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Premiere partie

Contexte industriel et scientifique

1.1 Introduction

Cette partie a pour but d’introduire l'industrie nucléaire frangaise actuelle et les besoins de R&D
dans le domaine des accidents graves. Nous verrons en premier lieu le contexte industriel francais, en
reprenant le fonctionnement d"une centrale électrique. Puis nous introduirons la nouvelle génération
de réacteurs al’étude. Nous décrirons un accident grave et ses conséquences, en particulier I’explosion
de vapeur.

1.2 Contexte industriel

L'énergie nucléaire est la troisieme source de production d’électricité dans le monde avec 10,4%
de la production, derriere I'hydraulique 16.6% et les énergies fossiles 65,1% !. Cette énergie permet
d’assurer, avec de faibles rejets de carbone, les besoins en énergie toujours plus importants des in-
dustries et des particuliers. En 2018, d’aprés le bilan réalisé par le réseau de transport d’électricité
de France, 71.7% 2 de l’énergie produite en France était issue de 1'industrie nucléaire. Cependant,
l'utilisation de cette énergie n’est pas sans contraintes. Pour assurer un impact sur ’homme et I’en-
vironnement minimum, la stireté des installations doit étre assurée a chaque instant, en prenant en
compte le fonctionnement nominal et les situations accidentelles. La gestion des déchets radioactifs
doit également étre au coeur des préoccupations des organismes de recherche de maniére a proposer
des solutions convenables sur le long terme. De plus, pour assurer une production d’énergie fiable
et durable, une gestion du combustible doit étre proposée pour pallier la diminution des ressources
naturelles disponibles.

Le parc actuel
La France dispose de 58 réacteurs, répartis sur 19 sites. Tous les réacteurs du parc actuel fonctionnent
sur le méme principe, ce sont des Réacteurs a Eau Pressurisée (REP) dont le fonctionnement est
schématisé sur la figure 1.
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Ficure 1 - Principe de fonctionnement d"un Réacteur a Eau Pressurisée

1. https ://www.iea.org/data-and-statistics
2. https :/ /bilan-electrique-2018.rte-france.com/production-totale /
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Au sein du cceur, composé d'un ensemble d’assemblages combustibles présentés sur la figure
2, des réactions de fission ont lieu. Ces réactions consistent en la séparation d’un noyau lourd,
principalement d’?>U (Uranium 235), sous I'impact de neutrons.
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FiGure 2 — Description d'un crayon de combustible et d'un assemblage

Lors de cette réaction, de nouveaux neutrons sont reldchés, cela s’accompagne d'un grand déga-
gement d’énergie et de la formation de produits de fission (PF). Les nouveaux neutrons vont a leur
tour impacter d’autres noyaux, provoquant une réaction en chaine. Les neutrons produits, lorsqu’ils
sont éjectés du noyau désintégré, sont trop rapides pour permettre la fission d’autres noyaux de
combustible. Il est nécessaire de les ralentir a une vitesse appropriée, role assuré par ’eau pressurisée
présente dans le réacteur. Une partie de I'énergie est dissipée sous forme de chaleur dans le réfrigérant
(ici 'eau) qui circule entre les différents crayons et assemblages du cceur. Elle est ensuite transmise
via un échangeur de chaleur a un autre fluide. Les deux fluides circulent sans entrer en contact de
maniere a isoler les matieres radioactives. L'enceinte dans laquelle le premier fluide est confiné s’ap-
pelle le circuit primaire, tandis que le second fluide s’écoule dans le circuit secondaire. Dans ce circuit
secondaire, I’augmentation de température du fluide a pour but de le vaporiser, c’est la partie qu'on
appelle générateur de vapeur. La vapeur générée est alors sous pression et va permettre d’entrainer
des turbines, reliées a un alternateur qui permet la génération d’électricité.

Les produits de fission qui sont relachés pendant le fonctionnement du réacteur sont des compo-
sés tres instables qui se désintegrent naturellement en dégageant de la chaleur. Ils sont responsables
de la puissance résiduelle, c’est a dire la puissance générée par le cceur apres l'arrét de la réaction en
chaine. C’est la raison pour laquelle il est nécessaire de maintenir le refroidissement du cceur méme
apres son arrét.

La génération future
Pour des objectifs de stireté, de performances, de durabilité et de compétitivité économique, le GIF
(Génération IV International Forum)® a identifié 6 concepts de réacteurs particuliérement promet-
teurs. Parmi ces concepts, la France a fait le choix de se concentrer sur le principe de RNR-Na (Reacteur

3. https :/ /www.gen-4.org/gif/
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a Neutrons Rapides refroidi au Sodium). Le premier avantage d’un RNR sur un REP est que l'isotope
d’intérét dans un RNR est I'isotope 23U. Cet isotope n’est pas naturellement sujet a la réaction de
fission, mais peut capturer un neutron pour se transformer en Plutonium 239py (élément fissible)
lequel peut contribuer a la réaction en chaine. Le RNR rend alors possible 1'utilisation de 238U qui est
~ 100 fois plus abondant que l'isotope 2*°U utilisé aujourd’hui, et permet d’imaginer une production
d’énergie sur un plus long terme. Le second avantage notable est que les RNR offrent la possibilité de
réaliser de la transmutation d’actinides mineurs. Cela consiste a transformer ces composés, qui sont
des déchets radioactifs de haute activité, en éléments moins dangereux pour 'environnement. Ces
deux aspects sont particuliérement intéressants car cela permettrait de pouvoir gérer les stocks de Pu
et d’envisager de meilleures solutions de traitement des déchets.

Pour permettre les réactions décrites ci-dessus, il est nécessaire de disposer de neutrons dont la
vitesse est importante. Pour cela, I'emploi d"un réfrigérant tel que 1’eau, qui agit comme modérateur,
n’est pas souhaitable. De plus, comme dans tout design, le réfrigérant doit également respecter certains
criteres. Cela concerne sa conductivité thermique, sa capacité thermique et sa viscosité pour permettre
d’extraire un maximum d’énergie, mais également, la marge entre la température de fonctionnement
et son point d’ébullition, sa stabilité en présence d'un flux de neutrons et sa compatibilité avec les
matériaux de structures pour des raisons de stireté. Cet ensemble de critéres a mené au choix de
réfrigérant qui est le sodium liquide Na.

Cependant, le sodium nécessite un emploi précautionneux. Les propriétés chimiques du sodium
le rendent susceptible de réagir violemment, en particulier avec 1’air et I’eau [1]. Des mesures doivent
donc étre prises vis-a-vis de la proximité de ces composants. Ce qui explique en partie le design qui
est présenté sur la figure 3 qui differe du design de REP par la présence d'un circuit supplémentaire.
Le fluide qui circule dans ce circuit est de méme nature que le réfrigérant mais ne contient pas de
radioactivité. Cela permet de réduire les risques de reldichement de produits contaminés en cas de
dégradation dties a une réaction sodium-eau dans le générateur de vapeur.

— %
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generator
—
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Cold plenum

Control
rods *

III. Heat

exchanger

Primary
sodium
(hot)

Secondary
sodium

Pump

Primary
sodium
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Ficure 3 — Description schématique du fonctionnement d’un RNR-Na.

Le premier projet de ce type retenu pour la génération future portait le nom de ASTRID (Advan-
ced Sodium Technological Reactor for Industrial Demonstration). Cependant, la construction de ce
démonstrateur a été abandonnée en 2018. Aujourd’hui, le CEA travaille toujours au développement
de nouveaux types de réacteurs, dont d’autres RNR-Na, pour assurer les différents objectifs de la
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nouvelle génération : la GEN IV.

Eléments de siireté
La stireté repose sur la maitrise de la réactivité du cceur a tout instant ainsi que sur le fait d’assurer
un confinement des matiéres radioactives. Pour assurer la maitrise de la réactivité, le fonctionnement
est controlé par des barres de commande qui s’insérent dans le cceur. Ces barres sont composées
de matériaux absorbants, dont le but est d’inhiber la réaction de fission. La fission nucléaire dans le
réacteur est donc une réaction en chaine contrdlée. En cas d’incident, la chute complete des barres
permet d’interrompre la réaction et I'énergie résiduelle disponible dans le cceur est évacuée en
maintenant la circulation du réfrigérant. Pour assurer le confinement des matieres radioactives, trois
barriéres physiques successives sont présentes dans le réacteur. Ce sont la gaine des crayons de
combustibles, la cuve du réacteur (circuit primaire fermé), et ’enceinte de confinement du réacteur.
IIs permettent d’assurer le contrdle des matieres radioactives pour une grande partie des défaillances
humaines ou physiques envisagées. A cela est couplé un ensemble de mesures préventives, réduisant
les risques et les conséquences des phénoménes non maitrisés par chacune de ces barriéres.

Cependant, malgré toutes ces mesures, une accumulation d’incidents peut toujours mener a une
situation dans laquelle le combustible se dégrade, jusqu’a une situation d’accident grave.

1.3 Contexte scientifique

1.3.1 Situation d’accident grave

Un accident grave est défini comme étant un accident dans lequel tout ou une partie du cceur a
fondu. Les causes peuvent étre variées mais menent toutes a un manque de refroidissement du coeur
et donc un échauffement des assemblages combustibles. La séquence qui suit dépend du type de
réacteur et du type d’accident initial.

Description d'une séquence dans le cas des Réacteurs a Eau Pressurisée :

Par exemple, dans un REP, un simple manque de refroidissement sans dommages matériels du coeur
va générer un échauffement initial a cause de la puissance résiduelle. Ce phénomeéne est relativement
lent, de quelques heures a quelques jours, mais continu. En particulier, le temps nécessaire a 1’'obten-
tion d’une situation d’accident grave est ici suffisamment long pour que la cuve ne contienne plus
ou peu de réfrigérant, qui est alors stagnant en fond de cuve. Puis, passée une certaine limite, I’aug-
mentation de la température va déclencher un emballement de I'oxydation des gaines. Cette réaction
chimique est exothermique et prend le dessus sur la puissance résiduelle pour chauffer le systeme en
tres peu de temps a des températures supérieures a 2500°C. Finalement, si cet échauffement n’est pas
endigué, la température peut dépasser la température de fusion de différents composants du cceur,
c’est I'instant a partir duquel on peut parler d’accident grave. Les phénomeénes de dissolution qui ont
alors lieu forment un mélange appelé corium. Semblable a une lave et trés liquide, la température du
corium peut a terme dépasser les 3000°C. En s’écoulant, le corium peut faire fondre les éléments qu’il
rencontre, sa composition est donc en constante évolution. Ainsi, le terme corium décrit une vaste
gamme de mélanges. Pour le reste de ce travail, nous utiliserons le terme "corium’ pour définir un
mélange au moins composé d’éléments fondus du coeur, dont la température avoisine les 3000°C. Les
caractéristiques spécifiques des différents coriums (oxyde, métallique) font I'objet d’études consacrées
mais ne seront pas des éléments d’intérét dans ce travail de these.

Description d’une séquence dans le cas des Réacteurs a Neutrons Rapides refroidis au Sodium :

La vitesse a laquelle un RNR-Na peut entrer en situation d’accident grave a partir d'un incident
similaire est tres supérieure a celle d'un REP. L'ordre de grandeur correspondant est de quelques
minutes seulement. Dans ce cas, les scénarios envisagés considérent généralement que la cuve est
encore pleine de sodium et la formation de corium, plus locale, peut avoir lieu a différents endroits
du coeur. Les échelles de temps étant trop courtes pour que les phénomenes chimiques aient le méme
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role que dans un REP, la composition du corium est alors totalement différente.

La situation d’accident grave a été heureusement tres peu observée depuis 1'exploitation de
I"énergie nucléaire. Cependant, les quelques exemples disponibles sont tristement célébres. On citera
les accidents de Three Mile Island (1979), dont le coeur dégradé est schématisé sur la figure 4,
Tchernobyl (1986) et Fukushima Daiichi (2011). Les raisons de ces accidents sont différentes mais

Lit de débris

Croiite

- Cavité laissée par le
corium ayant coulé dans
le fond de la cuve

| Corium ayant coulé

dans le fond de la

cuve

Ficure 4 — Coupe schématisée de la cuve montrant le combustible significativement dégradé par la
fusion partielle du cceur lors de l'accident survenu aux USA le 28 mars 1979 a Three Mile Island
(https :/ /irsn.fr).

les conséquences dramatiques ont valu a la prévention et la gestion de ces phénomenes une forte
attention. En particulier, la prise en compte des risques a évolué et les études ne se font plus seulement
sur le design des réacteurs actuels. En effet, pour les réacteurs de la GENeration IV, la directive
"2014/87 /EURATOM'’ stipule l'objectif de ”"prévenir un accident et, s’il a lieu toutefois, contrdler ses
conséquences”, ¢’est-a-dire de s’assurer de pouvoir confiner I’ensemble des matiéres radioactives dans
I'enceinte du réacteur. Les risques principaux de défaillance de 1’enceinte, présentés sur la figure 5
pour un REP, sont donc pris en compte des la phase de conception pour définir un design adapté a leur
gestion. Parmi ces éléments, on trouve les interactions du corium avec les structures et le réfrigérant.
Pour les interactions avec le réfrigérant, on parlera d’Interactions Combustible Réfrigérant (ICR ou Fuel
Coolant Interaction, FCI), terme générique qui décrit nimporte quelle interaction entre du corium et
un réfrigérant. La quantité de corium concernée peut atteindre des centaines de kg pour des bains de
réfrigérants qui peuvent étre de trés grande capacité. L'écart de température entre les deux liquides peut
dépasser les 2000°C, dans ces conditions peut apparaitre un phénomeéne particulier que 1’'on appelle
explosion de vapeur. Cette explosion est susceptible d’endommager les structures environnantes.
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FiGure 5 — Principaux modes de défaillance sur un réacteur a eau sous pression. « interaction com-
bustible réfrigérant explosive, f défaut d’étanchéité de 1'enceinte, y explosion d’hydrogene, 6 mise
en surpression lente dans I'enceinte, € traversée du radier en béton par le corium (https :/ /irsn.fr).

