste à résoudre ce type de problème sur des machines mas-

sivement parallèles, ce qui nécessite de répartir le calcul des phénomènes de réaction/diffusion

sur l’ensemble des processeurs indépendamment du maillage.

Cette thèse s’inscrit dans cette optique de simulation de flammes de spray de carburants

complexes avec une chimie détaillée sur des maillages suffisamment fins.
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1.3 Objectifs de la thèse

Les travaux menés dans le cadre de cette thèse ont plusieurs objectifs. Le premier est de

démontrer la faisabilité de transporter un grand nombre d’espèces et d’intégrer des schémas

cinétiques de grande taille dans la simulation 3D instationnaire. On cherche à répondre à la

question : les méthodes d’intégration spatiale et temporelle à l’état de l’art sont-elles suffisam-

ment précises et performantes pour faire des simulations DNS et LES de brûleurs réels ? Pour ce

faire, une étude introductive est réalisée par une simulation DNS 3D d’une flamme sphérique en

expansion, monophasique, en utilisant une chimie détaillée. Avant d’aller vers la simulation des

flammes diphasiques, le deuxième objectif est de coupler les approches de transport complexe

à des modèles d’évaporation qui incluent plusieurs composants et qui représentent correcte-

ment l’évaporation différentielle des composants. Démontrer ainsi que ces approches peuvent

s’appliquer à des flammes de spray réalistes. Enfin, réaliser une simulation LES d’une flamme

de spray en utilisant les même méthodes numériques d’intégration spatiale et temporelle et le

modèle d’évaporation est couplé aux approches de transport complexe.

Ce travail de thèse est une étape nécessaire vers un nouveau niveau de fidélité dans la pré-

diction des flammes de spray de carburants complexes.

1.4 Organisation du manuscrit

Le travail présenté dans ce manuscrit s’organise en sept chapitres organisés comme suit :

Chapitre 1 : Introduction.

Ce chapitre vise, d’une part, à circonscrire le contexte général du travail et à préciser ses objec-

tifs, et d’autre part à revenir sur les principales motivations et objectifs qui ont conduit au choix

de ce sujet.

Chapitre 2 : Équations et modèles pour les écoulements réactifs.

Le 2ème chapitre décrit les équations de la mécanique des fluides qui gouvernent les écoulements

réactifs. Les différentes approches et méthodes du formalisme LES sont également présentées

dans le cadre des écoulements turbulents à faible nombre de Mach, ainsi que le code de calcul

YALES2, utilisé pour réaliser les simulations de cette thèse.
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Chapitre 3 : Étude de la vitesse de consommation d’une flamme laminaire sphérique en

expansion.

Ce chapitre 3 consiste en l’étude numérique de la vitesse de consommation d’une flamme mono-

phasique sphérique en expansion, dans ses deux configurations non-confinée et confinée (§3.4

et §3.5). Deux fuels sont utilisés pour cette étude : le méthane et l’iso-octane. La simulation

réalisée dans cette étude est une DNS 3D avec les mêmes méthodes numériques que le autres

simulations réalisées au cours de cette thèse. L’objectif principal de ce chapitre est de valider la

méthodologie avec des schémas détaillés.

Chapitre 4 : Modélisation de l’évaporation d’une goutte isolée multi-composants.

Dans ce chapitre, nous introduisons dans un premier temps les bases de la modélisation numé-

rique de la phase dispersée. La modélisation de la composition de la goutte multi-composants est

également traitée. Dans un deuxième temps, sera présenté le modèle d’évaporation d’Abramzon-

Sirignano qui sera validé dans le chapitre 5 et utilisé pour l’étude de la flamme de spray turbu-

lente dans le chapitre 6.

Chapitre 5 : Validation du modèle d’évaporation sur une goutte isolée.

La validation du modèle d’évaporation exposé dans le chapitre précédent est résumée dans ce

chapitre 5. Ainsi, nous commençons d’abord par exposer les cas de validation du modèle sur

un cas d’évaporation : d’une goutte mono-composant de n-heptane, d’une goutte surrogate de

kérosène, puis d’une goutte bi-composants n-heptane/hexadécane, enfin le modèle est validé sur

un d’évaporation d’une goutte isolée bi-composants dans un écoulement d’air chaud.

Chapitre 6 : Simulation d’une flamme de spray turbulente.

Le chapitre 6 est consacré à l’étude numérique de la flamme de spray turbulente n-heptane/air

qui a été étudiée expérimentalement au laboratoire CORIA. L’objectif de ce chapitre est d’ef-

fectuer la LES de ce brûleur avec une chimie analytique réduite, afin de démontrer la capacité

de la méthode à récupérer la structure de flamme appropriée.

Chapitre 7 : Conclusion.

Le chapitre 7 vient clore ce manuscrit avec une conclusion générale sur les travaux exposés.

Des perspectives de recherche sont proposées sur l’étude des flammes diphasiques avec des

combustibles multi-composants.
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2.1 Introduction

Ce chapitre rappelle les équations de la mécanique des fluides régissant le mouvement des

écoulements réactifs, gazeux. Seront également abordées, les différentes approches et méthodes

pour le formalisme LES dans le cas des écoulements à faible nombre de Mach, ainsi que les

outils de modélisation présents dans le code de calcul YALES2 [44], code utilisé pour réaliser

les simulations présentées dans le cadre de cette thèse.

2.2 Propriétés thermodynamiques d’un mélange

2.2.1 Description de la composition d’un mélange

La densité ρ d’un volume de contrôle V contenant une masse m est donnée par la relation

ρ = m

V
(2.1)

La masse molaire s’écrit comme le rapport entre la masse et le nombre de moles n

W = m

n
(2.2)

La composition du mélange est définie par ses fractions massiques Yk et molaires Xk pour

k = 1 à N , avec N le nombre des espèces dans le mélange. Les fractions massiques et molaires

sont données, respectivement, par les deux expressions

Yk = mk

m
(2.3)

et

Xk = nk
n

(2.4)

où mk est la masse et nk le nombre de moles de l’espèce k dans le volume V . La somme de

chacune de ces fractions massiques et molaires doit être égale à l’unité (Eq 2.5 et 2.6).

Nsp∑
k=1

Yk = 1 (2.5)
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Nsp∑
k=1

Xk = 1 (2.6)

La masse molaire d’un mélange peut être exprimée par deux relations. Soit en fonction des

fractions molaires (2.7), soit en fonction des fractions massiques (2.8)

W =
Nsp∑
k=1

XkWk (2.7)

1
W

=
Nsp∑
k=1

Yk
Wk

(2.8)

avec

Wk = mk

nk
(2.9)

la masse molaire de l’espèce k.

2.2.2 Description de la thermodynamique d’un mélange

Dès lors qu’un mélange multi-composants est étudié, il est nécessaire de définir les lois de

mélange qui régissent les propriétés physiques globales du système.

La capacité calorifique molaire de l’espèce k à la pression standard P0 = 1 atm en fonction

de la température T est déterminée à l’aide d’une approximation polynomiale ajustée à partir

de données expérimentales [5], aussi appelée "polynôme NASA" :

Cm
p,k(T, P0)
R

= a1,k + a2,kT + a3,kT
2 + a4,kT

3 + a5,kT
4 (2.10)

où R = 8.314 J.mol−1.K−1 désigne la constante des gaz parfaits.

L’enthalpie et l’entropie sont définies à partir de la capacité calorifique comme :
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Hm
k (T, P0) =

∫ T

T 0
Cm
p,k(θ, P0) dθ + ∆h0,m

f,k (2.11)

Smk (T, P0) =
∫ T

T 0

Cm
p,k(θ, P0)
θ

dθ (2.12)

avec ∆h0,m
f,k l’enthalpie molaire de formation de l’espèce k à la pression standard P0 et

T 0 la température de référence. T 0 est définie de manière à obtenir Hm
k (T0, P0) = ∆h0,m

f,k .

Elle est couramment choisie à T0 = 298.15 K [178]. On peut en déduire les approximations

polynomiales pour l’enthalpie et l’entropie :

Hm
k (T, P0)
RT

= a6,k

T
+ a1,k + a2,k

2 T + a3,k

3 T 2 + a4,k

4 T 3 + a5,k

5 T 4 (2.13)

Smk (T, P0)
R

= a7,k + a1,k ln(T ) + a2,kT + a3,k

2 T 2 + a4,k

3 T 3 + a5,k

4 T 4 (2.14)

où a6,k = ∆h0,m
f,k . Les coefficients an,k dépendent de chaque espèce mais aussi du domaine

de température dans lequel le mélange se situe. Il existe 7 coefficients pour les températures

basses et 7 autres pour les températures hautes. Les températures basses s’étendent de 300 à

1 000 K et les températures hautes de 1 000 à 5 000 K. Cependant, les valeurs haute, basse et in-

termédiaire de température sont potentiellement définies indépendamment pour chaque espèce.

Un ensemble de 14 coefficients et 3 températures est donc nécessaire pour chaque espèce.

À partir des propriétés individuelles des espèces, il est possible de déterminer les propriétés

molaires du mélange contenant Nsp espèces à l’aide des lois de mélange suivantes :

Cm
p (T, P,X) =

Nsp∑
k=1

XkC
m
p,k(T, P0) (2.15)

Hm(T, P,X) =
Nsp∑
k=1

XkH
m
k (T, P0) (2.16)

Sm(T, P,X) =
Nsp∑
k=1

Xk

(
Smk (T, P0)−R ln

(
P

P0

)
−R ln(Xk)

)
(2.17)

Les deux premières lois correspondent à de simples lois additives alors que celle sur l’en-
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tropie est plus complexe et fait intervenir un terme de pression et un terme de mélange. Les

relations (2.15), (2.16) et (2.17) permettent de calculer directement les propriétés molaires. La

capacité calorifique massique Cp, l’enthalpie massique H et l’entropie massique S sont alors

obtenues comme suit :

Cp =
Cm
p

W
(2.18)

H = Hm

W
(2.19)

S = Sm

W
(2.20)

2.2.3 La loi des gaz parfaits

Il est important de noter que l’hypothèse des gaz parfaits est retenue pour l’ensemble de ces

travaux. Elle donne une relation entre la pression et la température,

P = ρrT , avec r = R

W
. (2.21)

Cette équation a pour but de lier la pression, la masse volumique et la température afin de

fermer les équations de conservation présentées ci-dessous.

2.3 Équations de conservation de la phase gazeuse

Dans un milieu continu, le comportement des fluides est régi par le système des équations de

Navier-Stokes. Leur dérivation peut être trouvée dans [14, 86, 94]. Les équations bilans sont des

équations aux dérivées partielles (EDP) qui traduisent au niveau macroscopique la conservation

de la masse, la quantité de mouvement et l’énergie.

Lors d’un calcul turbulent réactif, il est nécessaire de résoudre ces équations de Navier-

Stokes auxquelles viennent s’ajouter différentes équations de bilan liées à la combustion [10,

116, 236]. Dans le cas d’utilisation d’une chimie détaillée, il faut ajouter autant d’équations de

transport que d’espèces présentes dans le schéma cinétique.
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2.3.1 Équations de conservation et loi d’état

Dans le cas de combustion d’un mélange deNsp espèces chimiques, la simulation numérique

directe nécessite la résolution d’un système de Nsp + 4 équations de transport. Ces équations

de conservation sont données ci-dessous sous leur forme conservative. La notation classique

d’Einstein sur les indices répétés est utilisée. En coordonnées cartésiennes, pour chaque com-

posante i, j = 1, 2 ou 3.

2.3.1.1 conservation de la quantité de mouvement

La conservation de la quantité de mouvement s’écrit,

∂ρuj
∂t

+ ∂ρuiuj
∂xi

= − ∂P
∂xj

+ ∂τij
∂xi

(2.22)

avec P est la pression locale et τij le tenseur des contraintes visqueuses. Pour un fluide

Newtonien, ce dernier s’écrit :

τij = µ

(
∂ui
∂xj

+ ∂uj
∂xi

)
− 2

3µ
∂uk
∂xk

δij, (2.23)

où δij le symbole de Kronecker et µ désigne la viscosité dynamique du mélange. Ce dernier

coefficient dépend de la température T et de la composition locale.

Les deux termes de la partie droite de l’équation (2.22) peuvent être sommés pour définir le

tenseur des contraintes σij :

σij = τij − Pδij (2.24)

Le tenseur des déformations Sij et sa partie déviatrice, dont la trace est nulle, étant définis

comme :

Sij = 1
2

(
∂ui
∂xj

+ ∂uj
∂xi

)
et SDij = Sij −

1
3Skkδij (2.25)
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l’Eq. (2.22) se réécrit :

∂ρuj
∂t

+ ∂ρuiuj
∂xi

= − ∂P
∂xj

+ ∂

∂xi
2µSDij (2.26)

2.3.1.2 Conservation des espèces chimiques

L’équation de conservation des espèces est donnée par :

∂ρYk
∂t

+ ∂ρuiYk
∂xi

= ∂Fk,i
∂xi

+ ω̇k (2.27)

où Yk est la fraction massique de l’espèce k, défini par l’équation (2.3). Pour garantir la conser-

vation de la masse, les sommes des termes sources des espèces et des gradients de flux de

diffusion doivent vérifier les deux contraintes suivantes :

Nsp∑
k=1

ω̇k = 0 (2.28)

Nsp∑
k=1

∂Fk,i
∂xi

= 0 (2.29)

avec le flux de diffusion Fk,i de l’espèce k, dans la direction i, dépend de la vitesse de diffusion

Vk,i de l’espèce k dans la même direction :

Fk,i = −ρVk,iYk (2.30)

D’après F. A. Williams [178, 235], la vitesse de diffusion par espèce Vk,i peut être obtenue

analytiquement en résolvant le système matriciel :

∂Xk

∂xi
=

Nsp∑
j=1

XkXj

Dkj
(Vj,i − Vk,i) + (Yk −Xk)

∂(lnP )
∂xi

+ ρ

P

Nsp∑
j=1

YkYj (fk − fj) (2.31)

où Djk = Dkj est le coefficient de diffusion massique binaire de l’espèce j dans l’espèce k

et il dépend de la température T , de la pression P et de la fraction massique Yk. fj représente

les forces volumiques pour l’espèce j. Néanmoins, le système (2.31) est un système linéaire de

taille N2
sp et doit être résolu pour les trois directions de l’espace et à chaque instant pour les
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écoulements instationnaires [178]. De point de vue algorithmique, c’est une tâche très coûteuse

et complexe à implémenter [65]. Pour outrepasser cette complexité, les codes de calcul utilisent

des approximations afin d’exprimer la vitesse de diffusion. La résolution du système (2.31) par

inversion peut être remplacée par l’approximation proposée par Hirschfelder et Curtiss [94] qui

est la meilleure approximation du premier ordre à la résolution exacte du système (2.31) d’après

Ern et Giovangigli [65, 85].

Vk,iXk = −Dk/m
∂Xk

∂xi
(2.32)

avec

Dk/m = 1− Yk∑
j 6=kXj/Djk

(2.33)

Le coefficient Dk/m est un coefficient de diffusion équivalent de l’espèce k dans le reste du

mélange. L’utilisation de cette approximation a tout de même un inconvénient majeur : l’équa-

tion de conservation de la masse (2.37) n’est pas satisfaite. Pour pallier ce problème, une nou-

velle vitesse, Vc, nommée vitesse de correction, est définie afin de conserver la masse totale :

V c
i =

Nsp∑
k=1

Dk/m
Wk

W

∂Xk

∂xi
(2.34)

La forme simplifiée du flux de diffusion Fk,i de l’Eq. (2.30) s’écrit alors :

Fk,i = −ρV ′k,iYk = ρ
Dk/m

Xk

∂Xk

∂xi
Yk − ρV c

i Yk (2.35)

L’équation (2.27) se ré-écrit désormais :

∂ρYk
∂t

+ ∂ρ (ui + Vc,i)Yk
∂xi

= ∂

∂xj

(
ρDk/m

Wk

W

∂Xk

∂xj

)
+ ω̇k (2.36)

Dans un mélange soumis à un gradient de température, une séparation des espèces le long du

gradient est observé. Ce mécanisme, nommé effet Soret (ou thermodiffusif), se manifeste sans

aucun mouvement du fluide. Il représente la diffusion de la masse due aux gradients de tem-

pérature et a tendance à conduire les molécules plus légères vers les régions plus chaudes et

les molécules de taille plus importantes vers les régions plus froides du flux. Elle est souvent
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négligée dans les modèles simples parce qu’elle est relativement coûteuse en termes de temps

de calcul. Elle est néanmoins connue pour être importante, en particulier pour la combustion

de l’hydrogène et plus généralement pour les cas où des radicaux très légers comme H ou H2

jouent un rôle majeur [49, 66]. Le phénomène inverse, nommé effet Dufour, existe également :

un gradient de température s’établit lorsque deux espèces, initialement à la même température,

se mélangent par diffusion. Les effets Soret et Dufour ont en fait la même origine et sont ré-

ciproques. Ils sont parfois significatifs dans le cas d’une interaction flamme-paroi [177, 180].

Mais ils ne sont toutefois pas pris en compte dans ce travail car nous traitons pas les interactions

flamme/paroi. Le lecteur peut se référer aux travaux de Bénard [26] pour plus d’informations.

2.3.1.3 Conservation de la masse

L’équation de continuité ou de conservation de la masse est donnée par

∂ρ

∂t
+ ∂ρui

∂xi
= 0 (2.37)

où ρ est la masse volumique du fluide et ui la composante du vecteur vitesse selon la di-

rection i. Cette équation est obtenue en sommant l’équation de conservation des espèces. Elle

n’est donc pas indépendante.

Conservation de l’énergie

La conservation de l’énergie peut être écrite sous différentes formes selon la grandeur ther-

modynamique considérée. La variable choisie ici pour écrire l’équation du bilan est l’enthalpie

sensible hs. Elle se définit comme :

hs =
∫ T

T0
Cp(θ) dθ (2.38)

avec Cp est la capacité calorifique molaire à pression constante.

L’équation bilan pour l’enthalpie sensible s’écrit :

∂ρhs
∂t

+ ∂ρuihs
∂xi

= DP

Dt
+ ∂Qi
∂xi

+ τij
∂ui
∂xj

+ ω̇T , (2.39)

où l’opérateur D · /Dt exprime la dérivée particulaire et s’écrit sous la forme : D · /Dt =
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∂ · /∂t+ ui∂ · /∂xi. Qi désigne le flux de chaleur diffusif dans la direction i. Sans les effets de

Soret et Dufour, ce flux s’écrit :

Qi = λ
∂T

∂xi
−

Nsp∑
k=1

hs,kFk,i (2.40)

avec λ la conductivité thermique et Fk,i le flux de diffusion de l’espèce k dans la direction i

défini dans l’équation (2.30).

Le terme source d’énergie chimique est noté ω̇T . Ce dernier est lié au dégagement de chaleur

produit lors de la combustion et il est en fonction des enthalpies de formation des espèces,

ω̇T = −
Nsp∑
k=1

∆h0
f,kω̇k (2.41)

où ∆h0
f,k est l’enthalpie massique de formation de l’espèce k à la température de référence

T0 = 298.15 K.

2.3.2 Modélisation des propriétés de transport

Cette section résume les différentes approches disponibles dans YALES2 pour modéliser

les propriétés de transport dans le mélange : la viscosité de cisaillent µ et la conductivité λ et la

diffusion binaire Dij .

2.3.2.1 Théorie cinétique des gaz

La théorie cinétique des gaz permet de déterminer les propriétés de transport de chaque

espèce pour la viscosité de cisaillement µk et la conductivité λk ou de chaque paire d’espèces

pour la diffusion binaire Dkj . Elle fait intervenir des notions comme le potentiel de Lennard-

Jones, les intégrales de collisions calculées par Mason et Monchick et les relations d’Eucken

étendues par Warnatz. Une description détaillée de cette théorie est exposée dans la thèse de

Gruselle [91]. Les expressions des propriétés de transport pour une espèce pure sont données ci-

dessous. Plus de détails sur la formulation et les notations sont rapportés ici [30, 91, 147, 233].

Pour chaque espèce la viscosité de cisaillement µi est donnée par la relation suivante :

µk(T ) = 5
16

√
πmkkBT

πσ2
kΩkk

(2.42)
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La conductivité thermique :

λth,k(T ) = µk
Wk

R
(
f transk Cvtransk + f rotk Cvrotk + f vibk Cvvibk

)
(2.43)

Les expressions de fk et Cvk sont détaillées ici [91].

La diffusion binaire :

Dkj(T ) = 3
16

√
πk3

BT
3/mi

pπσ2
kjΩkj

(2.44)

La théorie cinétique des gaz nous a permis d’obtenir les propriétés de transport des espèces

pures. Maintenant, il convient de déterminer les propriétés locales du mélange. Pour ce faire,

trois méthodes sont présentées selon leur niveau de complexité : l’approche multi-composants,

l’approche dite Mixture averaged et l’approche de modélisation de transport simplifiée.

2.3.2.2 Approche multi-composants

Cette approche est la plus précise mais aussi la plus difficile à mettre en œuvre et très

coûteuse [65]. Cela implique la résolution par inversion d’un système linéaire de tailleNsp×Nsp

dans chaque direction de l’espace [231]. Cette approche multi-composants s’avère difficile et

très coûteuse à réaliser de point de vue algorithmique [65].

2.3.2.3 Approche Mixture averaged

Le modèle de transport de type Hirschfelder & Curtiss permet de relier les coefficients de

transport du mélange en fonction de la composition du mélange et les coefficients de transport

de chaque espèce. Ces derniers sont obtenus via la théorie cinétique des gaz et sont présentés

brièvement supra. Ils sont détaillés dans les travaux de Giovangigli [86] et résumés dans la

thèse de Gruselle [91].

La viscosité et la conductivité thermique sont ensuite déterminées à partir de lois de mé-

lange. Seules les lois utilisées au cours de ces travaux sont exprimées ci-après.
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La viscosité dynamique µ est calculée à partir de la formule de Wilke [14] :

µ =
Nsp∑
k=1

Xkµk∑
j Φkj

avec Φkj =

(
1 +

√
µj

µk

(
Wk

Wj

)1/4
)2

√
8
√

1 +Wk/Wj

(2.45)

La conductivité thermique λ est calculée via la loi de mélange donnée par Brokaw [23] :

λ = 1
2

Nsp∑
k=1

Xkλk +
Nsp∑
k=1

Xk

λk

−1
 (2.46)

Le coefficient de diffusion moyen par espèce Dk est donné en fonction des fractions mas-

siques, des fractions molaires et des coefficients de diffusion binaire Dkj . Il est exprimé par

l’équation (2.33).

2.3.2.4 Approche de transport simplifiée

La dernière approche est le modèle de transport simplifié car il est basé sur des lois empi-

riques. Il est utilisé dans des cas ne nécessitant pas une précision de calcul et pour réduire le

coût CPU. Ce modèle est largement utilisé par les codes CFD.

La viscosité dynamique est calculée par une loi dépendant de la température. Cette section

présente deux modèles de cette loi : la loi de Sutherland [212] et la loi puissance. La loi de

Sutherland est donnée par la relation suivante :

µ(T ) = µref
Tref + C

T + C

(
T

Tref

)3/2

, (2.47)

où la viscosité de référence µref , la température de référence Tref et la température de

Sutherland C dépendent du mélange considéré. Pour l’air (N2), à une température comprise

entre 170 et 1900 K, on utilise µref = 1.715 × 10−5 kg.m−1.s−1, Tref = 273.15 K etC =
110.4 K.
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La loi puissance est formulée comme suit :

µ(T ) = µ0

(
T

T0

)α
(2.48)

Dans le présent travail, les coefficients de cette loi sont donnés comme suit : µ0 = 1.788×
10−5 kg.m−1.s−1, T0 = 300.0 K etα = 0.686.

Afin de présenter les deux autres coefficients de transport pour ce modèle simplifié, il faut

définir les nombres adimensionnels qui en découlent :

La diffusivité moléculaire, qui intervient dans le transport des espèces de l’équation (2.27)

via la définition du flux diffusif, peut être déterminée à partir du nombre de Schmidt par espèce.

Le nombre de Schmidt caractérise le rapport entre la viscosité cinématique ν et la diffusivité

moléculaire Dk de l’espèce k :

Sck = ν

Dk

= µ

ρDk

(2.49)

Lorsqu’une espèce a un nombre de Schmidt très inférieur à 1, comme pour le di-hydrogène avec

ScH2 = 0.2, cela signifie que l’espèce diffuse plus vite que la quantité de mouvement.

La conductivité thermique est estimée à partir de nombre de Prandtl qui caractérise le

rapport entre la viscosité µ et la diffusivité thermique λ :

Pr = µCp
λ

(2.50)

Lorsque le Prandtl du mélange est plus petit que 1, cela signifie que la chaleur diffuse plus vite

dans le mélange que la quantité de mouvement.

Le nombre de Lewis de l’espèce k est le rapport des deux nombres précédents :

Lek = Sck
Pr

= λ

ρCpDk

(2.51)

Un nombre de Lewis inférieur à 1 signifie que l’espèce k diffuse plus vite que la chaleur. En

général, le nombre de Lewis ne subit que de faibles variations, même à travers le front de

flamme [178].
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Dans un modèle de transport simplifié général, les flux diffusifs se réécrivent :

Fk,i = ρ
ν

Sck

∂Yk
∂xi
− ρYk

Nsp∑
k=1

ν

Sck

∂Yk
∂xi

(2.52)

Qi = µCp
Pr

∂T

∂xi
−

Nsp∑
k=1

hs,kFk,i (2.53)

Dans le cas particulier où le nombre de Schmidt est identique et constant pour toutes les

espèces, la vitesse de correction devient nulle grâce à la condition imposée sur Yk (Eq. 2.5) :

Vc,i =
Nsp∑
k=1

D
∂Yk
∂xi

=
Nsp∑
k=1

ν

Sc

∂Yk
∂xi

= 0 (2.54)

Les flux diffusifs précédents deviennent :

Fk,i = −ρDk

Xk

∂Xk

∂xi
+ ρVc,iYk = −ρ ν

Sc

∂Yk
∂xi

(2.55)

Qi = λ
∂T

∂xi
−

Nsp∑
k=1

hs,kFk,i = µCp
Pr

∂T

∂xi
−

Nsp∑
k=1

hs,kFk,i (2.56)

2.3.2.5 Approches utilisés

Pour les travaux abordés dans le cadre de cette thèse, deux approches de modélisation des

propriétés de transport ont été utilisées. La première approche dite mixture averaged, est utilisée

pour modéliser les propriétés de transport lors de l’étude de la flamme sphérique en expansion

(chapitres 3) qui constitue la première partie de ce travail. Dans la deuxième partie (chapitre 6),

c’est l’approche de transport simplifiée qui est employée. Un schéma cinétique, pour modéliser

la chimie analytique réduite ARC de la flamme n-heptane/air, est utilisé et est exposé dans la

section (6.3.3). Ce schéma préconise l’utilisation de la loi puissance afin de calculer la viscosité.
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2.3.3 Équations de conservation étendues au formalisme LES

La plupart des écoulements dans la nature et dans les applications industrielles sont tur-

bulents. Au XIXème siècle, Osborne Reynolds (1883) [188] théorise ces régimes d’écoule-

ment par le biais d’un nombre sans dimension qui porte son nom, défini comme le rapport des

forces d’inertie. Elles rendent instable l’écoulement en générant des structures chaotiques, sur

les forces visqueuses, qui tendent à laminariser l’écoulement en dissipant la quantité de mouve-

ment.

Re = uL

ν
(2.57)

où L représente une longueur caractéristique de l’écoulement se déplaçant à la vitesse u et

avec une viscosité cinématique du fluide ν.

Lorsque la vitesse augmente, le nombre de Reynolds d’un écoulement augmente. L’écoule-

ment laminaire qui se produit à faible Re subit une transition et finit par devenir turbulent et ne

peut plus dissiper ces perturbations qui sont amplifiées par plusieurs mécanismes d’instabilité.

Ainsi, le nombre de Reynolds est le paramètre non dimensionnel clé qui détermine la transi-

tion d’un écoulement laminaire à un écoulement turbulent. Ce dernier est caractérisé par des

comportements chaotiques, aléatoires et intermittents associés à une large gamme d’échelles

temporelles et de structures spatiales 3D comme illustré sur la figure (2.1).

(a) (b)

FIGURE 2.1 – (a) Les structures turbulentes d’un écoulement autour d’une aube de turbine [134].
(b) Simulation numérique directe d’un brûleur aéronautique : iso-surface du critère Q [150].
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2.3.3.1 Cascade énergétique

Le concept de cascade énergétique est introduit par Richardson (1922) lors de ses travaux

sur les prédictions météorologiques [190]. Le résumé de ce concept est que l’énergie cinétique

se concentre aux plus grandes échelles de l’écoulement. Cette énergie est ensuite transférée à

des échelles de plus en plus petites par des processus non visqueux jusqu’à ce que l’énergie soit

dissipée par action visqueuse dans la zone des plus petites échelles. Kolmogorov (1941) [112]

complète et quantifie ce schéma de transfert d’énergie turbulente des plus grandes échelles aux

plus petites. Ces dernières portent son nom.

Cette théorie spectrale d’évolution est illustrée sur la figure (2.2). Nous distinguons trois

échelles :

− La première, l’échelle intégrale lt, est la plus énergétique, car les grosses structures per-

mettent la production d’énergie cinétique turbulente. Ces structures sont peu affectées par

les effets visqueux et les longueurs et vitesses associées à ces structures sont du même

ordre de grandeur que les quantités utilisées pour définir le nombre de Reynolds de l’écou-

lement. L’étendue du spectre est donc d’autant plus importante que le nombre de Reynolds

augmente.

− La deuxième échelle, l’échelle de Taylor, appelée également zone inertielle, est caracté-

risée par le transfert d’énergie des grandes échelles vers les plus petites sans dissipation.

Elle revêt un caractère universel dont la décroissance suit une loi avec une pente en k−5/3.

− La dernière échelle, appelée échelle dissipative, est composée des plus petits tourbillons

de l’écoulement. L’énergie y est entièrement dissipée sous forme de chaleur. Sa taille est

définie par l’échelle de Kolmogorov ηk qui est d’autant plus petite par rapport à lt que le

nombre de Reynolds est grand.

Le nombre d’onde k est associé à une taille de structure turbulente, l, suivant la relation :

l = 2π/k. La cascade énergétique sur la figure (2.2) représente l’évolution de l’énergie en

fonction du nombre d’onde. Les grandes structures, à faible nombre d’onde, concentrent l’éner-

gie cinétique turbulente. Cette dernière atteint son maximum à kt = 2π/lt. Des considérations

dimensionnelles permettent de montrer que le rapport de l’échelle intégrale sur l’échelle de

Kolmogorov évolue en fonction du Reynolds à la puissance 3/4. Ceci indique que la disparité
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FIGURE 2.2 – Spectre d’énergie cinétique turbulente E en fonction du nombre d’onde k.

des échelles de la turbulence augmente avec le nombre de Reynolds. En d’autres termes, plus

le nombre de Reynolds est grand, plus il faut augmenter la taille du maillage pour résoudre

l’intégralité du spectre.

2.3.3.2 Simulation numérique des écoulements turbulents : RANS, LES et DNS

La CFD (Computational Fluid Dynamics) permet de générer des simulations d’écoulements

laminaires ou turbulents en résolvant numériquement les équations discrétisées de la mécanique

des fluides. Le grand avantage de la CFD est de pouvoir analyser n’importe quel type d’écoule-

ment y compris dans des conditions extrêmes. Il existe trois principales approches numériques

pour simuler les écoulements, turbulents plus particulièrement : la DNS, le RANS et la LES.

La DNS, Direct Numerical Simulation ou Simulation Numérique Directe, consiste à résoudre

directement les équations de Navier-Stokes en s’assurant que toutes les échelles de la turbu-

lence soient prises en compte. La taille de maille pour ce type de simulation est du même

ordre que l’échelle de Kolmogorov. Or, l’étendue du spectre, qui augmente lorsque le niveau de

turbulence augmente, rend rapidement les coûts de calcul prohibitifs. La prise en compte des
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t

φ
(t

)

LES
DNS
RANS

FIGURE 2.3 – Illustration du fonctionnement des approches RANS, LES et DNS : résolution
temporelle d’une variable φ(t).

phénomènes d’atomisation ou de combustion augmente d’autant plus ces coûts CPU. Les res-

sources informatiques actuelles ne permettent pas encore son utilisation dans des configurations

industrielles ; elle reste cantonnée à des configurations académiques de petites tailles.

Le RANS, Reynolds Average Navier-Stokes Simulation, à l’inverse de la DNS, vient modéliser

toutes les échelles de la turbulence. Un opérateur de moyenne statistique est appliqué aux équa-

tions bilans, ne permettant d’accéder qu’à l’écoulement moyen. Sur la figure (2.3), l’intégralité

du spectre est modélisée et les fluctuations sont inexistantes. Bien que n’apportant qu’une in-

formation partielle sur l’écoulement, cette approche est celle qui est privilégiée dans le secteur

industriel du fait que les maillages utilisés sont légers et que les temps de restitution des calculs

sont courts.

La LES, Large-Eddy Simulation ou Simulation aux Grandes Échelles, est à mi-chemin entre

les deux premières méthodes puisqu’elle permet de résoudre les grandes structures de l’écou-

lement et de modéliser les plus petites. Cette séparation d’échelles s’opère à l’aide d’un filtre.

Il en résulte que certains termes des équations bilans doivent être fermés et il convient de les

modéliser avec l’information des grandes structures explicitement résolues. La figure (2.3) in-

dique que la zone de coupure se situe dans la zone inertielle du spectre et que la simulation

donne cette fois une information instationnaire de l’écoulement. L’approche LES, bien moins

coûteuse que la DNS, commence à se répandre dans le secteur industriel et tend à compléter de

plus en plus le RANS.
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La figure. (2.4) permet de visualiser les différences entre les trois méthodes numériques pré-

cédemment décrites. Alors que la DNS délivre une information complète et précise de l’écou-

lement, le RANS moyenne les fluctuations du jet turbulent. La LES apparaît être un bon com-

promis entre temps de calcul et précision.

RANS LES DNS

FIGURE 2.4 – Comparaison des méthodes numérique RANS, LES et DNS sur une simulation
d’un jet turbulent. Image issue de [140].

2.3.4 Équations bilans étendues à la simulation aux grandes échelles

L’approche LES sépare les échelles résolues et les échelles modélisées en filtrant les dif-

férentes quantités des équations de Navier-Stokes. L’opération de filtrage spatial, notée (·), est

définie mathématiquement comme un produit de convolution dans l’espace physique de la va-

riable à filtrer par un opérateur de filtrage G∆ de largeur ∆ [195]. Un scalaire φ(x, t) filtré

devient :

φ(x, t) =
∫
R3
φ(y, t)G∆(y− x) dy (2.58)

Le filtre doit respecter les conditions de normalisation et de commutativité spatiale et tem-

porelle : ∫
R3
G∆(x) dx = 1 (2.59)

∂φ

∂t
= ∂φ

∂t
et

∂φ

∂xi
= ∂φ

∂xi
(2.60)
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Le scalaire φ peut se réécrire comme la somme de sa partie filtrée φ, évoluant aux échelles

supérieures à ∆, et d’une deuxième partie qui constitue les fluctuations de sous-maille φ′, évo-

luant aux échelles inférieures à ∆ :

φ(x, t) = φ(x, t) + φ′(x, t) (2.61)

Lorsque la masse volumique ρ intervient dans les quantités à filtrer, il est d’usage d’utiliser

le filtrage de Favre qui permet de pondérer la quantité par la masse volumique :

φ̃ = ρφ

ρ
(2.62)

L’opérateur de filtrage est appliqué aux équations de l’aérothermochimie initiales (2.37),

(2.26), (2.27) et (2.39).

Conservation de la masse filtrée

∂ρ

∂t
+ ∂ρũi

∂xi
= 0 (2.63)

Conservation de la quantité de mouvement filtrée

Le produit filtré des vitesses ũiuj n’est pas égal au produit des vitesses filtrées ũiũj . De ce

fait, l’ajout puis la soustraction du terme ũiũj permet d’écrire :

∂ρũj
∂t

+ ∂ρũiũj
∂xi

= − ∂

∂xi
[ρ (ũiuj − ũiũj)]︸ ︷︷ ︸

(1)

− ∂P
∂xj

+ ∂τ ij
∂xi

+ ρf̃i (2.64)

Conservation des espèces chimiques filtrées

∂ρỸk
∂t

+ ∂ρũiỸk
∂xi

= − ∂

∂xi

[
ρ
(
ũiYk − ũiỸk

)]
︸ ︷︷ ︸

(2)

− ∂

∂xi

(
−ρVk,iYk

)
︸ ︷︷ ︸

(3)

+ ω̇k︸︷︷︸
(4)

(2.65)
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Conservation de l’enthalpie sensible filtrée

∂ρh̃s
∂t

+ ∂ρũih̃s
∂xi

= DP

Dt
− ∂

∂xi

[
ρ
(
ũihs − ũih̃s

)]
︸ ︷︷ ︸

(5)

+

∂

∂xi

λ ∂T
∂xi︸ ︷︷ ︸
(6)

+ρ
Nsp∑
k=1
Vk,iYkhs,k︸ ︷︷ ︸

(7)

+ ω̇T︸︷︷︸
(8)

(2.66)

Les termes (1) à (8) des équations de conservation filtrées font intervenir des échanges entre

échelles résolues et filtrées et doivent être modélisés :

Le tenseur des contraintes de sous-maille (1) τSGSij = ρ (ũiuj − ũiũj) nécessite l’utilisation

d’un modèle de turbulence pour reproduire l’effet des petites structures non résolues sur

les grandes résolues. Détaillée dans la section suivante, l’approche de Boussinesq [19]

est adoptée et permet d’écrire le flux turbulent de la même manière que le flux laminaire

(Eq. 2.23) en remplaçant la viscosité laminaire par une viscosité turbulente µt = ρνt :

τSGSij = 2µtS̃dij (2.67)

Le modèle de Smagorinsky est choisi pour cette étude et est discuté en section (2.3.4.1).

Les flux turbulents de sous-maille d’espèces (2)FSGSk,i = ρ
(
ũiYk − ũiỸk

)
et d’enthalpie (5)

QSGSi = ρ
(
ũihs − ũih̃s

)
sont modélisés par analogie avec l’approximation de Boussi-

nesq sur la quantité de mouvement [146]. Les propriétés de transport turbulent sont uti-

lisées : viscosité turbulente νt, conductivité thermique turbulente λt, Schmidt turbulent

Sck,t de l’espèce k et Prandtl turbulent Prt. En fonction du type de modèle de transport

choisi, deux jeux d’équations existent :

• En prenant en compte la diffusion différentielle entre les espèces :

FSGSk,i = νt
Sck,t

∂Ỹk
∂xi
− ρṼ t

i,cỸk (2.68)
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QSGSi = −λt
∂T̃

∂xi
+

Nsp∑
k=1
FSGSk,i h̃s,k (2.69)

où Ṽ t
i,c est la vitesse de correction turbulente filtrée :

Ṽ t
i,c =

Nsp∑
k=1

νt
Sck,t

∂Ỹk
∂xi

(2.70)

• Si le nombre de Schmidt turbulent est identique et constant pour toutes les espèces

et égale à Prt :

FSGSk,i = νt
Sct

∂Ỹk
∂xi

(2.71)

QSGSi = − µt
Prt

∂h̃s
∂xi

(2.72)

Les flux diffusifs laminaires filtrés d’espèces (3) et d’enthalpie (6) et (7) s’écrivent :

• dans le cas d’un transport complexe :

ρVk,iYk = ρ

(
Dk

∂Ỹk
∂xi
− ỸkṼi,c

)
(2.73)

ρ
Nsp∑
k=1
Vk,iYkhs,k =

Nsp∑
k=1

ρVk,iYkh̃s,k (2.74)

λ
∂T

∂xi
= λ

(
Ỹk, T̃

) ∂T̃
∂xi

(2.75)

λ et Dk sont calculés en fonction des grandeurs filtrées T̃ et Ỹk.

• dans le cas d’un transport simplifié avec nombre de Schmidt constant :

ρVk,iYk = µ

Sc

∂Ỹk
∂xi

(2.76)

ρ
Nsp∑
k=1

Vk,iYkhs,k =
Nsp∑
k=1

µ

Sc

∂Ỹk
∂xi

h̃s,k (2.77)

λ
∂T

∂xi
= µ

Pr

∂h̃s
∂xi

(2.78)
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La modélisation du taux de réaction des espèces chimiques (4) ω̇k et du taux de dégage-

ment de chaleur (8) ω̇T : l’expression du terme source filtré est une problématique clé

de la LES, car il permet de considérer l’interaction entre la turbulence et la flamme. Il

existe différentes techniques servant à modéliser la combustion turbulente. Elles peuvent

être classées en trois catégorie [226] :

− Approches algébriques : basée sur l’hypothèse de nombre de Damkhöler Da très

élevé. Le taux de réaction étant alors contrôlé par le mélange turbulent et il est décrit

en fonction de terme de dissipation scalaire [22].

− Approches statistique : les modèles qui sont basées sur cette approche s’appuient

sur une description statistique du mélange à l’aide d’une fonction de densité de

probabilité (PDF), comme le modèle PCM-FPI [54, 227].

− Approches géométrique : le front de flamme est considéré comme une surface

géométrique mobile dans l’espace physique. Plusieurs modèles découlent de cette

approche comme le modèle G-equation [174], à densité de surface de flamme [15]

ou encore le modèle de flamme épaissie [25, 163].

2.3.4.1 Modélisation du transport de sous-maille

Les termes (1), (2) et (5) des équations bilans filtrées nécessitent de connaître la viscosité

turbulente. Il existe une multitude d’approches mais seul le modèle de Smagorinsky dynamique,

basé sur l’approche de Boussinesq, a été utilisé durant cette thèse.

Hypothèse de Boussinesq

L’hypothèse de Boussinesq [19] repose sur une approche phénoménologique qui part du

principe que les petites échelles non résolues peuvent être prises en compte par simple ajout de

viscosité.

De manière analogue à l’équation de conservation de la quantité de mouvement (Eq. 2.26),

le tenseur des contraintes visqueuses filtré peut s’écrire :

τ ij = 2ρνS̃Dij (2.79)

Le tenseur des contraintes résiduelles est modélisé sur le même principe en utilisant la viscosité
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turbulente µt :

τSGSij = ρ (ũiuj − ũiũj) = 2ρνtS̃Dij (2.80)

L’équation de conservation de la quantité de mouvement filtrée devient :

∂ρũj
∂t

+ ∂ρũiũj
∂xi

= − ∂P
∂xj

+ ∂

∂xi

(
2ρ(ν + νt)S̃Dij

)
(2.81)

Tout l’enjeu est de réussir à déterminer la valeur de la viscosité turbulente.

Modèle de Smagorinsky

Il résulte du formalisme LES que les plus grandes échelles de l’écoulement sont résolues

alors que les échelles de sous-maille sont modélisées. Puisque les plus petites échelles ont un

comportement relativement isotrope et universel car ne dépendant pas de la géométrie, il est

possible de les modéliser simplement en cherchant à reproduire leur fonction principale qui est

de dissiper l’énergie cinétique turbulente. Ce type de modèle fonctionnel s’oppose aux modèles

structurels qui cherchent à reproduire la structure du tenseur des contraintes de sous-maille.

Le modèle classique de Smagorinsky [208] part du principe qu’il existe un équilibre entre pro-

duction et dissipation de l’énergie cinétique au niveau de l’échelle de filtrage. La viscosité

dynamique s’écrit alors :

µt = ρ(Cs∆)2|S̃| avec |S̃| =
√

2S̃ijS̃ij (2.82)

oùCs désigne la constante de Smagorinsky dont la valeur dépend de la configuration étudiée.

Elle est généralement comprise entre 0.1 et 0.2. Bien que simple d’utilisation, ce modèle est

connu pour être particulièrement dissipatif au niveau des parois ou dans les zones de faible

turbulence.

Modèle de Smagorinsky dynamique

Le principal inconvénient des modèles de tenseur de sous-maille basé sur l’hypothèse de

Boussinesq est qu’ils ne peuvent pas représenter correctement différentes configurations tur-

bulentes, tels que le cisaillement ou les régimes situés près du Reynolds critique, avec une

unique constante. C’est dans ce contexte que Germano [80] et Lilly [127] proposent d’amé-

liorer le modèle classique de Smagorinsky en venant calculer de façon locale et dynamique
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la constante Cs à partir de la connaissance des informations résolues. De ce fait, un nouvel

opérateur, noté ·̂, est introduit et le champ de vitesse résolu est filtré à une taille de filtre ∆′

supérieure à ∆. À partir du modèle de Smagorinsky, le tenseur des contraintes de sous-maille

τSGSij = ρ (ũiuj − ũiũj) = 2µtS̃Dij et le tenseur de sous-maille basé sur la vitesse filtrée deux

fois τSGS′ij = ρ
( ̂̃uiuj − ̂̃ui ̂̃uj) = 2µt

̂̃
SDij peuvent également s’écrire :

τSGSij = 2ρ(Cs∆)2|S̃|.S̃ij (2.83)

τSGS
′

ij = 2ρ(Cs∆′)2| ̂̃S|. ̂̃Sij (2.84)

L’identité de Germano permet de relier les tenseurs aux deux niveaux de filtrage par un terme

qui dépend du champ résolu et qui peut être calculé explicitement :

Lij = τ̂SGSij − τSGSij = ρ
(̂̃ui ̂̃uj − ̂̃uiũj) (2.85)

En combinant les Eq. (2.83), (2.84) et (2.85), la constante de Smagorinsky peut être calculée

à partir des deux champs de vitesse filtrés grâce à l’expression :

Lij.S̃ij = −2ρC2
s

(
∆2|S̃|.S̃ijS̃ij −∆′2| ̂̃S|. ̂̃SijS̃ij) (2.86)

Le modèle de Smagorinsky dynamique convient pour une large gamme d’applications mais

il est coûteux et complexe à mettre en œuvre car il requiert l’utilisation d’un opérateur de filtrage

explicite. En outre, le calcul de la constante C2
s locale peut mener à des valeurs négatives, ce qui

implique une valeur négative de la viscosité turbulente. Ceci correspond à un transfert d’énergie

des plus petites échelles vers les grandes structures. Ce phénomène, appelé backscatter [27],

nécessite un traitement spécifique afin d’éviter des problèmes de stabilité numérique.

2.4 Modélisation de la combustion

Les équations de conservation des espèces (2.27) et de l’enthalpie sensible (2.39) font in-

tervenir des termes sources chimiques ω̇k et thermiques ω̇T qui sont reliés par l’expression de

l’équation (2.41). Une modélisation fidèle de la chimie nécessite une évaluation précise et ri-

goureuse des termes sources.
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La réalité du processus chimique est complexe et il fait intervenir des centaines de réactions

Nr, entraînant ainsi un grand nombre d’espèces Nsp. Des schémas cinétiques existent pour

décrire l’enchaînement de ces étapes élémentaires et les vitesses associées à ces réactions [117,

178, 236].

2.4.1 Cinétique chimique

2.4.1.1 Mécanismes réactionnels

Si l’on considère un système chimique de Nsp espèces intervenant dans Nr réactions. Ce

système peut être décrit avec la relation suivante :

Nsp∑
k=1

ν ′kjMk 

Nsp∑
k=1

ν ′′kjMk avec j = 1, ...,M (2.87)

où ν ′kj et ν ′′kj représentent les coefficients stœchiométriques de l’espèce k dans la réaction j

et Mk le symbole chimique de cette espèce.

Le terme source chimique ω̇k de l’espèce k est la somme des taux de réactions ω̇kj de

l’espèce k produits par les M réactions :

ω̇k =
M∑
j=1

ω̇kj = Wk

M∑
j=1

νkjQj (2.88)

avec νkj le coefficient net de la réaction tel que :

νkj = ν ′′kj − ν ′kj (2.89)

et Qj est le taux d’avancement de la réaction j et s’écrit :

Qj = kfj

Nsp∏
k=1

(
ρ
Yk
Wk

)ν′kj

− kbj
Nsp∏
k=1

(
ρ
Yk
Wk

)ν′′kj

(2.90)

où le premier terme à droite décrit la vitesse de réaction directe (f pour forward) et le second

terme la vitesse de la réaction indirecte ou inverse (b pour backward). kfj et kbj sont donc les

coefficients de vitesse des réactions direct et indirect. Ils doivent être déterminés expérimen-

talement pour chaque réaction chimique particulière. Comme les coefficients de vitesse de la
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plupart des réactions dépendent fortement de la température, ils sont habituellement représentés

par une formulation d’Arrhenius de la forme :

kfj = AjT
βj exp

(
−Eaj
RT

)
(2.91)

La constante Aj est la constante pré-exponentielle, βj ainsi que l’énergie d’activation Eaj sont

disponibles pour de nombreuses réactions chimiques dans des tableaux détaillés (voir [232]).

Il suffit de connaître l’un des deux coefficients kbj ou keq,j pour déterminer l’autre à partir

de l’expression suivante :

keq,j = kfj
kbj

(2.92)

avec keq,j est la constante d’équilibre définie grâce à la relation :

keq,j(T ) =
(
P0

RT

)∑Nsp
k=1 νkj

exp
(

∆S0
j

R
−

∆H0
j

RT

)
(2.93)

où ∆S0
j et ∆H0

j sont respectivement les variations d’entropie et d’enthalpie au cours de la

réaction j et P0 la pression de référence.

Il existe des réactions qui font intervenir un troisième corps et en général, il s’agit de réac-

tions de recombinaison de type A+ B 
 AB∗ et AB∗ +M 
 AB +M . La réaction globale

s’écrit :

A+B +M 
 AB +M

où M est appelé le partenaire de collision. Il intervient dans le processus de stabilisation de

l’espèce transitionnelle (AB∗) en récupérant son excès d’énergie.

Lorsqu’un troisième corps est nécessaire dans une réaction, les équations de taux d’avance-

ment s’écrivent :

Qj =
(

N∑
k=1

αkj
ρYk
Wk

)
·
(
kfj

N∏
k=1

(
ρYk
Wk

)ν′kj

− kbj
N∏
k=1

(
ρYk
Wk

)ν′′kj
)

(2.94)

Les coefficients αkj sont utilisés pour spécifier l’efficacité de collision associée à la jieme réac-

tion de la kieme espèce.
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Calculer le taux d’avancement Qj pour chaque réaction j revient à fournir les informations

sur la constante pré-exponentielle Aj , l’exposant de température βj et l’énergie d’activation

Eaj = RTaj ( ou la température d’activation Taj équivalente). Cela constitue une base de don-

nées appelée un schéma cinétique chimique.

2.4.1.2 Réduction des schémas cinétiques

Si la combustion peut être définie comme un phénomène d’oxydation de molécules simples,

il s’agit en réalité d’un processus bien plus complexe. Pour une description fidèle de la com-

bustion du méthane par exemple, nous avons besoin de transporter plus de 53 espèces et 325

réactions, l’ensemble est décrit par un mécanisme détaillé GRI-Mech 3.0 [209]. Avec une struc-

ture de molécule plus longue et plus complexe, les mécanismes de réaction des hydrocarbures

deviennent également plus lourds. Le mécanisme de réaction complexe du n-heptane de Cur-

ran et al. [45] est donc composé de 2539 réactions entre 561 espèces. Ces mécanismes réac-

tionnels complets et complexes sont prévus pour une utilisation avec une précision sur une large

plage de pression, de température et de richesse. Cela implique une résolution sur des maillages

très fins afin de traiter correctement l’ensemble des espèces intermédiaires et radicalaires. Par

conséquent, les ressources informatiques qui sont allouées aux calculs utilisant ces mécanismes

sont importantes et le temps de calcul est très élevé en raison de la raideur du système diffé-

rentiel, qui nécessite des solutions explicites et des pas de temps très faibles comparés au pas

de temps convectif qui caractérise l’écoulement. La disparité de ces temps caractéristiques liés

au processus de combustion, rend nécessaire le recours à des méthodes implicites pour la ré-

solution de ces équations de la cinétique chimique afin de s’affranchir de cette limitation. Le

concept de l’une de ces méthodes est abordé en section (2.5.1.2).

Dans les problèmes multidimensionnels complexes, il faut résoudre, en plus des termes

sources chimiques, des équations de transport pour chaque espèce du système. Des mécanismes

complexes ne devraient donc être utilisés en règle générale que pour des problèmes très dé-

taillés. Les performances des systèmes informatiques modernes sont certainement suffisantes

pour résoudre de tels modèles dans des conditions homogènes, mais lors de la simulation 3D de

configurations industrielles l’utilisation d’une cinétique chimique simplifiée peut être nécessaire

dans la plupart des études de combustion.

Réduire un schéma détaillé consiste à conserver que les espèces et les réactions importantes
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qui entrent dans le processus de combustion. Le schéma final réduit doit être validé sur une ou

plusieurs propriétés telles que le délai d’auto-inflammation, la vitesse de la flamme ou encore

le profil des espèces polluantes. Le choix des phénomènes à étudier conditionne la taille finale

du schéma cinétique réduit.

Afin de réduire le coût de calcul lié aux schémas cinétiques complexes, des méthodes de ré-

duction ont été développées. Parmi elles, les méthodes de type Direct Relation Graph (DRG) in-

troduites par Lu [130] consistent à cartographier les dépendances entre les espèces d’un schéma

cinétique complexe pour éliminer celles qui sont non primordiales pour une approximation cor-

recte de la combustion. Cette dernière méthode est améliorée par Pepiot [169] pour donner

Direct Relation Graph with Error Propagation (DRGEP). Elle prend en considération l’erreur

introduite en enlevant des groupes d’espèces dans le schéma complexe initial.

Une autre méthode dite lumping consiste à réduire un schéma complexe en groupant plu-

sieurs molécules présentant des comportements identiques en une seule espèce. Cela implique

une réduction assez importante du nombre d’espèces.

L’Approximation des États Quasi-Stationnaires (AEQS) ou encore l’Approximation des

Équilibres Partiels (AEP) consiste à négliger les phénomènes ayant une durée de vie très courte [171,

173]. Pour de plus amples informations sur les méthodes de réduction des schémas cinétiques

complexes le lecteur est invité à consulter [69, 99, 132, 170].

Les schémas qui résultent de ces méthodes peuvent être classés de la manière suivante :

− Les schémas détaillés sont du même type que les schémas complexes initiaux, mais avec

seulement plusieurs dizaines d’espèces et plusieurs centaines de réactions.

− Les schémas réduits possèdent une dizaine d’espèces et plusieurs dizaines de réactions.

On peut distinguer deux sous-catégories :

• Les schémas squelettiques avec lesquels toutes les espèces sont transportées et leur

taux de réaction calculé à l’aide de la loi d’Arrhenius.

• Les schémas analytiques avec lesquels certaines espèces sont calculées comme une

relation algébrique d’autres espèces, déterminés à l’aide de méthodes AEQS.

− Les schémas globaux contiennent moins d’une dizaine d’espèces et quelques réactions.
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Les paramètres des réactions sont ajustés pour récupérer certaines propriétés de flamme

sur une gamme de paramètres précis.

Plus un schéma est réduit, moins il coûte cher à utiliser mais plus sa plage d’utilisation est

réduite. Il convient de la vérifier avant de s’en servir.

Il existe également une approche de chimie tabulée [84, 133], où un nombre réduit de pa-

ramètres est stocké dans une bibliothèque. Elle se décline sous plusieurs méthodes. Comme

nous ne utilisons pas cette approche pour modéliser la cinétique chimique dans le cadre des

travaux de cette thèse, nous limitons à citer certaines d’entre elles sans les décrire. Parmi ces

méthodes de chimie tabulée on peut cité : Intrinsic Low Dimensional Manifold (ILDM) [84],

In situ adaptive tabulation (ISAT) [179, 240], Flamelet Generated Manifold (FGM) [160] et la

méthode Flame prolongation of ILDM (FPI) [84].

Pour mener les travaux de cette thèse seulement la chimie de type Arrhenius est utilisée :

− Une chimie détaillée pour l’étude de la flamme sphérique, associée avec le modèle de

transport de type Mixture averaged de Hirschfelder & Curtiss.

− Une chimie analytique est choisie pour les simulations de la flamme diphasique n-Heptane/air

avec un modèle de transport simplifié.

2.4.2 Régimes de combustion

Les flammes générées par la combustion du mélange gazeux sont généralement divisées en

deux catégories indépendantes. Il s’agit des flammes de prémélange et des flammes de diffu-

sion appelée également flammes non prémélangées. Ces deux catégories constituent les deux

régimes archétypes de flammes les plus simples. Entre ces deux régimes, on trouve d’autres

régimes intermédiaires tels que les flammes partiellement prémélangées, ou encore le régime

de combustion stratifiée.

Cette section présente les deux configurations de flammes, prémélangée et de diffusion ainsi

que leurs propriétés.
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2.4.2.1 La flamme prémélangée

La figure (2.5) présente une flamme de prémélange mono-dimensionnelle. Le combustible

et l’oxydant (les réactifs) sont déjà mélangés avant d’entrer dans la zone de réaction. Le front

de flamme est l’épaisseur de fluide dans laquelle les réactions chimiques se produisent. Il sépare

les gaz frais des gaz brûlés. Les gaz frais contiennent les réactifs nécessaires à la combustion, ils

sont notés par la lettre u pour unburnt. Les gaz brûlés comportent les produits de la combustion,

leurs grandeurs physiques sont indexées par la lettre b pour burnt. Les indices F etO se rapporte

respectivement au carburant et à l’oxydant du mélange.

FIGURE 2.5 – Schéma d’une flamme de prémélange stationnaire mono-dimensionnelle [178].

Des variables permettant de caractériser une flamme sont introduites ci-dessous.

− La richesse φ décrit la quantité du carburant présente dans le mélange par rapport à la

quantité du carburant nécessaire à une combustion stœchiométrique. Lorsque elle est

égale à l’unité, on dit que le mélange est à la richesse stœchiométrique, c’est-à-dire que

les fractions massiques du carburant et du comburant sont en quantité nécessaire pour une
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combustion complète du mélange. Si la richesse est supérieure à l’unité, le fuel est en ex-

cès et une partie sera présente en fin de combustion. Ce mélange est qualifié de mélange

riche. Si la richesse est inférieure à un, le mélange est qualifié de pauvre. En fin de com-

bustion, c’est une partie de l’oxydant qui restera. La richesse est donnée par l’expression

suivante :

φ = s
YF,u
YO,u

(2.95)

avec s est le coefficient stœchiométrique déduit de la réaction globale de la combustion.

νFYF +νOYO → νP Produits avec νF , νO, νP les coefficients molaires stœchiométriques

de la réaction.

s = νOWO

νfWF

(2.96)

− La variable d’avancement, comme son nom l’indique, caractérise l’avancement de la ré-

action. Elle est exprimée selon plusieurs définitions. Dans la première partie de ce travail

la définition donnée par l’équation (2.97) pour la combustion d’espèces carbonées est

utilisée.

YC = YH2O + YCO2 + YCO (2.97)

− L’épaisseur de la flamme est définie à partir du gradient de température ou bien du gra-

dient des fractions massiques. Pour de nombreux problèmes de combustion, l’estimation

de cette variable est primordiale avant le calcul numérique. Cette épaisseur contrôle la ré-

solution du maillage requise : dans la plupart des approches de combustion, la structure de

la flamme doit être résolue et suffisamment de points doivent être localisés dans l’épais-

seur de la flamme [178]. Ci-dessous, la définition basée sur le gradient de température est

donnée :

δ0
th = Tb − Tu

max
(∣∣∣∂T

∂x

∣∣∣) (2.98)

Avec Tu, Tb les températures de début et de fin de combustion, illustrées sur la figure (2.6).
− La vitesse de flamme laminaire est une propriété essentielle pour caractériser les flammes

prémélangée. Elle désigne la vitesse de déplacement de l’interface entre les gaz frais
et les gaz brûlés. Plusieurs expressions mathématiques viennent définir cette propriété
de la flamme laminaire. Dans un cas mono-dimensionnel pour des flammes laminaires
non étirées en propagation libre, elle est notée S0

L. La vitesse de flamme sera étudiée
en détail dans le chapitre (3) et un formalisme de la vitesse de consommation dans une
configuration de flamme sphérique en expansion sera développé.
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FIGURE 2.6 – Définition de l’épaisseur de flamme de prémélange [178].

2.4.2.2 La flamme de diffusion

Dans de nombreux processus de combustion, le combustible et l’oxydant sont séparés avant

d’être injectés dans la zone de réaction où ils se mélangent et brûlent. Les flammes générées sont

alors appelées flammes non prémélangées ou flammes de diffusion, car le transport du combus-

tible et de l’oxydant dans la zone de réaction se fait principalement par diffusion en même temps

que la combustion. Dans les flammes de diffusion, dont la structure est illustrée dans le schéma

de la figure (2.7), le processus de diffusion est le principal moteur de mélange des réactifs dans

la zone de flamme [118]. La vitesse de diffusion a été abordée dans la section 2.3.1 (p. 37).

FIGURE 2.7 – Schéma d’une flamme de diffusion stationnaire mono-dimensionnelle [178].
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Le processus du mélange est primordial pour définir la flamme de diffusion. Il est donc
nécessaire d’introduire une variable qui définit ce mélange. Cette variable est appelée fraction
de mélange et est notée Z. C’est un scalaire passif c’est-à-dire que l’équation de transport de ce
scalaire ne contient pas de terme source. La fraction de mélange vaut un dans le fuel pur et zéro
du côté de l’oxydant pur. Elle est définie comme :

Z =
φ YF

YF,0
− YO

YO,0
+ 1

φ+ 1 (2.99)

avec

φ = s
Y 1
F

Y 2
O

(2.100)

et les indices 1 et 2 se réfèrent aux conditions d’injection initiales.

2.4.2.3 Flammes partiellement prémélangées

Les flammes partiellement prémélangées correspondent à une combustion intermédiaire des

deux régimes. Le mélange des réactifs avant la flamme ne peut être que partiel selon Peters [172]

car lié entre autres à la combustion de brouillard de gouttes, au temps de mélange ou encore à

l’intensité de la turbulence. Les caractéristiques propres aux deux premiers régimes (mélange

parfait ou absence totale de mélange) sont trop restrictives pour s’appliquer à la majorité des

flammes rencontrées en pratique dans les laboratoires ou les installations industrielles. Pour

cette raison, on définit l’indice de flamme FI (Flame Index) qui permet de déterminer quels

régimes sont présents au sein de la zone de flamme. L’indice de flamme est similaire à l’indice

de Takeno, proposé par Yamashita [239], mais variant continument 0 et 1. Il est calculé comme

suit :

FI = 1
2

(
1 + ∇YF · ∇YO
|∇YF ||∇YO|

)
(2.101)

Lorsque FI = 0, on est dans une zone de flamme de diffusion, alors que quand FI = 1, la

zone correspond au régime de flammes parfaitement prémélangée. Les valeurs intermédiaires

indiquent la présence de flamme partiellement prémélangées.
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2.5 Présentation de l’outil numérique YALES2

2.5.1 Concepts généraux du solveur

2.5.1.1 Difficultés de résolution des équations bilans

La nature même de la mécanique des fluides, et notamment de la combustion turbulente,

en fait un problème multi-échelles, temporelles et spatiales. Les équations bilans de l’aérother-

mochimie mettent en relation les phénomènes physiques de convection, diffusion et réaction.

Chacun de ces phénomènes dispose de temps caractéristiques propres. Cela rend coûteuse la

résolution numérique des équations bilans car celle-ci doit se faire en utilisant le pas de temps

le plus faible dans un objectif de précision et de stabilité.

FIGURE 2.8 – Aspects multi-physiques et multi-échelles dans la chambre de combustion semi-
industrielle MERCATO [18].

En plus de cette problématique de temps caractéristique, il existe une grande variété d’échelles

spatiales. En simulation numérique, le domaine de calcul doit être assez grand pour être en me-

sure de capter les plus grandes structures. En outre, dans le cas de DNS, le maillage doit être

suffisamment fin pour résoudre à la fois la structure interne de la flamme et les petites échelles

turbulentes. Dans ce contexte, un nombre de Reynolds de plus en plus élevé a pour conséquence

d’augmenter tellement les coûts de calcul que la simulation ne peut être exécutée en l’état.

La chimie multi-espèces et le calcul de ses termes sources ω̇k nécessitent de nombreuses

opérations mathématiques très coûteuses en temps de calcul. Plus le schéma cinétique associé

à la chimie est complet, plus le calcul de ces termes sources est coûteux. En plus de la prise
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en compte de la turbulence et de la combustion, certaines configurations peuvent nécessiter la

résolution d’autres phénomènes physiques comme indiqué Fig. 2.8. Les écoulements dipha-

siques (injection de carburant liquide, dispersion de la phase liquide, atomisation, évaporation)

ou l’interaction de la phase fluide avec le solide (couplage thermique fluide-solide) sont autant

de mécanismes qui contribuent à rendre de plus en plus complexes les simulations réalistes.

La combustion turbulente est donc un problème multi-physiques et multi-échelles. Il convient

d’adopter certaines stratégies spécifiques permettant sa résolution.

2.5.1.2 Stratégies adoptées et concepts généraux du solveur

YALES2 est un code de calcul qui a pour objectif la résolution DNS et LES des écoule-

ments réactifs diphasiques fondé sur la méthode des volumes finis. Ainsi, il résout les équations

de Navier-Stokes en une, deux ou trois dimensions. Il est capable de gérer les maillages non

structurés composés de triangles, quadrilatères, tétraèdres, prismes, pyramides ou hexaèdres.

Les grandeurs physiques (pression, vitesse, scalaires...), sont stockées aux nœuds du maillage.

Des volumes de contrôle construits autour de chaque nœud sont utilisés pour l’intégration des

équations de transport. Un exemple de volume de contrôle autour d’un nœud d’un maillage est

donné sur la figure (2.9).

×

×

××

×
xpxp

Noeud du maillage

Centre de l’élément

× Centre de l’arrête

Barycentre du volume

de contrôle

FIGURE 2.9 – Volume de contrôle basé sur un nœud du maillage dans YALES2 : xp représente
le nœud du maillage, xp représente le barycentre du volume de contrôle.

Le code de calcul YALES2 est développé pour être capable de réaliser des calculs massive-

ment parallèles, utilisant les capacités des supercalculateurs. Différentes stratégies ont donc été

mises en place pour relever ce défi.
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Séparation d’opérateurs

Afin de s’affranchir de la contrainte multi-échelles temporelles, le solveur YALES2 utilise la

méthode de séparation d’opérateurs (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. En règle générale, il s’agit

du pas de temps convectif. Les phénomènes de diffusion et de réaction réalisent plusieurs sous-

étapes à l’intérieur de cette itération fluide afin de respecter leur condition de stabilité. Cepen-

dant, la séparation d’opérateur est susceptible de générer des erreurs numériques importantes,

dites "erreurs de splitting". Ces erreurs sont d’autant plus importantes que les rapports de temps

caractéristiques sont grands.

Intégration raide de la chimie

Le calcul des termes sources de la chimie est un réel défi pour la simulation numérique des

fluides réactifs, du fait de la multitude de temps caractéristiques non corrélés avec les échelles

de temps caractéristiques du fluide. Le pas de temps chimique minimal est de l’ordre de 10−9 s,

voire de l’ordre de 10−12 s pour une chimie hydrocarbonée, dans des conditions normales de

température et de pression. Il est ainsi plusieurs ordres de grandeurs inférieur au pas de temps

convectif, qui est compris entre 10−5 s et 10−7 s. L’utilisation d’un schéma explicite pour l’in-

tégration des termes sources requiert obligatoirement un pas de temps de cet ordre de grandeur

pour garantir la précision et la stabilité numérique. Afin de s’affranchir de cette limitation et

profiter de la séparation d’opérateurs, la chimie est résolue indépendamment des autres phéno-

mènes physiques grâce à des librairies d’intégration dites stiff. Ces librairies sont capables de

résoudre des systèmes d’équations différentielles ordinaires (ODE) avec des méthodes impli-

cites multi-pas et à pas de temps variables, dédiées à l’intégration temporelle des problèmes

raides. Celle utilisée dans ces travaux se nomme CVODE [41]. Elle permet de résoudre le sys-

tème chimique avec un ordre et un pas de temps variables, et un contrôle de l’erreur.

Un autre problème de performance de calcul apparaît : la quantité d’opérations mathéma-

tiques n’est pas la même d’un nœud du maillage à un autre. Globalement, la résolution est plus

longue aux nœuds contenant la flamme et est beaucoup plus rapide en dehors. La différence de
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temps de calcul de la chimie entre nœuds peut atteindre un rapport 10, cette valeur dépendant

du schéma utilisé. Cela induit un déséquilibre de la charge de calcul entre processeurs : tous les

processeurs doivent attendre que le processeur le plus lent ait fini de calculer ses termes sources

avant de passer à la prochaine étape du calcul. Les performances du parallélisme sont ainsi

fortement détériorées. Afin de remédier à ce problème, un algorithme de répartition de charge

dédié pour la chimie, aussi appelé scheduler dynamique, est utilisé afin de mieux répartir la

charge de calcul entre processeurs. Cette méthode est détaillée dans les travaux de Bénard [26].

Double décomposition de domaine et parallélisme

L’augmentation perpétuelle des ressources de calcul encourage le développement de la CFD,

car elle permet d’améliorer la fidélité des simulations en augmentant la résolution du maillage,

le temps physique simulé, ou le nombre de phénomènes physiques pris en compte. Par consé-

quence, ces calculs doivent gérer des maillages composés de plusieurs millions voire milliards

d’éléments sur des machines parallèles utilisant des milliers de processeurs. Ceci est un défi

important car les outils traditionnels doivent être revus dans cet objectif. Cette problématique,

partagée par d’autres domaines scientifiques, est souvent nommée "problème du Big Data" qui

associe à la fois les problèmes d’analyse, de partage, de stockage, de transfert et de visualisation.

Pour gérer cette quantité de données en cours de calcul, la méthode la plus courante en simu-

lation numérique des fluides est la décomposition de domaine : chaque processeur est assigné

à une partie différente du domaine de calcul. L’interdépendance de ces sous-domaines est prise

en compte à l’aide de communications entre les processeurs qui échangent des informations

à l’interface de chaque domaine, grâce à des instructions MPI (Message Passing Interface).

La décomposition du maillage en sous-domaines doit assurer une répartition de la charge de

travail sur les processeurs la plus équilibrée possible. Dans un contexte purement eulérien, la

manière la plus évidente d’y arriver consiste à découper le maillage en sous-domaines contenant

la même quantité de travail. Si cette décomposition est triviale pour un maillage structuré, elle

l’est beaucoup moins pour un maillage non structuré. Dans YALES2, cette opération est faite à

l’aide d’une librairie externe : METIS [105] ou SCOTCH [37].

Lors des simulations diphasiques lagrangiennes, la stratégie de couplage doit être adaptée :

les gouttes issues d’un spray n’étant pas réparties de manière homogène dans le domaine, la

répartition proposée précédemment conduit à un déséquilibre des charges entre les processeurs.
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La solution adoptée par le solveur consiste à rendre l’algorithme de décomposition également

sensible à la répartition des gouttes dans le domaine, et pas seulement au nombre de cellules

fluides, pour optimiser la décomposition. La librairie de décomposition de maillage réalise alors

un partitionnement à double contraintes.

Une particularité du code YALES2 est la double décomposition de domaine [151]. En ef-

fet, chaque sous-domaine obtenu à l’issue du premier niveau de découpage du maillage est lui

même décomposé en plusieurs groupes de cellules. Comme le montre la figure (2.10), les élé-

ments sont découpés entre processeurs (frontière noire) puis en plus petits paquets d’éléments

sur chaque processeur (frontière grise). La taille de ces groupes de cellules est telle que les

données qu’ils contiennent est adaptée à la capacité de la mémoire cache des processeurs. Cette

double décomposition de domaine est par ailleurs mise à profit pour optimiser les performances

du solveur de Poisson. Ces groupes de cellules fournissent un maillage grossier utilisé par les

solveurs linéaires bi-niveaux, tel que le PCG avec déflation [138]. Le solveur fait intervenir deux

types de communications : i) des communications externes correspondant au premier niveau de

décomposition et gérées par des communications MPI ; ii) des communications internes per-

mettant les échanges entre les groupes de cellules au sein d’un même processeur, et qui ne sont

pas concernées par les instructions MPI. La figure (2.11) montre le schéma de communication

des données entre les groupes d’éléments, les communicateurs et les conditions aux limites.

FIGURE 2.10 – Représentation de la
double décomposition de domaine
sur un maillage composé de tri-
angles.