1.3.2 L’explosion de vapeur

Une explosion de vapeur est définie comme étant le résultat de 'interaction violente entre un
liquide chaud et un liquide froid, plus volatil [2]. Ces explosions n‘ont aucune origine chimique et
sont uniquement le résultat de transferts de chaleur intenses, qui ménent a la vaporisation du liquide
froid et a la pressurisation du systeme. Cette surpression est entretenue car les temps caractéristiques
des transferts de chaleur sont plus faibles que le temps requis a la pression pour se dissiper dans le
systéme. Finalement, ’énergie mécanique accumulée se relache rapidement pour former une onde de
choc. Ce phénomene s’accompagne d"une fragmentation trés importante du liquide chaud. L'intensité
des ondes de pression observées dans certaines explosions dépassent les centaines de bars.

Ce type d’explosion peut étre observé dans la nature, la figure 6 montre une séquence d’explo-
sion de vapeur suite a une coulée de lave dans 1’eau de mer. Certaines industries sont également
concernées : fonderies, papeteries et transport de gaz naturel liquide, a cause des larges gammes de
températures que peuvent avoir les différents liquides manipulés. Pour réduire ce risque au maxi-
mum, I’approche naturelle a été de séparer au mieux ces liquides. Dans le contexte qui nous intéresse,
les conséquences d’une telle explosion peuvent étre telles que faire diminuer le risque d’occurrence
ne suffit pas. C’est pourquoi ce phénomene a été plus largement étudié dans 1’'industrie nucléaire. En
particulier, des expériences intégrales consistant a reproduire des explosions de vapeur de maniere
la plus compléte possible ont été menées depuis les années 70. Elles permettent d’apporter des in-
formations sur la phénoménologie a un niveau macroscopique et d’obtenir des indications sur des
données telles que l'intensité de I’explosion ou la forme et la taille des débris.

Ces expériences ont permis de proposer une représentation du processus d’interaction corium-
eau en trois étapes sur lesquelles il y a aujourd’hui consensus :

— le prémélange : lorsque le corium se déverse dans le réfrigérant, le jet se fragmente grossiére-
ment pour former un mélange de réfrigérant et de gouttes de corium, c’est la fragmentation
primaire. La température du corium est telle (~ 3000°C) que le réfrigérant se vaporise a proxi-
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Ficure 6 — Photos d"une explosion de vapeur observée lors d"une coulée de lave dans 'océan

mité. Pendant cette étape, le corium est suffisamment chaud pour qu'un film de vapeur se crée
autour, isolant le réfrigérant de la surface du combustible,

— le déclenchement de 1’explosion : une déstabilisation du film de vapeur entraine des contacts
liquide-liquide, lieu d"une vaporisation intense du réfrigérant. Cela engendre une fragmenta-
tion fine dite secondaire du combustible et généere une onde de pression,

— l’escalade et la propagation de 1’explosion : 'onde de pression déstabilise le film de vapeur en-
tourant le combustible a d’autres endroits, ce qui déclenche de nouvelles vaporisations intenses.
Les ondes de pression s’accumulent jusqu’a obtenir une explosion.

Cette décomposition est naturellement retrouvée dans les études menées sur la FCI. Parmi elles,
la partie prémélange est la plus largement traitée car il est convenu que 1’explosion est principalement
déterminée par la fragmentation du jet. Néanmoins, les besoins de compréhension des mécanismes
de déclenchement de ’explosion et du comportement des différents constituants a petite échelle sont
nombreux. C’est dans le cadre d’études a cette échelle, qu’on appellera échelle locale ou microsco-
pique, que se situe ce travail de these.

1.3.3 Historique des travaux, le besoin de comprendre les phénomeénes locaux

A l'origine, les études sur I'explosion de vapeur étaient menées de front sur les aspects locaux
et intégraux. Cela permettait d’observer les conséquences d’explosions a grande échelle et d’essayer
d’en expliquer les raisons grace aux observations locales. Cependant, les études d’explosion a petite
échelle ont diminué au cours du temps. Cela s’explique par le fait que les études locales sont princi-
palement associées aux mécanismes de déclenchement et a la phase de propagation de 1’explosion.
Or, dans le cadre d’études de stireté, il est nécessaire d’étudier les scénarios les plus dangereux deés
lors que les probabilités d’occurence sont non négligeables, ce qui est le cas pour une explosion de
vapeur a l’échelle intégrale. Ainsi, les travaux sur les conséquences de ces explosions se sont imposés
sur les travaux qui visent a en expliquer les raisons : les mécanismes de déclenchement. Concernant
la phase de propagation, la description la plus largement admise a longtemps été que les effets hy-
drodynamiques sont prépondérants et donc suffisants pour étudier la fragmentation du combustible
fondu [2, 3, 4].

Ces considérations ont été généralement adoptées lors du développement de codes de calculs
dédiés a la simulation de l'explosion de vapeur a l’échelle intégrale. Les conséquences sont les
suivantes :
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— d’une part, la méconnaissance des mécanismes de déclenchement laisse de grandes incertitudes
sur l'instant d’initialisation de la séquence d’explosion. Or, I’état du systéme au moment du dé-
clenchement conditionne I’amplitude de cette derniere. L'interaction en jet étant un phénomeéne
dynamique qui ne dure pas plus de quelques secondes, 1’état du systeme évolue en perma-
nence et les incertitudes sur 1’élément déclencheur de 1’explosion peuvent donc mener a des
différences de comportement importantes,

— d’autre part, les modéles de propagation de I'explosion dépendent des modes de fragmentation
fine [5]. Or, des études récentes [6, 7] ont permis de constater que la fragmentation du combus-
tible était fortement influencée par des phénomenes thermiques. Les effets hydrodynamiques et
thermiques sont en réalité indissociables et il est nécessaire de déterminer de nouveaux modeles
qui couplent ces phénomenes.

Il faut ajouter a cela le fait que dans la modélisation des phénoménes mis en jeu dans 1’explosion
de vapeur, 'une des difficultés majeures est 1’établissement des lois d’échange entre les différents
composants du systeme. Principalement empiriques, les modeles utilisés sont peu transposables a
de nouvelles situations et donc peu recommandés pour des études de siireté de nouveaux réacteurs.
La compréhension des phénomeénes locaux pourrait permettre de développer des modeles plus
prédictifs.

Finalement, la méconnaissance des phénomeénes locaux apparait aujourd’hui comme un verrou
pour le développement de codes de calculs prédictifs et fiables. Cette constatation a motivé un
regain d’intérét pour les études de I'explosion de vapeur a l'échelle locale. En particulier, pour le
développement de son code de calcul a 1’échelle intégrale SCONE, le CEA a pris la décision de se
munir d’une application spécifique dédiée a I’étude de I’explosion de vapeur a I’échelle locale, micro-
SCONE. Le code SCONE est destiné a évaluer les conséquences de la masse de combustible qui se
trouve fragmentée et éparpillée : la granulométrie des débris générés et 1'énergie mécanique dégagée
par I'explosion et recue par les structures doivent étre estimés dans le but de réaliser des études de
stireté. Le code micro-SCONE aura pour objectif d’enrichir la connaissance des phénomeénes locaux
pour améliorer les modeéles de fragmentation employés dans SCONE pour des simulations a 1’échelle
intégrale.
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1.4 Conclusion

Dans le but de s’assurer de la sécurité des personnes et des installations, les différentes institutions
impliquées dans 'industrie nucléaire prétent une attention particuliere a la situation d’accident grave.
En particulier, pour la prochaine génération de réacteurs francais, la gestion de ces accidents est prise
en compte dés la conception. Ainsi, la maitrise des différentes conséquences d"un accident grave est
devenue 'une des priorités. L'une de ces conséquences, I'explosion de vapeur qui fait suite a une
interaction combustible-réfrigérant, peut présenter un caractére particulierement destructeur. Ainsi,
pour s’assurer de pouvoir contribuer efficacement au design et au dimensionnement des réacteurs
de nouvelle génération, le CEA développe conjointement des expériences et le code de calcul SCONE
dédié a I'étude des explosions de vapeur. Cependant, la méconnaissance actuelle des mécanismes
de déclenchement de ces explosions est une source d’incertitudes pour réaliser des études de stireté
exigeantes. De plus, de nombreux modéles existants dans la littérature sont empiriques et donc peu
prédictifs pour étudier des interactions avec des réfrigérants différents que 1'on pourrait considérer
dans les futures générations de réacteurs. Finalement, la décision a été prise de lancer un projet de
développement d'un outil dédié a 1’étude et la compréhension des phénomenes locaux de I’explosion
de vapeur, appelé micro-SCONE. La construction de cet outil est I'objectif principal de cette thése. Pour
cela, nous allons aborder dans ce travail,

— l'identification des besoins spécifiques pour comprendre l'interaction combustible-réfrigérant a
’échelle locale au travers d'une analyse bibliographique de quelques expériences disponibles.
Cela nous permettra de bien définir le probléme physique qui nous intéresse et de proposer une
approche constructive pour le développement de micro-SCONE. Nous aborderons en particulier
les premiers éléments d’un plan de développement a plus long terme,

— la présentation d’un type de modele mathématique qui devrait permettre de répondre aux be-
soins spécifiques identifiés. Nous essaierons de passer en revue leurs avantages et inconvénients
et de cibler des éléments qui pourraient nécessiter un approfondissement dans la démarche de
modélisation,

— la présentation du développement de 1'outil micro-SCONE. Nous aborderons en particulier les
aspects logiciels et le schéma numérique utilisé,

— la présentation des cas tests de vérification et de validation de I'outil et des modéles que nous
aurons eu a tester. Nous verrons en particulier certaines limites pratiques de ces modéles et
nous proposerons, si possible, des solutions pour y remédier.

Enfin, nous ferons un bilan sur I'état d’avancée du développement de micro-SCONE ainsi que les
perspectives d’améliorations que nous aurons identifiées au cours de ce travail.
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Deuxiéme partie

Analyse du besoin pour le développement d’un
code de calcul dédié a la simulation de ’explosion
de vapeur a I’échelle locale

L'objectif de cette partie est d’identifier les besoins spécifiques pour comprendre 1’explosion de va-
peur al’échelle locale. Pour cela, les phénomeénes impliqués dans 'interaction combustible-réfrigérant
a cette échelle vont étre présentés en passant en revue divers travaux de la littérature. Puis, apres
avoir décrit les limites des programmes expérimentaux actuels, nous définirons un probleme phy-
sique précis qui permettra de cibler les besoins liés a la compréhension du comportement local.
Enfin, en prenant en compte les informations que nous avons identifiées pour valider 'outil de cal-
cul micro-SCONE, nous proposerons un ordre de priorité dans la prise en compte des phénomenes
impliqués.

2.1 Description phénoménologique, les expériences a 1’échelle locale

De nombreuses études a 1’échelle locale ont été menées, on pourra retrouver des compilations
importantes dans [2, 3, 8, 9]. Ces études ont été de plusieurs natures, certaines consistant a intro-
duire des gouttes de liquide chaud dans des bains de réfrigérants, configuration usuelle, d’autres a
des configurations dédiées, adaptées a 1’étude d"un phénomeéne spécifique de l'interaction. C’est le
cas d’études de l'ébullition en film [10, 11], d’interaction réfrigérant-combustible [12, 13, 14] et de
fragmentation hydrodynamique [7].

Dans un premier temps, une partie des expériences menées avec de I'’eau comme réfrigérant sera
présentée. C’est le réfrigérant qui a été le plus largement utilisé dans 'industrie et qui nous permet
d’avoir les informations les plus précises actuellement. Dans un second temps, nous présenterons les
expériences menées avec du sodium comme réfrigérant, qui est le réfrigérant d'intérét pour le projet
ASTRID. Dans cette section, seules les observations et interprétations des auteurs seront exposées.

2.1.1 Les expériences en eau

Apres avoir résumé les conclusions des compilations de travaux les plus significatives pour notre
étude, nous présenterons les travaux que nous avons jugés les plus descriptifs sur le sujet.

Corradini et al., 1988
Dans leurs travaux, Corradini et al. [8] ont passé en revue plus de 120 expériences de petite échelle
mettant en jeu différents couples de matériaux. C’est la plus grande compilation d’études a 1’échelle
locale a notre connaissance. Les conclusions principales de cette compilation, sur les expériences de
chute de goutte de combustible dans un bain de réfrigérant, sont les suivantes :

— toutes les expériences montrent un temps de latence entre I'entrée de la goutte dans le bain et
I’explosion,

— la solidification du liquide chaud a tendance a inhiber ’explosion, sauf pour le cuivre,

— les interactions énergétiques montrent un comportement cyclique. La probabilité d'un tel éve-
nement augmente avec la masse de combustible,

— l'existence de gaz incondensables peut prévenir les interactions spontanées.

Dullforce et al., 1976
En ne réalisant que des essais sans élément déclencheur, Dullforce et al. [15] se sont intéressés a
évaluer dans quelles conditions il pouvait y avoir déclenchement spontané. Ils définissent alors la
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TIZ (Thermal Interaction Zone) illustré sur la figure 7. C’est un graphe qui représente, en fonction
de la température initiale des deux liquides, si il y a eu ou non déclenchement de 1’explosion. Cela
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Ficure 7 — Thermal Interaction Zone d"une goutte de 12 ¢ d’étain dans de I’eau. Les ronds représentent
les interactions explosives, les croix ’absence de dynamique particuliére.

permet d’identifier quelles sont les conditions minimales en termes de températures pour déclencher
une explosion de vapeur. Les bordures du domaine d’explosivité sont associées au gel des deux
composants pour les limites horizontales et verticales, et a la stabilité de 1’ébullition en film pour la
limite diagonale. Il a en particulier été observé que le temps de latence entre I'entrée en contact des
constituants et I’explosion augmentait lorsque I'on se rapprochait de la limite diagonale.