FIGURE 2.11 – Schéma de communication entre
communicateurs et entre processeurs.
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Approche à faible nombre de Mach

En fonction de l’application étudiée, la masse volumique ne peut pas toujours être considé-

rée comme constante en espace. En effet, plusieurs mécanismes sont responsables des variations

de masse volumique dans l’écoulement comme les variations de pression (effet de compressi-

bilité), les variations de température (effet de dilatation ou contraction) ou les variations de

composition (mélange de fluides de masses volumiques différentes). Il convient de résoudre

tout le système d’équations de l’aérothermochimie compressible de la section (2.3). Cependant,

cette approche impose des pas de temps très faibles, limités par le CFL acoustique, et conduit à

des temps de calcul importants.

Le nombre de Mach est un nombre adimensionnel défini comme le rapport de la vitesse de

l’écoulement u sur celle du son c dans ce même milieu. Lorsque le nombre de Mach est inférieur

à 0.3, le régime d’écoulement est qualifié “d’écoulement à faible nombre de Mach" (“Low Mach

Number" en anglais). Il est rencontré dans de très nombreuses applications industrielles ainsi

que dans les configurations étudiées lors de cette thèse. Klainerman et Majda [110] ont montré

que l’écoulement compressible converge vers un écoulement incompressible quand le nombre

de Mach tend vers zéro. Un nombre de Mach très petit devant l’unité implique une homogénéi-

sation rapide de la pression dans le domaine. Dans ce cas, les ondes acoustiques se propagent

beaucoup plus rapidement que les ondes entropiques et les fluctuations de pression ont un ef-

fet négligeable sur les propriétés thermodynamiques. La pression thermodynamique peut être

considérée comme constante en espace mais peut varier en temps. En conséquence, la variation

de la masse volumique ρ n’est plus soumise qu’aux effets de dilatation dus aux changements de

température et au mélange de fluides de masses volumiques différentes, les effets liés aux ondes

acoustiques étant négligés. On peut considérer que l’hypothèse de fluide incompressible est

pertinente. Cette hypothèse permet une simplification des équations de Navier-Stokes et un trai-

tement numérique différent pour leur résolution. Cette simplification autorise des pas de temps

plus grands qu’en formulation compressible car on s’affranchit de la contrainte acoustique.

Schémas numériques et solveurs

Plusieurs schémas numériques sont disponibles pour l’avancement en temps explicite. La

solution retenue est un schéma proposé par Kraushaar [114], appelé TFV4A, qui combine les

méthodes Runge-Kutta et Lax-Wendroff. L’intégration spatiale est effectuée avec un schéma
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d’ordre quatre. Plus de details sur la discrétisation spatiale dans le code sont disponibles dans la

thèse de Vantieghem [219]. Il est possible d’introduire de la viscosité artificielle seulement s’il

est nécessaire avec la formulation de Cook & Cabot [42].

La stabilité de l’intégration temporelle est assurée par le respect de deux critères dans le

calcul du pas de temps : le CFL (Courant Friedrichs Lewy) basé sur la convection, le Fourier

basé sur la diffusion si elle est explicite.

− Le CFL, ou nombre de Courant, assure que la distance parcourue par une onde, se pro-

pageant à la vitesse de l’écoulement ui pendant un pas de temps numérique ∆t, reste

inférieure à la distance ∆xi qui sépare deux points du maillage. Le critère CFL s’écrit :

CFL = u∆t
∆x (2.102)

− Le critère de Fourier est l’équivalent du CFL pour la diffusion. Avec D le coefficient de

diffusion, ce critère s’exprime comme :

Fo = D∆t
∆x2 (2.103)

On peut lever la contrainte sur le critère de Fourier avec une méthode implicite.

YALES2 dispose de nombreux solveurs se proposant de résoudre différents phénomènes

physiques. Les deux principaux solveurs proposent de résoudre les équations de Navier-Stokes

pour les écoulements à faible nombre de Mach :

− Le solveur incompressible à densité constante, ce qui limite l’utilisation de ce solveur

à des simulations isothermes non réactives.

− Le solveur incompressible à densité variable, qui suppose que les variations de pres-

sion, de densité et de température dues aux ondes acoustiques sont négligées. Les varia-

tions de température modifient la densité par l’intermédiaire d’une loi d’état (typiquement

la loi des gaz parfaits). C’est ce solveur qui a été utilisé au cours de cette thèse.
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2.5.2 La méthode de pas fractionnés

Dans le solveur YALES2, l’avancement en temps est basé sur la méthode de pas fractionnés

proposée par Chorin [38], modifiée par Kim et Moin [109]. La vitesse est résolue à chaque pas

de temps (indices n, n + 1, etc) alors que les scalaires, la densité et la pression sont résolues

sur des pas de temps décalés (indices n + 1/2, n + 3/2, etc). Cette méthode de projection,

souvent utilisée pour la simulation d’écoulements incompressibles, repose sur la décomposition

d’Helmholtz-Hodge qui énonce qu’un champ vectoriel peut se décomposer en une partie irro-

tationnelle (∇× = 0) et une partie solénoïdale (∇· = 0). Cette décomposition, appliquée au

champ de vitesse, s’écrit :

u = ui + us (2.104)

où us est la composante solénoïdale du champ de vitesse, vérifiant ∇ · us = 0 et ui est la

composante irrotationnelle du champ de vitesse qui vérifie ∇×ui = 0 . La partie irrotationnelle

dérive d’un potentiel scalaire et peut s’écrire ui = ∇φ. L’application de l’opérateur divergence

à cette équation donne directement :

∇ · u = ∇ · ui = ∇2φ (2.105)

Pour plus de clarté sur le fonctionnement du solveur incompressible à densité constante,

l’équation de quantité de mouvement est résolue ci-dessous dans le cadre des écoulements in-

compressibles qui supposent que la densité est constante en temps et en espace. Cette équation

s’écrit classiquement :
∂u
∂t

+ ∇ · (uu) = −1
ρ

∇P + 1
ρ

∇ · τ (2.106)

La décomposition permet de résoudre cette équation en deux étapes :

1. Étape de prédiction

Une première estimation u∗ de la vitesse au temps n + 1 est obtenue en avançant la

quantité de mouvement sans le terme de gradient de pression qui ne contribue qu’à la

partie irrotationnelle du champ de vitesse :

u∗ − un

∆t = −∇ · (u∗un) + 1
ρ

∇ · τ n (2.107)
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2. Étape de correction

La vitesse est ensuite corrigée en réintégrant le gradient de pression :

un+1 − u∗

∆t = −1
ρ

∇P n+1/2 (2.108)

Le calcul de un+1 nécessite de connaître P n+1/2, qui est déterminé en résolvant l’équa-

tion de Poisson pour la pression obtenue en appliquant l’opérateur divergence à l’équa-

tion (2.108), et en réintégrant la contrainte de divergence nulle imposée par l’équation de

continuité pour un+1 :

∇2P n+1/2 = ρ

∆t∇ · u
∗ (2.109)

En pratique, dans YALES2 l’implémentation diffère un peu de la méthode proposée par Chorin :

1. Étape de prédiction

L’étape de prédiction est faite en tenant compte du terme de pression au temps n−1/2 qui

est généralement assez proche de P n+1/2. Ce terme conduit à une meilleure estimation de

u∗, ce qui permet de réduire les erreurs liées au fractionnement de l’avancement temporel.

u∗ − un

∆t = −∇ · (u∗un)− 1
ρ

∇P n−1/2 + 1
ρ

∇ · τ n (2.110)

Lors de cette étape, l’avancement en temps explicite est pris en charge par le schéma

TFV4A introduit précédemment.

2. Étape de correction

L’étape de correction de la vitesse s’écrit alors :

un+1 − u∗

∆t = −1
ρ

∇P n+1/2 + 1
ρ

∇P n−1/2 (2.111)

L’équation de Poisson permettant de calculer P n+1/2 devient :

∇2
(
P n+1/2 − P n−1/2

)
= ρ

∆t∇ · u
∗ (2.112)

Cette étape est le point central de la méthode. Elle fait intervenir une équation de Poisson

sur la pression. Sa résolution nécessite l’utilisation d’un solveur linéaire dont les performances

sont capitales pour le calcul parallèle. C’est le propos de la section (2.5.4).

73



Équations et modèles pour les écoulements réactifs

2.5.3 Solveur à faible nombre de Mach à densité variable

2.5.3.1 Système d’équations résolu

Majda et Sethian [135] proposent d’écrire une formulation bas Mach à densité variable,

approche intermédiaire des équations de bilan de l’aérothermochimie. À partir d’un développe-

ment asymptotique de chaque variable du système (la vitesse u, la pression p, la masse volu-

mique ρ, l’enthalpie sensible hs), un nouveau jeu d’équation est obtenu pour décrire les écou-

lements sous l’hypothèse Low-Mach. La pression peut alors être décomposée en deux termes :

la pression thermodynamique P0 supposée constante en espace et la pression dynamique P2 va-

riable en espace et en temps. Dans un système ouvert, la pression thermodynamique du système

P0 est aussi considérée constante en temps. Avec r la constante universelle des gaz, l’équation

d’état s’écrit :

P0 = ρ0rT0 (2.113)

En remplaçant les variables primitives par leur développement à l’ordre zéro, les équations

de l’aérothermochimie sous l’approche faible nombre de Mach apparaissent :

- Équation de continuité
∂ρ

∂t
+ ∂ρui

∂xi
= 0 (2.114)

- Équation de conservation de la quantité de mouvement

∂

∂t
ρuj + ∂

∂xi
ρuiuj = −∂P2

∂xj
+ ∂τij
∂xi

(2.115)

- Équation de conservation des espèces

∂

∂t
ρYk + ∂

∂xi
ρuiYk = ∂Fk,i

∂xi
+ ω̇k (2.116)

- Équation de conservation de l’enthalpie sensible

∂

∂t
ρhs + ∂

∂xi
ρuihs = ∂P0

∂t
+ ∂Qi
∂xi

+ ω̇T (2.117)
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2.5.3.2 Méthode de résolution

La méthode décrite précédemment pour l’avancement en temps des équations incompres-

sibles est étendue au cas à densité variable. L’avancement en temps est structuré de la manière

suivante :

1. Prédiction de la densité

Dans un premier temps, un prédicteur sur la densité, ρ∗, est déterminé par l’équation de

conservation de la masse :

ρ∗ − ρn+1/2

∆t = −∇ · (ρu)n (2.118)

2. Prédiction des scalaires

L’avancement des scalaires, notamment de l’enthalpie sensible h∗s et des espèces Y ∗k , est

effectué à partir du prédicteur de densité et de la quantité de mouvement disponibles à

cette étape. Ces prédicteurs vont servir à calculer le prédicteur pour la température via

la loi d’état. Le transport des scalaires devra donc être corrigé ou effectué à nouveau,

une fois la densité et la quantité de mouvement finales déterminées. Pour un scalaire φ

quelconque, on a :

ρ∗φ∗ − ρn+1/2φn+1/2

∆t = −∇ ·
(
(ρu)nφn+1/2

)
+D(φn+1/2) +R(φn+1/2) (2.119)

où D etR désignent respectivement les termes de diffusion et de réaction.

3a. Calcul de la température

La température T ∗ est déduite des scalaires prédits :

T ∗ = f(Y ∗k , h∗s) (2.120)

La température est déduite de l’enthalpie sensible hs et des fractions massiques d’espèces

Yk. Cette opération est délicate car elle implique d’inverser une relation polynômiale de

degré 5. YALES2 résout ce polynôme à l’aide de l’algorithme de Newton-Raphson, mé-

thode itérative efficace pour trouver numériquement une approximation précise d’un zéro

d’une fonction donnée.
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3b. Correction de la densité

Ensuite, la densité est évaluée à partir des scalaires prédits et d’une loi d’état : ρEOS =
f(P0, T

∗, Y ∗k ). Dans le cas d’une chimie multi-espèces et avec l’équation des gaz parfaits,

on obtient :

ρEOS = P0

RT ∗

Nsp∑
k=1

Y ∗k
Wk

−1

(2.121)

La densité au temps n + 3/2 est ensuite calculée à partir de la valeur prédite ρ∗ et de la

valeur issue de l’équation d’état ρEOS via un coefficient de relaxation α :

ρn+3/2 = αρEOS + (1− α)ρ∗ (2.122)

Quand α = 0, la nouvelle densité ne prend pas en compte la loi d’état. Inversement, si

α = 1, ρn+3/2 ne prend pas en compte la densité prédite ρ∗. Par défaut, le coefficient de

relaxation α est fixé à 0.7 afin de prendre en compte les deux effets.

La densité au temps n+ 1 est estimée de la manière suivante :

ρn+1 = 1
2
(
ρn+1/2 + ρn+3/2

)
(2.123)

4. Prédiction de la vitesse

Une fois la densité ρn+1 connue, une procédure semblable à celle du formalisme incom-

pressible peut être mise en œuvre. La vitesse est avancée sans tenir compte de l’évolution

de la pression :

ρn+1u∗ − (ρu)n

∆t = −∇ · ((ρu)nu∗)−∇P
n−1/2
2 + ∇ · τ n (2.124)

5. Correction de la vitesse

Comme précédemment, la correction de la vitesse se fait en réintégrant le terme de pres-

sion :
(ρu)n+1 − ρn+1u∗

∆t = −∇(P n+1/2
2 − P n−1/2

2 ) (2.125)

L’équation de Poisson permettant de calculer P n+1/2
2 est obtenue en prenant la divergence

de l’équation (2.125) et en intégrant la condition imposée par l’équation de continuité
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pour un+1 :

∇ · (ρu)n+1 = −
(
∂ρ

∂t

)n+1

= −ρ
n+3/2 − ρn+1/2

∆t (2.126)

Dans ce cas, l’équation de Poisson s’écrit :

∇ ·
(
∇
(
P
n+1/2
2 − P n−1/2

2

))
= ρn+3/2 − ρn+1/2

∆t2 + ∇ · (ρn+1u∗)
∆t (2.127)

6. Correction des scalaires

Enfin, l’avancement des scalaires est corrigé pour tenir compte de la correction sur la

vitesse. Pour un scalaire φ, on a :

(ρφ)n+3/2 − (ρφ)n+1/2

∆t = −∇ ·
(
(ρu)n+1 φn+1/2

)
+D(φn+1/2) +R(φn+1/2) (2.128)

2.5.4 Résolution de l’équation de Poisson

Les deux solveurs à faible nombre de Mach font intervenir une équation de Poisson sur la

pression, c’est-à-dire une équation de la forme :

∇ · (α∇P2) = RHS (2.129)

Il s’agit d’un système d’équations linéaires dont l’inconnue est le vecteur des valeurs de la

pression sur les nœuds du domaine discrétisé. Sa résolution requiert de faire appel à un solveur

de systèmes linéaires. La résolution de ce système peut représenter une part très importante du

temps de calcul nécessaire à la simulation de chaque pas de temps. En effet, les solveurs utilisés

pour cette résolution sont obligatoirement des solveurs itératifs, et le nombre d’itérations né-

cessaire à l’obtention d’une estimation suffisamment précise de la solution peut être élevé selon

l’algorithme utilisé et les caractéristiques de la matrice de l’opérateur laplacien discret. De plus,

des communications interprocesseurs sont nécessaires à chaque itération du solveur linéaire,

et ces communications peuvent représenter une proportion très importante du temps total de

la simulation pouvant aller jusqu’à 80 % si aucune attention particulière n’est apportée à l’im-

plémentation de la méthode [138]. L’optimisation de la méthode de résolution de l’équation

de Poisson est un point clé pour la simulation des écoulements incompressibles. Cette problé-

matique a fait l’objet de la thèse de Malandain [137]. Plusieurs algorithmes sont disponibles
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dans YALES2 pour inverser le système linéaire. Celui qui est retenu est le DPCG (Deflated

Preconditionned Conjugate Gradient) [155].

2.6 Conclusion

Dans ce chapitre, dans un premier temps, nous avons exposé les équations de la mécanique

des fluides en milieu réactif. Une attention particulière a été portée à l’expression et la modé-

lisation des phénomènes de transport. Après avoir présenté les équations de conservation de la

phase gazeuse et le phénomène de la turbulence, le formalisme LES a été appliqué aux équa-

tions bilans et les choix de modélisation de la turbulence ont été présentés. Dans un deuxième

temps, la cinétique chimique et les différents régimes de combustion ont été présentés. Enfin,

une présentation du code de calcul YALES2 et de ses méthodes de résolution des équations de

la mécanique des fluides ont fait l’objet de la dernière section. L’approche à faible nombre de

Mach et les différentes stratégies adoptées par le solveur permettent un gain de temps précieux

pour simuler les écoulements rencontrés au cours de ces travaux de thèse.
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CHAPITRE 3

ÉTUDE DE LA VITESSE DE

CONSOMMATION D’UNE FLAMME

LAMINAIRE SPHÉRIQUE EN EXPANSION
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3.1 Préambule

Ce chapitre est en grande partie issu d’un article publié dans le journal Combustion and

flame [123].
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3.2 Introduction

Les progrès récents des simulations numériques ont démontré la capacité des codes CFD

à simuler et à prédire avec précision des processus de combustion complexes, de l’injection

de carburant aux émissions polluantes. Il convient de noter que la réglementation des émis-

sions polluantes est un paramètre clé dans la conception de systèmes de combustion tels que les

moteurs d’avions, les turbines d’hélicoptères ou les brûleurs industriels. Avec l’émergence de

nouveaux combustibles, les schémas cinétiques correspondants doivent être développés et vali-

dés pour de larges plages de conditions d’exploitation, exprimées en termes de rapport d’équi-

valence, de pression et de température. Les schémas cinétiques sont généralement validés en

fonction du délais d’allumage, des profils des espèces majoritaires et/ou minoritaires et de la

vitesse de combustion laminaire non étirée S0
l .

Les objectifs de ce chapitre sont multiples. Premièrement, il vise à valider les méthodes numéri-

ques d’intégration spatiale et temporelle, présentées dans le chapitre précédent, sur des simula-

tions 3D avec une chimie détaillée. Ces mêmes méthodes seront utilisées pour toutes les autres

simulations réalisées dans le cadre de cette thèse. Parallèlement à la validation de la méthodolo-

gie, une dérivation de la vitesse moyenne de consommation de la flamme dans l’espace pour le

SEF, exprimée avec n’importe quelle espèce réactif/produit, est proposée pour la configuration

de la flamme sphérique à la fois dans les domaines non confinés et dans les domaines confi-

nés. Les hypothèses formulées au cours de la dérivation sont clairement exposées et discutées.

Deuxièmement, les expressions de la vitesse de consommation de flamme pour une configura-

tion confinée seront testées en utilisant des simulations numériques directes (DNS) 3D précises

avec des schémas cinétiques détaillés pour différentes flammes de méthane/air (pauvre, riche

et stœchiométrique) et une flamme iso-octane/air stœchiométrique. Le cas de la flamme iso-

octane/air est important car l’iso-octane est plus lourd que le méthane et son nombre de Lewis

est supérieur à l’unité. La validation des résultats numériques par rapport aux données expé-

rimentales démontrera la capacité de ces outils DNS à simuler des conditions expérimentales

réalistes tout en utilisant des schémas cinétiques détaillés qui contiennent de nombreux temps

caractéristiques. Finalement, la capacité de ces formulations à accéder à la vitesse de consom-

mation et leur sensibilité à la vitesse d’étirement à la flamme seront étudiées.
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3.3 La vitesse de combustion de la flamme laminaire

La vitesse de combustion laminaire S0
l est une propriété fondamentale de la flamme qui dé-

pend du mélange carburant/comburant et de ses conditions thermodynamiques initiales : pres-

sion, température et rapport d’équivalence. Elle représente la vitesse à laquelle les gaz frais sont

consommés par le front de flamme en considérant une flamme prémélangée plane de propaga-

tion 1D non étirée. En intégrant l’équation de transport de la fraction massique du combustible

sur le domaine de la flamme, on peut facilement dériver l’expression de la vitesse de combustion

laminaire pour les flammes planes 1D [178] comme :

S0
l = 1

ρu (Yf,b − Yf,u)

∫ +∞

−∞
ω̇fdx (3.1)

avec ρu la densité du gaz frais, ω̇f le taux de réaction du combustible, Yf,b et Yf,u sont respec-

tivement les fractions massiques du combustible dans les gaz brûlés et les gaz frais. La vitesse

de combustion laminaire S0
l est une vitesse de consommation qui correspond au débit massique

du carburant entrant dans le front de flamme. Il est à noter que l’expression de la vitesse de

combustion laminaire est valable pour toutes les espèces k. Pour la configuration géométrique

1D, S0
l correspond également à la vitesse de déplacement de la flamme par rapport aux gaz

frais, S0
d,u. Cette dernière représente le mouvement de la flamme et est définie comme la vitesse

d’une iso-surface par rapport au flux des réactifs [83, 172, 178] :

S0
d,u = Sf − ug,u (3.2)

où ug,u désigne la vitesse du gaz frais et Sf la vitesse absolue de la flamme ou vitesse de

propagation. Compte tenu de l’accélération du flux à travers le front de flamme en raison de

l’expansion du gaz, la vitesse de déplacement de la flamme (FDS) S0
d change en conséquence.

C’est pourquoi, la FDS dépend de la position considérée et choisie pour son évaluation. Elle

peut être pondérée par le rapport de la densité locale à la densité des réactifs et elle est constante

à travers le front de flamme. Cette vitesse de déplacement de flamme pondérée par la densité

(DWFDS) est [83] :

S̃0
d = ρ

ρu
S0
d = Cte (3.3)

Cependant, lorsque la flamme est étirée (courbée, déformée ou les deux), toutes les vitesses de

son déplacement sont différentes et sa réponse en termes de vitesse par rapport à l’étirement de
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la flamme peut être significativement différente. Récemment, Giannakopoulos et al. [83] ont

évalué l’influence de l’iso-surface, représentant la surface de la flamme, pour calculer la vitesse

de déplacement pondérée en fonction de la densité pour les flammes sphériques/cylindriques en

expansion. En combinant un développement asymptotique rigoureux et des simulations sphé-

riques 1D, Giannakopoulos et al. [83] ont montré un large éventail de pentes pour le DWFDS,

avec étirement de la flamme en fonction de l’isotherme choisi pour représenter sa surface. De

plus, la sensibilité à l’étirement peut inclure un changement de signe. Pour les flammes sphé-

riques étirées en considérant le côté gaz frais, le DWFDS est donnée par :

S̃d,u = dR

dt
− ug,u (3.4)

L’indice u se réfère au côté gaz frais. dR
dt

est la vitesse absolue de la flamme (ou vitesse de

propagation Sf ) obtenue à partir de la dérivée temporelle du rayon de flamme R, qui est fa-

cilement mesurable expérimentalement, soit par ombroscopie, soit par tomographie Schlieren

ou par tomographie laser. La détermination expérimentale de la vitesse de déplacement relative

S̃d,u est une tâche complexe, puisqu’elle nécessite une mesure précise de la vitesse du gaz frais

à l’entrée du front de flamme. Les développements récents du post-traitement des PIV ont été

réalisés par [8, 222] afin de mesurer directement la vitesse du gaz frais local ug,u. Des études

DNS ont démontré que cette vitesse de déplacement par rapport aux gaz frais est insensible au

rayonnement thermique [101]. Par conséquent, compte tenu des validations du schéma ciné-

tique, l’équation (3.4) reste une expression appropriée pour les comparaisons directes entre les

expériences et leurs DNS. Néanmoins, S̃d,u est très sensible à la valeur de l’isotherme considérée

pour définir la surface de la flamme. Un léger changement dans l’isotherme modifie radicale-

ment la pente de la vitesse de déplacement de la flamme et sa corrélation de l’étirement [83]. Si

l’on considère le côté gaz brûlé, le DWFDS s’écrit :

S̃d,b = ρb
ρu

(
dR

dt
− ug,b

)
(3.5)

L’indice b renvoie aux gaz brûlés. Dans cette expression, ρb est généralement considéré comme

stationnaire et égal à la valeur adiabatique de la densité des gaz brûlés pendant la propagation

de la flamme. La vitesse des gaz brûlés, ug,b, est légèrement négative lorsque les pertes de

chaleur et/ou les effets de compression sont pris en compte [34]. Cependant, ug,b est nul pour

les flammes adiabatiques en expansion et non confinées. Par conséquent, l’équation (3.6) est
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généralement utilisée dans la littérature, et dans la plupart des cas, les expériences rapportent

des données de vitesse de propagation de flamme étirée :

S̃d,b '
ρeqb
ρu

dR

dt
(3.6)

où ρeqb est la densité des gaz brûlés dans des conditions d’équilibre thermodynamique et chi-

mique adiabatique. Des travaux théoriques et numériques récents ont démontré que l’isotherme

approprié pour l’évaluation du DWFDS doit être choisie suffisamment près des gaz brûlés afin

d’obtenir une définition plus fiable de la surface de la flamme [83]. Cependant, cette approche

standard consistant à mesurer la vitesse de propagation de la flamme par rapport aux gaz brû-

lés (Eq. 3.6) pourrait entraîner une sous-estimation ou surestimation systématique de la vitesse

réelle de la flamme laminaire en fonction des effets de diffusion préférentiels qui modifient

l’état des gaz brûlés à partir de la solution d’équilibre chimique adiabatique. De plus, un flux

entrant, induit par le changement de densité des gaz brûlés [101] et les pertes de chaleur [34],

peut affecter les données mesurées. Il convient également de noter qu’en supposant un front de

flamme infiniment mince, l’équation (3.6) devrait correspondre à la vitesse de consommation

de flamme moyenne dans l’espace [178] :

〈Sc〉Thin '
ρeqb
ρu

dR

dt
(3.7)

Un formalisme plus précis pour la vitesse de consommation de flamme doit être dérivé avec un

ensemble minimal d’hypothèses et doit prendre en compte l’évolution du profil de la fraction

de masse du combustible à l’intérieur de l’épaisseur du front de flamme. Même si l’on s’attend

à ce que cette contribution soit faible, elle est susceptible d’affecter la réponse de la flamme

à l’étirement. Dans l’équation (3.1), la vitesse de consommation de flamme est une quantité

locale qui dépend du temps et de l’espace (le long de la direction transversale à travers le front

de flamme) pour une flamme étirée. Cette quantité est un paramètre clé pour la combustion

turbulente où la valeur spatiale moyenne de Sc représente directement la vitesse de combus-

tion [12, 111, 217]. De surcroît, la vitesse de consommation est essentielle pour la modélisation

de la combustion, comme c’est le cas pour les modèles de densité de surface de flamme utilisés

en RANS. Dans ces modèles, la vitesse de réaction moyenne correspond au produit de la densité

de surface de la flamme (c’est-à-dire la surface de flamme disponible par unité de volume) par

la vitesse de consommation locale par unité de surface de flamme [226]. Cette dernière est la

vitesse moyenne de consommation dans l’espace 〈Sc〉, et elle est liée à la vitesse de combustion

83



Étude de la vitesse de consommation d’une flamme laminaire sphérique en expansion

laminaire par le facteur d’étirement I0 [21]. Le facteur d’étirement peut être représenté par une

corrélation de type Markstein [11, 215] par :

I0 = 〈Sc〉
S0
l

= 1− `c
κ

S0
l

(3.8)

où `c est la longueur de Markstein associée à la vitesse de consommation moyenne dans l’es-

pace, et κ est le taux d’étirement de la flamme. Dans le contexte LES, il a été démontré que

les effets de vitesse de déformation doivent être inclus dans la modélisation de la vitesse de

combustion filtrée pour prédire avec précision les premières étapes de la propagation du noyau,

c’est-à-dire soumis à un niveau élevé d’étirement [211]. Ceci pourrait être réalisé en utilisant

des valeurs précises de la longueur de Markstein. Il a également été établie que dans des cas

particuliers, tels que la modélisation de la déflagration ventilée, le développement initial du

noyau de flamme est très sensible aux propriétés de transport qui affectent la longueur de Mark-

stein [181]. La longueur de Markstein est également importante dans les modèles G-equation

où elle est introduite via un terme diffusif pour la simulation numérique directe [107], pour

prévenir des résultats numériques non physiques. Des fermetures LES basées sur cette forme

instantanée de G-equation ont également été proposées [97].

Pour ces raisons, une détermination expérimentale de la vitesse de consommation et de la lon-

gueur de Markstein associée est de première importance. Malheureusement, une mesure directe

de la vitesse de consommation est impossible, puisque le taux de réaction ω̇f ne peut pas être

mesuré expérimentalement. Ainsi, des expressions indirectes sont requises et un travail analy-

tique doit être fait pour redéfinir la vitesse de consommation à l’aide des paramètres expéri-

mentalement mesurables. Un travail numérique récent a revu la formulation de la vitesse de

consommation moyennée spatialement pour la SEF et a proposé l’expression suivante [17] :

〈Sc,f〉 = dRf

dt
−

(R3
0 −R3

f )
3R2

f

1
ρu

dρu
dt

(3.9)

avec R0 le rayon de la chambre, et Rf est un rayon de flamme équivalent basé sur la masse

totale des espèces déficientes. L’équation (3.9) a été développée et validée uniquement pour

les mélanges pauvres ou stœchiométriques. Par ailleurs, en supposant une compression isentro-

pique des gaz frais, la vitesse de consommation par rapport aux gaz frais (réactifs) est donnée

par l’expression :

〈Sc,f〉 = dRf

dt
−

(R3
0 −R3

f )
3R2

f

1
γuP

dP

dt
(3.10)
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où γu est le rapport de la capacité calorifique du gaz frais. Pour dériver ces expressions, les

auteurs ont défini la vitesse moyenne de consommation de la flamme dans l’espace pour le SEF

comme suit :

〈Sc,f〉 = 1
ρu (Yf,b − Yf,u)R2

f

∫ R0

0
ω̇fr

2dr (3.11)

oùRf est un rayon de flamme. L’évolution temporelle de 〈Sc,f〉 de l’équation (Eq. 3.11) dépend

directement de l’isotherme choisie pour représenter le rayon de flamme. Ce dernier, permet de

calculer l’étirement de la flamme correspondante. Le choix du rayon de flamme de référence

Rf a été discuté dans de nombreux articles sur la combustion turbulente [12, 111, 217], mais

jamais explicitement résolu à notre connaissance.

3.4 Formalisme de vitesse de consommation dans le cas des

flammes sphériques non confinées

Dans cette section, la relation entre la vitesse de flamme absolue et la vitesse de consomma-

tion (basée sur l’intégrale volumique de la vitesse de réaction) est dérivée pour les géométries

sphériques non confinées.

Considérons d’abord un point sur la surface de la flamme où Yk(x, t) = Y ∗k avec k = 1, Nsp,

correspondant à la fraction de masse de carburant à un endroit spécifique. Le gradient local de

la fraction massique du combustible permet de définir le vecteur normal de l’iso-surface de

la flamme qui pointe vers les gaz frais n = ∇Yk/|∇Yk|. La vitesse à laquelle ce point doit se

déplacer pour rester sur la surface spécifique de la flamme est égale à la vitesse absolue de cette

iso-surface Sf = Sfn. La propagation de l’iso-surface peut être écrite sous la forme d’une

équation aux dérivées partielles :

∂Yk
∂t

+ Sf .∇Yk = 0 (3.12)

Il est à noter que, même si la variation de l’épaisseur du front de flamme peut être produite par

l’étirement de la flamme [50], la vitesse de flamme absolue reste constante indépendamment de

l’isotherme et n’est donc pas sensible à l’iso-contour qui est pris en compte. Pour les flammes

sphériques en expansion, cette hypothèse est valide et de nombreuses études de simulation

numérique ont démontré que la vitesse absolue de la flamme est insensible à la position de

référence (isotherme) dans le front de flamme [20, 83, 90].
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De la même manière, compte tenu du profil de la densité dans l’écoulement, on obtient :

∂ρ

∂t
+ Sf .∇ρ = 0 (3.13)

Cette dernière équation suppose que les iso-surfaces de densité et de fraction massique ont la

même vitesse absolue. Cette hypothèse est valable si la pression thermodynamique est constante

dans l’espace, c’est-à-dire si le nombre de Mach de l’écoulement est suffisamment petit, et si

les iso-surfaces de température se propagent à la même vitesse que les iso-surfaces de fraction

massique. Elle sera vérifiée grâce aux simulations numériques présentées ci-après. En supposant

une loi de diffusion de Fick avec un coefficient de diffusion D, identique à toutes les espèces,

l’équation de conservation de la fraction de masse du combustible Yk s’écrit comme suit :

∂ρYk
∂t

+∇. (ρuYk) = ∇. (ρD∇Yk) + ω̇k (3.14)

où u est la vitesse d’écoulement locale.

En combinant les deux équations (3.12) et (3.14), l’intégration de l’équation de transport de

fraction massique de carburant sur un volume V de rayon fini R0 est :

−
∫
V
Sf .∇ (ρYk) dV +

∫
V
∇. (ρuYk) dV =

∫
V
∇. (ρD∇Yk) dV +

∫
V
ω̇kdV (3.15)

Ce volume peut être choisi de façon à ce que le gradient de masse de la fraction de carburant

soit nul à R = R0. Ainsi, l’équation (3.15) donne :

−
∫
V
Sfn.∇ (ρYk) dV +

∫
V
∇. (ρuYk) dV =

∫
V
ω̇kdV (3.16)

Le deuxième terme du côté gauche est strictement égal au débit massique de carburant des gaz

frais (i.e. Yf,uṀ ) quittant le volume V . En supposant que la vitesse absolue de la flamme Sf

ne dépend que du temps et est constante sur l’ensemble du front de flamme, le premier terme

du côté gauche est développé de telle sorte que :

∫
V
n.∇ (ρYk) dV =

∫
V
∇. (ρYkn) dV −

∫
V
ρYk∇.ndV (3.17)

La divergence du vecteur normal est strictement égale à la somme des principales courbures

de la surface volumique. Pour les géométries sphériques, la divergence du vecteur normal
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est ∇.n = 2
r
.

Le premier terme du côté droit de l’équation (3.17) peut être développé en :

∫
V
∇. (ρYkn) dV =

∫
A0
ρYkn.ndA = ρuYk,uA0 = ρuYk,u

∫ R0

0
8πrdr (3.18)

avec A0 la surface externe du volume V . Par conséquent, l’équation (3.16) est :

Sf

∫ R0

0
(ρYk − ρuYk,u) 8πrdr + Yk,uṀ =

∫
V
ω̇kdV (3.19)

l’équation (3.19) peut être écrite sous une forme simplifiée si un rayon de flamme équivalent

Req,k lié à l’espèce k, est défini :

Req,k =

√√√√∫ R0
0 (ρYk − ρuYk,u) 2rdr

(ρbYk,b − ρuYk,u)
=

√√√√∫ R0

0

(
ρYk − ρuYk,u
ρbYk,b − ρuYk,u

)
2rdr (3.20)

Ce rayon est construit sur l’intégrale d’une variable de progrès basée sur la densité partielle

de l’espèce k. En effet, (ρYk − ρuYk,u)/(ρbYk,b − ρuYk,b) est une quantité qui est nulle dans les

gaz frais et égale à l’unité dans les gaz brûlés. Pour un front de flamme infiniment mince, cette

expression donne exactement le rayon de flamme. Ensuite, l’équation (3.19) donne :

Sf4πR2
eq,k (ρbYk,b − ρuYk,u) + Yk,uṀ =

∫
V
ω̇kdV (3.21)

Enfin, une forme alternative peut être donnée pour l’intégration de la vitesse de réaction dans

le volume V en introduisant à r = Req,k la vitesse fictive du côté des gaz frais notée uu,Req,k
.

Cette vitesse fictive peut être obtenue à partir de données expérimentales en prolongeant le

profil de vitesse du côté des gaz frais jusqu’au rayon considéré. Par la suite, le débit quittant le

domaine Ṁ est égal au débit fictif des gaz frais à travers l’iso-surface r = Req,k, qui s’exprime

par l’expression : ρu4πR2
eq,kuu,Req,k

. L’équation complète devient :

∫
V

(ω̇k) dV = Sf4πR2
eq,k (ρbYk,b − ρuYk,u) + ρuYk,u4πR2

eq,kuu,Req,k
(3.22)

À partir de cette équation, on peut exprimer la vitesse de consommation de n’importe quelle
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espèce k. Partant de la nécessité pour cette vitesse de correspondre à la définition de la vi-

tesse de consommation des flammes planes 1D, pour des rayons infiniment grands définis dans

l’équation (3.1) et l’équation (3.22), doit être normalisée par le rapport 1/(ρu (Yk,b − Yk,u)R2)
pour définir la vitesse de consommation moyenne dans l’espace de l’espèce k dans la configu-

ration de flamme sphérique en expansion non confinée et étirée. Le choix du rayonR est naturel

quand on considère l’équation (3.22) : R = Req,k. Compte tenu de ce choix de rayon, la vitesse

de consommation s’écrit :

〈Sc,k〉Unconfined = 1
ρu (Yk,b − Yk,u) (Req,k)2

∫ R0

0
(ω̇k) r2dr

= Sf
ρbYk,b − ρuYk,u
ρu (Yk,b − Yk,u)

+ Yk,u
(Yk,b − Yk,u)

uu,Req,k

(3.23)

Cette relation est valable pour toutes les espèces principales, c’est-à-dire les espèces qui ont des

fractions massiques différentes dans les gaz frais et brûlés. Cette relation nécessite également

d’avoir la densité des gaz brûlés à l’équilibre. Cette dernière est difficile à estimer à partir d’une

densité mesurée dans les gaz brûlés. Car cette mesure ne serait pas nécessairement constante

dans l’espace et dans le temps comme l’ont montré Bonhomme et al. [17]. Afin d’exprimer la

vitesse de consommation de flamme avec une expression plus simple, l’équation (3.23) peut

être dérivée en considérant les espèces déficientes pour les deux cas :

• k = fuel, si φ ≤ 1,

• k = oxidant, si φ > 1.

où φ représente la richesse.

Pour ces deux cas, la fraction massique des espèces k du côté des gaz brûlés est négligeable,

i.e. Yk,b ≈ 0. La vitesse de consommation de l’espèce déficiente (k = DS) donne :

〈Sc,DS〉Unconfined = Sf − uu,Req,DS
= − 1

ρuYu,DS(Req,DS)2

∫ R0

0
(ω̇DS) r2dr (3.24)

Notez que l’équation (3.24) est similaire à la formulation fournie pour la vitesse de déplacement

de la flamme, i.e.la différence entre la vitesse absolue de la flamme et la vitesse d’écoulement

locale non brûlée, ici à l’iso-surface spécifique où r = Req,DS .
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3.5 Formalisme de vitesse de consommation dans le cas des

flammes sphériques confinées

Dans la présente section, nous considérons une chambre de combustion fermée et sphérique

de rayon interne R0. La flamme sphérique se propage du centre de la sphère jusqu’aux parois.

L’équation de la vitesse de consommation moyennée spatialement du réactif est dérivée de la

même méthodologie que celle fournie pour les flammes sphériques non confinées. L’objectif de

cette dérivation est d’ouvrir la voie à une détermination expérimentale de la vitesse de consom-

mation moyennée spatialement.

Si l’équation (3.12) est toujours valide pour les configurations confinées, l’augmentation de la

densité dans le domaine, due à l’augmentation de pression à mesure que la flamme se propage,

doit être prise en compte dans l’équation (3.13). En supposant une compression isentropique

adiabatique, la pression et la densité sont directement liées, i.e. P/ργ = cst, où γ est le rapport

de capacités calorifiques. γ est supposé être constant dans le temps. Cette relation peut être

dérivée par rapport au temps et conduit à :

1
P

dP

dt
= γ

ρ

dρ

dt
. (3.25)

En raison du très faible nombre de Mach, la pression thermodynamique est constante dans

l’espace. Cela signifie que les densités du côté des gaz frais et du côté de gaz brûlés ont une

variation temporelle relative identique :

γu
ρu

dρu
dt

= γb
ρb

dρb
dt
. (3.26)

En outre, en admettant que le rapport de capacités calorifiques est équivalent dans les gaz

frais et brûlés, ce qui est valable pour les mélanges considérés, l’équation suivante s’applique

aussi bien aux gaz frais qu’aux gaz brûlés :

1
ρ

∂ρ

∂t
+ Sf

∇ρ
ρ

= 1
ρu

dρu
dt
. (3.27)

En effet, dans les gaz frais et brûlés, le gradient de densité est nul et on retrouve la variation

temporelle. Cette équation est simplement une extension de l’équation (3.13) où la variation de
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densité due à l’élévation de pression est prise en compte. En combinant les équations (3.12),

(3.14) et (3.27), l’équation de transport résultante peut être intégrée sur la sphère confinée.

Il convient de noter que les flux sont nuls aux limites du mur ainsi que les vitesses. De la

même manière que dans le cas des flammes non confinées, nous supposons que la vitesse de

propagation de la flamme est constante sur l’ensemble du front de flamme et n’évolue qu’avec

le temps. Nous obtenons au final :

−Sf
∫
V
n.∇ (ρYk) dV +

∫
V
Yk

ρ

ρu

dρu
dt
dV =

∫
V
ω̇kdV

−Sf
∫ R0

0
(ρYk − ρuYk,u) 2rdr +

∫ R0

0

(
4πρYk

1
ρu

dρu
dt
r2
)
dr =

∫
V
ω̇kdV.

(3.28)

La première intégrale sur la partie gauche de l’équation (3.28) donne :

∫ R0

0
(ρYk − ρuYk,u) 2rdr = −4πR2

f,eq (ρbYk,b − ρuYk,u) , (3.29)

où le rayon de flamme équivalent Req,k est défini comme pour la géométrie non confinée

(Eq. 3.20). Un rayon équivalent Req2,k supplémentaire peut être introduit pour exprimer le

deuxième terme intégral de la partie gauche de l’équation (3.28), de sorte que :

1
ρu

dρu
dt

∫ R0

0
4πρYkr2dr = 1

ρu

dρu
dt

[∫ Req2,k

0
ρbYk,br

2dr +
∫ R0

Req2,k

ρuYk,ur
2dr

]
1
ρu

dρu
dt

∫ R0

0
4πρYkr2dr = 1

ρu

dρu
dt

4
3π

(
R3

0ρuYk,u +R3
eq2,k(ρbYf,b − ρuYk,u)

) (3.30)

d’où :

Req2,k = 3

√√√√∫ R0
0 (ρYk − ρuYk,u) 3r2dr

(ρbYk,b − ρuYk,u)
= 3

√√√√∫ R0

0

(
ρYk − ρuYk,u
ρbYk,b − ρuYk,u

)
3r2dr (3.31)

Ce second rayon de flamme équivalent est basé sur la masse totale de l’espèce k contenue dans

la sphère de rayon Req2,k. On peut noter que ce rayon de flamme équivalent est la généralisation

du rayon de flamme proposé par Bonhomme et al. [17] et il est défini uniquement dans le cas

d’espèces déficientes. Considérant les deux rayons de flamme équivalents Req,k et Req2,k. Le

taux de réaction volumique intégral de n’importe quelle espèce k dans une géométrie sphérique
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confinée de rayon interne R0 est exprimé par :

∫
V

(ω̇k) dV = Sf4π(Req,k)2 (ρbYk,b − ρuYk,u)

+ 4
3π

(
ρuYf,uR

3
0 + (ρbYf,b − ρuYf,u)(Req2,k)3

) 1
ρu

dρu
dt

(3.32)

Par conséquent, comme pour un domaine non confiné, la vitesse de consommation de n’importe

quelle espèce k peut être obtenue en multipliant cette intégrale de volume de taux de réaction

par le facteur 1
ρu(Yf,b−Yf,b−Yf,u)(Req,k)2 . Il permet de définir la vitesse de consommation moyennée

dans l’espace dans un récipient fermé par :

〈Sc,k〉Confined = 1
ρu
(
Y b
k − Y u

k

)
(Req,k)2

∫
V

(ω̇k) r2dr

= Sf
(ρbYk,b − ρuYk,u)
ρu (Yk,b − Yk,u)

+ ρuYk,uR
3
0 + (ρbYk,b − ρuYk,u) (Req2,k)3

3ρu (Yk,b − Yk,u) (Req,k)2
1
ρu

dρu
dt
. (3.33)

Comme pour le développement non confiné, on peut voir que si l’on considère les espèces

déficientes (k=DS) (Eq. 3.33) donne :

〈Sc,DS〉Confined = Sf −
(R3

0 − (Req2,DS)3)
3(Req,DS)2

1
ρu

dρu
dt

= − 1
ρuYk,u(Req,DS)2

∫ R0

0
ω̇fr

2dr

(3.34)

Ici, l’équation (3.34) définit rigoureusement la vitesse de consommation en considérant une

espèce de réactif. Il convient de noter que ce développement analytique garantit que le côté

droit (RHS) ou le côté gauche (LHS) de l’équation (3.34) soient identiques. De point de vue

expérimental, l’équation (3.34) peut être utilisée directement, car elle ne fait intervenir que

l’état thermodynamique et cinétique des gaz frais et la détermination de ρb et Yk,b n’est pas

nécessaire.

3.6 Simulations numériques et validation

Pour obtenir une modélisation efficace de la flamme sphérique en expansion, au moins deux

approches ont été récemment introduites. Premièrement, le code A-SURF (Adaptive Simula-

tion of Unsteady Reactive Flow), développé par le Dr. Z. Chen et ses collaborateurs, a été utilisé

pour évaluer les effets de radiation et de compression [34, 36, 243], les incertitudes d’extra-
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polation [35] ou l’effet de diffusion de Soret [126] avec des calculs de géométrie 1D (plane,

cylindrique ou sphérique). Deuxièmement, le code TORC (Transient One dimensional Reactive

Flow Code), développé par le Prof. F.N.N. Egolfopoulos et ses collaborateurs, provient d’une

modification du code PREMIX pour résoudre les équations de conservation instationnaires en

coordonnées sphériques 1D. Il est capable de tenir compte du rayonnement thermique dans la

limite optiquement mince [101, 238]. Ces deux codes ont été utilisés avec succès pour effec-

tuer des comparaisons avec des données expérimentales brutes (vitesse de flamme en fonction

de l’étirement de flamme), et ces comparaisons directes semblent être un moyen viable pour

valider des schémas cinétiques au lieu de comparer des valeurs extrapolées [100, 220].

3.6.1 Configuration numérique

Dans le cadre de cette thèse, il a été choisi de modifier et améliorer un code 3D volumes finis

existant afin d’effectuer des simulations de configuration de flamme sphérique en expansion

laminaire (SEF). L’utilisation d’un code 3D est motivée par le fait que la conservation exacte

des variables conservatrices est assurée (ce qui n’est pas le cas dans la plupart des solveurs

sphériques 1D), et que ce type de code peut être appliqué à des cas plus complexes dans le

futur.

Pour ce faire, le code interne YALES2 [44], basé sur la méthode des volumes finis précé-

demment présenté à la section (§ 2.5), a été sélectionné.

La combustion est modélisée par la chimie d’Arrhenius afin de fournir une description réa-

liste à la fois de la thermodynamique du mélange et des propriétés de transport des différentes

espèces. Dans les écoulements laminaires, les échelles de temps chimiques sont d’un ordre

de grandeur inférieur à celui résultant de la convection et de la diffusion. Pour cette raison,

une approche de séparation des opérateurs [244] est appliquée. L’intégration du terme source

chimique est effectuée indépendamment, en supposant une pression constante et une enthal-

pie totale constante. L’intégration se fait en utilisant les solveurs ODE raides de la librairie

CVODE [41]. Dans cette dernière, une formule de différence finies en amont (BDF pour Back-

ward Differentiation Formula) de 5ième ordre est utilisée lorsque l’intégration raide est réussie.

Quand le système est plus difficile à intégrer, un schéma BDF A-stable de 2ième ordre est alors

utilisé. Les vitesses de diffusion sont obtenues en utilisant l’approximation de Hirschfelder et

Curtiss [94, 178].
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FIGURE 3.1 – Schéma du domaine de la simulation 3D.

Le domaine de simulation reproduit le dispositif expérimental présent au laboratoire CO-

RIA [220, 222]. Ce domaine est une partie 3D d’une sphère avec un angle d’ouverture de 0.5◦.
La partie sphérique est tronquée au centre pour éviter les problèmes de maillage et de sin-

gularité numérique. Le rayon de la portion de sphère évolue entre Rtrancature = 2.5 mm et

R0 = 82.5 mm, comme indiqué dans la figure. 3.1. La maillage est divisé en deux parties qui

ont une taille de maille différente. Entre Rtrancature = 2.5 mm et r = 25 mm, le maillage est

homogène et constant à ∆x = 10 µm. Il correspond à la zone étudiée expérimentalement et les

calculs sont arrêtés avant que le front de flamme n’atteigne r = 25 mm. De 25 mm jusqu’à R0,

le maillage passe de ∆x = 10 µm à 200 µm. Les conditions aux limites sont périodiques sur les

faces tangentes à la direction de propagation de la flamme et une paroi adiabatique est placée

à l’extrémité du domaine pour tenir compte des effets de confinement. Les simulations sont ef-

fectuées avec deux schémas cinétiques différents en fonction du combustible. Les mécanismes

GRI-mech 3.0 de 53 espèces et 325 réactions [209] et Jerzembeck [102], de 99 espèces et 601

réactions, sont utilisés respectivement pour le méthane/air et les flammes iso-octane/air. Les gaz

frais sont initialement à une température de 300K (373K pour l’iso-octane/air) et une pression

de 1 atm. L’allumage du mélange est réalisé en substituant, en respectant la même richesse, une

partie de gaz frais par un noyau de gaz brûlés entre Rtrancature = 2.5mm et Rallumage = 3mm.

3.6.2 Validation des simulations numériques

Dans la présente étude, les vitesses de combustion non étirées ainsi que les profils d’espèces

sont calculés pour les flammes unidimensionnelles (1D), laminaires et pré-mélangées à l’aide

du logiciel CANTERA [88]. Afin d’évaluer la fiabilité des simulations 3D, les profils d’espèces

radicales dans la zone de flamme sont tracés par rapport à la variable de progrès Yc dans la

figure (3.2), et comparés aux données de CANTERA. Trois maillages de domaine de simulation

pour les cas 3D sont testés. La variable de progression Yc est définie comme :

Yc = YH2O + YCO2 + YCO (3.35)

93



Étude de la vitesse de consommation d’une flamme laminaire sphérique en expansion

où Yi est la fraction massique de l’espèce i pour une flamme stœchiométrique CH4/air, où la

réaction chimique est la plus forte (c’est-à-dire que la zone de réaction est la plus mince).
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(a) Convergence du maillage pour les espèces radi-
calaires

��

�����

����

�����

����

�����

����

������ ����� ���� ����� ���� �����

���

��

��

���
���

�
�

�
�
��
�

�������

����

����������������

���

����������

(b) Espèces majoritaires pour le maillage le plus fin
versus CANTERA

FIGURE 3.2 – Validation des simulations 3D par rapport à CANTERA. Flamme CH4/air à
P = 1 atm et T = 300 K.

Il est montré que les résultats donnés par le maillage de taille 10 µm sont convergents. Même

s’il existe de petites différences avec les profils d’espèces radicales par rapport aux calculs de

CANTERA, les profils des principales espèces correspondent exactement aux données de la

simulation plane 1D (CANTERA). Seules les espèces majoritaires sont concernées par le calcul

de la vitesse de consommation. Par conséquent, tous les calculs sont effectués avec le maillage

le plus fin dans le présent travail. Il convient de préciser que le front de flamme est résolu

spatialement avec au moins 40 points pour le cas le plus défavorable (la flamme la plus mince).

Comme mentionné précédemment, la validation du modèle actuel par rapport aux expé-

riences est difficile, car il n’est pas possible de mesurer le terme source des espèces indivi-

duelles. Il est donc obligatoire de valider la relation entre les expressions cinématiques et ciné-

tiques de la vitesse de consommation de la flamme sphérique fournie par l’équation (3.33). Une

fois validée, cette expression permettra une mesure directe de la vitesse de déplacement de la

flamme et de l’augmentation de la densité des gaz frais pour calculer la vitesse de consomma-

tion de la flamme sphérique en expansion. Les RHS et LHS de l’équation (3.33) ont été évalués

dans des simulations SEF 3D avec la configuration numérique décrite dans la section précé-

dente. Les résultats sont présentés dans la figure 3.3 pour trois valeurs de richesse. Les deux

expressions sont en très bon accord pour les espèces majeures considérées. Cela valide toutes

les hypothèses du modèle.
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FIGURE 3.3 – Comparaison des expressions cinétique (LHS) et cinématique (RHS) pour la
vitesse de consommation de la SEF.

Basé sur la recommandation de travaux récents [100, 220], le schéma cinétique utilisé dans

ces simulations peut être validé en effectuant une comparaison directe entre les résultats numé-

riques et expérimentaux, concernant à la fois la vitesse S̃d,b et S̃d,u. Les données expérimentales

proviennent de Varea et al. [222]. Comme le montre la figure (3.4), les valeurs numériques

et expérimentales de ces vitesses sont similaires pour trois valeurs de richesse des flammes

CH4/air. Les données sont tracées dans une zone d’intérêt avec un rayon de flamme com-

pris entre 10 < R < 20 mm, où les effets d’allumage et de confinement sont négligeables [35].

L’extrapolation linéaire des données numériques est présentée par les lignes continues. La ques-

tion des techniques d’extrapolation et de leur validité n’est pas abordée dans cette thèse, pour

plus de détail sur ce sujet voir [100, 220, 237]. Cependant, pour la flamme méthane/air, l’extra-

polation linéaire peut donner une bonne estimation de la vitesse de combustion à étirement nul.

Afin d’évaluer la précision de l’extrapolation des vitesses de consommation sur la figure (3.4),

la valeur de la vitesse de combustion laminaire donnée par la simulation 1D plane est représen-

tée par la croix sur l’axe des ordonnées. Sachant que cette valeur de vitesse 1D est prise pour

référence mais ne représente pas la valeur exacte. Elle est obtenue en utilisant un seul schéma

cinétique détaillé mais pas d’une étude de convergence de la valeur de vitesse 1D de plusieurs

schémas cinétiques. De légères différences entre les résultats expérimentaux et les résultats

numériques sont observées. Ces divergences peuvent avoir deux origines différentes. Première-

ment, les schémas cinétiques utilisés dans les simulations peuvent ne pas représenter exactement
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la chimie des flammes. Deuxièmement, elles peuvent provenir d’erreurs expérimentales dues au

traitement des mesures optiques et à l’incertitude inhérente sur le rapport d’équivalence pendant

la préparation du mélange [238]. Cette deuxième incertitude sera maximale dans les cas où la

variation de la vitesse de combustion laminaire est la plus importante en fonction de la richesse.
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(b) φ = 1.0
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(c) φ = 1.2

FIGURE 3.4 – Comparaison entre les données numériques et expérimentales des vitesses S̃d,b
(Eq. 3.6) et S̃d,u (Eq. 3.4). Flamme CH4/air à P = 1 atm, T = 300 K et φ = 0.8, 1 et 1.1. Le
symbole (×) représente la vitesse de combustion laminaire non étirée S0

l (Eq. 3.1).

Cette section a montré que l’approche numérique est validée pour la modélisation des

flammes laminaires sphériques pré-mélangées avec une chimie détaillée. De plus, le domaine

numérique a été construit pour reproduire l’installation présente au laboratoire CORIA, afin de

permettre des comparaisons directes entre les résultats numériques et expérimentaux. La section

qui suit présentera les résultats de l’équation (3.33) de la vitesse de consommation moyennée

dans l’espace pour plusieurs espèces et une comparaison directe entre les résultats numériques

et expérimentaux.
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3.7 Résultats et discussion

La figure (3.5) montre l’évolution de la vitesse de consommation pour différentes espèces

cibles de trois flammes de CH4/air à différentes richesses.

La croix sur l’ordonnée indique la valeur à l’étirement nul (simulations 1D) pour les condi-

tions correspondantes. Cette figure (3.5) montre que pour toute espèce réactive ou produite,
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FIGURE 3.5 – Évolution de la vitesse de consommation par rapport au taux d’étirement de la
flamme de l’équation (3.33) considérant plusieurs espèces k. La flammeCH4/air à P = 1 atm,
T = 300 K et φ = 0.8, 1.0 et 1.2. Les croix représentent S0

l de l’équation (3.1).

les vitesses de consommation calculées par l’équation (3.33) sont légèrement différentes, alors

qu’elles sont égales dans la configuration de flamme non étirée 1D. Néanmoins, la différence

diminue avec la diminution de l’étirement de la flamme, c’est-à-dire l’augmentation des rayons

de flamme, pour toutes les richesses. En outre, l’extrapolation à l’étirement nul de la vitesse

de consommation de chaque espèce tend vers la même valeur. La différence qui existe entre

chaque espèce pour la vitesse de consommation peut avoir plusieurs origines. Si la structure de

la flamme évolue légèrement avec le temps, la vitesse de consommation peut varier selon les

espèces.

Pour aller plus loin dans l’analyse et comprendre pourquoi la vitesse de consommation de

flamme est une fonction de l’espèce cible, la figure (3.6a) montre les isothermes associées aux

deux rayons équivalents Req,k et Req2,k contre le rayon de flamme pour différentes espèces k.
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Les résultats sont présentés pour le cas stœchiométrique, puisque des observations identiques

sont faites pour des conditions pauvres et riches. De plus, la figure (3.6b) montre la différence

∆R entre les rayonsReq,k etReq2,k. Des données sont fournies pour les flammes d’iso-octane/air

pour valider le cas des combustibles lourds. ∆R est normalisé par l’épaisseur de la flamme δL,

pour les espèces déficientes.
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(a) Position de l’isotherme Req,k.
La flamme CH4/air - φ = 1.0.
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(b) ∆R normalisé par l’épaisseur de flamme δL.
Flammes CH4/air et C8H18/air.

FIGURE 3.6 – Évolution de l’isotherme Req,k et de ∆R en fonction du rayon de flammes
CH4 / air et C8H18/air pour différentes richesses à P = 1 atm, T = 300 K.

Premièrement, sur la figure (3.6a) on peut voir que les deux rayons équivalents sont diffé-

rents pour les espèces considérées et ne suivent pas les mêmes isothermes. C’est particulière-

ment vrai pour l’espèce CO2 pour laquelle l’isotherme correspondant évolue considérablement,

tandis que la flamme se dilate. Deuxièmement, en considérant chaque espèce séparément, Req,k

etReq2,k sont très proches avec une différence maximale de 1 µm dans la région d’intérêt, c’est-

à-direRf > 10mm. Cela signifie que la définition des rayons équivalents à partir d’intégrations

de surface ou de volume donne des résultats très similaires. Ce constat est renforcé par les résul-

tats de la figure (3.6b) où la différence entre les deux rayons Req,k et Req2,k est inférieure à 1 %
de l’épaisseur de la flamme pour les rayons de flamme Rf > 10 mm. D’ailleurs, il convient de

noter que l’isotherme caractérisant l’espèce déficiente – CH4 dans la figure (3.6a) – est proche

de l’isotherme d’évaporation des gouttelettes utilisée pour les mesures tomographiques qui est

proche de T ≈ 580 K, comme mentionné dans [222]. La figure (3.7) montre l’évolution de la

vitesse de propagation en fonction du rayon de flamme pour différentes espèces k. Nous ob-

servons que la valeur de la vitesse de propagation ne dépend pas de l’espèce considérée. Par

conséquent, les différentes positions de Req,k dans l’épaisseur de la flamme en fonction de k
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FIGURE 3.7 – Vitesse de propagation absolue liée aux deux rayons équivalents en considé-
rant différentes espèces pour une flamme stoechiométrique CH4/air aux conditions atmosphé-
riques.

n’influenceront pas la valeur de la vitesse de consommation.

Il est donc possible de n’utiliser qu’un seul rayon équivalent dans la définition de la vi-

tesse de consommation moyennée dans l’espace, ce qui rend l’équation 3.9 équivalent à l’équa-

tion 3.34. La différence entre les vitesses de consommation des espèces due à l’introduction

dans les simulations de deux rayons équivalents est de l’ordre de 1 à 2 cm/s. Cette incertitude

est comparable à celle obtenue lors des mesures expérimentales. D’un point de vue expérimen-

tal, l’utilisation de l’équation (3.34), considérant l’espèce déficiente, est plus pratique, puisque

les paramètres d’état du côté des gaz brûlés ρb et Yk,b ne sont pas nécessaires. Ces paramètres

peuvent être difficiles à prévoir pour les mélanges où l’on observe un déséquilibre ou une non-

homogénéité dans les gaz brûlés. La figure (3.8) montre à la fois l’évolution de la vitesse de

consommation moyenne dans l’espace (Eq 3.34) et la vitesse de déplacement de flamme pon-

dérée par la densité S̃d,b (Eq. 3.6). Les données sont tracées par rapport au taux d’étirement de

la flamme pour une flamme de CH4/air à P = 1 atm, T = 300 K (Fig. 3.8a), et pour les

flammes d’iso-octane/air aux mêmes conditions thermodynamiques (Fig. 3.8b). Pour chaque

cas, en fonction de la richesse, les données sont obtenues en utilisant les espèces déficientes.

Les valeurs de la vitesse de combustion laminaire S0
l (Eq. 3.1) sont représentées par une croix.

La vitesse spatiale moyenne de consommation Sc,k (Eq. 3.34) montre un comportement
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(a) CH4/air flames.
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(b) C8H18/air flame.

FIGURE 3.8 – Comparaison de la vitesse de consommation moyenne dans l’espace de l’équa-
tion (3.34), et de la vitesse de déplacement de flamme pondérée par la densité de l’équa-
tion (3.6). Les vitesses de consommation moyennes dans l’espace sont tracées pour les espèces
déficientes CH4/air ou O2. La flammes de CH4/air à P = 1 atm, T = 300 K et φ =0.8, 1 et
1.1.

linéaire par rapport au taux d’étirement de la flamme. Pour la flamme CH4/air, la sensibilité

à l’étirement, i.e.la longueur de Markstein `c augmente avec la richesse [17]. En comparant les

valeurs de Sc,k et S̃d,b à étirement nul, on peut voir que la vitesse de consommation moyenne

dans l’espace sera plus précise pour prédire la vitesse de combustion laminaire non étirée. En

effet, pour Sc l’extrapolation à l’étirement zéro est très proche de la valeur S0
l de la vitesse de

combustion laminaire. Par conséquent, la capacité de déterminer avec précision la vitesse de

combustion laminaire S0
l à partir de la vitesse de consommation spatiale moyenne est prouvée.

Les données de S̃d,b semblent montrer un comportement non linéaire face à l’étirement de la

flamme à faible taux d’étirement. Cela peut souligner la sensibilité de Sd,b au confinement de la

flamme, comme mentionné par [17]. Pour aller plus loin dans l’analyse, la figure (3.9) rapporte

les simulations de la vitesse de consommation Sc et S̃d,b, pour un cas simulé jusqu’à 4 cm de

rayon de flamme. Pour la vitesse de consommation, le RHS et le LHS de l’équation (3.34)

sont tracés. La même configuration, c’est-à-dire le rayon interne de la chambre, la méthode

d’allumage et le schéma cinétique sont utilisés. La taille du maillage est modifié à 20 µm afin

de réduire le nombre d’heures CPU nécessaires pour la simulation de flamme. Le cas d’une

flamme stoechiométrique méthane/air est présenté. Comme le montre la figure (3.9) on peut

voir que :

− Les deux termes RHS et LHS de l’Eq. (3.34), provenant de la vitesse de développement

analytique, sont toujours identiques même à faible vitesse d’étirement lorsque le confine-
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ment apparaît.

− La vitesse de consommation de flamme présente clairement un comportement linéaire.

Cette affirmation est confirmée et prouvée pour les grands rayons de flamme, c’est-à-dire

un faible taux d’étirement. De plus, la vitesse de consommation correspond à la valeur

plane 1D des simulations CANTERA. On peut donc dire que la vitesse de consommation

n’est pas sensible au confinement. Cela est en parfait accord avec le travail précédent de

Bonhomme et al.. [17].

− Contrairement à la vitesse de consommation, S̃d,b qui montre clairement un comportement

non linéaire pour les grands rayons de flamme. L’extrapolation jusqu’à l’étirement nul est

donc impossible en utilisant des flammes à rayons larges.

Par conséquent, la vitesse de consommation moyennée dans l’espace, en utilisant l’espèce

déficiente, semble être un bon candidat pour déterminer avec précision la vitesse de combustion

laminaire et la longueur de Markstein associée à partir de données expérimentales. Cependant,

d’un point de vue expérimental, le défi réside dans la difficulté de mesurer avec suffisamment

de précision le terme de compression 1
ρu

dρu

dt
.
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FIGURE 3.9 – Comparaison de la vitesse de consommation moyenne de l’équation. (3.34) et
de la vitesse de déplacement de flamme pondérée par la densité de l’équation (3.6). Flamme
CH4/air à P = 1 atm, T = 300 K et φ = 1.0
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3.8 Conclusion

Ce chapitre rapporte une dérivation rigoureuse de la relation entre la vitesse de consomma-

tion moyenne dans l’espace et la vitesse de flamme absolue pour les configurations de flamme

sphérique en expansion. Les géométries ouvertes et confinées sont prises en compte. Ce déve-

loppement a permis d’identifier deux rayons équivalents, l’un à partir d’une surface et l’autre

à partir d’une intégration de volume. L’expression générale de la vitesse de consommation en

géométries confinées (Eq. 3.33) permet de retrouver les définitions classiques développées dans

la littérature au fil des années. Nous avons souligné que le développement analytique de la vi-

tesse de consommation est exempt d’hypothèses ou d’approximations restrictives (étirement ou

états gazeux thermodynamiques) qui sont généralement faites dans les approches classiques. De

ce fait, l’expression de la vitesse de consommation semble être un bon candidat pour évaluer

les données de vitesse de combustion ainsi que l’étirement de la sensibilité à la flamme `c. La

validation des expressions analytiques se fait à l’aide d’un outil numérique. Ce nouvel outil a

été développé à partir du code YALES2. Des simulations DNS 3D de flammes sphériques en ex-

pansion ont été réalisées. Trois cas avec différents richesses (pauvre, riche et stœchiométrique)

pour les flammes méthane/air ont été simulés. Tout d’abord, les vitesses de déplacement par rap-

port aux gaz frais et brûlés sont comparées aux données expérimentales. Un très bon accord est

observé. Ensuite, les données numériques pour les flammes CH4/air, en utilisant l’expression

analytique développée dans cette étude (Eq. 3.33), sont analysées. Les résultats ont montré que

n’importe quelle espèce, réactifs ou produits, peut évaluer l’expression analytique de la vitesse

de consommation. De faibles différences sont observées en fonction de l’espèce considérée.

Néanmoins, la différence diminue avec l’avancement du front de flamme et elle est du même

ordre de grandeur que l’incertitude inhérente aux mesures expérimentales. De surcroît, il a été

démontré que les deux rayons introduits pour le développement de la vitesse de consommation,

Req,DS et Req2,DS sont très similaires dans la fourchette de 10 < R < 20 mm. Cette plage de

rayons correspond à la plage expérimental typique. De plus, les isothermes correspondants pour

Req,DS et Req2,DS sont très proches et comparables à l’isotherme d’évaporation des gouttelettes

de l’huile utilisées dans les expériences tomographiques. Ainsi, l’expression analytique de la

vitesse de consommation, en considérant une espèce déficiente (Eq. 3.34), apparaît fiable pour

une utilisation à des fins expérimentales. Dans le cas où le terme de compression 1
ρu

dρu

dt
peut

être mesuré expérimentalement avec une précision suffisante, le développement analytique de

la vitesse de consommation conduirait donc à une estimation précise et sans hypothèse de la
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vitesse de combustion et de la longueur de Markstein `c.

Au terme de ce chapitre, les méthodes numériques d’intégration spatiale et temporelle, pré-

sentées dans le chapitre 2, sont validées sur une configuration de flamme sphérique monopha-

sique en expansion. Cela est réalisé en utilisant des schémas cinétiques détaillés, avec des temps

caractéristiques différents, sur un maillage suffisamment fin pour des calculs DNS 3D. Avant

d’aller vers la simulation de flammes de spray, le chapitre qui suit présentera la modélisation de

la phase dispersée des flammes diphasiques et un modèle d’évaporation multi-composants.
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CHAPITRE 4
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4.1 Introduction

Dans les écoulements réactifs diphasiques, plusieurs phénomènes physiques se produisent

simultanément avec des échelles de temps et d’espace très variables. Ces phénomènes com-

prennent l’injection du combustible liquide, son atomisation en ligaments (atomisation pri-

maire) puis en petites gouttes (atomisation secondaire) et finalement l’évaporation des gout-

telettes qui favorise le mélange du carburant gazeux avec l’air de la chambre. Ce chapitre

est consacré à la description des écoulements multi-phasiques rencontrés dans la combustion

de sprays ainsi qu’une description détaillée du processus d’évaporation des gouttes issues de

l’atomisation. Le chapitre se focalise sur le modèle d’évaporation d’une goutte isolée, multi-

composants en se basant sur le modèle classique de Spalding [210] implémenté dans le code

YALES2 durant les travaux de thèse de N. Enjalbert [64], puis utilisé et validé sur des cas aca-

démiques et industriels dans le cadre des thèses de B. Farcy [67] et L. Guedot [92]. Ce modèle

est ici étendu pour prendre en considération la convection naturelle autour de la goutte décrite

par le modèle d’Abramzon et Sirignano [3].

4.2 Modélisation numérique de la phase dispersée

Le combustible stocké sous forme d’un volume liquide est injecté dans la chambre de com-

bustion sous forme d’un spray, via un processus d’atomisation à travers lequel le jet liquide

est désintégré en ligaments puis en petites gouttes. L’atomisation est générée par la quantité

de mouvement du liquide, l’exposition à une vitesse élevée du gaz ou par l’énergie mécanique

extérieure appliquée par un dispositif d’injection se servant de la vibration et/ou de la rotation.

L’aspect aléatoire de ce processus d’injection fait que le spray obtenu est caractérisé par une

distribution de taille de gouttes qui varie selon l’application visée.

Dans le cas de la combustion dans les moteurs diesel ou à allumage commandé, les tur-

bines à gaz, les moteurs fusées et les fours industriels, le rendement énergétique requiert une

atomisation efficace pour augmenter la surface d’échange entre le fuel liquide et le gaz afin

d’atteindre des taux élevés d’évaporation et de mélange. Les écoulements diphasiques réactifs

rencontrés dans les chambres de combustion sont constitués d’une phase porteuse gazeuse et

d’une phase liquide dispersée. Une modélisation directe de ces écoulements diphasiques, où

toutes les échelles de temps et d’espace seraient résolues, est aujourd’hui hors de portée des
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plus gros super-calculateurs. Ce coût limite drastiquement la plage d’utilisation d’une telle ap-

proche et la cantonne à des cas canoniques simples. Pour des cas industriels ou semi-industriels,

d’autres approches de modélisation sont proposées dans la littérature afin de pallier ce problème

de coût. Les écoulements gaz/particules (gouttes) peuvent être décrits en résolvant les équations

de continuité, de quantité de mouvement et d’énergie, modifiées pour tenir compte des inter-

actions avec la phase dispersée. Ces interactions comprennent le transfert de masse entre la

phase liquide et la phase gazeuse ainsi que les transferts de quantité de mouvement et d’énergie

(chaleur). Les méthodes de modélisation de ces écoulements sont réparties en deux grandes fa-

milles : l’approche Eulérienne et l’approche Lagrangienne [106, 141, 149, 165, 197]. Elles sont

décrites brièvement dans la section 4.2.2 et la section 4.2.3.

4.2.1 Classification des écoulements particulaires

Un jet liquide suffisamment puissant injecté dans un moteur à combustion interne, se dés-

intègre en petites gouttes, entraîne et met en mouvement le gaz environnant. En retour, le gaz

entraîne avec lui les gouttes dans sa course ou les freine dans leurs trajectoires et réduit leur

résistance selon s’il est injecté dans la même direction que le spray ou s’il est statique. Il est

donc important de s’intéresser à l’interaction entre les gouttes et le gaz. Cette interaction est

particulièrement significative lorsque la masse totale et la quantité de mouvement des particules

sont comparables à celles du gaz, et lorsque la taille des particules est suffisamment petite pour

que le couplage d’une particule avec le gaz soit important.

Elghobashi [61, 62] introduit une classification des écoulements particulaires, selon la charge

des particules dans la phase porteuse (la fraction volumique) et le nombre de Stokes associé, dé-

finie comme suit :

St = τp
τg
, (4.1)

où τp est le temps de relaxation des particules ou, autrement dit, le temps de réponse des parti-

cules à l’écoulement du gaz et τg le temps caractéristique de l’écoulement gazeux c’est-à-dire

le temps que met le gaz pour répondre aux perturbations générées par l’écoulement particulaire.

Plus l’écoulement est chargé en particules, plus les processus physiques mis en jeu de-

viennent complexes et plus ils font intervenir des collisions simples ou multiples qui nécessitent

une modélisation.
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One-way coupling : pour les écoulements peu chargés en particules de petites tailles, l’im-

pact de l’écoulement sur les particules est important, mais le transfert de quantité de mouvement

des particules vers l’écoulement reste négligeable. Seule la modélisation des forces aérodyna-

miques sur la particule est nécessaire, c’est le One-way coupling.