Nelson et al., 1981
Les travaux de Nelson et al. [16] sont les premiéres expériences munies d"une instrumentation adaptée
a des températures dépassant les 2000 K. La configuration expérimentale dans ces essais permet de
faire chuter des gouttes d’oxyde de fer d"une hauteur de 8 a 50mm dans un bassin d’eau de 152 ou
457mm de profondeur. Les gouttes pésent initialement ~ 55m g et leur température est de ~ 2233 K.
Tout d’abord sans élément déclencheur, la goutte chute sans étre déviée, sans déformation significa-
tive de sa surface. Si la goutte est lachée a moins de 15 mm du bain, la goutte s’entoure d’un film
de vapeur sphérique lors de sa pénétration dans 1’eau. Pour des distances supérieures, la goutte se
retrouve dans un sac de vapeur attribué a ’entrainement de 1’air environnant lors de 'immersion.
L'épaisseur de film sur le front de la goutte semble étre constant quelle que soit la taille de ce sac.
La taille du film de vapeur, dans les cas avec le moins possible de gaz capturé, est comprise entre
140um et 275um. Dans le cas d"une chute de faible hauteur < 11mm, la goutte coule quelques centi-
meétres dans 'eau puis sa surface commence a se déformer, trés peu de temps apres, la goutte explose
spontanément sans avoir eu recours a une onde destabilisatrice. Malheureusement, il n'y a pas de
visualisation de ce phénomeéne dans ces essais. Lorsque la goutte chute d’une hauteur plus impor-
tante >> 15mm, elle coule jusqu’au fond du réservoir et se solidifie en gardant sa forme sphérique.
Dans les cas avec déclenchement de 1’explosion, que 1'on appellera ‘trigger’, pour une chute d'une
hauteur de 15 a 20 mm, un phénomeéne de croissance-collapse de bulle de vapeur a été observé. La
figure 8 illustre ce comportement. Lors de la premiére phase de croissance de bulle, il y a également
formation de filaments dans les directions radiales a la goutte. Une concentration plus importante de
filaments est remarquée a I'équateur (mouvement orthogonal a I'onde destabilisatrice) tandis que la
bulle s’étend verticalement. La bulle commence ensuite a s’effrondrer sur elle méme, probablement a
cause de la dépression et de la condensation de la vapeur, jusqu’a disparition totale, ce qui génére une
autre onde de pression. Cette onde déclenche plusieurs petites explosions des filaments qui se sont
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Ficure 8 — Pression proche de la bulle de vapeur et son rayon dans le cas d'une expérience avec
trigger. Les différents instants spécifiés liés aux ondes de pression générées sont : (1) collapse du film
de vapeur au passage de 'onde destabilisatrice, (2) collapse de la premiere bulle, (3) collapse de la
seconde bulle, (4) conséquence du trigger.

retrouvés noyés dans le réfrigérant lors de la disparition de la bulle. La vapeur générée par ces petites
explosions se combine avec celle générée par 1'explosion principale pour créer une bulle plus grosse
que la premiére. Cette seconde bulle s’effondre également, laissant un nuage de fragments fins en
suspension dans I’eau environnante. Les principales étapes sont illustrées sur la figure 9. Lamplitude
de l'onde de pression générée par l'effondrement de la bulle principale, qui peut atteindre plusieurs
centaines de Bar pres de la bulle, n'a pas été corrélée avec 'amplitude de I'onde destabilisante. Ce-
pendant I'amplitude du trigger joue sur le comportement du systeme. Si 'onde initiale est inférieure
a 0.2 MPa, on observe seulement quelques oscillations qui s’atténuent rapidement. La fragmentation
de la goutte donne de grosses particules cohérentes entre 0.1et1mm de diameétre qui gelent rapide-
ment. Au dessus de 0.4 MPa, les explosions sont générées instantanément. Entre les deux, il y a des
déformations importantes du systeme, parfois jusqu’a éjection de petites bulles de gaz du film de
vapeur. Lors d"une explosion, qui ne dure que quelques ms, la goutte d"un diameétre initial de 2.9mm
se fragmente en plusieurs millions de particules dont la taille est comprise entre quelques um et
100um de diametre. Les particules présentent des formes variées, certaines relativement larges sont
sphériques alors que les plus petites sont généralement difformes. Les fragments ne présentent pas
de formes tranchantes ou de bords cassés comme s’ils avaient été issus de fragmentation thermique
a I'état solide. Ils restent arrondis, indicateurs d"une fragmentation a I'état liquide. Cela suppose que
les fragments sont formés par de violentes déformations et qu’ils gelent rapidement au cours de ce
processus. Seuls les plus gros auraient le temps de reprendre une forme sphérique.
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Ficure 9 - Visualisation de trois étapes de I’explosion d"une goutte. A gauche, la situation d’ébullition
en film stable. Au centre, la bulle dans la phase de croissance-collapse. A droite, le nuage de fragments
formé.

Hansson et al., 2009
Dans leurs travaux, Hansson et al. ont étudié l'interaction de gouttes d’étain [6] dans un réservoir
d’eau. Le dispositif expérimental (MISTEE) permet d’avoir des observations directes et des visua-
lisations par rayons X. La superposition de ces images permet d’observer la position des différents
constituants tout au long de l'interaction et donc de mieux localiser les différentes phases. Des ther-
mocouples donnent la température de la goutte avant d’étre lachée ainsi que la température du
réfrigérant. La destabilisation du film de vapeur est forcée a ’aide d’un piston qui permet de générer
une onde de 0.15 M Pa. Les essais avec les deux matériaux présentent des observations tres similaires,
nous ne présenterons donc que ceux obtenus avec 1’étain. Dans ces essais, des gouttes de 0.5a 0.7 g
d’étain a 1000°C sont introduites dans de 'eau avec différents sous-refroidissements. La figure 10
présente l'interaction compléte d'une goutte de 0.56 g a 1000°C dans de 'eau a 73°C dont on déstabi-
lise le film de vapeur & —3 ms. Ces essais ont permis d’observer de maniére detaillée la dynamique
de la bulle et du combustible. Concernant la bulle, de un a trois cycles de croissance-collapse de bulle
ont été identifiés. En synchronisant le temps auquel la premiére bulle collapse, les autres cycles ont la
méme durée, indépendament de la température du réfrigérant. C’est ce que I'on peut voir sur 'image
11. Le premier cycle est celui qui suit I'impact de 'onde de pression sur le film de vapeur, sa phase de
croissance est la plus lente des trois, signe d’une interaction peu énergétique. La vitesse de la phase
de collapse est affectée par le sous redroidissement de 'eau, un sous refroidissement faible mene a
une vitesse d’interface plus importante lors du collapse et une plus grande quantité de mouvement a
I'approche du contact avec le combustible fondu. Le second cycle se déclenche lorsque le collapse du
premier cycle permet ’apparition de contacts avec la surface du combustible fondu. Il est caractérisé
par la formation d’un mélange combustible-réfrigérant et par des interactions intenses. Dans cette
partie, le réfrigérant est piégé dans le combustible, formant une configuration opposée a la précé-
dente : des gouttes de réfrigérant entourées du milieu chaud. Le temps de contact ne peut pas étre
précisément déterminé mais il a été évalué de 'ordre de 200 us ce qui est estimé suffisant pour que le
réfrigérant chauffe bien au dessus de sa température d’ébullition, entrainant sa vaporisation rapide.
La pression augmente et une autre bulle se forme, bien plus rapidement que la premiere, traduction
d’une interaction énergétique. Les cycles qui peuvent apparaitre par la suite sont une répétition de ce
phénomeéne, avec une énergie disponible dans la goutte qui diminue et donc des interactions moins
importantes. Pour décrire le comportement de la bulle, les auteurs proposent une description du
phénomene basé sur un comportement purement inertiel. Cependant, en notant la différence entre
les observations expérimentales et la description proposée, il est conclu que la dynamique de la bulle
seule ne permet pas de déterminer la physique clé dans 'explosion de goutte. En particulier, cela ne
permet pas d’expliquer l'effet du sous-refroidissement sur l'interaction.

Concernant la dynamique du combustible fondu, la goutte initialement cohérente subit plusieurs
fragmentations. La premiére est associée au passage de 'onde de pression et aux premiers contacts
liquide-liquide. La vaporisation du réfrigérant lors de ces contacts crée des surpressions qui pré-
fragmentent le combustible en méme temps que le premier cycle de bulle. Cette fragmentation
est répartie de maniere uniforme sur toute la goutte. Si le collapse de cette bulle se fait avec une
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Ficure 10 — Visualisation directe, sous rayons X et post traitée de I'explosion dune goutte d’étain
dans de I'’eau soumise a une onde de pression a t = =3 ms

Ficure 11 — Historique du phénomeéne de croissance collapse de bulle lors d"une explosion de vapeur
al’échelle locale dans différentes conditions initiales de températures du réfrigérant.
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vitesse suffisante alors le réfrigérant se retrouve pendant un court instant dans une situation de
mélange intime avec les premiers fragments de combustible. A ce moment, la vaporisation intense
du réfrigérant piégé entraine la dispersion du combustible fondu. Les fragments fins sont éjectés
radialement de la surface de la goutte alors que la partie interne de la goutte semble étre comprimé
par la surpression. Puis, pendant le collapse de la seconde bulle, une partie des fragments fins se
relocalise au centre de la position initiale de la goutte. De la méme maniére que précédemment,
I'accélération du réfrigérant vers l'intérieur du combustible fondu restant entraine les fragments
existants et reforme un mélange. Cela génere la seconde vaporisation explosive et une fragmentation
fine du reste du combustible.

Ces travaux ont mis en évidence l'influence de la phase de fragmentation lors de la formation de
la premiere goutte, appelé "préconditionnement’, sur la suite de I'explosion qui présente les aspects
énergétiques importants.

D’autres expériences ont été menées en eau, cependant, les observations sont moins detaillées ou
redondantes, par exemple [17, 18].

2.1.2 Les expériences en sodium

Une série d’études motivées par le développement de réacteurs refroidis au Sodium (Phénix et
Superphénix en France) ont eu lieu dans les années 1970. Depuis, 1'utilisation du sodium a été écartée
au profit d’autres réfrigérants puis des études ont commencé a ré-émerger dans les années 2010 avec
le projet ASTRID. Ces études ont porté dans un premier temps sur les aspects intégraux, puis plus
récemment sur les aspects locaux. Cependant, la mise en place de ces nouvelles études ne profitent
pas d’un grand retour d’expérience, en particulier sur les méthodes d’acquisition. Ainsi, les travaux
récents portent principalement sur la mise en place de nouvelles expériences et ne permettent pas
d’alimenter une base de données expérimentale utilisable dans I'immédiat.

Amblard et al., 1970
En 1970, Amblard et al. [19] ont étudié la fragmentation de petites quantités de dioxyde d"uranium
UO; dans du sodium. IIs attribuent la forme longiligne des fragments obtenus a une solidification
superficielle lors de I'entrée de la goutte dans le sodium. En se solidifiant, la goutte se déformerait en
forme de creuset et le sodium entrerait par le haut pour se retrouver piégé. Finalement, le sodium a
I'intérieur se vaporiserait et ferait se fragmenter la surface solide.

Armstrong et al., 1971

En 1971, Armstrong et al. [20] ont étudié l'interaction entre du sodium et de 'UO; ou de l'acier
inoxydable fondu sous forme de gouttes ou de petits jets. Ils ont noté certaines différences entre 1'U O,
et l’acier inoxydable, par exemple le temps de pressurisation. Pour toutes les expériences en UO,, la
goutte a eu le temps d’étre totalement immergée dans le sodium avant d’exploser alors que l'acier a
toujours explosé plus rapidement, entre autre toujours avant d’étre completement submergé. L'éner-
gie dégagée avec 'UO; a une légere tendance a augmenter avec la température du sodium. L'énergie
dégagée avec I’acier montre une tendance plus importante a diminuer avec I’augmentation de la tem-
pérature du sodium. Les auteurs ont fait la différence entre les fragments éjectés pendant ’explosion
et ceux récupérés au fond de la cuve et ont observé que ces derniers avaient des formes angulaires et
une surface rugueuse, indicateurs d’une fragmentation a 1’état solide alors que les fragments éjectés
avaient une forme arrondie avec une surface lisse, indicateurs d'une framentation a 1’état liquide.

Mizuta et al., 1974
En 1974, Mizuta et al. [21] ont réalisé une trentaine d’essais de chute d’UO; fondu dans du sodium.
Pendant ces essais, ils ont pu mesurer un délais compris entre 2 et 7 ms avant la vaporisation du
sodium. En particulier, ils ont observé que dans le cas des explosions, les gouttes d’"UO, entraient
totalement dans le bain jusqu’a ce que 'explosion les éjecte. Ils ont observé une augmentation rapide
de la température du bain de sodium qui refroidit lentement par la suite. Les pics de pression ob-
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servés ne semblent pas étre liés a I'introduction de chaque goutte dans le bain, en effet il n'y a pas
explosion pour chaque goutte, ils relient plutot les pics a la température de surface des gouttes. Ils
constatent également que les pics de pression les plus violents étaient liés a une taille de fragments
plus faible. Les fragments récupérés ont un diametre compris entre 50 um et 5 mm de diametre.
Les gros fragments apparaissent sous forme sphérique ou de larmes. Les plus petits fragments (50
microns) ont des formes plus diverses : sphériques, ellipsoidales ou applaties mais bien souvent avec
une surface lisse. La présence de trous dans les fragments a été observée de maniere récurrente, sans
justification apportée de la part des auteurs.

D’autres travaux sont disponibles, on pourra citer, Zhang et al. 2011 [22] qui ont étudié la frag-
mentation de gouttes d’acier inoxydable dans du sodium et en 2012 [23] de gouttes de cuivre dans
du sodium sans visualisation. En 2010, Nishimura et al. [24] qui ont étudié une configuration de
jet de cuivre dans du sodium. Mis a part des résultats spécifiques aux configurations étudiées, les
observations sont redondantes avec les expériences précédentes.

2.1.3 Remarques concernant les expériences d’explosion de vapeur a 1’échelle locale

Premiére remarque, les expériences sont particulierement difficiles & mettre en ceuvre et a traiter.
On rappelle qu’en condition réacteur le combustible est radioactif et sa température peut excéder
3000°C. Dans le cadre sodium, il faut disposer d"une cuve de dimensions suffisantes et dans laquelle
on maintient le liquide a une température supérieure a 400°C. Le sodium est extrémement réactif avec
l'air et I’eau, ce qui complique sa manipulation. Ainsi, 'utilisation de simulants du corium est natu-
relle et nécessaire pour comprendre certains mécanismes ou en découvrir de nouveaux. Néanmoins,
il faut prendre garde a ne pas transposer les résultats a la situation réelle sans précaution. En effet, le
choix des simulants est fait en fonction de deux critéres : la représentativité et la faisabilité. Concernant
le premier critere, il est choisi pour un des axes d’étude de l'interaction, i.e. lorsque 'on veut observer
les effets hydrodynamiques par exemple, les propriétés thermiques sont alors bien souvent négli-
gées. Cela signifie qu'une partie du probléme est toujours négligée et le couplage des phénoménes
disparait en partie. Le second critere impose des changements d’échelle dont la représentativité n’est
pas totalement connue. De plus, la problématique des moyens d’observation est toujours présente.
En pratique, les données récupérées sont tres généralement des données macroscopiques ou post
mortem. Il arrive que méme les conditions initiales ou finales ne soient pas facilement accessibles
(pour connaitre la température de surface d'une goutte entrant dans le réfrigérant par exemple), ce
qui résulte en une complexité d’exploitation suplémentaire. Concernant la phase transitoire, I'instru-
mentation des expériences est généralement composée de visualisations directes en eau ainsi que de
capteurs de pression et de température dans le réfrigérant. Cependant, ces capteurs sont placés a une
certaine distance de l'interaction pour ne pas la perturber. De plus, le phénomeéne étant fortement
tridimensionnel et triphasique, les visualisations directes, méme avec rayons X, ne fournissent pas
d’observations suffisamment fines qui permettraient de décrire le phénomeéne avec précision.

Dans la suite, on parlera de combustible pour décrire le liquide chaud, que ce soit un simulant du
corium ou non.

Seconde remarque, la trés grande majorité des essais a été réalisée de maniere indépendante
les uns des autres. Ainsi, bien que 1'on dispose de certaines études systématiques d'un parametre
pour des essais réalisés au sein d'une méme équipe, il n’existe pas a notre connaissance de travaux
provenant de différentes équipes dans lesquelles on peut isoler I'influence d"une variable du pro-
bleme. Dans la grande variété d’expériences répertoriées, il est extrémement difficile de recouper
les résultats pour en tirer des interprétations. Pour pouvoir le faire, il est nécessaire d’étre capable
d’identifier des essais comparables, or, les parametres variables sont trés vite nombreux. Il faudrait
pouvoir étudier I'influence d"un parametre a la fois, toutes choses égales par ailleurs, or les dispositifs
expérimentaux et les conditions expérimentales ne sont pas nécessairement identiques. De plus, des
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combustibles différents ont trés généralement des propriétés thermiques et hydrodynamiques diffé-
rentes, ce qui crée une multiplicité des variables modifiées entre deux expériences. Pour illustrer 1'une
des conséquences du manque de coordination dans les essais, on peut évoquer le fait que dans leur
review, Corradini et al. [8] auraient recensé, d’apres [2], plus de 40 mécanismes de déclenchement de
I'explosion de vapeur. Tous ces mécanismes sont cohérents vis-a-vis des expériences sur lesquels ils
sont basés, mais non-transposables au cas général. En particulier, de tous les modéles proposés pour
justifier le déclenchement de 1’explosion ou bien les modes de fragmentations associés, aucun n’a été
suffisamment validé pour le moment [3, 9].

Ces remarques permettent de souligner la nécessité de développer des expériences plus analy-
tiques, permettant de réduire le nombre de parameétres et d’améliorer les méthodes d’acquisition
[25, 26]. Les expériences futures seront a définir en suivant une démarche dans laquelle les variables
d’intérét auront été identifiées et isolées. Dans ce cadre, le CEA a fait le choix d’adopter une démarche
de développement conjoint du code de calcul micro-SCONE et de nouvelles expériences locales [27].
Les expériences permettront d’avoir des observables et des moyens de validation. Le code de calcul
permettra de s’affranchir de certaines limites expérimentales et de définir les besoins des futures
campagnes d’essais.

Cependant, le développement du code de calcul ne doit pas reposer sur des résultats hypothé-
tiques de nouvelles expériences non encore réalisées. Cette contrainte a motivé la proposition d"une
démarche constructive, qui va au-dela du périmeétre de cette these, au terme de laquelle nous devrions
étre en mesure d’améliorer la compréhension des phénomenes locaux impliqués dans l'interaction
combustible-réfrigérant et les reproduire par le calcul.

2.2 Prise de position, définition d"un probléeme minimal

Dans l'état actuel des connaissances, les objectifs qui reposent sur la construction de micro-
SCONE sont ambitieux. En pratique, on cherche a comprendre des mécanismes pour lesquels les
observations directes n’existent pas, et qui sont trés sensibles a une grande variété de parameétres [9].
De plus, I'influence de chacun de ces parametres sur 'interaction n’est pas ou peu documentée.

Nous allons dans un premier temps définir un probléme minimal c’est-a-dire identifier un probleme
précis qui comporte les aspects fondamentaux de I’explosion de vapeur dans un espace de paramétres
restreint. Pour cela, on propose de classer I'ensemble des parametres en fonction de leur dépendance
a l'un des quatre éléments suivants,

— le combustible,

— le réfrigérant,

— le dispositif expérimental,

— les conditions expérimentales.

Réduire I'espace des parameétres du probléme c’est identifier les observables communs indépendam-
ment de l'un ou de plusieurs de ces éléments. Les observables notables retenus sont que le combustible
se déplace dans le bain de réfrigérant entouré d’un film de vapeur de réfrigérant et qu’il est suscep-
tible de se fragmenter a I'état liquide, phénomene qui s’accompagne d'un dégagement d’énergie
mécanique. Cette observation a été faite pour plusieurs combustibles, dans différentes configura-
tions expérimentales et nous sommes en mesure de penser que c’est également le cas pour différents
réfrigérants en fonction des conditions expérimentales uniquement. Cela nous permet de faire I'hy-
pothese que les mécanismes fondamentaux qui expliquent I’explosion de vapeur sont indépendants
du couple combustible-réfrigérant et de la configuration expérimentale. Ainsi, nous ferons abstrac-
tion des phénomenes spécifiques qui leur sont liés. Cela permet d’écarter les réactions chimiques, en
particulier 'oxydation, la présence d’incondensables et les phénomenes qui interviennent a I'entrée
de la goutte dans le bain de réfrigérant. Il est également nécessaire de distinguer les expériences qui
consistent a forcer la déstabilisation du systéme de celles qui autorisent une déstabilisation spontanée.
Ces différentes configurations expérimentales correspondent aux situations que peut rencontrer une
goutte de combustible lors d"une explosion a grande échelle, avec les relations suivantes,
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— la déstabilisation spontanée correspond a l'initiation naturelle de 1’explosion,

— la déstabilisation forcée a I'aide d'une onde d’amplitude modérée correspond a la phase d’es-
calade,

— la déstabilisation forcée a I’aide d"une onde de forte amplitude correspond a la fin de la phase
de propagation dans laquelle les effets hydrodynamiques prédominent en premiére approxi-
mation.

Les phénomeénes qui interviennent dans la premiére situation sont un sous-ensemble de ceux qui
interviennent lors de déstabilisations forcées. On dira que ce sont les mécanismes de déclenchement
minimum. Le probleme minimal sera donc défini comme étant le probleme dans lequel le systeme
composé d'une goutte de liquide chaud en situation d’ébullition en film qui chute dans un bain
de réfrigérant se déstabilise spontanément jusqu’a fragmentation du combustible. Etre capable de
comprendre les phénomeénes impliqués dans le probléme minimal est un pré-requis pour aborder les
spécificités des combustibles, des réfrigérants ou des dispositifs expérimentaux.

L'un des objectifs majeurs de micro-SCONE sera donc, a terme, de pouvoir simuler le probleme
minimal. C’est-a-dire que nous serons a ce moment en mesure d’étudier les mécanismes fondamen-
taux qui géneérent la fragmentation d"une goutte de combustible initialement en situation d’ébullition
en film sans intervention extérieure.

Conscients que le probléme complet met en jeu de nombreux phénomenes supplémentaires, nous
essaierons autant que possible d’avoir une approche qui permettra I'extension de la modélisation et
des développements informatiques a ces phénomenes.

2.3 Analyse pour le développement d’un outil de calcul a I’échelle locale

Le but de cette section est de construire la base du plan de développement d'un outil de calcul
dédié a la compréhension des mécanismes de déclenchement de I’explosion de vapeur. Le choix a été
fait de suivre une démarche logique dans laquelle la validation occupe une place centrale. C’est donc
au travers des différents éléments qui nous permettront de valider micro-SCONE que nous allons
aborder les phénomeénes a prendre en compte et proposer un ordre de priorité. La phase de validation
doit présenter deux aspects fondamentaux,

— validation des effets séparés et couplages intermédiaires,
— validation vis-a-vis d’observables expérimentaux.

Le premier paragraphe présentera les effets physiques a prendre en compte pour la simulation de
I'explosion de vapeur ainsi que quelques domaines complémentaires qui permettraient de disposer
de résultats expérimentaux intermédiaires utiles. Cela nous permettra de faire les premiers choix
pour le développement de micro-SCONE.

Le second paragraphe présentera un observable que nous avons jugé particuliérement utile dans
I'exploitation des données d’explosion de vapeur. Cela nous permettra de définir une priorité dans
les effets physiques a intégrer a micro-SCONE.

La portée des orientations que nous allons proposer va au dela de ce travail de these dans lequel
seuls les effets physiques identifiés comme étant prioritaires auront été pris en compte.

2.3.1 Effets séparés

L'explosion de vapeur, méme a I’échelle locale, met en jeu de nombreux effets physiques. Ces
effets agissent a différents niveaux de l'interaction, ceux que 'on retiendra pour traiter du probleme
minimal sont décrits ci-apres.

La diffusion de la chaleur :

Lorsque la goutte chute dans le réfrigérant, les effets thermiques (dont la diffusion de la chaleur)
sont responsables du maintien de la situation d’ébullition en film [28]. De plus, lorsque les deux
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liquides entrent en contact, la vaporisation intense du réfrigérant indique des transferts de chaleur
par conduction importants. Finalement, la répartition de I’énergie thermique dans le combustible est
conditionnée par la diffusion de la chaleur.

Le rayonnement :
La contribution du rayonnement est certaine, en particulier du fait que l'on traite de fluides a tres
hautes températures ( 3000 K pour le combustible réel). Cependant, mis a part que les effets radiatifs
contribuent a des dynamiques de vaporisation différentes [28, 29] son impact est difficilement cer-
nable sur I'ensemble de l'interaction.

Le changement de phase liquide-vapeur :
La situation d’ébullition en film est naturellement conditionnée par 1’existence de changement de
phase liquide-vapeur. De plus, il n’est pas exclu que la déstabilisation spontanée du film fasse inter-
venir la condensation du réfrigérant. Par la suite, l'origine méme du comportement explosif provient
de la vaporisation du réfrigérant. Certains travaux proposent également de prendre en compte la
possibilité de cavitation du combustible [30].

Les effets compressibles :
Lors de la vaporisation intense du réfrigérant a la suite des contacts liquide-liquide, les effets com-
pressibles vont conditionner la dynamique du dégagement d’énergie. Les phénomeénes de croissance
et effondrement de la bulle en sont également dépendants. De plus, les ondes de pression sont un des
observables du systeme qui nous intéressent.

Tension de surface / effets capillaires :
Lors de la chute de la goutte dans le réfrigérant, la cohésion de la goutte est assurée par les effets de
tension de surface. Par la suite, ces effets vont avoir tendance a atténuer les instabilités qui peuvent
se former sur les différentes interfaces ou encore a agir comme une force de rappel lors de l'effon-
drement d’une bulle. Enfin, la fragmentation du combustible et les caractéristiques des fragments
obtenus dépendent directement des effets capillaires.

La viscosité :
Les effets visqueux affectent les déformations et la fragmentation du combustible. De plus, des travaux
[31] indiquent que la viscosité du réfrigérant a une influence sur l'interaction.