Two-way coupling : lorsque la densité en particules augmente, tout en restant dans le do-

maine d’un écoulement particulaire dispersé, les particules modifient l’écoulement en agissant

sur sa quantité de mouvement. La rétroaction des forces aérodynamiques doit donc être prise en

compte, c’est le Two-way coupling.

Four-way coupling : pour les écoulements particulaires denses, les particules vont être

amenées à se rencontrer fréquemment. Les particules échangent de la quantité de mouvement

entre elles, soit directement par collision, soit par passage proche en perturbant la couche limite

formée autour des particules. Cette situation est dénommée Four-way coupling.

4.2.2 Description Euler-Euler

La description Eulérienne d’un spray considère l’ensemble des particules comme un milieu

continu respectant un système d’équations de conservation. Cette description est aussi appelée

« modèle à deux fluid » [57, 63]. Elle consiste à transporter les propriétés locales moyennes

de la phase liquide. L’évaluation des grandeurs particulaires nécessite le transport d’équations

supplémentaires dans lesquelles la modélisation est basée sur des hypothèses plus ou moins res-

trictives [149]. Les méthodes basées sur l’approche Eulérienne sont largement répandues dans

les modèles RANS car leur principal avantage réside dans le fait qu’elles utilisent le même

formalisme et la même résolution que la phase porteuse. Les algorithmes de traitement et de

résolution numérique de la phase gazeuse peuvent être utilisés de la même manière pour la

phase dispersée, ce qui simplifie son développement dans les codes parallélisés. En outre, les

deux phases partagent le même maillage, ce qui implique un couplage direct sans aucune in-

terpolation entre la phase liquide et gazeuse. Le coût de calcul de la phase dispersée sera donc

similaire au coût de calcul de la phase porteuse, et indépendant du nombre de particules et de

leur répartition.

L’approche « Two-Fluid (TF) » est utilisée dans le cas d’écoulements de particules à faible

nombre de Stokes. Elle est dite mono-disperse en vitesse et en taille de goutte car les propriétés

moyennes de la phase liquide sont uniquement définies par sa densité en nombre de gouttes et sa
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vitesse moyenne. Cette approche a été étendue aux écoulements turbulents [71] et est nommée

Formalisme Eulérien Mésoscopique (FEM). Elle repose sur une décomposition statistique de la

vitesse des particules en une vitesse moyenne de la phase liquide, appelée vitesse corrélée ou

mésoscopique, et une vitesse propre à chaque particule, appelée vitesse décorrélée.

À l’image de la polydispersion en vitesse, une polydispersion en taille de gouttes est intro-

duite lorsque le spray présente une importante dispersion des diamètres de goutte. L’approche

« Two-Fluid » devient alors une approche « multi-fluides » qui divise les particules en plusieurs

classes [121]. Il faut alors résoudre autant d’équations de la phase liquide que de classes consi-

dérées, ce qui pénalise le coût de calcul. Il est ensuite possible de combiner l’approche « multi-

fluides » et le formalisme Eulérien mésoscopique (approche FEM) pour prendre en compte à la

fois la polydispersion en vitesse et la polydispersion en taille de goutte [229].

Les méthodes à PDF (Probability Density Function) présumée [7] consistent à utiliser des

lois de probabilité pour modéliser les distributions en taille, en température et en vitesse de façon

à les rendre polydisperses suivant ces trois paramètres (une loi log-normale pour la distribution

en taille et une distribution gaussienne pour la température et la vitesse par exemple [149]).

D’autres inconvénients, tels que les trajectoires complexes des particules au sein d’un même

volume de contrôle, sont également difficiles à modéliser dans le formalisme Eulérien. Cepen-

dant, la méthode de quadrature DQMOM (Direct Quadrature Method of Moment) [139], bien

que coûteuse, permet de prendre en compte les croisements de trajectoires [52]. Le lecteur

pourra consulter [229] ou [206] pour de plus amples détails sur les différentes méthodes de

quadrature dans l’approche Eulérienne.

4.2.3 Description Euler-Lagrange

Dans l’approche Lagrangienne, le brouillard de gouttes n’est plus considéré comme un mi-

lieu continu mais comme un ensemble de particules physiques discrètes. Chaque particule pos-

sède sa propre trajectoire et des propriétés individuelles (vitesse, température, diamètre) sur

lesquelles sont appliquées des échanges de masse, de quantité de mouvement et d’énergie avec

la phase porteuse. Ce suivi individuel permet de simuler indépendamment l’évaporation de cha-

cune d’entre elles. Puisque l’emplacement des particules discrètes peut ne pas coïncider avec les

nœuds du maillage, il est nécessaire d’utiliser des méthodes d’interpolation et de projection per-

formantes afin de limiter les erreurs numériques liées au couplage. Cette approche en two-way
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coupling tient compte de la rétroaction des particules sur la phase gazeuse par l’intermédiaire

de termes sources calculés pour chaque particule et réintroduits aux nœuds du maillage de la

phase porteuse [59, 61].

Cette approche offre l’avantage de s’affranchir des effets de polydispersion ou des pro-

blèmes de croisements de trajectoire inhérents à l’approche Eulérienne. Afin de gagner en coût

CPU, on peut regrouper un certain nombre de gouttes discrètes en une particule numérique,

dont le poids numérique correspond au nombre de particules physiques décrites par ce groupe.

Toutefois, l’augmentation du poids numérique des particules se fait au détriment de la préci-

sion du calcul [64]. Une autre difficulté réside dans le calcul parallèle puisque la répartition des

particules est souvent différente de la distribution des cellules discrétisant la phase Eulérienne.

Un processeur pourrait avoir une grande quantité de particules à traiter tandis que les autres

n’en auraient que très peu dans la zone proche injecteur. Des algorithmes de partitionnement de

maillage efficaces sont donc nécessaires afin d’éviter les problèmes de « load-balancing » dus à

la répartition inhomogène des gouttes dans le domaine de calcul [141].

Cette méthode est largement validée en LES pour des simulations académiques [53, 71, 166,

189, 214] ou des configurations réelles de type industriel [67, 203].

L’approche Euler-Lagrange en two-way coupling, développée dans le code YALES2 dans

le cadre de différentes thèses [64, 67, 92], sera privilégiée pour les simulations à venir. Le four-

way coupling, qui reprend le formalisme du two-way coupling en intégrant l’interaction entre

particules, n’est pas utilisé car l’hypothèse de dilution est respectée dans les zones d’intérêt.

La prise en compte des collisions notamment n’est pas nécessaire au vu des faibles fractions

volumiques considérées.

4.2.4 Cinématique de la goutte

La modélisation de la phase liquide est basée sur l’approche Lagrangienne des particules

ponctuelles. Cette approche est justifiée car les gouttelettes de liquide sont pour la plupart sphé-

riques dans la zone d’intérêt, suffisamment diluées et sont plus petites que la taille de la grille.

Les équations de mouvement pour une gouttelette unique sont :

dxp
dt = up (4.2)
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dmpup
dt = Fp (4.3)

où xp est la position de la particule p, up sa vitesse.

La masse de la particule mp est donnée en fonction de son diamètre en se basant sur l’hy-

pothèse de la sphéricité de la goutte.

mp = ρp
π

6d
3
p (4.4)

Fp est la résultante des forces extérieures, classées en trois catégories [77] :

− force de gravitation

− forces aérodynamiques : force de portance et de la traînée

− force de collision avec les parois et/ou avec les autres particules

Dans le cadre de ce travail , les forces de collisions sont négligées et la force Fp se décom-

pose en deux contributions :

Fp = FG
p + FA

p (4.5)

FG
p désigne la force de gravité et FA

p la force aérodynamique de traînée.

• Poussé d’Archimède :

FG
p = (ρp − ρ)π6d

3
pg (4.6)

Avec ρ la masse volumique de la phase gazeuse, ρp la masse volumique de la phase liquide

et g désigne l’accélération de la pesanteur.

Dans le cas d’un écoulement particulaire dans un milieu gazeux, ρp � ρ, les effets de

flottabilité sont négligés. L’équation 4.6 devient FG
p = mpg. De plus si l’écoulement

porteur est fortement turbulent les forces de gravité seront également négligées.

• Traînée : dans ce modèle, uniquement la force de traînée d’une goutte isolée est prise en

compte, les forces générées par le mouvement des autres particules dans l’écoulement
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sont négligées. Dans le cadre de ses hypothèses, la force de traînée d’une goutte isolée

exercée par le gaz sur la particule est exprimée par la relation suivante,

FA
p = mp

1
τp

(up − u∞) (4.7)

où u∞ représente la vitesse du fluide non perturbé au voisinage de la gouttelette et τp est

un temps de relaxation et dépend du régime d’écoulement, caractérisé par le nombre de

Reynolds particulaire :

Rep = dp|up − u∞|
ν

(4.8)

τp = 4
3CDRep

ρp
ρ

d2
p

ν
(4.9)

avec dp le diamètre de la goutte et ν sa viscosité cinématique.

Selon les différents régimes d’écoulements, de nombreuses corrélations existent pour le

coefficient de traînée CD [72]. Dans le régime 1 < Rep < 1000, la corrélation empirique de

Shiller et Naumann [119] est utilisée. Si Rep > 1000 et selon Clift et al. [40], le coefficient de

traînée CD n’est pas affecté par le sillage derrière la particule et reste constant. Le coefficient

CD correspondant à chaque régime est donné par les relations ci-dessous :


CD = 24

Rep
, Rep < 1

CD = 24
Rep

+ 3.6
Re0.313

p
, 1 < Rep < 1000

CD = 0.44, 1000 < Rep < 200000

(4.10)

4.3 Modélisation de la composition d’une goutte d’un fuel

multi-composants

Les différents secteurs industriels utilisent des carburants liquides comme l’essence, le ké-

rosène (carburéacteurs), le diesel et même les carburants d’origines non-fossiles. Ces carburants

conventionnels sont des mélanges très complexes d’une centaines d’espèces, réparties sur dif-

férentes catégories d’hydrocarbures, les n-alcanes, les iso-alcanes, les cyclo-alcanes, les aroma-
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tiques, des composés polycycliques etc.

Malgré la progression incessante de la puissance de calcul, la modélisation détaillée de la

combustion de ces combustibles réels reste extrêmement difficile pour deux raisons : premièrem-

ent, il est presque impossible d’identifier toutes les molécules individuelles présentes dans les

combustibles réels ainsi que leurs compositions. Deuxièmement, on ne dispose pas d’informa-

tions détaillées sur la cinétique chimique de tous les composants. Si toutes les espèces identi-

fiées sont incluses dans les études de simulation des différents processus physiques, le temps

de calcul serait prohibitif. C’est dans cette perspective que des méthodes numériques et des al-

gorithmes d’optimisation de la simulation ont été développés afin d’exploiter au mieux les res-

sources informatiques. Cependant, la difficulté de modélisation et le coût élevé de la simulation

constituent encore un réel challenge. Cela est dû, notamment, à la complexité de la composition

des combustibles.

Pour surmonter ces défis, la recherche dans le domaine de la cinétique chimique a permis de

mettre au point des combustibles de substitution appelés « surrogates ». Ils ont pour objectif de

simplifier le processus de combustion des combustibles réels en représentant le carburant par un

mélange de quelques hydrocarbures purs dont les propriétés thermophysiques, thermochimiques

et cinétiques chimiques sont bien connues.

4.3.1 Les surrogates

Un surrogate est un carburant constitué d’un nombre limité de composants purs. Son com-

portement correspond à celui d’un carburant réel qui contient un nombre très élevé de compo-

sants. Il est formulé pour imiter une ou plusieurs propriétés particulières du combustible cible,

comme l’évaporation [1, 182, 201, 247], les propriétés thermodynamiques [24, 60, 96, 164, 196]

ou les caractéristiques de combustible réel imité [29, 79, 144, 218]. Bien qu’un surrogate néces-

site plus de composants purs pour combiner toutes ces propriétés et correspondre au carburant

conventionnel cible, la limitation de leur nombre reste tout de même nécessaire pour simplifier

leur étude et représenter la cinétique chimique des mélanges complets des carburants cibles.

Il existe plusieurs méthodes proposées dans la littérature pour spécifier le nombre et les

pourcentages des composants dans un surrogate. Une approche très répondue consiste à spé-

cifier des composés de chaque classe chimique dans un carburant cible [175]. La figure (4.1)

montre quelques classes chimiques rencontrées dans le diesel.
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n-alcanes

iso-alcanes

cyclo-alcanes

aromatiques

autres

FIGURE 4.1 – Classes d’hydrocarbures rencontrées dans le diesel [175].

4.3.2 Modèles d’une goutte de fuel liquide

Dans un moteur à combustion, le carburant liquide est injecté dans la chambre de combus-
tion où il se désintègre en petites gouttes via le processus d’atomisation primaire et secondaire.
Les gouttes forment ainsi un nuage qui s’évapore pour créer des composants gazeux, corres-
pondant à la composition de la phase liquide. Ces composants issus de l’évaporation viennent
s’ajouter au mélange gazeux environnant.

L’étude du processus d’évaporation, nécessite une modélisation de la goutte liquide selon sa
composition. La figure (4.2) résume quelques modèles d’une goutte de carburant, basés sur la
composition dans la phase liquide et dans le film gazeux généré lors du processus d’évaporation.
Les composants liquides sont notés Yl,i, les composants gazeux Yg,i, les surrogates liquides Sl,i,
les surrogate gazeux Sg,i et les composants gazeux issus de l’évaporation du surrogate liquide
Sl,i sont notés Y S1,2,...

g,i .

Si l’on considère le cas le plus basique d’un carburant liquide pur, constitué d’une seule

espèce chimique, la goutte mono-composant est représentée sur le schéma (a). Elle est consti-

tuée d’un seul composant Yl,1 côté phase liquide qui s’évapore pour donner une espèce Yg,1

dans la phase gazeuse. De la même manière, un carburant liquide pur multi-espèces est sché-

matisé par une goutte multi-composants liquides, constituée de Yl,1, Yl,2 . . . dans l’exemple (b).

En s’évaporant, la goutte libérera des composants gazeux correspondants Yg,1, Yg,2, . . .
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Yl,1

Yg,1

(a)

Yl,1

Yl,2 Yl,3

Yg,1

Yg,2

Yg,3

(b)

Sl,1

Sg,1

(c)

Sl,1

(Yl,1, Yl,2, Yl,3)

Yg,1

Yg,2

Yg,3

(d)

Sl,1

Sl,2
Sl,3

Y S1
g,1

Y S1
g,2

Y S2
g,1

Y S2
g,2Y S2

g,3

Y S3
g,1

Y S3
g,2

(e)

Sl,1

Sl,2
Sl,3

Sg,1

Sg,2

Sg,3

(f)

FIGURE 4.2 – Schéma illustrant la composition d’une goutte d’un carburant liquide. Modélisa-
tion d’une goutte, composition liquide / gazeuse : (a) mono-composant, (b) multi-composant, (c)
surrogate liquide/surrogate gazeux, (d) surrogate liquide / mélange gazeux multi-composants,
(e) mélange de surrogates liquides / mélange gazeux multi-composants et (f) mélange de surro-
gates liquides / mélange de surrogates gazeux.

Quand le nombre d’espèces qui constituent le carburant augmente considérablement, il de-

vient nécessaire d’utiliser un fuel surrogate. Cela dans le but de simplifier la modélisation de la

thermodynamique et de la cinétique et réduire le temps de calcul comme évoqué précédemment.

La littérature scientifique nous fournit différents fuels surrogates pour un carburant donné.

Le type de surrogate utilisé dépend de l’application finale visée, des propriétés d’un spray après

atomisation, de la cinétique chimique ou de la simulation de la combustion [168, 175, 183].

Comme exemple, un surrogate mono-composant comme le n-heptane est utilisé pour la ci-

nétique de combustion du diesel [45, 128, 213] et le n-dodécane pour les propriétés phy-

siques du carburant diesel [9, 51, 167]. Cependant, un surrogate mono-composant ne peut

pas représenter complètement, à lui seul, les propriétés physico-chimiques et les propriétés

de la combustion. Des études récentes [68, 93, 175, 176, 234] présentent des surrogates multi-

composants dont la composition peut être schématisée comme sur la figure (d). Le but est de
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reproduire simultanément la majorité des propriétés du combustible cible, comme ceux étudiés

ici [2, 4, 104, 108, 152, 153].

Dans le cas du kérosène, la phase gazeuse peut être modélisée en utilisant par exemple soit :

le schéma cinétique 2S_KERO_BFER [74] ou bien le schéma cinétique basé sur le travail du

Luche [132]. Dans le premier cas, le surrogate du kérosène liquide est représenté par un seul

composant liquide noté KERO comme schématisé sur le modèle (c) de la figure (4.2). En s’éva-

porant, celui-ci libère un seul composant gazeux du même nom dans le mélange environnant.

Dans le deuxième cas, c’est un composant marqué KERO-LUCHE qui constitue un surrogate

du kérosène liquide. Il est construit à base de trois composants, dont les pourcentages en masse

sont : nC10H22 (76.6%), C9H12 (13.2%) et C9H18 (10.1%). Les propriétés de KERO-LUCHE

sont calculées comme la moyenne des propriétés de ses trois composants. Lors de l’évaporation

d’une goutte de ce surrogate, trois espèces gazeuses se mélangeront au gaz autour de la goutte,

selon le modèle (d).

Nous pouvons citer également d’autres fuels surrogates du kérosène : le Jet A-1 utilisé

dans l’aviation civile et défini par la norme internationale AFQRJOS 1. Il est composé de n-

décane (69%), n-propylcyclohéxane (11%) et n-propylbenzène (20%) [194]. Le carburant JP-

8, utilisé dans l’aviation militaire américaine, est modélisé par différents surrogates avec un

nombre différent de composants : surrogate à 12 composants [142, 202] , 5 composants [43, 228]

etc. Pour plus de détails sur les surrogates du kérosène et leurs compostions, le lecteur peut se

référer à la thèse de L. Boulet [18].

Les derniers modèles de la composition de la goutte (e,f) sont une combinaison des

autres modèles. Ils modélisent un mélange de surrogates pour constituer un carburant multi-

composants [60, 96, 176].

Un modèle d’évaporation multi-composants doit idéalement être capable de prendre en

compte toutes les configurations moyennant des hypothèses sur l’évaporation des composants.

1. AFQRJOS pour Aviation Fuel Quality Requirements for jointly Operated Systems
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4.4 Évaporation d’une goutte de carburant isolée

Le processus d’évaporation des gouttelettes comprend deux phases principales : (1) détache-

ment de molécules de carburant de la surface de la gouttelette dans le gaz à proximité immédiate

des gouttelettes et (2) diffusion de la vapeur de carburant de la surface depuis la gouttelette vers

le gaz ambiant. La modélisation mathématique du premier processus est beaucoup plus com-

plexe que le deuxième. En se reposant sur l’hypothèse que la vapeur de carburant à proximité

de la surface des gouttelettes est toujours saturée, la modélisation s’est concentrée principale-

ment sur le deuxième processus, ignorant les détails du premier. Ainsi le taux d’évaporation du

combustible est égal au taux de diffusion du combustible de la surface des gouttelettes au gaz

ambiant. Les modèles qui en découlent sont connus sous le nom de modèles hydrodynamiques

de l’évaporation des gouttelettes [199].

Le modèle le plus simple pour l’évaporation des gouttelettes a été proposé par Maxwell en

1877 [76]. Comme introduit au début de ce chapitre, ce modèle autrement appelé classique ou

modèle de Spalding est le premier modèle d’évaporation utilisé dans le code YALES2. Selon ce

modèle le taux d’évaporation est gouverné uniquement par le processus de diffusion. En 1989

Abramzon et Sirignano [3] proposaient un autre modèle d’évaporation basé sur le modèle clas-

sique. Ce nouveau modèle prend en compte les effets de propriétés thermophysiques variables,

le nombre de Lewis non unitaire dans le film de gaz et l’effet du flux de Stefan sur la chaleur et

le transfert de masse entre la gouttelette et le gaz [3]. Les principales hypothèses de ces modèles

sont rappelées ci-dessous (Cf. §4.4.1).

Le processus d’évaporation par diffusion est modélisé en considérant une goutte sphérique.

L’écoulement gazeux autour de la goutte est supposé purement radial.

La vapeur de la goutte se propage et se diffuse loin de la surface de la goutte. Le transfert

de chaleur est dirigé radialement vers la surface de la goutte contrairement à la convection. À

la surface des gouttes, une partie de la chaleur du gaz est utilisée pour le changement de phase

et le reste est dirigé vers l’intérieur du liquide. Cela conduit à l’augmentation de la température

du liquide à la surface et à l’intérieur de la goutte, conduisant à l’évaporation de la goutte en

éjectant de la vapeur à l’interface liquide/gaz et génère un flux convectif appelé convection de

Stefan mentionné dans le paragraphe précédent.
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Le processus d’évaporation décrit ci-dessus est associé au processus de transfert thermique.

Si la température de la goutte est inférieure à celle du milieu ambiant, un transfert thermique

s’effectue par conduction du milieu ambiant vers la surface de la goutte. Cet apport d’énergie à

la goutte va servir, en première partie, à vaporiser la goutte, la partie restante sert à chauffer la

goutte à condition que l’apport en énergie par le transfert thermique soit supérieur à la chaleur

latente de vaporisation. Si la température de surface de la goutte est supérieure à celle du milieu

ambiant, le processus de transfert thermique a alors lieu de la surface de la goutte vers le milieu

ambiant. Cette énergie qui quitte la goutte et la chaleur latente d’évaporation contribuent au

refroidissement de la goutte.

Les équations de conservation des système réactifs multi-composants sont données en dé-

tails dans le livre Principles of combustion de Kuo [116]. Quant aux modèles d’évaporation,

ils sont décrits dans le livre de W. Sirignano, Fluid dynamics and transport of droplets and

sprays [207] ainsi que dans les thèses de C. Njé Njé [157] et N. Doué [55] sur lesquelles est

basé le modèle d’évaporation multi-composants décrit ici.

Récemment, S. Sazhin [199, 200] résume les dernières avancées en terme de modélisation de

l’évaporation de gouttelettes de fuel et expose les défis qui lui sont associés notamment ceux liés

aux transferts thermiques et à la composition de la goutte. Il aborde également des problèmes

encore non résolus tels que l’évaporation des gouttes non sphériques, l’effet des interactions

inter-gouttelettes, les gouttes multi-composants, etc.

Les caractéristiques thermodynamiques de la goutte (température, composition) sont déterm-

inées en appliquant les équations de conservation de la masse et de l’énergie à la particule. Nous

nous référons à la phase gazeuse par l’indice g, à la phase liquide par l’indice l et aux variables

liées à la particule par l’indice p. Les propriétés du gaz dans le milieu ambiant sont désignées à

l’aide de l’indice∞. Les propriétés thermodynamiques à la surface de la goutte sont notées surf.

Les particules considérées sont des gouttes mono-composant, multi-composants ou surrogate.

La notation i sera utilisée pour désigner les espèces, gazeuse ou liquide, dont est constituée la

goutte. La figure (4.3) résume ces notations liées à l’évaporation de la goutte.
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dp

Φg

Φl

Tp uniforme

Tsurf = Tp

usurf

T∞, Y∞, u∞

Tp uniforme

FIGURE 4.3 – Schéma et notations utilisées par le modèle d’une goutte en évaporation. Inspiré
de [64].

4.4.1 Hypothèses du modèle

Les hypothèses ci-dessous sont celles données par C. Njé Njé [157] et reprises dans la thèse

de N. Doué [55]. Elles sont généralement admises pour la description du modèle d’évaporation.

Hypothèse 1 La goutte est supposée parfaitement sphérique, en supposant que les phases

d’atomisation primaire et secondaire sont achévées. Dans un spray, la formation des gouttes

est caractérisée entre autres par le nombre sans dimension de Weber We = ρpdp|u−up|2/σ
où σ est la tension de surface du liquide et u la vitesse du gaz. Si We < 12, la goutte est

considérée stable. Pour We < 5 l’hypothèse de la sphéricité de la goutte est vérifiée et les

déformations de l’interface sont négligeables [207].

Hypothèse 2 Les interactions avec les autres particules ne sont pas prises en compte.

Hypothèse 3 La conductivité thermique du liquide est supposé infinie, la température dans

la goutte est uniforme.

Hypothèse 4 La diffusivité thermique du liquide étant très inférieure à celle du gaz, le

temps caractéristique thermique de la phase porteuse est très court devant celui de la goutte.

La réponse thermique est donc supposée quasi-stationnaire dans le gaz, les dérivées tempo-

relles seront négligées.

Hypothèse 5 La surface de la goutte est supposée à l’équilibre thermodynamique avec le

gaz environnant. La loi de Clausius-Clapeyron peut donc être utilisée pour calculer la pres-
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sion partielle de vapeur saturante de l’espèce k à la surface de la goutte :

Pk,surf = Pref exp
(
WkLv,k
R

(
1
Tboil

− 1
Tp

))
(4.11)

où Lv,k est la chaleur latente de vaporisation de l’espèce k sous forme liquide,R la constante

des gaz parfait,Wk sa masse molaire, Tp la température de la goutte et Tboil est la température

d’ébullition de la goutte à la pression de référence Pref = 1 atm.

Hypothèse 6 Les propriétés du milieu ambiant (mélange gazeux hors espèce évaporée) sont

supposées constantes, de la surface de la goutte à l’infini.

Hypothèse 7 La phase gazeuse est constituée d’un mélange idéal de gaz parfaits. Il n’y a

pas de réaction chimique dans le gaz.

Hypothèse 8 La phase liquide est constituée d’un mélange de liquides ideaux. Il n’y a pas

de réaction chimique entre les différentes espèces du liquide.

Hypothèse 9 La solubilité du gaz ambiant dans le liquide est négligeable.

Hypothèse 10 Le rapport de masse volumique entre le liquide et le gaz permet de supposer

que la seule force exercée par la phase gazeuse sur les gouttes est la traînée.

Hypothèse 11 L’effet de la gravité est négligeable.

Hypothèse 12 Les transferts radiatifs entre la goutte et son entourage sont négligés.

4.4.2 Propriétés thermodynamiques et de transport

Les équations du modèle d’évaporation dépendent des propriétés physiques du mélange

gazeux. Il est donc important de connaître les propriétés de chaque espèce et les lois de mélange

qui les régissent.

Les propriétés thermodynamiques et de transport du gaz qui entoure la surface de la goutte

sont calculées à l’état de référence. Pour caractériser cet état intermédiaire, noté par la suite avec

l’indice ref , Abramzon et Sirignano [3] utilisent la loi de Hubbard [95] vérifiée par des don-

nées expérimentales et recommandée par Yuen et Chen [245]. Cette loi est donnée par l’équa-

tion (4.12) et consiste à considérer les propriétés de la phase gazeuse à partir d’une température
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et d’une composition de référence qui sont une moyenne pondérée à 2/3− 1/3 des valeurs à la

surface et à l’infini.
Tref = 2

3Tsurf + 1
3T∞

Yref,k = 2
3Ysurf,k + 1

3Y∞,k
(4.12)

La figure 4.4 rappelle les notations utilisées dans le cadre de cette loi.

r = 0• rp
• • r =∞

Tp
T1/3•

T∞

Yp,i Yi,1/3•
Y∞

Milieu ambiantParticule

FIGURE 4.4 – Schéma d’une goutte s’évaporant dans un milieu ambiant gazeux.

Les propriétés physiques de la goutte, à savoir, la chaleur spécifique de la vapeur du fuel

Cpv, la chaleur spécifique du gaz ambiant Cpg,ref , la conductivité thermique du mélange λg,ref ,

la viscosité dynamique du mélange µg,ref et le coefficient de diffusion Dg,ref sont calculées à

l’état de référence exprimée par l’equation (4.12).

Chaleur spécifique

Dans le chapitre (2), la chaleur spécifique massique est définie par la relation (2.18). Elle

donne la capacité calorifique pour un mélange à partir des propriétés individuelles de chaque

espèce. Dans le cas de l’évaporation, le mélange liquide/vapeur est constitué de plusieurs com-

posés. Il est nécéssaire de calculer la chaleur spécifique de chaque composant Cpi avec la même

expression (2.18) puis calculer Cpm du mélange des composés par la relation suivante [186] :

Cpm =
∑
i

YiCpi (4.13)

avec Yi la fraction massique liquide ou gazeuse des composants de la gouttes.
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Chaleur latente d’évaporation

La chaleur latente d’évaporation du fuel liquide Lv,i, est choisie constante ou tabulée. Dans

le cas d’une goutte multi-composants,Lv du mélange est calculée par l’expression suivante [186] :

Lv =
∑
i

ξiLv,i (4.14)

où ξi est la fraction des taux d’évaporation défini par la relation (4.29).

La viscosité

La propriété de viscosité dynamique des mélanges évaporés est calculée avec la formule de

Wilke (Eq. 2.45) à l’état de référence de composition et de température.

La conductivité

Comme pour la viscosité, la conductivité thermique du mélange est calculée à l’état de

référence de composition et de température avec la formule de Brokaw (Eq. 2.46).

La diffusivité

Le calcul du coefficient de diffusion est différent selon la nature des composants du fuel

liquide. Dans le cas d’un composant pur, la diffusion est calculée en utilisant la loi de mélange

de Hirschfelder et Curtiss évoquée dans la section (2.3.1) avec l’équation (2.33) calculée à l’état

de référence comme pour les propriétés physiques précédentes.

Si le fuel liquide est modélisé par un surrogate, le coefficient de diffusion de surrogate est

calculé différemment. Pour obtenir l’expression du coefficient de diffusion dans le cas d’un

fuel surrogate, nous posons l’hypothèse d’auto-similarité des profils des espèces evaporées qui

constituent le surrogate et le profil du surrogate lui même (voir Fig. 4.5). Cette hypothèse stipule

que le profil de la fraction massique de l’espèce surrogate évaporée est de la même allure que

la somme des fractions massiques des espèces qui le composent. Elle est à son maximum au

voisinage de la goutte et s’annule en s’éloignant de la surface de la goutte vers le milieu ambiant

(∞).
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�

�

Ysurr =
Nsp∑
k=1

Yk

Y3

Y2

Y1
x

Yk

milieu ambiant (∞)

dp

o

Particule d’un surrogate
en cours d’évaporation

Y surr
l

FIGURE 4.5 – Schéma illustrant l’hypothèse d’auto-similarité des profils des espèces évaporées
pour le cas d’un surrogate. Les profils sont issus de la simulation de l’évaporation d’une goutte
isolée d’un fuel surrogate.

Pour un surrogate, la fraction massique s’écrit :

Ysurr =
Nsp∑
k=1

Yk (4.15)

L’hypothèse d’auto-similarité des profils, précédemment posée, se traduit par l’expression sui-

vante :
∇Yk
Yk

= ∇Ysurr
Ysurr

(4.16)

ρD∗k∇Yk = ρD∗k
Yk
Ysurr

∇Ysurr (4.17)

En sommant sur chaque terme, la dernière équation (4.17) se réécrit :

Nsp∑
k=1

ρD∗k∇Yk =
Nsp∑
k=1

ρD∗k
Yk
Ysurr

∇Ysurr (4.18)

Par analogie, nous pouvons réécrire le terme de droite de la manière suivante :

ρDsurr∇Ysurr =
Nsp∑
k=1

ρD∗k
Yk
Ysurr

∇Ysurr (4.19)
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L’expression de diffusivité pour un fuel surrogate peut désormais s’écrire :

Dsurr =

Nsp∑
k=1

D∗kYk

Nsp∑
k=1

Yk

(4.20)

Si l’hypothèse d’auto-similarité des profils n’est pas faite, il n’est plus possible d’écrire une

telle diffusivité.

Les nombres sans dimensions

Tout au long de ce modèle, différents nombres adimensionnels seront utilisés. Il convient de

rappeler ici leurs définitions.

Nombre de Schmidt caractérise le rapport entre les effets visqueux donnés par la viscosité

cinématique ν = µ/ρ et la diffusivité Di de l’espèce i :

Sci = µref
ρrefDi

ref

(4.21)

Nombre de Prandtl compare la viscosité du mélange à sa diffusivité thermique α = λ
ρCp

:

Pr = µrefCp,ref
λref

(4.22)

Nombre de Reynolds associé à la goutte défini précédemment par l’équation (4.8) et est

rappelée ici :

Rep = dp|up − u∞|
ν

(4.23)

Nombres de Sherwood / Nusselt caractérisent les transferts de masse / énergie entre un

fluide et une interface. Le nombre de Sherwood, noté Sh, est propre à chaque espèce

et est obtenu par l’adimensionnement du gradient de concentration ∇Yi. Le nombre de

Nusselt, noté Nu, est obtenu en adimensionnant le gradient de température∇T .

Il existe plusieurs corrélations empériques pour modéliser ces deux nombres adimension-

nels pour une goutte isolée en mouvement sans prise en compte de l’écoulement de Stefan
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(p. 117). La première corrélation est la corrélation de Frösling, 1938 [75] :


Shi = 2 + 0.55 Re1/2

p Sc
1/3
i

Nu = 2 + 0.55 Re1/2
p Pr1/3

(4.24)

Cependant, cette corrélation surestime le taux de transfert pour Rep < 10 et prédit une

sensibilité physique incorrecte de la vitesse de transfert aux faibles fluctuations de vitesse

près d’un Reynolds particulaire nul (Rep ≈ 0) [3].

La deuxième corrélation est proposée par Clift et al. [40] et utilisée initialement dans le

modèle d’évaporation d’Abramzon et Sirignano [3] :


Shi = 1 + (1 +Rep Sci)1/3f(Rep)

Nu = 1 + (1 +Rep Pr)1/3f(Rep)

(4.25)

avec f(Rep) = 1 si Rep ≤ 1 et f(Rep) = Re0.077
p si 1 < Rep < 400. L’équation (4.25)

se rapproche des résultats numériques obtenus par différents auteurs dans la plage 0.25 <
(Pr, Sc) < 100 avec une erreur inférieure à 3 % [3].

La corrélation de Ranz-Marshall [184] est celle utilisée dans le cadre de cette thèse. Elle

permet de modéliser les effets de la convection dans le cas d’une sphère qui ne s’évapore

pas. 
Shi = 2 + 0.6 Re1/2

p Sc
1/3
i

Nu = 2 + 0.6 Re1/2
p Pr1/3

(4.26)

Par la suite et pour tenir compte du flux de Stefan, les nombres de Sherwood et de Nus-

selt seront utilisés avec des expressions modifiées (équations. 4.36, 4.37). Ces dernières

permettent d’inclure les effets convectifs tout en gardant un système à symétrie sphérique.

Miller et al. [145] ont montré que la chaleur et les flux massiques de la goutte dépendent

fortement de l’évaluation des propriétés de transport et thermodynamiques des phases gazeuse

et liquide.
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4.4.3 Modèle de la phase gazeuse

Le modèle de la phase gazeuse concerne le transfert de masse et de chaleur au cours de

processus d’évaporation. Il englobe le taux d’évaporation massique et les différents paramètres

de calcul qui lui sont associés.

Le taux d’évaporation massique d’une goutte multi-composants est donné comme suit :

ṁ =
N∑
i=1

ṁi =


πdpρgDi,gSh

∗
i ln (1 +Bm,i)

πdp
λg

Cpv
Nu∗ ln (1 +BT )

(4.27)

avec ξi le rapport de fraction massique de l’espèce i et le flux massique totale (Eq. 4.29),

Sh∗i et Nu∗ le nombre de Sherwood et Nusselt modifiés définis ci-dessous (Eqs. 4.36, 4.37).

Bm,i le nombre de transfert de masse du composant i et BT est le nombre de transfert de cha-

leur. Ces deux paramètres, également appelés les nombres de Spalding, sont très importants

pour le modèle d’évaporation. Le nombre de Spalding massique Bm,i peut être défini de la

première expression de la relation (4.27) comme suit :

Bm,i =
Y s
g,i − Y ∞g,i
ξi − Y s

g,i

(4.28)

En supposant que les fractions massiques dans le gaz ambiant sont nulles, les valeurs de ξi,

le rapport de flux massique de l’espèce i et le flux massique total, peuvent être calculées par

l’expression [216] :

ξi = ṁi

ṁ
(4.29)

où ṁi est le débit massique de vapeur pour l’espèce i.