La validation des effets présentés précédemment, indépendamment les uns des autres est assez
bien documentée dans la littérature, il sera donc nécessaire de s’y intéresser lors du développement
du code de calcul. Cependant, I’étude multi-physique compléte reste aujourd’hui difficile a aborder,
autant au niveau expérimental que de la modélisation. Ainsi, dans le but d’apporter des cas test
de validation d’effets couplés et de s’approprier au mieux les différents phénomenes qui peuvent
intervenir lors du déclenchement d’une explosion de vapeur, il est nécessaire de s’intéresser a des
domaines annexes [3]. Les domaines dans lesquels il est possible de maitriser les configurations expé-
rimentales en particulier. L'intérét provient du fait que les phénomenes qui interviennent peuvent étre
moins nombreux, mieux documentés ou bien présentent des comportements similaires a l'interaction
combustible-réfrigérant. L'utilisation de surfaces solides pour émuler l'effet thermique du combus-
tible en est 'exemple le plus simple. C’est cette approche qui a été retenue pour étudier I'ébullition
en film en sodium [11, 28]. Ces travaux relevent du domaine de la trempe et permettent d’éliminer le
comportement hydrodynamique du combustible. Parmi les travaux sur le sujet, il est intéressant de
noter que des phénomenes tels que le ‘golf boiling” [32, 33] et Iébullition en film a haute densité de
chaleur [34] présentent des aspects tres similaires a la zone d’ébullition en film instable repérée par
[28] qui pourrait expliquer la déstabilisation du film de vapeur.

Les travaux consistant a étudier une configuration opposée au probléme minimal, chute d"une
goutte de réfrigérant dans un bain de combustible, présentent également des aspects intéressants.
Dans des études récentes [13, 14], les observations directes permettent des visualisations de tres bonne
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qualité de certains phénomenes. Sous cette forme, cela reste une configuration tri-phasique complexe.
Toutefois, le sous-ensemble qu’est I'étude de 1'effet Leidenfrost (surface solide en lieu et place du
combustible liquide) permet de réduire le probléme et dispose d'une documentation plus compléte,
tant sur le plan des expériences que sur les travaux de simulation numérique [35].

Quel que soit le sous-ensemble choisi pour valider les effets couplés, deux éléments particuliers
vont affecter le développement et sont a prendre en compte en priorité, les aspects multi-phasiques
et compressibles. Concernant les autres aspects, nous ne pensons pas pouvoir négliger, a priori, un
effet par rapport a un autre. En effet, pour suivre le comportement du combustible tout au long de
I'interaction, il faut étre capable de laisser des instabilités naturelles se développer durant la phase
d’ébullition en film, mais aussi de suivre la fragmentation et les déformations du combustible sur
des instants tres courts. Les phénomenes qui interviennent ont des temps caractéristiques variés et ne
sont pas nécessairement prépondérants sur I’ensemble de l'interaction. Le fait de négliger 'un d’entre
eux pourra s’avérer limitant pour retrouver la dynamique compléte de I'explosion de vapeur. Ainsi,
conscient qu’il faudra ajouter un ensemble conséquent de phénomeénes, on adoptera une démarche
incrémentale. Pour cela, il nous apparait important de pouvoir utiliser un modeéle qui sera extensible
en abordant les raisonnements de maniére a faciliter la prise en compte d’effets supplémentaires.

Finalement, le code de calcul devra étre multi-phasique compressible. Il sera possible de se restreindre
au diphasique pour réaliser des validations intermédiaires dans un premier temps. Toutefois, 1’exten-
sion triphasique devra étre possible. Lors de 'ajout d’effets supplémentaires, il faudra s’assurer de
vérifier et valider indépendamment puis de maniere couplée les effets physiques intégrés.

Il faut dorénavant choisir dans quel ordre intégrer les effets présentés. Pour cela, on va se baser
sur un observable expérimental de I'interaction combustible réfrigérant. Cet observable permettra de
fixer un objectif de validation intermédiaire dans une situation d’intérét, les effets qui interviennent
seront donc les effets prioritaires a prendre en compte.

2.3.2 Validation vis-a-vis d’un observable expérimental, la zone d’interaction thermique

Pour assurer la fiabilité de l'outil développé, il est nécessaire de disposer d'un observable ex-
périmental vis-a-vis duquel micro-SCONE sera validé. Les observables généralement utilisés sont
les fragments refroidis obtenus a la fin de l'interaction. Ce sont des données post mortem qui ne
nécessitent pas de moyen de mesure sophistiqué, elles sont donc disponibles en grande quantité dans
la littérature. La phase de validation consiste alors a reproduire les caractéristiques (taille, aspect,
distribution) de ces fragments, ce qui donne des indications sur les phénomenes qui entrent en jeu.
Plus récemment, Zhou et al. [36] et Lin et al. [37] ont présenté des résultats de simulation promet-
teurs sur la dynamique de l'interaction. Ces résultats permettent des premieres comparaisons avec
les visualisations directes dans le cas de déstabilisation forcée par le passage d'un choc. Cependant,
pour ces deux types d’observables, il est nécessaire de prendre en compte tous les phénomeénes pré-
sentés précédemment ainsi que la solidification dans le cas des fragments post mortem. Bien qu’étant
'objectif a terme, ces comparaisons sont difficilement envisageables sur des échelles de temps plus
faibles. Nous proposons d’utiliser un observable qui permet d’obtenir des éléments de validation plus
tot dans l'interaction, la Thermal Interaction Zone (T1Z).

Depuis les travaux de Dullforce et al. [15] qui ont introduit la TIZ, plusieurs résultats expérimen-
taux montrent qu’il est possible de définir un domaine d’explosivité en fonction des températures
initiales du combustible et du réfrigérant [18, 38, 39], a la fois dans le cas du probléme d’intérét et
dans le probléme opposé [13]. De plus, fixer 'une des deux températures et introduire une troisieme
variable permet d’obtenir l'influence de cette derniére sur 1’explosivité. C’est ce que font [40] dans
des expériences qui mettent en jeu un couple huile-eau en introduisant 1'effet du nombre de Weber
de la goutte. Une TIZ donne acces a des transitions de comportement qualitatives (et quantitatives)
dans un espace de parametres restreint que sont les températures initiales du réfrigérant et du com-
bustible. Sous I'hypothése que tout couple combustible réfrigérant vérifie une TIZ, cela permet de
limiter considérablement les variables du probleme.
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Pour retrouver parfaitement les limites d’explosivité de la TIZ d’un couple, il faudra nécessaire-
ment prendre en compte I'ensemble des effets décrits précédemment mais également les spécificités
du combustible et du réfrigérant. Cependant, 1'existence de transitions de comportement est l'in-
formation qui nous intéresse, c’est ce que nous nous proposons d’essayer de reproduire dans un
premier temps. Cela nous permettra de définir un ensemble de "mécanismes minimum" comme étant
le plus petit ensemble d’effets physiques qui permette de retrouver des différences de comportement
qualitatives en fonction de la température du combustible et du réfrigérant. Ainsi, a chaque étape
de la construction incrémentale de 1'outil de calcul, des cas tests devront étre définis pour tester si
I'ensemble de ‘'mécanismes minimum” est atteint.

Finalement, I'objectif sera d’essayer de reproduire des différences de comportement qualitatives en
fonction des températures de combustible et de réfrigérant uniquement. Les transitions recherchées
concernant les limites d’explosivité, on s’attend a des différences de comportement sur le film de
vapeur. Le modele développé devra étre diphasique et compressible, avec une possibilité d’extension
triphasique peu contraignante. Les effets de diffusion de la chaleur et de changement de phase seront
les effets prioritaires a prendre en compte. Pour des raisons de complexité technique, les effets de
tension de surface seront certainement pris en considération avant les effets radiatifs. Exception faite
dans le cas ot1 une méthode permettant d’émuler 1'influence du rayonnement sur la vaporisation du
réfrigérant peut étre mise en place aisément. L'extension en triphasique devra étre réalisée avant de
prendre en compte les effets de viscosité. Ces derniers présentant un intérét principalement dans la
phase de fragmentation.

Ainsi, a chaque étape de la construction incrémentale de 'outil de calcul, des cas tests devront
étre définis pour tester si l’ensemble de ‘mécanismes minimum’ est atteint.

2.4 Conclusion

Les résultats expérimentaux principaux qui permettent d’aborder la phénoménologie de I'inter-
action combustible-réfrigérant a 1’échelle locale ont été passés en revue. On retiendra que l'interaction
énergétique est tres rapide (quelques ms) et elle s’accompagne d’une fragmentation importante du
combustible appelée fragmentation fine. Les différentes remarques sur le paysage expérimental ont
ensuite permis d’expliquer pourquoi l'influence des phénomeénes qui interviennent n’est pas tout a
fait maitrisée et de repréciser les enjeux du développement de 1'outil de calcul micro-SCONE. La
construction de cet outil de calcul s’inscrit dans une démarche globale dans laquelle la définition
de nouvelles experiences et leur interprétation sont mélées aux besoins de validation. Cependant,
le développement doit étre abordé dans un premier temps en ne prenant en compte que 1’état des
connaissances actuel.

Pour cela, nous avons proposé un probléme réduit qui nous apparait étre le sous ensemble fonda-
mental commun aux différents combustibles, réfrigérants et dispositifs expérimentaux. Lhypothése
que l'on propose se résume de la maniére suivante : toute interaction combustible-réfrigérant se
présente comme une situation d’ébullition en film qui peut dégénérer en fragmentation fine et éner-
gétique du combustible. De plus, d’apres les différentes Thermal Interaction Zone disponibles, il
apparait que cette transition dépend uniquement de la température initiale des deux constituants.
L'application micro-SCONE devra donc étre construite avec pour objectif intermédiaire de pouvoir
simuler des transitions de comportement qui traduisent une déstabilisation du systéme. L'obtention
de ces transitions correspondra avec la prise en compte des mécanismes minimums de déclenchement
de I’explosion de vapeur locale. Dans ce but, nous avons proposé de prendre en compte en priorité
les effets compressibles, thermiques et de changement de phase.

Il nous faudra donc dans un premier temps faire le choix d"une famille de modéles multiphasiques
qui permet de prendre en compte ces effets a minima et qui présente des capacités d’extension, c’est
ce qui sera fait dans la partie suivante. Le modeéle choisi devra ensuite étre implémenté, vérifié, validé
et testé dans des configurations qui permettent de s’assurer de sa capacité a traiter des phénomenes
de dynamique rapide compressibles avec effets thermiques importants. Les conditions d’intérét qui
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seront considérées dans ce travail seront celles liées a la configuration d"une goutte de corium en tant
que combustible et ’eau en tant que réfrigérant car c’est le réfrigérant pour lequel nous disposons du
plus grand nombre de TIZ.

Dans ce travail de these, nous avons mis en ceuvre cette démarche en étudiant tout d’abord la
modélisation des écoulements multiphasiques compressibles avec transferts de chaleur et changement
de phase. Ainsi, ce manuscrit présente les efforts réalisés en vue de constuire un outil de calcul de
complexité croissante en étudiant la capacité des modéeles choisis a étre employés pour la simulation
de 'explosion de vapeur locale.
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Troisiéme partie

Une modélisation d’écoulement multiphasique

3.1 Introduction

Les écoulements multiphasiques compressibles sont présents dans de nombreux domaines natu-
rels et industriels. Pour décrire ces écoulements, les deux grandes familles de modeles utilisés sont les
modeles lagrangiens et les modeéles eulériens. Dans I’approche lagrangienne, I’objectif est de décrire
les phénomeénes qui affectent le parcours d'un élément de fluide dans l'espace. Dans 1’approche eu-
lérienne, I'objectif est de décrire les phénoménes qui influent sur 1’état du fluide dans un élément de
volume fixe de I'espace. Concernant la simulation de ces écoulements, les principales préocupations
reposent sur la gestion des interfaces et des phénomenes associés.

Dans le cas ot on adopte une approche lagrangienne, le suivi des interfaces est réalisé par dépla-
cement et déformation du maillage. Concernant I'approche eulérienne, il est possible de capturer ou
reconstruire l'interface en ajoutant une équation dédiée, c’est le cas des méthodes Volumes Of Fluid
(VOF) et Level Set. Des méthodes de suivi d’interface (Front tracking) existent également, couplant
certains avantages des représentations lagrangienne et eulérienne. Cet ensemble de méthodes consi-
dérent l'interface comme une discontinuité locale. Cependant, les algorithmes qui interviennent pour
le traitement des transferts et la détermination de la position de I'interface sont souvent cotiteux. De
plus, les forts changements de topologie et la formation/disparition d’interfaces sont particulierement
complexes, d’autant plus avec I'augmentation du nombre de phases en présence.

Il existe une autre classe de méthodes eulériennes. Dans celle-ci, la diffusion de l'interface est
autorisée. Les interfaces ne font pas l'objet d"un traitement numérique particulier, ce qui rend I'im-
plémentation de ces modeles plus aisée. De plus, ces méthodes permettent de gérer la formation et
disparition dynamique d’interfaces, des déformations importantes et des écoulements avec de nom-
breuses phases. La transmission des ondes acoustiques est également naturellement prise en compte
et donc bien traitée. Le caractere diffus de l'interface est toutefois responsable de difficultés pour
localiser précisément sa position.

Notre choix se porte sur cette derniere classe de méthodes et modeles. D'une part pour les
avantages décrits précédemment mais également pour les possibilités d’extensions disponibles dans la
littérature. En particulier, il existe des travaux dans les domaines du changement de phase [41, 42, 43],
des transferts thermiques [44, 45] et des effets capillaires [46].

Dans cette partie, nous présenterons donc le procédé d’homogénéisation [47, 48] usuel qui permet
de décrire ce type de modeéles.

3.2 Equations monophasiques

On se place dans I'hypothése de fluides immiscibles. Cela veut dire que dans un domaine donné,
chaque phase k occupe un volume distinct Vj. Sur chacun de ces volumes Vi, la phase k vérifie les
équations de Navier-Stokes monophasiques,

J
% +V (pxitt) = 0 (3.2.1a)
8Pku_k) = 5 o= —
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que l'on écrira sous la forme générale,
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avec les correspondances résumées dans le tableau 1.
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TabLE 1 — Equivalence entre I'équation générique et les équations de conservation

Le premier terme de cette équation traduit la variation temporelle de la quantité ¢, et le deuxieme
I’advection de cette quantité. Si la somme de ces contributions est nulle (exemple : 3.2.1a), on parlera
d’équation de transport sous forme conservative. Dans le membre de droite, on fait la distinction entre
deux types de contributions. La premiere est relative aux échanges a la surface du volume, c’est le terme
de divergence de flux. La seconde est relative a la formation/disparition de quantité a I'intérieur du
volume, c’est le terme de production.

Plus en détail, dans I'équation de quantité de mouvement, le tenseur des contraintes 7x regroupe

I’ensemble des efforts a la surface du volume Vj. Cela regroupe les efforts de pression, les frottements

H
a la surface et la tension de surface. Les forces de volume F . peuvent étre de toute nature. On
peut citer les forces de gravité et les forces électromagnétiques. Dans 1’équation d’énergie totale, les

transferts d’énergie aux surfaces 51: proviennent des transferts thermiques. La production d’énergie
Qx provient du travail des forces appliquées au volume, qu’elles soient surfaciques ou volumiques,
ainsi que des sources d’énergie telles que les effets radiatifs, la puissance résiduelle ou la puissance
électrique dissipée par effet Joule par exemple.

En pratique, dans ce travail certains effets physiques seront négligés tels que l'effet Joule et les
effets électromagnétiques. La puissance résiduelle, source d’énergie qui provient des réactions de
fission dans le corium ne sera pas non plus prise en compte. Concernant les transferts radiatifs, les
différents fluides seront soit transparents soit opaques, ce qui permet de négliger les effets volumiques
qui peuvent apparaitre dans les milieux semi-transparents. Cependant, il nous apparait important de
conserver la notation générique dans le but de pouvoir reproduire le raisonnement lors de la prise en
considération d’effets supplémentaires.

3.3 Formulation locale instantanée

Le systéme 3.2.1 décrit le comportement d"une phase au sein de son domaine uniquement. L'idée
ici est de prolonger le systeme d’équations de chaque phase sur 1’espace total. Pour cela on utilise
les fonctions caractéristiques des domaines Vi (t), Xx(%, t), parfois appelées fonctions de présence et
définies sur R3, telles que:

1 siX € Vi(t)
Xi(x,t) = .
(@) { 0 sinon
Ces fonctions permettent de repérer les phases et de décrire le mouvement de leurs interfaces. En

effet, a tout instant, la variation spatiale des fonctions de présence est la fonction caractéristique des
H

interfaces, i.e. une distribution de dirac 67 nulle partout sauf a l'interface : V(Xy) = -6 7} avec n_k) la
normale au volume k. Ainsi, le mouvement des volumes et des interfaces est traduit par 1’évolution
de cette fonction. Nous considérons que c’est une équation de transport purement géométrique qui
lie I’évolution du volume au mouvement de ses interfaces,

X e

8—: + V(X)) =0 (3.3.1)
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avec u_k” la vitesse des interfaces du volume k. C’est un terme a modéliser. Les équations d’évolution
de la phase k sur tout le domaine s’écrivent donc, en multipliant 3.2.2 par Xj,

J = — - - .
Xk% + X V() = Xe V() + XeOx (33.2)

En considérant la fonction X au sens des distributions, on peut utiliser la régle de Leibniz sur les
différentes dérivées partielles, d’ot,

X - . = - - . N
;t”bk + V. (Xxtte) = V(X Ji) = Jie- V(Xe) + Xk Qx + w% + Prk V(Xk) (33.3)

et avec I’équation de transport de l'interface 3.3.1,

X - S S g . = - -
a";”" + V.(Xppg) = V. Xe Jr) = Jr- V(XR) + Xk Qx + 0 V (Xp).(11g — ) (3.3.4)

Cette forme des équations est appelée formulation locale instantanée. On y voit apparaitre le terme
H H
Uy V (Xy).(uf - ui) qui traduit I’évolution de la quantité 1) au travers de l'interface en présence de

—
transfert de masse. Dans la suite des développements, on fait le choix de conserver la forme V (Xj)
plutdt que I'expression au sens des distributions 677z

3.4 Moyennes des équations locales instantanées

Cette étape consiste a réaliser un changement d’échelle d’observation des phénomenes. On cherche
a passer des équations qui décrivent I’espace localement aux équations qui décrivent une composition
arbitraire de l'espace, appelée échelle d’observation. La taille de cette échelle d’observation doit
permettre de fixer les relations de fermeture au sein des volumes. Cette étape est nécessaire car il
n’est actuellement pas possible de simuler tous les phénomeénes a 1’échelle décrite par la formulation
locale instantanée.

Lors de la détermination des équations moyennées apparaissent des problématiques liées aux
moyennes, leurs définitions et leurs propriétés. L'investigation en détail de ces questions ne sera
pas traitée ici, se référer aux travaux de [47, 48]. On notera toutefois de ces travaux 1'équivalence
des différents opérateurs de moyennes. Nous faisons le choix d’utiliser la moyenne volumique, qui
permet une interprétation plus directe. Ainsi, la moyenne d’une quantité 2 sur un volume V,, sera

notée,

— 1
2= | 2av (3.4.1)

m V’ n

On définit ay la fraction volumique comme étant la moyenne de la fonction caractéristique,

— 1 V
a =X =v- | XV = v_k (3.4.2)
m JV,, m

Les fractions volumiques vérifient 'expression >, ax = 1, appelée contrainte de saturation. Ainsi, ok
représente la proportion en volume de la phase k dans le volume V,,. D’apres [49], les moyennes
vérifient les propriétés de linéarité, et d’idempotence :

D+Dr=+2, (3.4.3)
2-2 (3.4.4)

Concernant la commutativité avec les opérateurs différentiels, ce n’est pas une propriété intrinséque
aux opérateurs de moyenne, cela dépend du comportement de la fonction différenciée. Nous ferons
I'hypothése qu’il est possible de commuter les opérateurs de moyenne et les opérateurs différentiels.
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En appliquant 'opérateur de moyenne a 'équation 3.3.4 et a 1’aide des propriétés des moyennes
ci-dessus, on peut écrire I’équation d"une quantité moyennée,

IXi g
ot

F V(K = V(X0 — Je-V (Xi) + XQe + 9V (X).( — ) (345)

Sous cette forme,

— les termes V.(Xkﬁ)) traduisent les effets de diffusion au sein de la phase k,

e
— les termes Ji.V (Xk) sont associés aux échanges au travers des interfaces et doivent étre modé-
lisés,

ﬁ
— les termes ¢ V (X¢).(i1z — 12! sont associés au changement de phase.

Dans la suite de ce travail, la notion d’échange sera réservée aux effets entre phases différentes au
travers d’une interface alors que la notion d’effet de diffusion sera réservée aux effets au sein d’une
méme phase. La notion de transfert sera, elle, plus générique et permettra de décrire ’ensemble.

On définit deux quantités moyennes particulieres, appelées moyenne d’Euler et moyenne de Favre
d’une quantité 2 donnée,

7% = X2 (3.4.6)
Xk
Xeor 2 o2t
—X kPk k
G XP _P i (3.4.7)
kPk Pk

Pour cela, on a supposé que la fraction volumique de chaque composant était non nulle dans chaque
volume moyen. Cela signifie que 1'on ne retrouve le comportement monophasique d’une phase k que dans la
limite oui toutes les fractions volumiques des autres phases tendent vers 0. Finalement, cela permet d’exprimer
la formulation moyenne des équations locales instantanées,

X o SN S5 =% TS 5 5
)= Viar]k )= Je. V(X)) + axQx  + i V(Xp)-(ui — ugh) (3.4.8)

aak@Xk

T +v.(aklpku_>k

C’est la forme générale des équations de transport moyennées. Elles sont valables pour chaque phase
k dans le domaine total.
On obtient ainsi, avec {x = pk, I'équation de masse,

aock_kxk - =Xkpr =
= V@ m ) = peV (0. - 7 (3.49)

— Z . cy 2
avec Y = prug, 'équation de quantité de mouvement,

—XkpPk

- S5 5 —X = I -
+V(prfureur )= V. (kT k)—ﬁ~ V(Xp)+ar Foorx  +pxir V (Xe). (it — uzl)

(3.4.10)

8akﬁxku_k)
ot

et avec Yy = piEg, 'équation d’énergie totale,

— X, =Xk Pk _ -

of + V.(akﬂXkEku_k)

+ BV (Xe).(if — 1) (3.4.11)
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Il convient de faire la distinction entre les effets de pression pI et le déviateur des contraintes 7 dans

le tenseur 7x = 7 — pl, le systéme pour la phase k s’écrit alors,

gakﬂXk T x> kP 1 — >y
T + V.(akpk U ) = ka(Xk).(uk — Uk ) (3.4.12a)
—XkpPk
dovpr iy = x5 XKk - —X = - ra—
pT +Viprmeur ) ==Viapl )+ prl V(Xe) + V(T ") - 1V (Xx)
X
v o Foorp +prid V (Xp).(0 — ) (3.4.12b)
— X, =XkPk X —X
darpr *Ex -, _ Xk pr - SN S5 = K = K
PT + Vp “Exity ) = Vi(akdr ) — ok V(Xe) - akv-(Pk“_k)-p + o V(10 7))
-7 X —X - — =
+agui. Foork  +arge  + prEx V(Xp)-(ug — uh)
(3.4.12¢)
ou sous une forme plus classique, en développant le travail des efforts surfaciques,
p q 9% q
(90(k_ka - v =XkPk =
=Vt ) = eV (Xp) (i — ) (34.13a)
—XkpPk
ok pr kg - e Sk - . TS o . TS
pT + V(P e = V(@) + pV (X)) + V(T — 1.V (X5
X
tarFoorp +prd V (Xp)-(T0 — 13 (3.4.13b)
— X =Xk Pk —X -
darpr *Ex = Tk - SN S5
TP 2% V(b B ) = Viardr ) -V (X0
ot
- —X. T =
— V.(axprur )+ prur-V(Xe)
X,
Vi ) -0 V(X
— = X =X =1 — =
+agup. Foorp  +akdr  + prEx V(Xi).(ug — ugh)

(3.4.13c)

A noter que les quantités suivies ne sont donc pas les moyennes volumiques des quantités phasiques
mais des moyennes pondérées par le volume ou la masse de composant. Cette formulation est trées
générale, nous allons maintenant faire des hypothéses simplificatrices et modéliser les termes non
fermés.

3.5 La modélisation des termes moyennés

La formulation ci-dessus fait apparaitre un grand nombre de termes moyennés complexes. Dans
cette section, nous allons simplifier le systéme et son écriture, puis fermer les différents termes. La
démarche pour obtenir le systeme final est la suivante :

— simplification des termes de moyennes de produits dans la partie advective,

— notation des termes associés au changement de phase,

e
— notation des termes Ji.V (X), définition des quantités interfaciales,
— fermeture par conditions d’interface,

— fermeture sur la fraction volumique,
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— fermeture des termes d’échanges.

Simplification de la partie advective
D’apres les définitions des moyennes, on fait apparaitre les fluctuations 2” d’une quantité 2 par

rapport a la moyenne de Favre,

— Xk Pk

2=9""1 9 (3.5.1)

Cela permet d’exprimer le systéme 3.4.12, de la maniére suivante,

30(](_]( k5 —Xkpx
8—2 + V. (axpeFur ) = ka(Xk) (ux — uz!) (3.5.2a)
8akﬂxkﬂ:kxwk = Xkpk 5 Xkpk - > Kk — =N
— 5  ° Viaptur - ®@up ) =-V.arpmr @ur” )= V.(apre k) + pr. V (Xk)
Xk
-, = —
+ V(T ™) = 1V (Xe) + ak Foork
- — =
+ prug V(Xe)-(ug — ug!) (3.5.2b)
8akﬁXkEk kPk N _x _kak:Xk‘ok — _x = Xk Pk — :Xk Jrer—
— o tVilapEe ue ) == Vilawp B )+ V-(Ofk<¢>k ) = Ok V (Xk)
e T . Q==
~V.(axpruy - )- V. (akpkuk” )+Pkuk ¥ (X¢)
—Xkpk Xk
SV (@Tm )+ Vi ) - mewe Y (Xp)
:kak _)—Xk = Xk —x,
+agiy  Foork +axud”. Foolk  + idi
+ BV (Xp)- (7 - 1) (3.5.20)

et ainsi obtenir une forme plus commune des termes d’advection. Les termes faisant intervenir les
fluctuations sont parfois associés a la turbulence [50] ou a la présence d"une interface mobile dans le
volume moyen [51] et seront négligés dans nos travaux.

Les termes associés au changement de phase
Les termes qui apparaissent en faisant intervenir la différence entre vitesse phasique et vitesse de
I'interface sont associés aux transferts de masse entre composants. On notera iy v, le débit de masse
de composant par unité de volume sur V,,,

H .
iV (Xp).(ux — ugh) = rirg v, (3.5.3)

sz . —_—> Z P 2 i fs L N2
A cela sont associées une vitesse 1y ,;, et une énergie interne spécifique ey ;, définies a l'interface et
relatives aux transferts par changement de phase a I'interface, telles que,

H

pxtix V (Xx).(up — uzl) = tity v, g (3.5.4)
é .

pkEx V (Xp). (it — uzl) = titg v, ex i (3.5.5)

Ce sont des quantités introduites dans le but de simplifier les notations et pour lesquelles il faut
toujours une fermeture.