Le nombre Bm,i caractérise les effets de transfert de masse en fonction des fractions mas-

siques de l’espèce évaporée à la surface de la goutte et à l’infini. La fraction massique dans le

milieu ambiant est interpolée depuis les nœuds du maillage Eulérien. La fraction massique à la
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surface est exprimée en fonction de la fraction molaire et des masses molaires :

Yk,surf = Xk,surfWk

Wsurf

(4.30)

avec

Wsurf = Xk,surfWk + (1−Xk,surf )W j 6=k,surf (4.31)

La masse molaire à la surfaceWsurf est calculée comme une moyenne pondérée par les fractions

molairesXk,surf de la masse molaire de l’espèce évaporéeWk,surf et de toutes les autres espèces

W j 6=k,surf . La masse molaire du mélange hors espèce évaporée, Wj 6=k,surf est uniforme de la

surface à l’infini, d’après l’hypothèse (5), et peut donc être calculée de la manière suivante :

W j 6=k,surf = W j 6=k,∞ = 1− Yk,∞
1− Yk,∞W∞

Wk

W∞ (4.32)

La fraction molaire d’espèce évaporée à la surface Xi,surf est déduite de la pression partielle

calculée d’après la formule de Clausius-Clapeyron (Eq. 4.11) :

Xk,surf = Pk,surf
P

(4.33)

Les deux paramètres Bm,i et BT sont reliés par la relation suivante :

BT = (1 +Bm,i)φi − 1 , (4.34)

avec

φi = Cpv
Cpg

Sh∗iPr
Nu∗Sci

, (4.35)

et Cpv la chaleur spécifique moyenne de la vapeur du fuel liquide dans le film autour de la

goutte, calculée à la température et à la composition de référence Tref et Yref respectivement.

Cpg est la chaleur spécifique à pression constante du mélange gazeux à l’état de référence.

Nous rappelons que toutes les propriétés physiques moyennes du film gazeux de la goutte

sont calculées dans les conditions de référence selon la règle d’Hubbard et al. [95], recomman-

dée par Yuen et Chen [245] (cf – 4.4.2).

Pour tenir compte de l’effet de la convection et de l’écoulement de Stefan sur l’évapora-
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tion des gouttes, les nombres de Sherwood et de Nusselt modifiés sont déterminés à partir des

nombres de Sh0 et de Nu0 sans écoulement de Stefan donnés par les corrélations précédentes.

Ils sont donnés par les expressions suivantes :

Sh∗i = 2 + Sh0
i − 2

F (Bi,m) (4.36)

Nu∗ = 2 + Nu0 − 2
F (BT ) (4.37)

avec F (B) la fonction établie par Abramzon-Sirignano [3] à partir de l’analyse d’un problème

d’évaporation de gouttelette dans un écoulement avec développement d’une couche limite la-

minaire autour de la goutte. Elle se décline sous deux formes, une pour chaque nombre de

Spalding, Bm,i et BT , pour définir deux facteurs de correction pour l’épaisseur du film, comme

le montrent Abramzon et al. [3]. Elle est donnée par l’expression suivante :

F (B) = (1 +B)0.7 ln(1 +B)
B

(4.38)

Abramzon et al.estime la variation de cette fonction entre 1 et 1.28 lorsque B varie de 0 à 8,

puis elle reste constante pour les valeurs de 8 ≤ B ≤ 20 et 1 ≤ (Pr, Sc) ≤ 3.

Sh0
i et Nu0 sont les nombres de Sherwood et Nusselt sans l’écoulement de Stephan cal-

culés d’après les corrélation Ranz-Marshall (1952) [184] définies par l’expression de l’équa-

tion (4.26).

Ce que nous venons de voir montre que la résolution du problème de l’évaporation repose

sur les coefficients de transfert de masse et de chaleur. Une fois les Bm,i connus, nous pouvons

calculer BT à l’aide de la relation (4.34).

4.4.3.1 Calcul des coefficients de transfert de masse, Bm,i

Pour calculer les Bm,i, nous avons besoin de calculer d’abord les fractions de taux d’évapo-

ration ξi avec la condition suivante : ∑
i

ξi = 1 (4.39)
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De l’équation (4.28), on réécrit l’expression de ξi en fonction du nombre de Spalding Bm,i

et des fractions massiques.

ξi =
(1 +Bm,i)Y s

i,g − Y ∞i,g
Bm,i

(4.40)

De la première expression de taux d’évaporation ṁ donnée à l’équation (4.27), nous pou-

vons écrire :

1 +Bm,i = exp
(

x

Di,gSh∗

)
avecx = ṁ

πρgdp
(4.41)

En remplaçant l’expression (4.41) dans l’equation (4.40), tout en respectant la condition de

l’équation (4.39), on obtient le système final à résoudre par l’algorithme de Newton-Raphson :

f

(
ṁ

πρgdp

)
= f(x) = 1−

∑
i

Y s
i,g exp

(
x

Di,gSh∗i

)
− Y ∞i,g

exp
(

x
Di,gSh∗i

)
− 1

= 0 (4.42)

La dérivée de f(x) est donnée par la relation suivante :

f ′
(

ṁ

πρgdp

)
= f ′(x) = −

∑
i

exp
(

x
Di,gSh∗i

) (
Y ∞i,g − Y s

i,g

)
Di,gSh∗i

[
exp

(
x

Di,gSh∗i

)
− 1

]2 (4.43)

L’algorithme Newton-Raphson permettant de trouver la solution de la fonction f(x) :

xn+1 = xn − f (xn)
f ′ (xn) (4.44)

La variable x est initialisée avec une valeur x1 définie comme suit :

x1 =
∑
iX

s
i,gDi,gShi∑
iX

s
i,g

ln (1 +BM) (4.45)

Avec :

BM =
∑
i Y

s
i,g −

∑
i Y
∞
i,g

1−∑i Y
s
i,g

(4.46)

La valeur de BM mono-composant est la meilleure initialisation de Bm,i pour converger l’algo-

rithme de Newton-Raphson.

Une fois l’équation (4.42) résolue, il est possible de trouver toutes les valeurs de ξi et Bm,i

grace aux équations (4.40) et (4.41).
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4.4.3.2 Calcul des coefficients de transfert de chaleur, BT

Le nombre de Spalding thermiqueBT est calculé à partir de l’expression de l’équation (4.34)

Comme nous pouvons le constater, l’expression de BT dépend du Nusselt qui dépend lui même

de BT (4.37). Il est donc nécessaire de réaliser un calcul sur BT avec une méthode itérative de

type point fixe.

Une autre relation exprimant BT peut être dérivée en fonction de la différence de tempéra-

ture, de la chaleur latente des composants de la goutte et du chauffage transféré à la goutte (Voir

les thèses de C. Njé Njé [157] et N. Doué [55] pour plus de détails).

BT =
∑
ξiCpv,i(T∞ − T s)∑

ξiLv,i + Q̇l

ṁ

, (4.47)

Cette expression de BT , indépendante de Bm,i, est introduite pour définir une valeur initiale

de Nu∗, calculée pour BT = B0
T en posant l’hypothèse qu’initialement la goutte n’est pas

chauffée (Q̇l = 0) :

B0
T = Cpv(T∞ − T s)∑

ξiLv,i
. (4.48)

Le nombreNu∗ résultant sert à calculer une nouvelle valeur deBT qui sera injectée dans l’équa-

tion (4.37) pour calculer Nu∗ et ainsi de suite jusqu’à convergence de BT .

4.4.3.3 Critère de convergence

La convergence pour les coefficients de transfert de masse Bm,i et d’énergie BT est déter-

minée avec le critère suivant : ∣∣∣Bn −Bn−1
∣∣∣ ≤ εB , (4.49)

avec εB la précision désirée pour le calcul des nombres de SpaldingBm,i ou BT . Cette précision

est fixée à ε = 10−6 pour réaliser les différents cas de validation.

Dans le cas d’un liquide mono-composant, une seule itération suffit pour converger les nombres

de Spalding. En multi-composants, généralement 3 à 5 itérations suffisent.
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4.4.4 Modèle de la phase liquide

Le modèle de la phase liquide est destiné à modéliser le transfert de chaleur et de masse

à l’intérieur de la goutte. Un chauffage transitoire des liquides à l’intérieur de la goutte peut

modifier considérablement l’échelle de temps du processus de chauffage interne. Et dans le

cas des gouttes multi-composants, différents composants s’évaporent à des vitesses différentes,

créant des gradients de concentration dans la phase liquide. Pour tenir compte de la diffusion

de la chaleur et de la masse à l’intérieur de la goutte, il existe plusieurs modèles. Abramzon et

Sirignano [207] les classifient en six types dans l’ordre croissant de leur complexité :

1. modèle de goutte à température constante : dont est issue la loi D2 selon laquelle le carré

du diamètre de la goutte diminue linéairement avec le temps ;

2. modèle à diffusion infinie du liquide : la température et la composition de la goutte sup-

posées uniformes, mais elles varient dans le temps ;

3. modèle à diffusion limitée : la convection dans la goutte est négligée. Les profils de tem-

pérature et de composition dans le liquide ne sont plus uniformes mais restent à symétrie

sphérique ;

4. modèle à diffusion effective : c’est une extension du modèle précédent où les effets de

convection dans la goutte sont pris en compte. Il considère le modèle à diffusion limitée

et la recirculation interne de la goutte ;

5. modèle de vortex de Hill : il décrit la recirculation à l’intérieure de la goutte via la dyna-

mique des tourbillons ;

6. solution de Navier-Stokes : solution exacte et complète des équations de Navier-Stokes à

l’intérieure de la goutte et dans le flux gazeux.

Pour satisfaire l’hypothèse (3) énoncée dans la section 4.4.1, le modèle de diffusion liquide

qui nous intéresse et qui est utilisé ici pour le modèle d’évaporation est le modèle à diffusion

infinie. Ce dernier stipule que la goutte est sujette à la circulation interne du liquide qui entraîne

un mélange rapide. La composition de la goutte et sa température sont uniformes en espace

mais varient tout de même en temps.
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Ce modèle est contesté par Lara-Urbaneja et Sirignano [120] pour sa définition de la no-

tion « mélange rapide ». En effet, ils proposent d’interpréter ce qu’on appelle « mélange ra-

pide » comme la limite infinie des grosses gouttes par rapport au temps de diffusion liquide.

Cependant, ce modèle reste adapté dans les cas où la durée de vie de la goutte est largement

supérieure au temps de diffusion des espèces liquides.

4.4.4.1 Calcul de la température

L’équation décrivant l’évolution de la température au cours du temps est donnée par le bilan

d’énergie dans la goutte :

ρpCpl
πd3

p

6
dTp
dt

= Q̇l (4.50)

Le chauffage de la goutte Q̇l est déduit de la relation de BT (Eq. (4.47)) :

Q̇l = ṁ

[
Cpv(T∞ − T s)

BT

− Lv
]
, (4.51)

ρp, la densité du liquide, est donnée constante. Cpl, la chaleur spécifique du fuel liquide, est

renseignée constante ou tabulée en fonction de la température pour une pression donnée.

Une expression finale de la température de la goutte est obtenue :

T n+1 = T n + 6
πd3

p

∆t
ρpCpl

Q̇l (4.52)

4.4.4.2 Calcul de la composition de la goutte

De même, le bilan de masse de chaque espèce i donne :

ρp
dYl,i
dt

= 6
πd3

p

ṁ (Yl,i − ξi) (4.53)

ce qui revient à écrire :

Y n+1
l,i = Y n

l,i + 6
πd3

p

∆t
ρp
ṁ
(
Y n
l,i − ξi

)
(4.54)
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4.4.4.3 Calcul du diamètre de la goutte

À partir de l’expression du débit massique on peut déterminer le nouveau diamètre de la
goutte :

ṁ = πρp
6

d(d3
p)

dt (4.55)

Le diagramme de la figure (4.6) décrit les étapes principales du modèle d’évaporation pré-
senté dans ce chapitre.

4.4.5 Couplage avec la phase gazeuse

4.4.5.1 Échange entre les particules et la phase gazeuse

La rétroaction des particules sur la phase porteuse se fait par l’intermédiaire de trois termes

sources sur la conservation de la masse ΘM , de la quantité de mouvement ΘD et de l’enthalpie

ΘH , qui sont ajoutés aux équations de conservation du solveur Eulérien. Ces termes source

sont ponctuels et localisés à la position des particules, et calculés en fonction des propriétés de

chaque particule. Le terme source massique, projeté sur le maillage Eulérien, s’écrit :

ΘM(x, t) = 1
∆V

Np∑
i=1
−ṁ(i)

p δ
(
x− x(i)

p (t)
)

(4.56)

où δ est la distribution de Dirac, et ∆V un volume de contrôle, choisi comme étant égal au

volume de contrôle relatif à la cellule du maillage Eulérien contenant la particule. De même, le

terme source intervenant dans l’équation de conservation de la quantité de mouvement, issu de

la résultante des forces aérodynamiques exercées sur la particule par la phase continue s’écrit :

ΘD(x, t) = 1
∆V

Np∑
i=1
−F(i)

p δ
(
x− x(i)

p (t)
)

(4.57)

Le terme source d’énergie résulte à la fois de l’énergie prélevée par le chauffage de la parti-

cule et par le changement d’état des espèces évaporées :

ΘH(x, t) = 1
∆V

Np∑
i=1

(
−m(i)

p Cp,l
dT (i)

p

dt + ṁ(i)
p Lv

)
δ
(
x− x(i)

p (t)
)

(4.58)

133



Modélisation de l’évaporation d’une goutte isolée multi-composants

Substep start tn

Initialize evaporation:
droplet : xn, un, dn

p

from Eulerian grid:
u1, Y 1

i , T1

Get reference state:
Cpref , µref ,�ref , Dref

i

Deduce: Sc, Pr

Initialize Bm,i:
Bm,i = BM

Compute Sh?

Initialize xn = x1

Resolve
Newton-Raphson

equation (Eq. 4.44)
Update Sh? = f(Bm,i)

|xn � xn�1| < "

Compute Bm,i

Initialize B0
T

Bt = B0
T

Compute Nu?:
from (Eq. 4.37)
Compute
Bt(Nu?)

|Bn
t � Bn�1

t | < "

Compute BT

Compute ṁ and ṁi
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FIGURE 4.6 – Description de l’algorithme du modèle d’évaporation multi-composants.
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4.4.5.2 Formalisme LES : interaction avec la turbulence

Dans un contexte LES, seules les grandeurs correspondant aux échelles résolues sont dispo-

nibles. Les fluctuations de sous mailles doivent faire l’objet d’une modélisation.

Impact de la phase dispersée sur la turbulence de sous-maille

La première question qui se pose est de savoir si les modèles de turbulence classiques sont

toujours valides dans le cas d’écoulements chargés en particules. En effet, la présence de par-

ticules peut avoir deux impacts sur le spectre de turbulence : les plus petites particules sont

susceptibles de dissiper l’énergie cinétique turbulente, alors que les plus grosses peuvent aug-

menter la turbulence. [16, 192]. Par ailleurs, la ségrégation des particules par les tourbillons de

sous-maille n’étant pas prise en compte, les effets du two-way coupling peuvent être localement

mal estimés [70, 187]. Les modèles de sous-maille conçus pour les écoulements monophasiques

ne sont a priori pas prévus pour prendre en compte ces effets. Cependant, hormis une étude de

Yuu et al. [246] qui propose un modèle de turbulence dépendant du nombre de Reynolds des

particules, la plupart des études récentes [103, 206, 230] utilisent les modèles de turbulence

classiques (Smagorinsky notamment), sans y apporter de modification particulière. La même

approche sera utilisée ici.

Impact des fluctuations de sous maille de la phase porteuse sur les particules

Le solveur Lagrangien utilise les grandeurs Eulériennes pour calculer l’avancement des par-

ticules (ϕ = {ui, Tp, Y, p}). Or en LES, les échelles de sous-mailles ne sont pas résolues. Les

particules n’ont accès qu’aux quantités filtrées ϕ̃ au lieu de ϕ, et ne voient pas les fluctuations

de sous-mailles. Une modélisation supplémentaire doit donc être introduite pour exprimer ϕ en

fonction de ϕ̃. Okong’o et Bellan [161] comparent plusieurs approches :

− La première consiste à négliger les effets de sous-mailles sur l’avancement de la goutte :

ϕ = ϕ̃.

− Une autre approche consiste à modéliser ϕ comme une variable aléatoire suivant une loi

Gaussienne de moyenne ϕ̃ et de variance de sous mailles σsgsϕ qui doit également être

estimée [162].

− Un modèle analytique de la forme ϕ = ϕ̃+ σ sign (∇2ϕ̃) est également proposée [162].

135



Modélisation de l’évaporation d’une goutte isolée multi-composants

Ils en concluent que la première approche donne de meilleurs résultats que la deuxième

mais moins bons que la troisième. Bini et Jones [13] proposent un autre modèle basé sur le

Reynolds particulaire Rep pour modéliser les fluctuations de vitesse. Le même genre de modèle

est développé pour les fluctuations de température [13]. Utilisé dans plusieurs études, ce modèle

montre de très bons résultats. Cependant, ces modèles sont utiles pour le calcul du terme de

trainée lorsque les fluctuations non résolues de vitesse sont de l’ordre de la vitesse de la particule

ou plus importantes, c’est-à-dire, selon la classification d’Elgobashi [62], pour les très petites

particules (τp/τk < 1). Dans le cas d’un spray évaporant, ce cas de figure n’est rencontré qu’en

fin de vie des gouttes, et l’essentiel du spray peut être considéré comme étant insensible aux

fluctuations de sous-maille. Ces dernières sont donc négligées dans les travaux présentés ici, et

l’hypothèse ϕ̃ = ϕ est utilisée.

4.5 Conclusion

La modélisation de l’évaporation d’une goutte multi-composants a été traitée dans ce cha-

pitre. D’abord la modélisation de la phase dispersée est présentée tout en décrivant l’approche

Eulérienne et Lagrangienne du spray. Ensuite, nous avons présenté la modélisation de la com-

position d’une goutte pour les fuels mono- et multi-composants. Enfin, nous avons détaillé le

développement du modèle d’évaporation d’Abramzon-Sirignano tout en apportant une amélio-

ration sur le calcul des propriétés de transport des fuels notamment la diffusivité. Cette dernière

est calculée selon la nature de la composition du fuel liquide. Dans le cas d’un surrogate, une

hypothèse d’auto-similarité des profils est nécessaire pour pouvoir utiliser cette nouvelle ex-

pression de diffusivité.

Le chapitre suivant est consacré aux validations avec différents cas du modèle d’évaporation

exposé dans ce chapitre.
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CHAPITRE 5

VALIDATION DU MODÈLE

D’ÉVAPORATION SUR UNE GOUTTE

ISOLÉE

Sommaire
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5.1 Introduction

Ce chapitre traite de la validation du modèle d’évaporation mono-composant et multi-
composants présenté dans le chapitre précédent pour une goutte isolée. Ce type de configuration
simple est souvent utilisé pour valider les modèles d’évaporation car la symétrie sphérique per-
met d’obtenir des solutions analytiques moyennant quelques hypothèses discutées précédem-
ment lors de la dérivation du modèle.
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Dans les simulations présentées dans ce chapitre, une goutte est créée au centre d’un do-

maine de calcul 3D avec différentes compositions et températures. Le milieu ambiant est consti-

tué initialement d’azote à une température donnée. La composition du gaz environnant et sa

température évoluent pendant la simulation à cause des échanges de masse et de chaleur avec la

goutte. Le diamètre, la température et la composition sont calculés numériquement avec le mo-

dèle d’évaporation et sont ensuite confrontés aux mesures expérimentales issues des études de

Chauveau et al. [33], de Nomura et al. [158], de Ghassemi et al. [81, 82] et de Daïf et al. [47].

Dans les études expérimentales, la difficulté de mise en œuvre réside dans la maîtrise des condi-

tions initiales et dans le maintien de la goutte dans la position souhaitée. Pour cela, les expéri-

mentateurs déposent le liquide sur des fibres très fines, qui peuvent introduire des effets parasites

non modélisés. Ce point sera détaillé sur les cas de validation.

Dans ce chapitre, on s’intéressera principalement à des gouttes isolées immobiles pour les-

quelles les modèles de Spalding et d’Abramzon-Sirignano sont très similaires. On va donc cher-

cher à comparer deux états de l’art dans le code de simulation YALES2 : i) le modèle de Spal-

ding avec propriétés de transport (Schmidt et Prandtl) constantes tel qu’il est décrit dans la thèse

de B. Farcy [67], ii) le modèle d’Abramzon-Sirignano (AS) avec propriétés de transport recal-

culées dynamiquement avec l’évolution de la goutte, qui a été développé et implémenté dans

cette thèse.

Pour compléter la validation, un cas de goutte isolée placée dans un écoulement d’air chaud,

est proposé en fin de chapitre. En effet, les différences entre les deux modèles sont exacerbées

lorsque la goutte est soumise à une convection forcée car le modèle d’Abramzon-Sirignano

corrige les coefficients de transfert de masse et de chaleur à la surface de la goutte pour prendre

en compte les effets convectifs. Les résultats de l’étude numérique sont comparés aux résultats

expérimentaux issus de l’étude de Daïf et al. [47].
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5.2 Cas d’évaporation mono-composant pour une goutte sta-

tique

Pour le cas d’une goutte mono-composant, deux combustibles sont étudiés : le n-heptane,

avec une composition pure, et un surrogate pour le kérosène.

5.2.1 n-Heptane

Le n-heptane (C7H16) a été choisi comme premier fuel liquide mono-composant parce qu’il

a été largement étudié dans la littérature et permet donc des comparaisons à la fois expéri-

mentales et numériques. L’intérêt pour ce fuel pur vient de la possibilité de l’utiliser comme

surrogate de l’essence pour des applications automobiles.

Dans l’expérience de Nomura et al. [158] (Fig. 5.1a), une goutte de n-heptane, de diamètre

initial d0 ∈ [600, 800] µm, est suspendue sur une fibre en quartz dont l’extrémité a une forme

sphérique de diamètre dquartz = 0.15 mm pour maintenir la goutte en position. L’atmosphère

est composée d’azote au repos à une température qui varie de 400 K à 800 K afin d’éviter

l’oxydation. Pour annuler l’effet de la gravité, le système est placé en chute libre.

(a) (b)

FIGURE 5.1 – (a) Expérience de Nomura et al.(1996) [158]. (b) Expérience de Chauveau
et al.(2008) [33].

Chauveau et al.[33] refait la même expérience (Fig. 5.1b) avec une goutte de n-heptane

de d0 = 500 µm, en remplaçant la fibre de quartz par un système de deux fibres croisées de

diamètre dquartz = 14 µm. Ainsi la sphéricité de la goutte est mieux conservée et les effets

de conduction de la chaleur dans la fibre de quartz sont limités par rapport à la première ex-
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périence [32]. Le dispositif de suspension de la goutte explique les grandes différences entre

les résultats expérimentaux des deux expériences notamment sur le temps d’évaporation de la

goutte. Dans l’expérience de Chauveau et al., il est deux fois supérieur par rapport à celle de

Nomura et al. (voir Fig. 5.2).

[158]

[158]

[158]

[158]

[33]

[33]

[33]

[33]

FIGURE 5.2 – Comparaison expérimentale de la durée de vie des gouttes de n-heptane de Chau-
veau et al.[33] et de Nomura et al.[158] pour différentes températures ambiantes. Figure tirée
de [32].

Yang et Wang [241] ont réalisé une étude numérique reproduisant l’expérience réalisée par

Nomura pour étudier les effets de rayonnement et de la conduction thermique de la fibre. Ils

ont calculé une goutte isolée de n-heptane sous les même conditions pour une large gamme

de température et pression du gaz ambiant. Ils ont considéré trois cas : (i) le premier calcule

l’évaporation générée par le transfert de chaleur entre le gaz et la phase liquide sans introduire

de source terme de chaleur. (ii) Le deuxième cas prend en compte la contribution due à la

fibre de verre. (iii) Le dernier cas prend en considération le transfert radiatif émis par les parois

intérieures du four où la goutte est placée. Le résultat de leur étude montre que lorsque les effets

de rayonnement et de conduction dans la fibre n’ont pas été pris en compte dans le calcul, le taux

d’évaporation est jusqu’à 50% plus faible selon les conditions de température et de pression. Ils
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ont également montré que les résultats de Nomura sont très sensibles aux contributions des

termes sources de la fibre et de transfert radiatif. Les détails de l’étude et ses conclusions sont

disponibles dans le papier de Yang et Wang [241].

Dans les simulations, les propriétés physiques de n-heptane liquide sont tabulées (voir

Fig. 5.3) sur une large gamme de températures. La pression de la vapeur saturante est calcu-

lée avec la relation de Clausius Clapeyron (Eq. 4.11). Le tableau 5.1 résume les propriétés

thermodynamiques du n-heptane liquide (Cpl et Lv) en se basant sur la référence précédente.

Propriété Valeur Unité

Température d’ébullition 371.58 K
Masse molaire 0.100204 kg/mol
Masse volumique 688 kg/m3

Chaleur latente de vaporisation 314.339 kJ/kg
Chaleur spécifique 2541.70 kJ/kg/K

TABLE 5.1 – Proprietés thermodynamiques du n-heptane liquide à T = 371K [242].

La figure ci-dessous (Fig. 5.3) montre les deux propriétés Lv et Cpl en fonction de la

température selon les données issues de Yaws et al. [242]. Les données numériques issues de

Yaws et al. sur la chaleur latente de vaporisation (a) sont comparées aux données expérimentales

données par Majer et al. [136].
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FIGURE 5.3 – Propriétés physiques du n-heptane liquide en fonction de la température [242].
(a) Chaleur latente de vaporisation Lv. (b) Chaleur spécifique Cpl.

141



Validation du modèle d’évaporation sur une goutte isolée

Les nombres de Schmidt et Prandtl du n-heptane gazeux sont constants dans le cas du mo-

dèle de Spalding et variables dans le cas du modèle d’Abramzon-Sirignano (AS). Les nombres

adimensionnels sont présentés sur la figure (5.4) selon le modèle d’évaporation. Dans le modèle

(AS), les deux nombres sont calculés d’une manière dynamique à l’état de référence avec les

équations (Eq. 4.21) et (Eq. 4.22), et ils montrent une variation au cours du temps des propriétés

physiques qui entrent en jeu pour différentes valeurs de température initiale.
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FIGURE 5.4 – Évolution temporelle des nombres (a) Sc et (b) Pr du n-heptane gazeux pour
différentes valeurs de température initiale. Dans le cas du modèle de Spalding chaque nombre
présente une seule courbe pour les différentes valeurs de température initiale Ti.

Les résultats de l’évaporation des gouttes n-heptane sont présentés sur la figure (5.5). Plu-

sieurs conditions de température d’air ont été simulées.

Comme introduit au début de ce chapitre, dans le cas d’une goutte isolée immobile, les

deux modèles d’évaporation de Spalding et d’Abramzon-Sirignano prédisent le même temps

d’évaporation ainsi qu’une même température. En comparant les résultats numériques des deux

modèles, on retrouve les mêmes conclusions avec un léger écart sur la température de la goutte

dans un milieu à basse température. Ces écarts constatés sur la température de la goutte sont

dus à la méthode d’évaluation des deux nombres adimensionnels Schmidt et Prandtl. En effet

dans le modèle de Spalding, ces nombres sont constants contrairement au modèle d’Abramzon-

Sirignano où ils varient au cours du calcul d’évaporation (voir Fig. 5.4).

Le temps d’évaporation donné pas les deux modèles numériques est délimité par les résultats

des deux expériences. Il est en bon accord sur les temps courts avec les résultats expérimentaux

de Chauveau surtout lorsque l’on augmente la température du gaz ambiant, le diazote.
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FIGURE 5.5 – Comparaison d’évaporation de gouttes de n-heptane avec les expériences de
Chauveau et al. [33] et Nomura et al. [158] et les modèles d’évaporation d’Abramzon-Sirignano
(AS) et de Spalding ( P = 0.1 MPa).

L’utilisation d’une fibre épaisse dans le cas de Nomura et al. apporte un flux de chaleur

conséquent à la goutte qui augmente le taux d’évaporation, ce qui peut expliquer l’écart avec

les résultats numériques. Cependant, les deux modèles d’évaporation sous-estiment le temps

d’évaporation comparé aux résultats de Chauveau et al.. De plus, le dispositif de fibre croi-

sées, mise en place pour accrocher la goutte dans le cas de Chauveau et al., n’influence pas le

taux d’évaporation contrairement aux autres systèmes de suspension de la goutte. En effet, dans

une étude sur les effets de la conduction thermique à travers la fibre servant de support pour

accrocher la goutte [33], Chauveau montre que le taux d’évaporation des gouttes augmente li-

néairement avec la section transversale de la fibre (voir Fig. 5.6). Ceci implique que le transfert

conductif de chaleur est proportionnel à la surface de la section transversale de la fibre, équi-
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valent au carré du diamètre de la fibre d2
f . Une extrapolation de la relation linéaire reliant d2

f et

le taux d’évaporation de la goutte jusqu’à d2
f = 0 correspond quasiment au taux d’évaporation

obtenu par la technique des fibres croisées.

FIGURE 5.6 – Évolution du taux d’évaporation des gouttes de n-décane en fonction du diamètre
au carré de la fibre de support Chauveau et al. [33].

5.2.2 Kérosène

Le kérosène est un fuel qui regroupe plusieurs mélanges de milliers de composants appar-

tenant à différentes classes chimiques (alcanes, aromatiques, composés polycycliques, ...). À

ces différentes classes de composés chimiques, on y ajoute différents additifs pour intervenir

sur une ou plusieurs propriétés du mélange final que l’on souhaite obtenir. Tous ces procédés

de production donnent des types différents du kérosène qui se traduisent dans ses propriétés

physiques comme la température d’ébullition, la température de fusion, le point de congélation,

la volatilité, etc.

Dans cette partie, l’expérience de Ghassemi et al. ( Fig. 5.7) [82] nous sert de référence pour

valider le modèle d’évaporation sur une goutte de kérosène. La goutte est suspendue à une fibre

de quartz d’un diamètre df = 0.125 mm. L’extrémité de la fibre est arrondie avec un diamètre

dfe = 0.250 mm afin d’assurer un bon maintien de la goutte. Dans la configuration numérique,

la goutte d’un diamètre initial d0 = 1.52mm est placée au centre d’un large cube de dimensions

1 × 1 × 1 m3 pour éviter les effets numériques des bords. Le cube est pré-rempli de diazote à

Tg = 973 K sous une pression atmosphérique.
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FIGURE 5.7 – Images séquentielles de l’expérience de Ghassemi et al. [82] montrant l’évapora-
tion de la goutte du kérosène

Pour réaliser cette validation, trois calculs sont mis en place avec différents modèles de

composition du kérosène afin de vérifier l’influence du modèle choisi sur l’évaporation d’une

goutte isolée. Le premier modèle consiste en une goutte de kérosène composée d’un surrogate

mono-espèce représenté par un composant générique, appelé KERO, issu du schéma cinétique

BFER_KERO développé par Franzelli [74]. Ses propriétés thermodynamiques et de transport

sont une combinaison linéaire des propriétés données par les polynômes NASA de trois espèces

de base [74]. Pour cette étude de validation, les propriétés de la phase liquide (Lv, Cpl) sont

tabulées à partir des données de Yaws [242] pour le composant dodécane. En effet, d’après

Ghassemi citant Goodger [87], les propriétés moyennes globales du kérosène sont très proches

de celle du dodécane.

Le deuxième modèle de la composition du kérosène est basé sur le schéma semi-détaillé de

Luche [132]. Il s’agit d’un surrogate du kérosène noté KERO_LUCHE, avec trois espèces, le

n-décane (nC10H22), le n-propylcyclohéxane (CY C9H18) et le propylbenzène (PHC3H7). Les

surrogates de kérosène choisis sont tous les deux dérivés d’un autre surrogate à trois espèces

développé par Cathonnet [28] et Dagaut [46]. Chacune des trois espèces fait partie d’une des

trois grandes classes des composés chimiques du kérosène. La différence principale entre les

deux surrogate KERO_BFER et KERO_LUCHE réside dans la cinétique chimique de la phase

gazeuse. Lors de son évaporation le surrogate mono-composant KERO libère une seule espèce

générique dans la phase gazeuse selon le modèle de composition liquide de la figure (4.2c) et la

description du mélange gazeux est celui du mécanisme KERO_BFER [74] à six espèces et deux

réactions. Le surrogate KERO_LUCHE, quant à lui, libère les trois espèces qui le composent

dans la phase gazeuse lors de son évaporation selon un schéma du modèle de la composition

liquide de la figure (4.2d). Le tableau (5.2) donne les fractions massiques et les masses molaires

145



Validation du modèle d’évaporation sur une goutte isolée

des espèces du composant générique KERO-LUCHE [197] et du composant KERO [74].

Nom de l’espèce formule fraction massique masse molaire [g/mol]

décane NC10H22 0.767 142.184
propylbenzène PHC3H7 0.132 120.194
propylcyclohéxane CY C9H18 0.101 126.241

KERO-LUCHE/KERO C9.73957H200542 1.0 137.195

TABLE 5.2 – Définition du surrogate du kérosène KERO-LUCHE [132].

À partir des espèces listées dans le tableau ci-dessus, on construit un fuel liquide multi-

composants. Chaque espèce qui constitue le surrogate est considérée comme un composant

indépendant avec ses propriétés propres. Lesdites propriétés liquides, issues des données de

Yaws et al., sont résumées dans le tableau suivant (Tab. 5.3).

Propriété NC10H22 PHC3H7 CY C9H18

Température d’ébullition [K] 447.30 432.00 429.90
Masse molaire [kg/mol] 0.142285 0.120194 0.126242
Masse volumique [kg/m3] 724.7 900.0 790.7
Chaleur latente de vaporisation [kJ/kg] 281.466 319.410 289.043
Chaleur spécifique [kJ/kg/K] 2642.36 2082.56 2231.58

TABLE 5.3 – Propriétés thermodynamiques des trois composants liquides de base à la tempéra-
ture d’ébullition [242].

Les trois cas étudiés sont résumés dans le tableau ci-dessous (Tab. 5.4). Par soucis de sim-

plification, on associe un code de référence pour chaque cas afin de s’y référer par la suite dans

les graphes et les commentaires.

#Réf - Cas test Modèle du fuel Nombre de composants Nombre d’espèces
de chaque composant

K1-KERO-BFER mono-composant 1 1
K2-KERO-LUCHE mono-composant / surrogate 1 3
K3-KERO-MC multi-composants 3 1

TABLE 5.4 – Modèles du fuel kérosène utilisés dans les cas tests.

La figure (5.8) présente l’historique d’évaporation de la goutte de kérosène. Elle montre le

carré du diamètre de la première simulation (K1) en fonction de temps d’évaporation comparé
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à celui de l’expérience de Ghassemi et al. [82], ainsi que la température de la goutte. Le modèle

d’évaporation (AS) est en bon accord avec les résultats de Ghassemi et al..
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FIGURE 5.8 – Évolution du diamètre au carré et de la température de la goutte de kérosène à T =
973 K pour le cas K1. Comparaison avec les résultats expérimentaux de Ghassemi et al. [82].

La courbe de régression de la surface de la goutte présente deux comportement distincts

de l’évaporation de la goutte du kérosène. Comme Ghassemi l’a déjà noté dans son article,

la première étape présente la période de préchauffage de la goutte durant laquelle le diamètre

augmente puis diminue. Dans ce cas de figure, l’augmentation du diamètre au carré (∆d2)max
est estimée à 4%, ce qui correspond à une variation du diamètre initial de 2%. Ce comporte-

ment observé expérimentalement sur ce cas du kérosène, est dû au chauffage de la goutte par

conduction thermique depuis le gaz environnant et à la dilatation thermique qui s’en suit [82].

Le temps de chauffage de la goutte en évaporation est également étudié par Morin et al. [148].

Pour des gouttelettes de biocarburants dérivés d’huiles végétales, cette période de préchauffage

est divisée en trois zones : zone d’augmentation du diamètre ou de dilatation, zone plateau où

le diamètre est constant et la dernière zone d’évaporation de la goutte avec un taux modéré. Ce

phénomène d’expansion et de contraction du diamètre lors de la période de préchauffage n’est

pas observé numériquement du fait que la densité du liquide est considérée constante et n’est

147



Validation du modèle d’évaporation sur une goutte isolée

pas soumise aux effets de la température. La variation du diamètre de la goutte, due à la variation

de la densité avec la température, n’est pas modélisée. Le temps de préchauffage t0, correspond

au temps mis par la goutte pour atteindre un état quasi-stable. Durant cette période, la tempéra-

ture de la goutte et son taux d’évaporation augmentent fortement (Fig. 5.9a). Ce temps coïncide

avec le maximum de taux d’évaporation massique (ṁ). Une fois que la température de la goutte

avoisine la température d’ébullition, l’évaporation de la goutte commence pour atteindre une

régression linéaire de la surface de la goutte, la température de la goutte n’évolue plus et le taux

d’évaporation massique ne fait que diminuer. À partir de l’instant t0, l’évaporation contrôle la

taille de la goutte et on récupère la loi d2 présentée par la régression linaire du diamètre au

carré. Ainsi, le carré du diamètre se ré-écrit comme d2
p = d2

0−Cevapdt, avec Cevap le coefficient

d’évaporation, exprimé comme la dérivée temporelle du diamètre carré de la goutte (Eq. 5.1).