S
Les termes d’échanges entre phases J;.V (X)
On introduit des quantités interfaciales sous une forme arbitraire. L'ensemble des efforts compris

41



—>
dans le déviateur des contraintes est associé a un terme d’échange de quantité de mouvement My, tel
que,

- T
My = B.V(Xk) (3.5.6)
ainsi, en introduisant une vitesse moyenne de la phase k a l'interface m, le travail de ces efforts
s’écrit,
> — -
Mk.ukll = Euk.V(Xk) (3.5.7)
Les transferts de chaleur au travers de l'interface entre les différents fluides sont associés & une
quantité Qy i,
e re—
Qk,1 = —Pr- V(Xy) (3.5.8)

et finalement, les effets de pression a une pression interfaciale py j,

- —

piiV(ak) = prV(Xk) (3.5.9)
d

pk,I% = eV (X)) (3.5.10)

Le systeme s’écrit alors, avec les notations introduites,

INPrt oy Nk )
—5 + V.(akpr Fug = itk v,, (3.5.11a)
—XkPk
80(kﬁxku—k> o SXee SXkpk - . = _x
ot + Vi ue - ®ue ) = =Vi(ape )+ Vi(ame )
= —> — X .
+praVi(ak) = My + ax F ook + titgy, ks (3.5.11b)
— X, =XkPk X
30£kpkxkEk - _x — Xy pr S XkPK N e SN _x —=Xepr - L —Xipi
— o  * Vi(akpc ™ Ex uk ) =Vidardr ) - Viarpe fuk )+ Vi(arT  ug
day — —, —Xj
+ Qk1 — Pri; ~ Mg + akdk
:kak _)—Xk
+agur . Foorx  + 1k, ek (3.5.11¢)

On aborde maintenant la fermeture du systeme, qui consiste a,
— écrire les conditions d’interfaces qui décrivent les conservativités locales,
— écrire une équation d’évolution de la fraction volumique,
— écrire une modélisation pour les termes d’échanges entre phases.

En considérant que le systeme doit étre conservatif en masse, quantité de mouvement et énergie, on
écrit usuellement que la somme des différents échanges entre phases sur un volume est nulle, i.e.,

D ity =0 (3.5.12a)

k
H

> Mi=0 (3.5.12b)
k

Z Qr1=0 (3.5.12¢)
k

- —

> piVi(an) =0 (3.5.12d)

k

C’est ce que l'on appelle les relations d’interface. Ecrire cela c’est faire 1’hypothése sous-jacente que
tous les échanges entre phases a I'interface ont lieu au sein d’un volume. En effet, ces expressions
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ne font pas intervenir 1’environnement du volume moyen, elles traduisent une conservativité qui
est locale. On remettra en cause cette hypothése dans la partie 6.3, ou nous mettrons a défaut les
conséquences pratiques de cette description.

Ensuite, regardons I'équation moyennée du déplacement de l'interface,

%

k= ! N (X (3.5.13)

—
la décomposition du terme L.V (Xy) est arbitraire et peut varier dans les différents travaux sur le
sujet. La détermination d"une forme consensuelle de cette équation est un point essentiel qui doit étre
traité dans de futurs travaux sur les modéles a interfaces diffuses. Ici, nous adopterons la formulation

suivante,

% = T V() + i (3.5.14)

avec 1 4, la vitesse d’advection de ay et dy la variation de la fraction volumique.

3.6 Fermeture des termes d’échanges

Les termes d’échanges ont pour effet de ramener les différents fluides vers une situation d’équi-
libre. Plus particuliéerement, chaque échange a pour but d’équilibrer une quantité intensive du sys-
teme, dont les correspondances sont les suivantes,

Gonflement mcanique ~» pression
Ef forts ~» vitesse
Echanges de chaleur ~> temperature
Transferts de masse ~» potentiels chimiques

La modélisation de ces échanges dépend alors des hypotheéses sur les caractéristiques de I’écoulement,
ils peuvent étre :

— négligés : il n'y a pas d’échange entre les phases au sein d"un volume,

— finis : les interactions sont prises en compte via un modéle explicite, généralement adapté a une
situation spécifique,
— intenses : localement, les fluides atteignent instantanément un équilibre.

Ainsi, on fait le choix de conserver I’écriture du systeme d’équations bilans multiphasiques sous la
forme,

u —
3—;‘ = iy .V (ay) + dx (3.6.1a)
QP = =Xk
kaik + V.(akpkx"u_k) =ty (3.6.1b)
—XkPk
dapr ¥y, = v SXek =Xkpk - -
kkak + V(i pr g ®up =~V . (P + V.(akﬂx")
- — — Ko N
+priViar) = Mg+ ar F ook + itk ki (3.6.1¢)
— X, =Xk Pk —X
3akpkx"Ek = x,=—Xepr 5 XkPk - S o SXek o S5Xkpk
— 5 1 Viarpe VB My ) = Vi )= Vilaupr fue )+ V(T Fiu
day — —X
+Qu1 = Pri—g — Mi.te) + aide
SXer 5 X
+ ajuy .F volk T MgV, €kt (3.6.1d)
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C’est une forme pour laquelle il convient de remplacer les termes d’échanges par des expressions
déterminées en fonction del’application désirée. La contrainte de saturation qui assure la conservation
du volume permet de remplacer 1'une des équations d’évolution de fraction volumique. C’est un
systéme composé de 4n — 1 équations bilan aux dérivées partielles avec n le nombre de phases. Il est
complété par des équations d’état pour chaque phase qui permettent de lier les différentes quantités
thermodynamiques.

Dans le cas particulier d’échanges intenses, il existe une méthode permettant de simplifier le
modele, c’est ce que I'on appelle une méthode de relaxation.

3.7 Relaxations et hiérarchie de modéles multiphasiques

Dans le cas ot il est avéré que certains phénomenes d’échanges sont intenses alors il est possible
de fermer les termes d’échanges correspondants a 1’aide d"une relaxation. C’est a dire déterminer une
approximation del’évolution du systeme a I’équilibre. La méthode employée est décrite succintement
ici. Le principe est de déterminer quel est 1’état d’équilibre qui sera atteint grace aux échanges entre
les phases et d’écrire 1’évolution du systeme autour de cet équilibre.

Dans ce cadre il convient généralement d’exprimer les échanges intenses comme des termes de
rappel vers une valeur commune sous la forme suivante,

TV (Xe) = He 1 (QQ1 - Q) (3.7.1)

qui traduit le phénomeéne de mise a I'équilibre de @y vers Q; sur un temps 1/Hj ;(Q) associé a la
quantité Q. Le coefficient Hj ;(Q) est appelé coefficient de relaxation et Q; la quantité d’équilibre.

La premiére étape est de déterminer quelle est la valeur commune Q; vers laquelle les différentes
phases vont s’équilibrer. Pour cela, Baer et Nunziato [52] proposent de se baser sur des valeurs qui
assurent la positivité de 1’entropie du mélange, définie comme étant la somme de la production
d’entropie de chaque phase.

5 Do oo kg Xkpx =Xkp
Z (_azgszk +7.(akpk5ku_)k)) = Z (—akpkatsk +V (e k)) 20 (372)
p K

que l'on peut écrire sous la forme suivante,

o (g —=Xepk — . dar ek o —=Xipx
Z (Dékpkxk ( Sk + u—k> .V(Skxkpk)) + Skxkpk (k—Pk +$>.(Ozkpkxku_k> ))) >0

p ot ot =
., (ISP SXapk o _
> (akpkxk ( S';t m VE k)) + 5 kP kmk,vm) >0 (3.7.3)

k

et en notant DD"—;@ la dérivée particulaire d'une quantité 2 relative a la phase k,

oD Xk Pk .
> (akpkxk% + stkPkmk,Vm) >0 (3.7.4)
k

La relation de Gibbs pour chaque phase permet de lier leur entropie, leur énergie interne spécifique
et leur densité. Elle sera approchée sous la forme suivante sur un volume moyen,

dek0r = Tedgerr ¢ PE__ goox (3.7.5)
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avec Ty la température de la phase k dans le volume moyen. Ainsi, exprimer les dérivées particulaires

de ﬂxk et g kP permettra d’obtenir celle de I’entropie. La combinaison des équations 3.5.11a et 3.5.14
nous donne la premiére expression,

Dk_ka . —Xkpr —s o — —Xkpk e .
Xk gt =0 % (g, —up ) V() = o ke V.(tp ) = pr Ky + gy, (3.7.6)

La seconde expression est déterminée par les manipulations classiques qui permettent d’écrire 1'équa-
tion 3.5.11c en énergie interne spécifique. On decompose I'expression de I'évolution d’énergie totale

spécifique pour faire apparaitre la contribution de 1’énergie cinétique et les substitutions qui en
découlent. D’o1,

_x SXkPk = XkPk
—x, Dre P g g — X P SXeko o SXe oy
Pk D7 = ( > — e )mklvm + uj .V.(akpk ) — uj -V-(Oékﬂ )
Xkpr N Xk —  SXepk S Xk Xkpr ;
—up  praViag) +ur Mg —up  agFoox  —uk gy, Uk
=Xk —X —X
< (.2 = AP e LU < B guurs day — — —X
+ Vilakpr )= Vilarprue )+ VilaTe e )+ Qi = pri—, — Meetir + akdi
=X
+ ajug Foork  + 1k v, ek (3.7.7)

En introduisant I’équation d’évolution de la fraction volumique et avec les simplifications adéquates,
on obtient,

—Xkpr —Xkpk
—X — — —
—Xx Dkek kP _ 223 Ug _kak —)kak —>\ .
kP D = > —e P ey — Uk U )Ty,

X Xk Pk

—arpr F.V .(ug ) + Tk KV (up )

— Xk Pk N — Xk Pk N
—petGir =) Viag) + @y —ugg)-Mg
=1 :Xk . —Xk
+ Vi(axdr )+ Qi1 — Pridx + ardx (3.7.8)

Ainsi, 'expression de la dérivée particulaire de I’entropie phasique s’écrit,

SXepk =Xkpk

—X —Xk
— X DkSk U U —X AP 5 Pk )
arpr Tk~ = > —ex P e — Uk Uk — ﬁ 1k, v,
k
v = =XkpPk

+ OZkaXk. Vv (u_f(

X —> kPR =Xk, —
+(pe1—pr Nug, —up ). Viag) +(ug = ug).Mi

—X;

=4 - —X . —Xk

+ Vi(axdr )+ Qi1+ (pr " = prr)dr + akdx (3.7.9)
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et donc I'équation de production d’entropie devient,

_Xk Pk _Xk Pk —X,

Dxs _ up uk  —Xipk o =XkPk — Pk .
Zk:(akpk Df + sy rig Vm) Z T —_—— — € + €k, — Uk Uk i _pk_Xk + Tisk M, v,
(3.7.10a)
1 _XkPk
> T T V. )) (3.7.10b)
1 _ Xk —
+ Z = (pxr = P& ) Gty — 1z ).V (ax) (3.7.10¢)
Tk
1 [ =XkPk —
+ Zk: i (- m)-Mk) (3.7.10d)
1 [— =X
+ Zk: T V.(axPr ) (3.7.10e)
1
+ Zk: T (Qx,1) (3.7.10f)
+ Z ((pk ‘- pk,z)dk) (3.7.10g)
—X
+ Z (akv/k k) >0 (3.7.10h)

La méthode proposée dans les travaux de Baer et Nunziato [52] est de s’assurer que chaque
ligne de cette équation est positive ou nulle. Cela correspond a déterminer un sous-ensemble de
solutions du systéeme général 3.6.1 dans lequel tous les termes du systeme 3.7.10 sont non négatifs et
a négliger I'ensemble de solution complémentaire. Dans le cas du diphasique, les travaux de Labois
[50] compilent les différentes modélisations proposées pour les termes d’interface Q;. Les éléments
qui justifient le choix d"une expression particuliere de Q; parmi les modélisations existantes ne font
pas consensus.

Une fois que 'expression d"une quantité a 1’équilibre a été choisie, une approximation de 1’évolu-
tion du systéme autour de cet équilibre peut étre obtenue. Pour cela, il faut réaliser un développement
asymptotique autour de la valeur Q; déterminée. L'objectif étant d’écrire un systéme d’évolution dans
lequel les différentes phases évoluent a I'équilibre Q tout en prenant en compte les effets qui as-
surent cet équilibre. C’est a dire que les quantités phasiques atteignent une valeur commune et que
la transformation qui a mené a cet équilibre a bien eu lieu. Cela se traduit parfois par I'apparition de
termes, mais surtout par une réduction du nombre d’équations bilans du systéme et une fermeture
thermodynamique adaptée.

Concernant 'ordre de mise a I'équilibre des quantités, il est possible de réaliser des analyses sur
les temps caractéristiques de mise a 1’équilibre dans des configurations d’écoulement données, par
exemple : écoulements a bulles [50], milieux granulaires [53], milieux hétérogeénes [54]. Dans un cas
assez général, on retrouve que 1’équilibre de pression se fait rapidement devant I’équilibre en vitesse
devant I’équilibre en température devant I’équilibre des potentiels de gibbs. Ce qui permet de décrire
les modeéles relaxés en fonction des différents équilibres successifs réalisés.

Modele P Equilibre U Equilibre T Equilibre # Equilibre
déséquilibré pression mécanique thermo-mécanique thermodynamique

Nb equs : 4n-1 3n +1 2n+2 n+3 n+3
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Concernant le choix de modéle pour traiter un probleme particulier, il est parfois possible de réaliser
des études d’échelles et de temps caractéristiques sous des hypothéses de topologie ou de gamme
d’écoulements donnés [50, 51, 53], pour choisir un modele adapté aux phénomenes d’intérét. Ce-
pendant dans le cadre de la simulation de 'explosion de vapeur locale, on rappelle que l'objectif a
terme est de pouvoir étudier le phénomene depuis la destabilisation spontanée du film de vapeur
jusqu’au comportement des fragments. Cela comporte un ensemble de phénomenes de tailles et de
temps caractéristiques méconnus. Ainsi, nous n’avons pas voulu faire d’hypotheése a priori et se res-
treindre a une catégorie de modéle donné. L'un des travaux a réaliser pour construire micro-SCONE
est de déterminer une catégorie de modele qui permet d’étudier l'interaction combustible-réfrigérant
a I’échelle locale. C’est une approche exploratoire dans laquelle nous commencerons par le modele a
I'équilibre thermomécanique (appelé modéle UPT), qui présente des avantages sur les aspects ther-
miques et numériques puis nous reviendrons sur un modele en déséquilibre de température (appelé
modele UP) lorsque nous le jugerons nécessaire.