Ce coefficient d’évaporation, ou le taux d’évaporation, peut être extrait de la partie linéaire de

la courbe d’évaporation dont la pente est négative.

Cevap = −
d(d2

p)
dt

. (5.1)

Dans ce cas d’évaporation de la goutte du kérosène, le coefficient Cevap se stabilise à la va-

leur expérimentale donnée par Ghassemi Cevap = 0.39 mm2/s comme présenté sur la figure (

Fig. 5.9b).
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Dans les mêmes conditions expérimentales, la dernière simulation est reconduite avec

d’autres modèles de composition liquide de la goutte exposés à la section 4.3. Les différentes

compositions de la goutte du kérosène sont présentées précédemment dans le tableau (Tab. 5.4).

La figure (5.10) montre une comparaison de l’évolution de carré du diamètre d’une goutte de

kérosène avec différentes compositions. Nous rappelons ici que le cas présenté supra, est celui

d’une goutte (K1) dont la composition est modélisée par un surrogate mono-espèce (KERO-

_BFER). La goutte (K2) est composée d’un surrogate multi-espèce (KERO_LUCHE) avec

des fractions massiques définies dans le tableau (5.2). Les propriétés du composant générique

KERO_LUCHE sont calculées comme une moyenne des trois espèces principales citées ci-

dessus. Les propriétés thermodynamiques et de transport sont données dans Franzelli et al. [74]

et Sanjosé et al. [197]. Enfin, le cas multi-composants de la goutte (K3), composée des trois es-

pèces du tableau (5.2), chacune considérée comme un composant indépendant avec ses propres

propriétés liquides.
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FIGURE 5.10 – Comparaison de trois modèles de composition liquide de la goutte du kérosène.
(a) Courbes de régression de la surface de la goutte. (b) Température de la goutte.

Il ressort de cette figure que les deux gouttes, de compositions liquides (K1) et (K3), ont des

comportements très proches. La régression de la surface de la goutte ainsi que la température

suivent la même tendance. Les coefficients d’évaporation se stabilisent à des valeurs proches de

celles données par Ghassemi, contrairement à la courbe de la goutte (K2) qui se détache avec

une pente différente. Cela se traduit par un coefficient d’évaporation plus faible que les deux

premiers (voir Tab 5.5 et Fig. 5.11a).

En détaillant les propriétés de l’évaporation (Fig. 5.12), cette similitude dans le comporte-
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Cas test Cevap [mm2/s]
K1-KERO-BFER 0.3903
K2-KERO-LUCHE 0.3401
K3-KERO-MC 0.4080

TABLE 5.5 – Comparaison des coefficients d’évaporation des différents cas.

ment de l’évaporation des gouttes (K1) et (K3) est également confirmée, notamment sur les taux

d’évaporation massiques qui présentent les mêmes valeurs maximales (Fig. 5.11b).

Par ailleurs, la température exprimée par les équations (Eqs. 4.52, 4.51) dépend, entre autres,

du nombre de Spalding thermique Bt et de la chaleur spécifique de la vapeur du fuel Cp,v. Ces

deux dernières propriétés suivent la même tendance exprimée par les courbes de température

des gouttes (K1) et (K3) (Fig. 5.12a-b).

Le n-décane est le composant dominant dans la composition (K3) et ses propriétés sont très

proches du composant modélisant le surrogate KERO. En comparant les propriétés de chaque

composant le cas échéant, le nombre de Schmidt Sci, le nombre de transfert de masse Bm,i et le

coefficient de diffusion des composants Di, celles de n-décane sont très proches des propriétés

du KERO (K1) (Figs. 5.12e-f, 5.13). D’où le comportement d’évaporation très proches des

gouttes (K1) et (K3).
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FIGURE 5.11 – Coefficient d’évaporation et taux d’évaporation massique de la goutte du kéro-
sène pour différents modèles de composition liquide.
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FIGURE 5.12 – Comparaison des propriétés de la goutte du kérosène pour différents modèles
de composition liquide.
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Il faut également noter la différence dans l’évaporation des gouttes de compositions (K2)

et (K3). Les deux gouttes ont une composition à base de trois espèces (voir Tab 5.3), mais

elles s’évaporent à des vitesses différentes. En effet, en comparant les diffusivités des es-

pèces (Fig. 5.13), nous constatons que, dans le cas de la goutte (K3) constituée de trois com-

posants, chacun a une diffusivité différente, tandis que la goutte (K2), avec trois espèces mo-

délisées par un seul surrogate, s’évapore avec un coefficient de diffusion unique. L’hypothèse

du taux d’évaporation identique pour les trois espèces et du même profile de fraction massique

dans le gaz semble donc inadéquate au kérosène. Le couple (K1) et (K3) sont à privilégier.

5.3 Cas d’évaporation multi-composants pour une goutte sta-

tique

5.3.1 n-heptane/n-hexadécane

Une étude sur l’évaporation bi-composants d’un mélange (50%) de n-heptane/n-hexadécane

pour différentes températures et pressions a été réalisée par Ghassemi et al. [81]. Ici on s’inté-

resse au cas d’une évaporation à pression atmosphérique. Une goutte de diamètre initial compris

entre 1.1 mm et 1.3 mm est placée dans un milieu N2 gazeux à l’aide d’une fibre de quartz de

diamètre df = 0.125 mm.
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Avant d’exposer le cas bi-composants, Ghassemi a réalisé une étude d’évaporation avec des

fuels mono-composant purs dans différentes conditions de température et de pression. Nous

reproduisons ici les deux cas, n-heptane pur et hexadécane pur à pression atmosphérique et une

température de gaz environnant à Tg = 973 K. Le résultat est illustré par la figure 5.14.
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FIGURE 5.14 – Évaporation d’une goutte mono-composante à Tg = 973 K. (a) n-heptane et de
(b) hexadécane purs. [81]

Même si la taille de goutte est plus importante et que la température du milieu ambiant

est très élevée, on retrouve la même tendance entre les résultats numériques et expérimentaux

concernant le cas n-heptane pur comparé au cas mono-composant de Nomura. En effet un écart

entre les deux résultats persiste du fait de l’ajout d’un flux de conduction par la fibre de quartz,

ce qui accélère l’évaporation. Le même argument reste valable pour expliquer l’écart entre les

résultats dans le cas hexadécane pur. Le modèle d’évaporation reproduit également le temps de

préchauffage de la goutte de hexadécane pur mais pas la dilatation du diamètre de la goutte pour

les mêmes raisons que celles avancées dans le cas du kérosène.

Néanmoins, l’évaporation de la goutte de hexadécane dans un milieu à basse température

(Tg = 673 K) illustrée par la figure (Fig. 5.15), semble répondre mieux au hypothèses du mo-

dèle posées au début du chapitre 4. À cette température du gaz ambiant, le temps de chauffage

est plus long et le phénomène d’expansion thermique du diamètre de la goutte n’est pas aussi

significatif que lors d’une température du gaz à Tg = 973 K. La température de la goutte peut

être considérée homogène durant toute la période de l’évaporation.
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FIGURE 5.15 – Évolution du diamètre au carré et de la température de la goutte hexadécane à
Tg = 673 K.

La figure (5.16) présente la régression de la surface de la goutte et l’évolution de la tempé-

rature au cours du temps pour le cas bi-composants n-heptane/hexadécane.

0 1 2 3 4 5 6 7 8
time/d2

0 [s/mm2]

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

d
2
/d

2 0
[−

]

Ghassemi (2006)

AS T = 673 K

AS T = 773 K

AS T = 873 K

AS T = 973 K

(a)

0 2 4 6 8
time/d2

0 [s/mm2]

300

350

400

450

500

550

600

T
em

pe
ra
tu
re

[K
]

AS T = 673 K

AS T = 773 K

AS T = 873 K

AS T = 973 K

(b)

FIGURE 5.16 – Évaporation d’une goutte bi-composants n-heptane / hexadécane (50%) [81],
d0 = 1.2 mm, Td = 300K et Tg ∈ [673 − 973] (a) Évolution de la surface de goutte et (b) de
la température.

L’évaporation d’une goutte bi-composants présentée sur la figure (5.16) se comporte différem-

ment d’une goutte mono-composant. Elle expose deux pentes spécifiques à l’évaporation de
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chaque composant (Fig. 5.16). L’hexadécane est un composé moins volatile que le n-heptane et

il s’évapore donc plus lentement. Premièrement, l’évaporation du n-heptane prend place à basse

température, suivie par l’évaporation de n-hexadécane. Quand la température augmente au sein

de la goutte, le n-heptane atteint sa température d’ébullition, son taux d’évaporation (Fig. 5.18b)

ainsi que sa fraction massique à la surface de la goutte (Fig. 5.18c) atteignent leur maximum,

diminuant parallèlement sa fraction massique dans le mélange liquide de la goutte (Fig. 5.18d).

En même temps, la température de la goutte est inférieure à la température d’ébullition de

n-hexadécane. De ce fait, la température de la goutte continue d’augmenter provoquant une éva-

poration rapide du n-heptane, qui se manifeste par une diminution rapide de taux d’évaporation

massique de ce composant. La composition de la goutte se modifie au fur et à mesure que le

n-heptane s’évapore rapidement (Fig. 5.18d).

La figure (Fig. 5.17) présente les coefficients d’évaporation et les taux d’évaporation mas-

siques de la goutte bi-composants à différentes températures du gaz environnant. Ainsi, on note

que le coefficient d’évaporation augmente en fonction de la température. Les courbes de taux

d’évaporation présentent deux maximums. Le premier correspond à celui du composant le plus

volatil, à savoir le n-heptane. Le second correspond au maximum de taux d’évaporation du

deuxième composant, le hexadécane.
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FIGURE 5.17 – Coefficients d’évaporation et taux d’évaporation massiques d’une goutte bi-
composants (n-heptane/hexadécane) à différentes températures du gaz ambiant.

Pour vérifier la consistance des résultats numériques, nous comparons le coefficient d’évapor-

ation de la goutte bi-composants avec celles des composants purs (Fig. 5.18a), le n-heptane et

155



Validation du modèle d’évaporation sur une goutte isolée

le hexadécane. Le coefficient d’évaporation Cevap est calculé avec la relation (Eq. 5.1).

Les coefficients se stabilisent en fin d’évaporation à des valeurs comprises entre 0.42mm2/s

et 0.44 mm2/s. Il est intéressant de noter le comportement de l’évaporation de la goutte bi-

composants n-heptane/n-hexadécane. Au début de l’évaporation et à basse température, le n-

heptane de la goutte commence à s’évaporer. La pente de la goutte reste juxtaposée à celle de

n-heptane pur. Une fois le maximum de taux d’évaporation massique de n-heptane est atteint,

la fraction liquide de n-heptane dans la goutte diminue et c’est la fraction de n-hexadécane qui

domine et fait tendre la pente de la goutte bi-composants vers celle de n-hexadécane pur.
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FIGURE 5.18 – Évaporation d’une goutte bi-composants n-heptane/hexadécane. d0 = 1.2 mm,
T 0
d = 300 K, Tg = 973 K.

Les propriétés issues des résultats numériques de la goutte bi-composants sont illustrées sur

les figures ci-dessous. Elles sont présentées en fonction de la température du gaz ambiant et des
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composants de la goutte le cas échéant.

L’allure des courbes saccadées, notamment celles du nombres de Prandtl, s’explique par le

changement de palier de la température de référence Tref définie par l’équation (4.12). En effet,

le flux conductif, Q̇l, servant à calculer la température de la goutte, fait intervenir la capacité

thermique Cp,i des composants (Eq. 4.51). Cette dernière est tabulée par un pas de 15 K pour

l’hexadécane et un pas de 7 K pour le n-heptane et constante par morceaux sur cette plage de

température.
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FIGURE 5.19 – Nombres de Spalding massiques Bmi pour les deux composants de la goutte.
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FIGURE 5.20 – Nombre de Schmidt Sc pour chaque composant et nombre de Prandtl Pr selon
la température ambiante.
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FIGURE 5.21 – Propriétés du mélange autour de la goutte à l’état de référence.
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5.4 Évaporation d’une goutte isolée dans un écoulement d’air

Cette section traite de l’évaporation d’une goutte isolée placée dans un écoulement d’air

chaud afin de se rapprocher au mieux des processus industriels. Un tel cas d’évaporation met

en exergue les différences qu’il pourrait y avoir entre les deux modèles Spalding et Abramzon-

Sirignano.

Daïf et al.ont étudié l’évaporation d’une goutte en convection forcée [47]. Ils se sont inté-

ressés à trois cas de figure d’une goutte composée, de n-heptane pur, de n-décane pur et d’un

mélange des deux composants avec différentes concentrations volumiques. Nous reprenons ici

le cas bi-composants n-heptane / n-décane et nous utilisons les données fournies par l’expé-

rience de Daïf [47] pour valider les simulations d’une goutte bi-composants en évaporation

sous convection forcée.

La goutte est suspendue à l’extrémité d’une fibre de verre placée perpendiculairement à

l’écoulement d’air chaud. La fibre de verre a un diamètre de 200 µm et elle se termine par

une extrémité arrondie d’un diamètre dfe = 400 µm. L’évaporation se déroule en deux étapes.

D’abord, la goutte est placée à l’extrémité de la fibre de verre à la température ambiante sans

écoulement d’air. La première phase correspond donc à l’évaporation de la goutte en convec-

tion naturelle (NC), dont les conditions initiales, notamment le diamètre, la température et la

composition liquide sont bien connues. Puis un système d’ouverture permet de faire entrer un

débit d’air chaud pour déclencher la deuxième phase d’évaporation en convection forcée (FC)

dont le diamètre initial est enregistré par le système d’acquisition de données. Dans le cas

d’une goutte bi-composants, différentes concentrations initiales ont été étudiées. La raison pour

laquelle cette configuration d’évaporation en deux étapes est utilisée est de permettre le pla-

cement d’une deuxième goutte pendant la phase d’évaporation en convection naturelle avant

d’activer le débit d’air chaud en convection forcée. L’interaction entre les gouttes et l’impact

de l’évaporation de la deuxième goutte sur la goutte en aval de l’écoulement d’air chaud sont

ainsi étudiés expérimentalement. Dans nos simulations, nous reproduisons l’évaporation d’une

goutte isolée sans prendre en considération l’interaction entre les gouttes.

Numériquement, on injecte une goutte lagrangienne dans un cube suffisamment grand pour

éviter les effets de bords. Puis on déclenche l’évaporation en convection naturelle à tNC = 0 s
jusqu’à un temps tFC , correspondant au début de la phase d’évaporation en convection forcée,
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donné par l’expérience de Daïf et al.. Le diamètre initiale de la goutte, la température et la

composition de la goutte sont rapportés pour chaque cas sur les figures correspondantes.

5.4.1 Cas d’évaporation d’une goutte mono-composant en convection for-

cée

Avant d’exposer les résultats d’une goutte bi-composants, la figure (5.23) montre deux

exemples de deux gouttes, l’une composée de n-heptane pur (a) et l’autre composée de n-décane

pur (b). La comparaison avec les résultats de l’expérience de Daïf de l’évolution temporelle du

diamètre des deux gouttes est présenté, ainsi que la température de la goutte de n-décane. Les

conditions initiales des deux calculs sont présentées sur la figure.

Les résultats numériques pour la goutte n-heptane est en bon accord avec l’expérience de

Daïf. Un écart entre les deux diamètres numérique et expérimental est constaté pour le n-décane.

Cela peut s’expliquer par l’apport d’un flux de chaleur par la fibre de verre comme vu précé-

demment pour les cas de l’évaporation d’une goutte statique. La différence du diamètre est plus

visible sur le cas n-décane car ce dernier est un fuel moins volatil que le n-heptane, ce qui

augmente le temps d’accumulation de l’erreur.

La différence entre les deux modèles numériques se vérifie sur la température de la goutte

avec un écart d’environ 10 K sur le n-heptane.
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FIGURE 5.23 – Évaporation d’une goutte en convection forcée pour a) n-heptane b) n-décane.
Évolution temporelle du diamètre au carré adimensionné et la température de la goutte.
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5.4.2 Cas d’évaporation d’une goutte bi-composants : n-heptane/n-décane

La figure (5.24) présente l’évaporation d’une goutte composée d’un mélange de n-heptane

à 75% et de n-décane à 25% (concentrations volumiques). L’évaporation s’effectue en convec-

tion naturelle pendant 22 s, puis elle passe en convection forcée. Les conditions initiales sont

rapportées sur la figure.

La figure montre que les deux modèles d’évaporation s’accordent avec l’expérience notam-

ment pendant la première phase d’évaporation en convection naturelle. L’écart entre les deux

modèles numériques est dû à la prise en compte de la flottabilité. Cela génère un mouvement

du gaz autour de la goutte, qui se manifeste par de faibles valeurs de vitesse relative entre le

gaz et la goutte. Lors de la phase d’évaporation en convection forcée, le modèle d’évaporation

(AS) s’accorde parfaitement avec le diamètre donné par l’expérience jusqu’à un temps d’éva-

poration t ' 30 s. À partir de cet instant la courbe du diamètre (AS) se détache de celle de

l’expérience. Cette différence est explorée avec les deux cas suivants en variant le pourcentages

de composition liquide.
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FIGURE 5.24 – Évaporation d’une goutte bi-composants n-heptane / n-décane (75% - 25%).
Évolution temporelle du diamètre et de la température.
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La différence entre les deux modèles d’évaporation, Spalding et Abramzon-Sirignano s’ac-

centue tout au long de la phase d’évaporation en convection forcée. Cela vient confirmer que le

modèle d’Abramzon-Sirignano prend bien en considération les effets convectifs en corrigeant

les coefficients de transfert de masse et de chaleur à la surface de la goutte.

La figure (5.25) présente un autre cas d’évaporation avec une concentration volumique du

mélange n-heptane / n-décane à (50% − 50%) et une augmentation de la température de l’air

à Tg = 390 K pendant la phase d’évaporation en convection forcée. La durée de la première

phase de l’évaporation en convection naturelle quant à elle est divisée par deux (11 s).
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FIGURE 5.25 – Évaporation d’une goutte bi-composants n-heptane / n-décane (50% - 50%).
Évolution temporelle du diamètre et de la température.

À une température de l’air plus élevée Tg = 390K, la différence entre le modèle d’Abramzon-

Sirignano et l’expérience est réduite. L’écart entre les deux modèles numériques persiste lors

de la phase d’évaporation en convection forcée.
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La figure (Fig. 5.26) illustre ces différences entre les deux modèles d’évaporation sur cer-

taines propriétés de l’évaporation de la goutte n-heptane/n-décane à (50% - 50%). Globalement,

les propriétés données par le modèle de Spalding sont sur-estimées par rapport à celles données

par le modèle d’Abramzon-Sirignano, notamment en phase de convection forcée où la diffé-

rence entre les deux modèles est exacerbée.
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FIGURE 5.26 – Quelques propriétés de l’évaporation de la goutte n-heptane/n-décane (50% -
50%). Comparaison des deux modèles d’évaporation.

Afin de confirmer l’écart entre les deux modèles d’évaporation, un dernier cas d’évapora-

tion d’une goutte isolée du mélange n-heptane / n-décane à (25% - 75%) est présentée sur la

figure (5.27). L’évaporation se déroule à convection naturelle pendant 12 s puis elle passe en

convection forcée. Les conditions initiales de chaque phase sont renseignées sur la figure.

164



Validation du modèle d’évaporation sur une goutte isolée

0 5 10 15 20 25 30 35 40

time [s]

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0
d

2 p
/d

2 0
[−

]

Exp: Naturel convection (NC)
t = 0 s
Heptane: 25%
Decane: 75%

d0 = 1.514 mm

T 0
p = 294 K
T∞ = 302 K Exp: Forced convection (FC)

t = 12 s

dFC0 = 1.486 mm
T∞ = 348.0 K
U∞ = 3.1m/s , Rep = 232

d2/d2
0 (AS)

d2/d2
0 (Spalding)

d2/d2
0 − Exp−Daif(1999)

T (AS)

T (Spalding)

T − Exp−Daif(1999)

280

290

300

310

320

330

340

350

T
[K

]

FIGURE 5.27 – Évaporation d’une goutte bi-composants n-heptane / n-décane (25% - 75%).
Évolution temporelle du diamètre et de la température.

La température donnée par la simulation s’accorde avec celle donnée par l’expérience de

Daïf et al. notamment la température issue du modèle AS. Cette dernière s’accorde avec la

courbe expérimentale de température lors de la phase d’évaporation en convection naturelle

ainsi que lors de la phase transitoire de convection naturelle à la convection forcée.

La courbe du diamètre (d2/d2
0 - AS) de la goutte se détache de la courbe expérimentale plus

tôt sur la figure (5.25) avec une concentration volumique du n-heptane à 50% par rapport à la

figure (5.24) à 75% de n-heptane. Ce comportement de la courbe du diamètre se vérifie encore

une fois à une concentration volumique de n-heptane plus basse à 25% (Fig. 5.27).

Le détachement de la courbe (d2/d2
0 - AS) de l’expérience peut s’expliquer par le fait que, le

n-heptane qui compose la goutte est un combustible très volatil par rapport au n-décane. L’effet

de la fibre de verre sur le temps d’évaporation de la goutte bi-composants ne se manifeste pas
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tant que la fraction du n-heptane dans le mélange liquide reste supérieure à celle de n-décane.

Dès que la fraction du n-heptane tend vers zéro dans la goutte et que le taux d’évaporation

massique de n-décane devient supérieur, la courbe du diamètre au carré commence à s’éloigner

de la courbe expérimentale comme constaté à la figure (5.23b) avec l’évaporation d’une goutte

n-décane pur.

Notons, que outre l’effet de la fibre de verre sur l’évaporation, la fraction du n-heptane en

fin d’évaporation joue un rôle dans la différence entre le diamètre issu de la simulation et celui

donné par l’expérience. En effet, numériquement, l’évaporation du n-heptane s’accélère lors de

la phase d’évaporation en convection forcée, jusqu’à ce que son taux d’évaporation massique

s’annule (Fig. 5.28a). La goutte initialement bi-composants, se recompose en une goutte mono-

composant (Fig. 5.28b). Le taux d’évaporation pendant le reste de cette phase sera celui du

n-décane. Or, expérimentalement, une fraction de n-heptane reste piégée au cœur de la goutte

par le n-décane dont la fraction massique est supérieure à la surface. Si la température est très

élevée, le n-heptane atteint sa température d’ébullition et s’échappe de la goutte sous forme de

micro-explosions. Ce dernier phénomène a été mis en évidence par Ghassemi et al. [81] dans

son étude d’une goutte bi-composants n-heptane/n-hexadécane et Daïf et al. [48] sur l’étude

d’une goutte bi-composants éthanol/gazole.
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FIGURE 5.28 – Taux d’évaporation massique et fractions massiques liquide de la goutte de
n-heptane / n-décane à 50% - 50% .
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5.5 Effet de la flottabilité sur l’évaporation de la goutte en

convection naturelle

Lors de la phase d’évaporation en convection naturelle, les deux modèles d’évaporation,

Spalding et AS ont montré une légère différence sur le diamètre et la température. Or, cette

différence est attendue uniquement lorsque la goutte est soumise à une différence de vitesse

avec le gaz, autrement dit, si elle s’évapore en convection forcée.

Dans cette section nous nous intéressons à l’effet de la flottabilité dans le gaz sur l’éva-

poration de la goutte isolée en convection naturelle. Nous reprendrons le cas d’évaporation,

en phase de convection naturelle uniquement, d’une goutte n-heptane/n-décane à 75%-25% de

fraction volumique, traité dans la section précédente (Cf. 5.4.2 - Fig. 5.24). Ce cas présente

la phase d’évaporation en convection naturelle la plus longue des trois cas (22 s). Le modèle

d’évaporation utilisé est celui d’Abramzon-Sirignano avec ou sans la prise en compte de la gra-

vité g = −9.81 m/s2 dans le gaz ambiant. Pour réaliser ce cas, nous injectons une goutte de

diamètre dp = 1.196 mm dans un cube de 30 cm de côté. Ce dernier est maillé de façon à

obtenir 25 mailles de chaque côté et cela dans le but de mieux capter le mouvement du gaz dû

à la gravité. La goutte se trouve ainsi placée dans une cellule avec ∆x ≈ 10dp.

En convection naturelle, lorsque la goutte s’évapore à gravité zéro, aucune vitesse relative

entre la goutte et le gaz environnant n’est enregistrée (Fig.5.30). Le nombre de Reynolds parti-

culaire correspondant reste nul. Contrairement à une goutte en évaporation dans un environne-

ment gazeux sous une gravité g = −9.81 m/s2, un champ de vitesse du gaz se crée autour de la

goutte. Même si cette vitesse résultante de la force de gravité est faible, le nombre de Reynolds

particulaire n’est pas nul et il subit des variations (voir Fig. 5.31) dues aux cellules convectives

qui se forment autour de la goutte comme illustré sur la figure (5.29).

Le nombre de Reynolds de la goutte Rep entre dans la définition des nombres adimension-

nels comme le nombre de Sherwood et de Nusselt (Eq. 4.26) et le coefficient de trainée CD,

impactant ainsi la thermodynamique et l’aérodynamique de la goutte.

Les nombres Sh? et Nu? sont égaux à 2.0 quand le calcul est réalisé à gravité zéro. Mais leurs

valeurs évoluent avec celle de Rep lors de l’évaporation à gravité normale (Fig. 5.32). Ainsi le

nombre de Spalding massique est à son tour impacté par ces variations (Fig. 5.33). La somme

de toutes ces variations nous conduit à l’explication de la différence, constatée lors de la phase

d’évaporation en convection naturelle rencontrée dans la section précédente, entre le diamètre

calculé par le modèle d’évaporation AS et celui donnée par le modèle de Spalding.
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FIGURE 5.29 – Évaporation d’une goutte de n-heptane statique dans l’air au repos. Sans la
gravité sur le gaz, la vitesse relative autour de la goutte reste quasi-nulle. Le diamètre de la
goutte (sphère de couleur blanche) est amplifié pour visibilité.

FIGURE 5.30 – Évaporation d’une goutte de n-heptane statique dans l’air au repos. Avec l’acti-
vation de la gravité sur le gaz, un mouvement d’air descendant se crée et des cellules convectives
se forment autour de la goutte.
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La figure (Fig. 5.34) illustre les résultats de l’évaporation de la goutte n-heptane/n-décane à

75%-25% de fraction volumique. Elle présente les différences sur le diamètre et la température

du modèle d’évaporation AS avec ou sans gravité. Même si la différence sur la température est

faible, l’écart généré par l’effet de la flottabilité sur le diamètre est assez signifiant, de plus que

l’évaporation est approximativement à 85% du diamètre initial. En fin d’évaporation cet écart

sera plus important.

Outre les différences mises en évidence dans cette section, la gravité pose d’autres problé-

matiques liées à l’étude de l’évaporation. En utilisant une fibre comme support d’accrochage, la

goutte se trouve déformée à cause de la force de gravité, perdant ainsi sa sphéricité. Cette der-

nière constitue une hypothèse importante sur laquelle les modèles d’évaporation sont dévelop-

pés et validés. Afin de s’affranchir de cette contrainte, des études expérimentales d’évaporation

sont menées en microgravité à bord des avions équipés spécialement pour ce genre d’études.

5.6 Conclusions

Le modèle d’évaporation implémenté dans le cadre de cette thèse a fait l’objet de validations

dans ce chapitre. D’abord, un cas de goutte mono-composant est validé sur les données de

Chauveau et Nomura. Les propriétés thermophysiques du combustible liquide jouent un rôle

très important dans la détermination du temps d’évaporation et la température de la goutte. La

fibre de quartz servant de dispositif de fixation de la goutte contribue avec un flux conductif,

non modélisé dans notre cas, alors qu’elle contribue à l’accélération de l’évaporation via un

taux d’évaporation très élevé par rapport à la simulation.

Ensuite, le modèle d’évaporation est validé sur une goutte de kérosène. La composition de

la goutte est modélisée par trois modèles différents : un surrogate mono-espèce, un surrogate

multi-espèces et un combustible multi-composants. La comparaison de ces trois modèles met

en évidence l’importance de l’évaporation différentielle qu’il faut prendre en compte lorsque

l’on a plusieurs composants. Un surrogate mono-espèce bien calibré permet de reproduire le

taux d’évaporation.

Le modèle est également validé sur un cas bi-composants en comparant aux résultats de

l’expérience de Ghassemi. Le modèle AS reproduit d’une manière satisfaisante le temps d’éva-

poration. Dans un but de s’assurer de la cohérence des résultats numériques, il a également été
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montré que le modèle d’évaporation reproduit le taux d’évaporation Cevap selon la composition

de la goutte pour se rapprocher du coefficient d’évaporation du composant pur dominant dans

le liquide. Les propriétés d’évaporation issues de l’étude numérique sont exposées à la fin du

cas pour une vue détaillée du processus de l’évaporation de la goutte bi-composants.

Afin de mettre en évidence la différence entre les deux modèles d’évaporation utilisés, à

savoir le modèle de Spalding et le modèle d’Abramzon-Sirigniano, une étude d’évaporation

d’une goutte mono-composant puis bi-composants en convection forcée est réalisée. Ainsi, il a

été démontré que les effets convectifs sont pris en compte par le modèle d’évaporation AS, en

corrigeant les coefficients de transfert de masse et de chaleur à la surface de la goutte.

Enfin, un calcul d’évaporation d’une goutte statique en convection naturelle avec ou sans

gravité, a été réalisé en fin du chapitre. La prise en compte de la flottabilité dans les calculs

d’évaporation crée un champ de vitesse autour de la goutte. Ce dernier modifie le nombre de

Reynolds particulaire. Cela a pour conséquence de modifier l’aérodynamique et la thermody-

namique de la goutte via le coefficient de traînée et des différentes propriétés de l’évaporation

dont les définitions font intervenir le nombre de Reynolds de la goutte.

Au terme des résultats exposés dans ce chapitre, le modèle d’évaporation Abramzon-

Sirignano implémenté dans le cadre des travaux de cette thèse, a été validé sur un ensemble

de données expérimentales incluant des cas de goutte mono-composant, bi-composants et de

fuel complexe s’évaporant en convection naturelle ou en convection forcée.
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CHAPITRE 6

SIMULATION D’UNE FLAMME DE SPRAY

TURBULENTE
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Ce chapitre présente l’étude numérique d’une flamme de spray turbulente n-heptane/air, qui

a été étudiée expérimentalement au laboratoire CORIA au moyen de diagnostics haute fidélité

afin d’évaluer la structure de la flamme et de fournir des données quantitatives telles que la tem-

pérature et la distribution de la taille des gouttelettes. L’objectif de ce chapitre est d’effectuer

la simulation de ce brûleur avec une chimie analytique réduite afin de démontrer la capacité de

la méthode à récupérer la structure de flamme appropriée avec un fuel liquide pur. Ceci est une

étape obligatoire avant de cibler des flammes de spray de fuels multi-composants. Deux cas dif-

férents de cette configuration académique, appelée le brûleur KIAI, sont simulés. Tout d’abord,

le cas isotherme, avec flux d’air et injection de n-heptane à température et pression ambiantes,

et en second lieu, le cas réactif. La comparaison avec les données expérimentales [225] et avec

les simulations effectuées dans un autre groupe [205] montre que les simulations actuelles re-

produisent avec précision le flux gazeux et les propriétés de la phase dispersée dans les deux

cas.

6.1 Description du dispositif expérimental

6.1.1 Le brûleur KIAI

Le brûleur est composé d’un injecteur de combustible liquide et d’un système d’écoulement

co-courant annulaire sans swirl (figure 6.1). Dans cette configuration sans swirler du brûleur,

le système d’injection est composé d’un tourbillonneur d’air à angle nulle et d’un injecteur de

carburant situé au centre du brûleur.

Les figures (6.1) et (6.2) montrent différentes vues de la géométrie du brûleur KIAI. Celui-ci

est constitué des parties suivantes [198, 224, 225] :

− Un plenum, situé dans la partie inférieure du système d’injection. Un lit de billes de verre

et une grille ont été utilisés pour atténuer les perturbations turbulentes résiduelles dans le

but d’obtenir un co-courant d’air laminaire.

− Un système d’injection de combustible liquide, composé d’un atomiseur à pression de

type simplex. Il génère un spray sous forme d’un cône creux avec un angle d’ouverture

de 80◦.

− Un tourbillonneur (Swirler), divisé en 18 canaux dont l’angle d’inclinaison est variable

afin de contrôler la topologie de l’écoulement. Durant ce travail de thèse, c’est la configu-

ration à inclinaison nulle qui est utilisée afin d’avoir un écoulement non tourbillonnaire.
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(a) (b)

FIGURE 6.1 – Géométrie du système d’injection du brûleur KIAI [223].

FIGURE 6.2 – Géométrie de la partie d’injection (air + fuel) du brûleur KIAI. Le tourbillon-
neur est divisé en 18 canaux avec un angle d’inclinaison nulle pour avoir un écoulement non
tourbillonnaire.
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6.1.2 Diagnostics expérimentaux

Plusieurs techniques de mesure sont mises en place afin de récolter des données expérimen-

tales pertinentes à la fois sur la phase gazeuse et sur la phase dispersée.

La caractérisation de la taille et de la vitesse des gouttelettes est réalisée par Phase Doppler

Anemometry (PDA) avec une capacité de détection allant jusqu’à un diamètre de goutte de

139µm. En raison de la structure du spray et de la répartition de la densité des particules, les

mesures ne sont pas possibles en dessous de Z = 10 mm avec Z la distance axiale au point

d’injection. La sphéricité des gouttelettes est validée avec l’ombroscopie (Shadowgraphy) et

elle montre qu’il n’y a pas de ligaments au dessus de Z = 3mm. Outre la caractérisation du

spray, la vitesse de la phase porteuse est également mesurée en ensemençant le co-courant d’air

avec des gouttelettes d’huile d’olive de diamètre de 2.5µm [225].

La structure de flamme est étudiée par imagerie OH-PLIF (fluorescence OH planaire induite

par laser). La thermométrie arc-en-ciel globale C-GRT (Continuous Global Rainbow Refrac-

tometry Technique) est utilisée pour les mesures de la température locale moyenne, complétée

par I-GRT (Instantaneous Global Rainbow Refractometry Technique) pour la mesure de la tem-

pérature instantanée. Cette technique basée sur l’hypothèse de l’homogénéité de l’indice de

réfraction des gouttes. Elle est utilisée pour la mesure de la température des gouttes dans des

écoulements réactifs [124, 125, 193]. Toutefois, plus d’études sont nécessaires pour valider cette

technique dans différentes conditions.

6.2 Comparatif des études précédentes sur le brûleur KIAI

La flamme diphasique du brûleur dans sa version non confinée, présentée précédemment,

a fait l’objet d’une étude comparative lors d’un atelier de travail 1 à Naples le 17 septembre

2017. L’atelier a regroupé plusieurs laboratoires : le CORIA pour les données expérimentales,

le CERFACS, EM2C, ICL et TUDelft pour l’étude numérique comparative. Le tableau (6.1)

résume quelques différences des modèles et méthodes choisis par les différentes équipes de

recherche.

1. 6th Workshop on Turbulent Combustion of Spray - Naples, Italy September 17th 2017
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6.2.1 Géométrie et maillage

Lors de cet atelier, les différentes équipes ont présenté différents maillages basés sur la géo-

métrie initiale fournie par l’équipe expérimentale du laboratoire CORIA. Les maillages sont de

type structuré (ICL et TUDelft) et non structuré (CERFACS et EM2C). Ce dernier est consti-

tué de 53 millions d’éléments tétraédriques. La figure (6.3) montre la distribution de taille des

mailles sur la région de flamme. Elle est calculée avec la racine cubique du volume de contrôle

∆x = 3
√
VC . Une taille caractéristique des plus petites cellules est de 0.2 mm près de la zone

d’injection [205]. Dans la région de la flamme, on trouve des cellules atteignant la taille de

450 µm.

FIGURE 6.3 – Maillage de la géométrie KIAI - CERFACS [204].

6.2.2 Résultats comparatifs

Cette section présente quelques résultats de comparaison entre les différentes études menées

par les différentes équipes.

La figure (6.4) montre une comparaison des profils de fraction massique de OH avec les

coordonnées r et z respectivement en abscisses et en ordonnées. Les différentes équipes arrivent

à la hauteur de lift-off attendue et donnée par les résultats expérimentaux (20 mm < LOH <

25 mm). Ensuite, la figure (6.5) expose une comparaison des résultats numériques avec les

résultats expérimentaux, à Z = 20 mm du plan de l’injection, des profils de vitesse de la phase

gazeuse ( Fig. 6.5a) et de diamètre moyen d10 de la phase liquide ( Fig. 6.5b) pour les différentes

équipes.
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(a) (b)

(c)

(d) (e)

FIGURE 6.4 – Comparaison des profils de fractions massiques de OH et du champ expérimental
issu du diagnostique OH-PLIF. (a) CERFACS (b) EM2C (c) EXP-CORIA (d) ICL (e) TUDelft
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(a) (b)

FIGURE 6.5 – Quelques résultats obtenus par les différentes équipes exposés lors de TCS6. À
Z = 20 mm : (a) Profils de vitesse axiale de la phase gazeuse. (b) Diamètre moyen d10 des
particules de la phase liquide.

6.2.3 Objectif de cette étude

Avant d’aller vers la simulation des flammes de spray de fuels multi-composants, nous avons

procédé, ici, à une étude LES de flamme de spray turbulente n-heptane/air avec une chimie

analytique réduite en utilisant les mêmes méthodes numériques des simulations réalisées précé-

demment. L’objectif est de démontrer la capacité de la LES à reproduire la structure de flamme

avec un fuel liquide pur et les autres caractéristiques liées à ce type de flamme à savoir : la

hauteur de stabilisation de la flamme, les vitesses des phases gazeuse et liquide, le diamètre des

gouttes et la température de la phase liquide.

6.3 Description de la configuration numérique

6.3.1 Géométrie et maillage

Le spray est injecté dans un grand volume cylindrique représentant l’atmosphère (Fig. 6.6)

(� = 500 mm, H = 572 mm) où la combustion se produit. Ce volume a été choisi suffisam-

ment grand pour éviter toute re-circulation intempestive. Le Swirler, le plenum et le convergent

sont traités avec une loi de paroi qui reproduit la sous-couche visqueuse, la zone logarithmique

et la zone intermédiaire de la couche limite. Un premier maillage M0 est généré à partir de la

géométrie du brûleur KIAI avec 64M cellules et une taille de cellule minimale de ∆x = 300 µm.

Ce maillage initial est cependant trop grossier pour représenter précisément la structure de la
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flamme et ainsi un nouveau maillage M1 contenant 520M cellules (Fig. 6.6) a été généré à

partir de M0 en effectuant un raffinement de maillage homogène : chaque tétraèdre a été divisé

en 8 sous-tétraèdres, basé sur un algorithme de tessellation non dégénérative [191].

La taille de cellule minimale du maillage M1 est ∆x = 150 µm et est située dans la zone

cylindrique centrale qui représente la région de la flamme (Fig. 6.6).

FIGURE 6.6 – Maillage raffiné M1 avec 520M d’élément. Taille des cellules.

6.3.2 Conditions opératoires

La figure (6.7) montre un gros plan du système d’injection. Les gouttelettes sont supposées

être entièrement atomisées, avec une taille dans l’intervalle 1 − 70 µm et donc l’approche de

point force est pleinement valide dans le cas présent. Une loi de Rosin-Rammler a été utilisée

pour représenter la distribution de la taille des gouttelettes. Les valeurs numériques pour les

paramètres de cette distribution (SMD = 32 µm et q = 2.3) ont été choisies pour ajuster les

mesures à 10 mm à la sortie du brûleur. Le cône creux de l’injection est obtenu en utilisant le

modèle LISA (Liquid Injection for Swirl Atomizers) [92]. Il est essentiellement basé sur des

données géométriques et vise à reproduire correctement l’angle du spray.

Toute la configuration fonctionne dans des conditions atmosphériques (T = 298 ± 2 K et

P = 1 atm), et les débits massiques sont de 6 g/s pour l’air et de 0.28 g/s pour le n-heptane

pour une richesse globale φ = 0.71.

L’évaporation est modélisée par le modèle d’Abramzon-Sirignano présenté au chapitre 4 et

validé au chapitre 5. La phase liquide est modélisée par le modèle de diffusion infinie, l’équilibre
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est pris à l’état de référence calculée par la règle d’Hubbard [95] entre la surface de la goutte et

le champ de gaz au loin. Les nombres de Schmidt et de Prandtl sont calculés dynamiquement

pour chaque goutte au cours de la simulation.

FIGURE 6.7 – Schéma de l’injection de l’air (lignes de courant) et de fuel (gouttelette).

6.3.3 Chimie analytique ARC pour la combustion n-Heptane/air

Lors de ce travail, la combustion n-heptane/air est décrite par le mécanisme cinétique ré-

duit présenté dans [205]. Il est construit à partir d’un schéma n-heptane/air détaillé [102] utili-

sant l’outil de réduction automatique YARC développé par P. Pepiot-Desjardins [99, 169]. Le

schéma réduit final contient 56 espèces transportées complétées par 32 espèces QSS (Quasi-

Steady State) et 217 réactions[204].

Pour valider ce choix, diverses flammes pré-mélangées 1D non étirées ont été calculées sur

une large gamme de fractions de mélange dans les mêmes conditions expérimentales que la

flamme de spray. La figure (6.8) montre une comparaison de la vitesse de la flamme laminaire

avec les données expérimentales obtenues par Kumar et al. [115] et les résultats numériques

obtenus en utilisant le mécanisme détaillé de Jerzembeck et al. [102]. Il montre un bon accord

dans la fourchette φ = 0.6− 1.0.

En ce qui concerne l’interaction flamme/turbulence, le maillage qui sera utilisé dans les

simulations est suffisamment raffiné pour que la plupart des échelles importantes soient résolues

et qu’aucune modélisation supplémentaire n’ait été introduite.
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FIGURE 6.8 – Vitesse de la flamme laminaire prémélangée SL du mélange n-heptane/air pour
différentes valeurs de richesse φ - ARC (•), EXP (N), Jerzembeck (◦)

6.4 Analyse des résultats de l’étude de la flamme spray di-

phasique, n-heptane/air

6.4.1 Simulation en conditions non réactives

Tout d’abord, un cas non réactif illustré à la figure (6.9) a été réalisé. Dans ce cas, les gout-

telettes de n-heptane s’évaporent au fur et à mesure qu’elles sont transportées dans le domaine,

mais le processus d’évaporation est très lent puisque la température de l’air est de 298 K. L’air

ambiant est refroidi et la température des gouttelettes diminue donc de près de 20 K. Le cône

creux formé par le jet est clairement visible dans la figure (6.9). L’injecteur de liquide n-heptane

placé dans un courant d’air permettent souvent d’obtenir une distribution spatiale des goutte-

lettes de carburant. D’une part, les plus petites gouttelettes sont rapidement entraînées par le

flux d’air après l’injection et restent près de l’axe d’injection. Ensuite, elles sont rapidement

refroidies en raison de leur faible rapport surface/volume. D’autre part, les plus grosses gout-

telettes se concentrent sur le côté extérieur du jet car elles ont une trajectoire balistique due à

leur nombre de Stokes élevé. Dans cette région, la vitesse de glissement entre les gouttelettes et
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l’air stagnant est assez élevée : cela améliore le transfert de chaleur et ainsi, même les grosses

gouttelettes subissent une baisse de température importante.

FIGURE 6.9 – Distribution spatiale des gouttelettes de n-heptane, colorée par leur température
dans le cas non réactif.

6.4.2 Analyse et validation en conditions réactives

Le cas non réactif précédemment présenté en section (cf. 6.4.1) est utilisé comme condition

initiale pour le cas réactif, où la combustion est déclenchée en ajoutant un noyau d’allumage au

mélange (n-heptane/air), qui consiste en un terme source dans l’équation d’enthalpie sensible

situé dans le spray. La simulation est ensuite moyennée sur le temps avec cinq temps de passage,

calculé comme τ = L/Ub ≈ 0.4 ms avec L, une longueur caractéristique pour la zone d’intérêt

(fenêtre de diagnostic 80 mm x 80 mm), Ub est la vitesse d’écoulement dans la zone centrale

du jet : Ub = 21 m/s. Les résultats sont enregistrés le long de quatre lignes à hauteur z =
10, 20, 30 et 40 mm du plan d’injection (Fig. 6.10).

6.4.2.1 Structure de la flamme et hauteur de stabilisation

La figure (6.11) montre une visualisation de la structure de la flamme dans un plan vertical.

L’image de gauche montre un champ instantané de la fraction de masse OH obtenue à partir de

la simulation, tandis que l’image de droite montre un champ expérimental OH-PLIF instantané.
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FIGURE 6.10 – Diamètre moyen des gouttelettes et température de la phase gazeuse du cas
réactif. Plans de comparaison des résultats numériques et expérimentaux.

FIGURE 6.11 – Structure de flamme. à gauche : simulation - fraction massique de OH. À droite :
champs OH-PLIF
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La forme globale de la flamme est très bien reproduite par la LES : la branche interne

(très turbulente) et la branche externe (presque laminaire) sont correctement prédites. De plus,

l’analyse de l’indice de flamme (Fig. 6.13) montre que la branche interne présente des régimes

partiellement prémélangés alors que la branche externe a une structure de flamme de diffusion

classique. Les simulations numériques et les expériences produisent une flamme stable avec une

hauteur de lift-off de ∼ 23 mm à partir du point d’injection.

Pour une analyse détaillée de la structure de la flamme, un graphe de dispersion (scatter

plot) de la température en fonction de la fraction du mélange, coloré par l’indice de flamme

FI , est présenté sur la figure (6.12). L’indice de flamme est défini par l’expression (Eq. 2.101).

Trois ensembles de valeurs d’indice de flamme ont été choisis afin de représenter les trois ré-

gimes de combustion caractérisant ce type de flamme. La température maximale est enregistrée

principalement autour des conditions stœchiométriques (Zst = 0.062). Le régime de flamme

prémélangée se produit à des conditions de faibles température et de fraction de mélange. Ces

trois régimes de combustion sont présentés sur la figure (6.13) ainsi que l’iso-contour de la ligne

stœchiométrique.

6.4.2.2 La phase gazeuse

La figure (6.14) montre les champs donnés par la simulation des vitesses axiale (première

colonne de gauche) et radiale (colonne de droite) des valeurs instantanées, moyennes et RMS.

La comparaison avec le données expérimentales des valeurs moyennes et RMS des vitesses

axiale et radiale le long de la coordonnée radiale est présentée sur les figures (6.15 et 6.16).

Un très bon accord entre la simulation et les données expérimentales est obtenu. Le jet central

est bien capté et les différents pics des profils RMS dus aux couches de cisaillement sont bien

reproduits.
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FIGURE 6.12 – Scatter plot de la température en fonction de la fraction du mélange Z, coloré
par l’indice de flamme FI .

FIGURE 6.13 – Indice de flamme (à gauche) et iso-contours de l’indice de flamme (à droite) des
trois principaux régimes de combustion autour de l’iso-contour de la fraction de mélange à la
stœchiométrie Zst = 0.062 (ligne bleue).
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(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

FIGURE 6.14 – Champs de vitesse de la phase gazeuse : première colonne champ de vitesse
axiale, deuxième colonne champ de vitesse radiale. (a, b) champs instantanés (c, d) champs
moyens (e, f) champs des valeurs RMS.
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FIGURE 6.15 – Vitesse axiale de la phase gazeuse : (a) valeurs moyennes axiales (b) Valeurs
RMS axiales.

189



Simulation d’une flamme de spray turbulente

r [mm]
−4.5

−3.0

−1.5

0.0

1.5

3.0

4.5
M
E
A
N
U
r

[m
/s

]
Z = 40mm

LES

EXP

r [mm]
−4.5

−3.0

−1.5

0.0

1.5

3.0

4.5

M
E
A
N
U
r

[m
/s

]

Z = 30mm

r [mm]
−4.5

−3.0

−1.5

0.0

1.5

3.0

4.5

M
E
A
N
U
r

[m
/s

]

Z = 20mm

−30 −20 −10 0 10 20 30
r [mm]

−4.5

−3.0

−1.5

0.0

1.5

3.0

4.5

M
E
A
N
U
r

[m
/s

]

Z = 10mm

(a)

r [mm]
0

1

2

3

4

5

6

R
M
S
U
r

[m
/s

]

Z = 40mm

r [mm]
0

1

2

3

4

5

6

R
M
S
U
r

[m
/s

]

Z = 30mm

r [mm]
0

1

2

3

4

5

6

R
M
S
U
r

[m
/s

]

Z = 20mm

−30 −20 −10 0 10 20 30
r [mm]

0

1

2

3

4

5

6

R
M
S
U
r

[m
/s

]

Z = 10mm

LES

EXP

(b)

FIGURE 6.16 – Vitesse radiale de la phase gazeuse : (a) Valeurs moyennes radiales (b) Valeurs
RMS radiales

Les pics RMS sont bien captés à Z = 30 mm et Z = 40 mm, contrairement aux positions

axiales Z = 10 mm et Z = 20 mm. Ces différences peuvent s’expliquer par un manque de

fluctuations de vitesse dans le plénum, ce qui augmenterait le RMS aux premières positions

axiales. Dans les simulations, l’air au repos est injecté dans le plénum. Une autre explication

possible pourrait être un manque de résolution de maillage au niveau des parois de l’injecteur, ce

qui pourrait avoir un impact sur l’épaisseur de la couche de cisaillement à la sortie de l’injecteur.

Cependant, le maillage est déjà très fin dans ces zones.
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6.4.2.3 La phase liquide

La figure (6.17) montre le diamètre moyen des gouttelettes d10 et ses RMS aux mêmes

positions axiales. La distribution radiale de la taille des gouttelettes est remarquablement bien

reproduite par la LES. Les grosses gouttelettes sont présentes dans la zone externe du spray,

tandis que les plus petites sont entraînées par le courant d’air dans la zone centrale du jet. Les

variations qui sont présentes sur le côté extérieur du spray sont dues au petit nombre de grosses

gouttelettes capturées dans cette région et qui ne sont pas incluses lors de l’accumulation des

statistiques.
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FIGURE 6.17 – Diamètre de la phase liquide : (a) diamètre moyen d10 (b) RMS du diamètre d10.
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La figure (6.18) montre une comparaison des données LES et des données mesurées pour

la vitesse de la phase dispersée à plusieurs positions axiales. Les vitesses moyennes axiale et

radiale (Figs. 6.18a et 6.19a) sont en accord avec les mesures expérimentales. La première

position axiale à Z = 10mm montre que le modèle d’injection n’est pas parfait et manque

d’intermittence par rapport aux données expérimentales. Les fortes fluctuations des vitesses

RMS dans la région extérieure sont de nouveau dues à un manque de convergence statistique et

au petit nombre de petites gouttelettes.
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FIGURE 6.18 – Vitesse axiale de la phase liquide : (a) Valeurs moyennes (b) Valeurs RMS.
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FIGURE 6.19 – Vitesse radiale de la phase liquide : (a) Valeurs moyennes (b) Valeurs RMS.

Dans les figures (6.20,6.21), la vitesse du liquide conditionnée par le diamètre des gout-

telettes est analysée. Quatre différentes classes de diamètre sont considérées : 0 − 10, 10 −
20, 20 − 20, 20 − 30 et 30 − 40 µm. Les vitesses moyennes axiale et radiale sont globale-

ment bien reproduites. L’écart principal concerne la vitesse maximale des petites gouttelettes

(< 20 µm) pour les trois positions axiales supérieures. Cette différence peut provenir d’une

surestimation de l’étalement du jet.
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FIGURE 6.20 – Vitesse moyenne axiale en fonction des classes du diamètre. LES (−), EXP (◦)

La figure (6.20) ci-dessus confirme la distribution des gouttelettes de la phase dispersée

selon leur taille. En effet, comme expliqué précédemment,les petites gouttelettes sont entraînées

par le jet d’air et restent près de l’axe de l’injection. Les grosses gouttelettes, quant à elles, sont

réparties sur le côté extérieur du jet et elles ne contribuent pas à l’accumulation des statistiques

de la zone centrale. Cela ressort de la figure par le fait que, à Z = 10 et 20 mm, seulement

la vitesse des petites gouttes qui est reproduite dans les classes du diamètre [0 − 10] µm et

[10− 20] µm. Sur les mêmes plans et pour les classes des grosses gouttelettes ([20− 30] µm et

[30− 40] µm) uniquement la vitesse aux extrémités du jet qui sont captées.

La même conclusion s’applique sur la vitesse radiale par classes de diamètre des gouttes.

Dans la zone centrale du jet, la vitesse des petites gouttelettes est parfaitement reproduite

contrairement à la zone extérieure du spray où des fortes fluctuations apparaissent faute de

contribution des grosses gouttelettes à l’accumulation des statistiques.
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FIGURE 6.21 – Vitesse moyenne radiale en fonction des classes du diamètre. LES (−), EXP
(◦)

La température de la phase liquide est présentée sur la figure (6.22). Expérimentalement,

cette température est mesurée avec la technique Arc-en-ciel globale (GRT pour Global Rainbow

Refractometry) évoquée supra. Elle est donné selon une loi de d7/3 [193]. Numériquement elle

est calculé par la relation suivante :

〈Td〉 = 〈ωiT.d
7/3〉

〈ωid7/3〉
(6.1)

De cette formule il ressort que la température des gouttes est proportionnelle à leurs diamètre.

Plus il est important, plus sa contribution à la température moyenne pondérée l’est également.

De ce fait, la zone centrale est chargée de gouttelettes de petite taille, entraînées par le flux d’air

et qui s’évaporent lentement en refroidissant la gaz environnant (Fig. 6.23). La figure (6.24)

présente la taux d’évaporation massique en fonction de classes du diamètre des gouttelettes sur

les quatre plans. Ce taux d’évaporation massique est très important dans l’axe central où le flux
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d’air est chargé de gouttelettes de petite taille. La pondération de la température moyenne par

le poids de ces gouttelettes contribue à diminuer la température dans cette zone. Ce constat est

consolidé par la simulation numérique. Mais expérimentalement, la température dans la zone

centrale est supérieure à la température d’équilibre d’une goutte de n-heptane s’évaporant dans

un milieu ambiant (Tg = 300 K). La technique de mesure de la température, GRT, reste une

technique complexe et nécessite d’autres études de validation.
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FIGURE 6.22 – Température moyenne de la phase liquide pondérée par le diamètre des gouttes.
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(a) (b)

FIGURE 6.23 – Champ instantané (a) et champ moyen (b) de la température de la phase gazeuse.
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6.4.3 Interaction flamme/gouttelette

Les résultats expérimentaux ont mis en évidence un phénomène d’extinction locale à la base

de la flamme. Cette extinction locale est causée par les grosses gouttelettes (d10 > 30 µm) qui

se déplacent vers la partie externe du jet en traversant la base de la flamme, atteignant ainsi la

zone chaude [223]. La figure (6.25) illustre ce phénomène d’extinction locale à la base de la

flamme. La goutte présentée par le cercle jaune pénètre dans le front de flamme.

FIGURE 6.25 – Extinction locale à la base de la flamme due à l’interaction
flamme/gouttelette [223]. La goutte présentée par le cercle jaune traverse le front de flamme
à t = 0.2 ms, à 0.3 ms un trou se crée dans le front de flamme et correspond à une extinction
locale.

Le phénomène d’extinction locale est reproduit par la simulation numérique. La figure (6.26)

montre plusieurs extinctions locales, sur des temps différents, causées par la passage des gouttes

par la base de la flamme. Plusieurs facteurs peuvent contribuer à l’extinction locale de la

flamme. L’échange d’énergie entre les gouttelettes et le front de flamme vient perturber la taux

de réaction [154]. La température des gouttelettes est inférieure à celle du gaz environnant, elles

agissent comme un puits de température aux réaction chimiques induisant l’extinction locale du

front de flamme par refroidissement [223]. De plus, quand les grosses gouttelettes traversent le
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front de flamme, elles se retrouvent au milieu des gaz brûlés avec une température supérieure à

celle des gouttelettes, la température de ces dernière augmente, induisant un taux d’évaporation

important et une fraction massique élevée du fuel autour de la gouttelette (6.27a). Cela augmen-

terait la richesse locale qui peut dépasser les limites d’inflammabilité (6.27b). Étant donné que

la branche interne de la flamme est soumise à une forte turbulence, les fréquences de l’extinction

locale sont amplifiées.

FIGURE 6.26 – Extinction locale à la base de la flamme due à l’interaction flamme/gouttelette
reproduit par la simulation sur des temps différents.

En résumé, l’évaporation des gouttelettes, leur température inférieure, la richesse locale

autour de celles-ci et la turbulence de cette zone de flamme expliquent l’extinction locale de la

flamme.

(a) (b)

FIGURE 6.27 – Champ instantané du carburant n-heptane (a) et de la richesse du mélange (b)
avec l’iso-contour du dégagement de chaleur
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Comme expliqué précédemment, lors de l’injection les petites gouttelettes se concentrent

dans la zone centrale du jet et les grosses gouttelettes sont distribuées à la périphérie du spray

grâce à leur vitesse balistique acquise. Ces dernières réussissent à passer la base de la flamme

et arrivent sur la branche extérieure provoquant ainsi des perturbations. La figure (6.28) illustre

ces perturbations par un champ OH-PLIF issu de l’expérience.

FIGURE 6.28 – Champ OH-PLIF des perturbations de la branche extérieure de la flamme due à
l’interaction flamme/gouttelettes (Expérience [223]).

Grâce à un maillage suffisamment fin, les perturbations de la branche extérieure par les

gouttelettes est reproduit par la simulation numérique comme présenté sur la figure (6.29). Cette

dernière montre une évolution de la perturbation de la zone de réaction de la branche extérieure

due au passage des gouttelettes. La branche externe de la flamme est soumise à une turbulence

à faible intensité, les gouttelettes traversent le front de flamme sans causer d’extinction locale.
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FIGURE 6.29 – Évolution de la perturbation de la branche extérieure de la flamme à cause de
l’interaction flamme/gouttelettes. Résultat issu de la simulation numérique.

6.5 Performances

Afin d’évaluer les performances d’un calcul numérique, nous utilisons le coût réduit du

calcul RCT, qui est le temps réel passé par un processeur dans le programme multiplié par le

nombre de processeurs puis divisé sur le nombre total d’itérations et le nombre de volumes de

contrôle dans le maillage :

RCT = 106 × tC × nc
nit × nCV

(6.2)

Il s’agit du temps de simulation effectif moyen pour chaque volume de contrôle du maillage. Il

est donné en µs.

Les performances du code YALES2 sur le cas KIAI réactif sont rapportées dans la table

(6.2). Avec le maillage à 520M éléments, la charge par processeur est estimée à 30’000 élé-

ments/processeur. Le coût des particules représente 31 % du coût de calcul total pour≈160’000

particules à chaque instant sur l"ensemble du domaine. L’injection représente moins de 1 % de

ce pourcentage, le reste est occupé par l’avancement des particules. L’étape de la correction de
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la pression prend 19 % du coût total du calcul. L’opération sur les scalaires se fait à un coût

élevé par rapport aux particules. Elle inclut l’avancement des scalaires et le calcul des termes

sources.

Maillage : 520M

KIAI : cas réactif

Nombre de processeurs 16384
Nombre de particules 159072
Pas de temps 1.5× 10−6 s

Coût de calcul réduit 3040 µs
- Particules 31 %
- Scalaires 45 %
- Communications 14 %
- Équation de Poisson 19 %

TABLE 6.2 – Performances du code de calcul sur le maillage 520M pour le cas réactif.

6.6 Conclusions

Une simulation à grande échelle de la flamme de spray dans le brûleur KIAI avec un schéma

cinétique semi-détaillé a été réalisée et comparée aux données expérimentales. Ces comparai-

sons montrent la capacité de la LES, avec un schéma analytique et le modèle d’évaporation

d’Abramzon-Sirignano, à reproduire avec une grande fidélité la forme de la flamme, les profils

de vitesse des gaz et des liquides et la distribution des gouttelettes. L’analyse de la distribu-

tion spatiale de la taille des gouttelettes a montré que l’entraînement du flux gazeux sépare les

gouttelettes : les plus petites sont situées principalement au niveau de l’axe du brûleur car elles

agissent comme traceurs dès l’injection. Les plus grosses gouttelettes se trouvent de préférence

du côté extérieur du spray en raison de leur inertie. Grâce à la bonne prédiction de la taille des

gouttelettes, de la vitesse et des taux d’évaporation, la structure de la flamme est parfaitement

reproduite par les simulations actuelles. Moyennant d’un maillage suffisamment fin, la simula-

tion numérique est capable de capter les extinctions locales provoquées par l’évaporation des

gouttelettes dans la base de flamme à forte turbulence. Les perturbations dans la branche externe

de la flamme sont également captées. Elles sont dues au passage des grosses gouttelettes qui ont

survécus à l’évaporation totale lors de leur passage par la base de la flamme. Ces gouttelettes

perturbent le front de flamme de la zone extérieure sans causées d’extinctions locales.
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CHAPITRE 7

CONCLUSION ET PERSPECTIVES

Sommaire
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7.1 Conclusions

Le contexte énergétique de ces dernière décennies a vu naître plusieurs problématiques liées

à l’utilisation des combustibles d’origines fossiles. C’est, d’une part, un enjeu économique à tra-

vers la dépendance des pays industriels aux producteurs du pétrole et de gaz naturel. Les prix

de ces derniers dans le marché mondial subissent des fluctuations au sein d’un contexte géopo-

litiques instable. D’autre part, l’enjeu est environnemental via les gaz à effet de serre relâchés

dans l’atmosphère par l’activité anthropique et le changement climatique qui en résulte. Plu-

sieurs initiatives émergent afin de trouver des solutions renouvelables et durables. C’est ainsi,

dans un cadre de recherche académique puis de test, que les carburants d’origines fossiles se

voient substitués par des carburants alternatifs ou biocarburants de deuxième et de troisième

génération. Ces derniers sont produits à base de biomasse, de déchets ménagers ou issus de la

sylviculture ou à base de micro-organismes ou d’algues. Ils promettent un impact sur l’envi-

ronnement bien inférieur par rapport à celui généré par les carburants conventionnels. Plusieurs

questions se posent quant à l’utilisation de ces nouveaux carburants, notamment leur impact

sur les performances moteur et sur les chambres de combustion. Il paraît nécessaire d’étudier

les nouveaux carburants pour une meilleure compréhension de leur impact environnemental et

technique. Les travaux menés dans cette thèse s’inscrivent dans un objectif à long terme qui

mène vers la modélisation et simulation des flammes de spray multi-composants.

Pour atteindre les objectifs fixés, cette thèse s’est répartie sur trois volets principaux. Dans
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un premier temps, nous avons commencé par l’étude d’une flamme monophasique en utilisant

la configuration de flamme sphérique en expansion (SEF). Ainsi, les méthodes numériques d’in-

tégration spatiales et temporelles, implémentées dans le code de calcul utilisé dans la suite de

la thèse, ont été validées sur un calcul DNS avec une chimie détaillée de plusieurs combustibles

conventionnels, le méthane et l’iso-octane en l’occurrence. Un modèle de vitesse moyenne de

consommation de la flamme est dérivé parallèlement à cette étude. Avec l’apparition et l’utili-

sation future des biocarburants, le recours à cette propriété de la flamme est primordial pour va-

lider les schémas cinétiques desdits carburants. Les résultats obtenus avec ce modèle, montrent

qu’il peut servir à évaluer l’expression analytique de la vitesse de consommation avec n’im-

porte quelle espèce utilisée, réactifs ou produits. Mais, de petites différences sont observées en

fonction de l’espèce considérée. Néanmoins, la différence diminue avec l’avancement du front

de flamme et est du même ordre de grandeur que l’incertitude inhérente aux mesures expéri-

mentales. De plus, dans le cas confiné, si l’on considère l’espèce déficiente, le modèle aboutit

à une relation avec le terme de droite (RHS) défini uniquement par des paramètres cinéma-

tiques et le terme de gauche (LHS) défini uniquement par des paramètres cinétiques et ils sont

identiques. Le terme de compression 1
ρu

dρu

dt
qui apparaît dans le LHS est mesuré à l’aide d’une

nouvelle méthode expérimentale développée dans les travaux de Lefebvre et al. [122, 221] et

il est accessible numériquement. Ainsi, l’expression analytique de la vitesse de consommation

résultante est un très bon candidat pour une estimation expérimentale précise car la détermina-

tion des caractéristiques de l’état thermodynamique et cinétique, ρb et Yb, des gaz brûlés n’est

pas nécessaire.

L’outil numérique est ainsi validé sur une flamme monophasique à l’aide de schémas ciné-

tiques détaillés. Or, l’un des défis introduit par l’étude des combustibles conventionnels et ren-

forcé par l’avènement des biocarburants est l’aspect multi-composants. La composition com-

plexe des combustibles conventionnels, le sera davantage en introduisant des mélanges com-

portant des biocarburants afin d’obtenir des carburants alternatifs qui se substituent aux fuels

d’origine fossile. Elle doit être prise en compte lors des phases de développement d’une nou-

velles chambre de combustion afin de mieux comprendre les processus multi-physiques qui s’y

produisent. Des fuels dits surrogates ont été introduits par la communauté scientifique afin de

simplifier les études expérimentales et numériques en relation avec les combustibles de compo-

sition complexe.

Avant d’aller vers des simulations de flammes diphasiques qui tiennent compte de la com-
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plexité de la composition des carburants actuels et futurs, nous nous sommes intéressés à l’éva-

poration multi-composants. C’est ainsi que le modèle d’évaporation d’Abramzon-Sirignano est

implémenté dans le solveur YALES2 utilisé pour réaliser les simulations numériques lors de

cette thèse. Une amélioration est apportée à la modélisation de la composition de la phase li-

quide en prenant en compte différentes configurations de la goutte et la diffusivité des com-

posants dans chaque cas. Plusieurs cas d’évaporation peuvent ainsi être simulés, à savoir :

le cas d’une goutte mono-composant simple, d’une goutte mono-surrogate, une goutte multi-

composants et une goutte à plusieurs surrogates.

Le modèle d’Abramzon-Sirignano est validé sur un ensemble de cas test d’évaporation d’une

goutte isolée, en comparant les résultats aux données expérimentales de différentes expériences

issues de la littérature. Les expériences ont été réalisées en accrochant la goutte à l’extrémité

d’une fibre de verre qui lui sert de support. Dans certains cas, cette dernière, apporte un flux

de chaleur par les simulations. Ce flux de chaleur supplémentaire contribue à l’accélération du

temps d’évaporation. Par conséquence, un écart est observé avec les résultats expérimentaux

sans toutefois remettre en cause la pertinence du modèle.

Différents modèles de composition d’une goutte kérosène sont utilisés pour valider le mo-

dèle d’évaporation. Il a été démontré que lorsque le kérosène est modélisé par trois composants

liquides distincts dans la goutte, chaque composant s’évapore avec sa propre diffusivité, contrai-

rement aux cas modélisés par un surrogate mono-espèce ou multi-espèces. Avec cette diffusion

différentielle des composants, le modèle donne un coefficient d’évaporation proche de celui

donné par l’expérience et par conséquent il reproduit le temps d’évaporation de la goutte du cas

expérimental.

Outre la comparaison avec les données expérimentales issues de la littérature, le modèle

d’Abramzon-Sirignano est également comparé au modèle d’évaporation de Spalding. Le mo-

dèle d’Abramzon-Sirignano prend en compte les effets convectifs autour de la goutte en corri-

geant les coefficients de transfert de masse et de chaleur à la surface de la goutte. Dans le cas

d’évaporation d’une goutte isolée statique dans un environnement gazeux stagnant, les deux

modèles ne montrent pas de différence.

Le modèle a également été validé sur des cas bi-composants. Il a montré un accord avec les

résultats donnés par l’expérience et une cohérence sur le coefficient d’évaporation comparé à
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ceux des cas mono-composant. En effet, dans le cas bi-composants étudié, le coefficient d’éva-

poration est contrôlé par le composant dominant dans la goutte. Au début de l’évaporation, le

coefficient d’évaporation prend la valeur de celui du composant pur, dominant et le plus volatil,

puis il bascule vers la valeur du coefficient d’évaporation du composant pur le moins volatil

quand le premier diminue rapidement dans la goutte. Nous avons profité pour exposer à la fin

de ce cas plusieurs propriétés d’évaporation, accessibles avec la simulation, pour donner une

vue détaillée sur le comportement de la goutte bi-composants lors de son évaporation.

Afin de mettre en exergue la différence entre les deux modèles d’évaporation de Spalding et

d’Abramzon-Sirignano, un cas d’évaporation en convection naturelle puis un cas en convection

forcée ont été traités. Le cas bi-composants en convection forcée est simulé sur trois compo-

sitions différentes. Il ressort que le modèle d’Abramzon-Sirignano est en très bon accord avec

les résultats de l’expérience à laquelle il est comparé, contrairement au modèle de Spalding qui

montre une différence avec l’expérience durant la phase d’évaporation en convection forcée.

Ceci prouve que le modèle AS prend bien en compte les effets convectifs autour de la goutte. La

différence observée entre les deux modèles lors de la première phase en convection naturelle,

est due à la prise en compte de la flottabilité. En effet, l’activation de la gravité lors du processus

d’évaporation crée un champ de vitesse relative autour de la goutte induisant des effets convec-

tifs faibles mais impactant à la fois l’évolution temporelle du diamètre de la goutte et le reste

des propriétés d’évaporation. L’effet de la gravité sur l’évaporation en convection naturelle est

ainsi exploré en fin du chapitre de validation du modèle d’évaporation. En activant la gravité, le

nombre de Reynolds particulaire montre des fluctuations qui suivent celles du champ de vitesse

relative autour de la goutte, affectant ainsi les propriétés d’évaporation dépendantes du nombre

de Reynolds.

Enfin, une étude d’une flamme diphasique est réalisée. Il s’agit de la flamme du brûleur

KIAI, expérimentalement étudiée au laboratoire CORIA. Cette flamme est représentative des

flammes de spray rencontrées dans les chambres aéronautiques. La simulation est réalisée avec

un schéma cinétique semi-détaillé et un maillage suffisamment fin pour se passer d’un mo-

dèle de combustion en sous-maille. L’évaporation, quant à elle, est modélisée par le modèle

d’Abramzon-Sirignano. La comparaison avec l’expérience montre la capacité de la LES à re-

produire avec fidélité la structure de la flamme, les profils de vitesse de gaz et de liquide et

la distribution des gouttelettes. Avec le maillage utilisé, la simulation numérique a également

reproduit les interactions flamme/gouttelette : l’extinction locale à la base de la flamme causée
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par le processus d’évaporation et les échanges thermiques avec la flamme, et les perturbations

de la branche externe de la flamme qui sont dues aux grosses gouttelettes qui ont réussies à

passer la base de la flamme.

7.2 Perspectives

Au terme du travail réalisé dans cette thèse, une première base est posée pour la simula-

tion des flamme de spray de fuel liquide multi-composants. Néanmoins, plusieurs perspectives

peuvent être dressées. Premièrement, utiliser le modèle d’évaporation présenté dans cette thèse

pour simuler une flamme de spray d’un combustible multi-composants. L’objectif serait d’in-

vestiguer l’impact de l’évaporation préférentielle sur la structure de la flamme diphasique. No-

tamment sur les combustibles conventionnels comme le kérosène modélisé habituellement par

un surrogate, qui s’évapore avec une seule vitesse, comme nous l’avons montré au cours de

cette thèse. L’utilisation d’un schéma cinétique adéquat est nécessaire car il permet de modéli-

ser l’aspect multi-espèces de la phase gazeuse générée par l’évaporation de combustible liquide

multi-composants.

Deuxièmement, l’adaptation dynamique du maillage afin de raffiner la taille des mailles au

niveau de front de flamme. Pour minimiser le nombre d’éléments du maillage, il faudrait que

cette adaptation soit dynamique afin de suivre l’évolution du front de flamme au cours de calcul.

Faute d’étude expérimentale réalisée sur des flammes de spray multi-composants, une étude

numérique en intégrant l’évaporation multi-composants et l’adaptation de maillage dynamique

au cours de calcul, pourrait aider à construire une base de données des résultats qui vont servir

de référence pour de futures études expérimentales et numériques.
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