Dans les parties suivantes, nous ommettrons la notation sous forme de moyenne pour plus de
lisibilité. Les termes non indicés sont des quantités de mélange et ceux indicés sont des quantités
phasiques.
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Quatrieme partie

Architecture SCONE, application micro-SCONE

4.1 Introduction

Le logiciel SCONE (Software for COrium-Na interaction Evaluation) est en développement depuis
2016 au CEA dans le Laboratoire de Modélisation des Accidents Graves. C’est un logiciel dont le
but est, a terme, de réaliser des simulations maillées multiphasiques complexes dans le cadre de
lI'interaction corium-sodium a 1’échelle mésoscopique.

Les premiéres phases de développement ont permis de construire une architecture logicielle
adaptée aux besoins d'un tel code de calcul. Développée en C++ et orientée objet, cette architecture
est:

— flexible, de maniere a assurer une indépendance entre le développement d’outils informatiques
et les développements de modules physiques et numériques. En effet, I'évolution des standards
informatiques impose de devoir mettre a jour les outils informatiques pour assurer un niveau
de qualité logicielle important au cours du temps. De plus, la compréhension des phénoménes
physiques étant en constante progression, il faut pouvoir développer de nouveaux modules
physiques avec le minimum d’impact sur les aspects informatiques. Cette indépendance permet
entre autres I’évolution du code de calcul en assurant sa rétro-compatibilité. Tout ceci est permis
par un haut niveau d’abstraction des outils informatiques,

— modulaire, de maniere a décomposer la construction du logiciel et des applications. Cela permet
en particulier de capitaliser les différents travaux réalisés au cours du temps et de constituer
un outil de complexité croissante. Les différents modules développés sont stockés dans une
bibliotheque et mis a disposition pour assembler des applications variées,

— dédiée au multiphasique, de maniére a mettre a disposition des outils spécifiques pour le
traitement de composants ou de phases différentes. Cela permet de faciliter le développement
en rendant la manipulation des phases plus instinctive.

Les propriétés de flexibilité et de modularité ont également permis une décomposition dite orientée
‘métiers’, ’est-a-dire prenant en compte les différents acteurs du projet. L'architecte est responsable du
développement de l'architecture sans avoir besoin de connaitre les aspects de modélisation physique
ou numérique. Les développeurs utilisent cette architecture pour concevoir des modules physiques
et numériques a 1’aide des outils mis a disposition, sans avoir besoin de connaitre spécifiquement les
aspects informatiques. Les différents modules développés permettent de construire des applications.
Finalement, les utilisateurs manipulent une application spécifique pour réaliser des études sans avoir
besoin de connaitre les aspects logiciels. Ce découpage est présenté sur le schéma 12.
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FiGurE 12 — Schéma de I'organisation des acteurs du développement du logiciel SCONE

Dans ce travail de thése, nous adopterons la position de développeur dans le but de construire
I'application micro-SCONE. Cette application sera dédiée a la simulation des phénomenes locaux de
I'explosion de vapeur. Nous aurons donc a notre disposition 1’architecture existante, dans laquelle
la gestion du parallélisme (via la librairie DUNE #) ainsi qu'un moteur numérique pour les équa-
tions d’Euler compressibles sont déja en place. Apres avoir introduit les équations d’état que nous
utiliserons, les aspects numériques seront présentés dans la section 4.3 ainsi que quelques cas tests
numériques dans la section 4.3.3.

4.2 Equations d’état

Les équations d’état utilisées dans micro-SCONE seront des équations de type stiffened gas. Elles
s’écrivent pour chaque phase k,

Pk = (Vk = DprCox Tk — Poo i (4.2.1)

P
er = Cv,ka + ‘D_k’k + gk (4.2.2)

et permettent de lier py la pression, Ty la température, e 1’énergie interne spécifique et py la densité de
chaque composant. Les coefficients yk, C; k, P i €t g employés seront généralement rappelés, ils sont
souvent choisis de maniere a réaliser des cas de calculs identifiés de lalittérature. Dans le cas des fluides
d’intérét, ces coefficients doivent étre déterminés de maniere a restituer I'état thermodynamique de
ces fluides sur une gamme de pressions et températures voulue. La détermination des coefficients
pour le corium sera réalisée dans la section 5.3.5.

Concernant le réfrigérant d’intérét, ici 'eau, nous sommes intéressés par les phénomenes de
changement de phase. Il faut alors que les coefficients des phases vapeur et liquide soient liés. Pour
cela, [55] proposent une démarche dont le but est d’exprimer les coefficients des phases vapeur et
liquide d’un fluide en se basant sur sa courbe de saturation. On retiendra qu’il faut dans un premier
temps déterminer une expression analytique de la fonction de saturation, qui définit la courbe dans

4. https ://www.dune-project.org/
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I'espace (p,T) a laquelle la vapeur et le liquide d"un composant sont a 1’équilibre thermodynamique,
en fonction des coefficients des deux phases. Il faut ensuite déterminer les coefficients qui permettent
de faire correspondre la fonction de saturation et la courbe de saturation expérimentale.

Dans notre cadre, nous faisons le choix d’utiliser la formulation proposée par Saurel et al. [41] qui
a démontré des capacités intéressantes pour différents problemes de changement de phase [56]. La
fonction de saturation fs, liant p et T sur la courbe de saturation telle que fs4:(p, T) = 0 s’exprime de

la maniére suivante,
P+ Po o
,T)=In|————
fsat(P ) n ((P + Poo,l)D

avec A, B, C et D des parametres qui dépendent des coefficients des équations d’état. En indiquant
par [ les coefficients de la phase liquide et v de la phase vapeur, on a:

) - (A + ? +C ln(T)) (4.2.3)

(4.2.4)

A

271G = 70Cop + 3, — ) oD~ < _7Coo=1Coi o (1=1Coy
(Vv - 1)Cv,v ’ (Vv - 1)Cv,v ’ (Vv - 1)Cv,v ’ (VU - 1)Cv,v
Lorsque p et T vérifient f;,+(p, T) = 0 on écrira alors psa et Tsqe. Les coefficients des parametres des

SG EOS (Stiffened Gas Equation Of State) de I'eau vapeur et liquide retenus pour approcher la courbe
de saturation sont,

y Co(Jkg™L.K™1)  Pw(Pa) q(Jkg™)  q'(Jkg™ K™
Liquide 3.423 1231.2 8.99 x 108 -1.15 x 10° 0
Vapeur 1.358 1247 0 1.97 x 10° —3.56 x 104

TaBLE 2 — Parametres des SG EOS de l'eau liquide et sa vapeur

Ainsi, la courbe de saturation obtenue avec la formulation analytique 4.2.3 est présentée sur la
figure 13, avec un zoom sur la zone autour de 373 K qui est la température de saturation pour de 1’eau
a pression ambiante,

x107 x10°
16 T T T T T T T T | 2-5 T T T
14 | /
12 | / | 2+ //_
= =
& 10} /T & 15} /]
E o5 -
(95} 90}
3 6 - il o 1} / i
o o
4 | 0.5 | ) -
0 I I 0 b I I
300 500 700 900 1100 300 350 400 450 500
Température (K) Température (K)

FiGure 13 — Profils de ps,4¢ en fonction de Ts,¢, a gauche sur une large gamme de températures, a droite
un zoom autour de 373 K.

Dans les faits, l'interaction corium-réfrigérant peut faire intervenir des fluides plus complexes,
dont la connaissance imprécise des différentes propriétés dans la gamme de pression et tempéra-
ture rencontrée est une limitation. Ainsi, dans le but de retrouver des comportements quantitatifs,
l"utilisation de valeurs tabulées dans micro-SCONE pourra étre nécessaire a terme.
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4.3 Schéma numérique et résolution

Les modéles a interfaces diffuses sont usuellement résolus avec des schémas de type Godunov
[57], basés sur la résolution de problémes de Riemann. La résolution sous cette forme se justifie par les
propriétés mathématiques de certains de ces modeles (hyperbolicité) et les domaines d’applications
pour lesquels les ondes de choc font partie des préoccupations principales. Dans ce travail cependant,
pour limiter les efforts consacrés au développement d’un schéma numérique spécifique et se focaliser
sur la construction de modeéles physiques, le choix a été fait d’utiliser le schéma déja existant dans
SCONE. C’est une variante des schémas ICE (Implicit Continuous Eulerian) [58] sous une formulation
explicite. Cette formulation est possible grace aux équilibres en pression et en vitesse des modeles
qui nous intéressent.

Les propriétés mathématiques de ce schéma numérique ne feront pas partie de nos préocupations,
la possibilité d’en changer étant toujours envisageable pour de futurs travaux. Cependant, nous
prendrons le soin d’identifier les conséquences liées a l'utilisation de ce schéma dans le but de
pouvoir distinguer les aspects numériques des aspects physiques lors de I'interprétation de résultats
de calcul.

4.3.1 Description temporelle

Dans le formalisme volumes finis, on écrira, aprés intégration sur un volume de maille, les
équations bilans discrétes sous la forme générale suivante,

Qn+l — Qi’l + At (ﬂequ(n*/ﬂ)*) + quu(l—[*’ﬂ)*) + ngu(H*)) (431)

avec Q la quantité évoluée, equ le nom de 1'équation bilan utilisée QDM, m ou e avec les indices k
si ce sont des équations bilans phasiques. A et P sont les opérateurs correspondant a 1’advection et
aux effets compressibles. Q est 'ensemble des termes sources, I 'ensemble des quantités thermo-
dynamiques (de mélange et phasiques) et I le vecteur vitesse. L'exposant * représente I'itération a
laquelle est évaluée la quantité correspondante : n ou n + 1. Par exemple, si Q est la quantité évoluée
de l'itération n a l'itération n + 1 avec 1’équation bilan de masse de mélange,

™ = "+ At (ﬂm(n*,ﬂ’*) + P (T, 77) + Qm(n*)) (4.3.2)

. . 2 s . 2 . N e d .
La description temporelle du schéma numérique employé consiste alors a obtenir n+1 via une

formulation completement explicite en temps de 1’équation bilan de quantité de mouvement,

-

= 4 At (ﬂQDM(H”,7") + Popm(IT",0") + QQDM(HH)) (4.3.3)

L'évolution de I’ensemble des autres quantités Q via une équation bilan sera ensuite de la forme,
Q" = Q" + At (ﬂequ;tQDM(H”,ﬂ’”“) + Pequzopm(IT", W) + ngu;tQDM(Hn)) (4.34)

Les quantités qui décrivent le mélange seront obtenues en priorité, suivies par les quantités phasiques.

La correspondance entre les équations utilisées et les quantités évoluées par notre schéma est décrite
dans le tableau 3.

Equation : QDM m e My e A
Inconnue Q : o m i Mk i Vi

TasLE 3 — Correspondances entre le nom des équations bilan et la quantité évoluée dans notre schéma
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I faut remarquer que les équations bilans d’énergie sont résolues en énergie interne i, c’est-a-dire
sous une forme qui n’assure pas la conservativité locale de 1’énergie totale. Bien que nécessaire pour
la résolution explicite proposée, cette spécificité a des conséquences que nous présenterons dans la
section 4.3.3.

Létape de résolution des équations bilans nous permet d’obtenir % ”*! et une partie de IT**!, mais
il reste des quantités a déterminer. Elles sont obtenues par la résolution d'un systéeme d’équations
algébrique non linéaire qui doit assurer que toutes les équations qui décrivent la thermodynamique
sont respectées au temps n + 1,

n+l1

Hn+1 = fthermo(nn+l) (4-3-5)

Ce systeme est composé des EOS, des relations liant les quantités phasiques et quantités de mélange le
cas échéant ainsi que les expressions obtenues a partir des équilibres thermodynamiques considérés.
C’est a dire que l'on cherche a déterminer 1’état thermodynamique au sein d’un volume fermé
contraint par les quantités évoluées (qui ne doivent pas étre altérées par cette étape). A 1'aide des
substitutions adaptées, ce systéme d’équations est généralement solvable directement. Dans le cas
contraire, la résolution d’un systéme multivariable sera envisagée.

Finalement, le schéma 4.3.1 présente 'algorithme de résolution dans le cas d’un mélange seul,
c’est le cas monophasique usuel.

Ensemble de quantités au temps n :
I 771

l

Mélange
Equations bilan compressibles

»
>

— Sources ——

Qopm(IT")

A

FTias [ﬂQDM(H”IEM)] EPQDM(HYLIH)”)]

n=n+i mntl [ﬂm(nn,ﬂ)nﬂ)} [Pm(l—[n,ﬂ’nﬂ)]

A

Q.(IT")

jn+l [ﬂe(nn,7n+l)} [pe(nn,7n+l)}

4

Résolution d’'un systéme thermodynamique :
I+l = fthermo(mn+l/in+1)

4

‘ Ensemble de quantités au temps n + 1 :
‘ 11+1 7n+1

FiGure 14 — Description de l’algorithme de résolution d"'un modele monophasique usuel

Les boites bleues sont chacunes des modules indépendants, c’est a 1'utilisateur de les disposer d"une
maniere adéquate avec la résolution de son probleme. Le moteur numérique est la prise en compte
des effets d’advection et des effets compressibles, sans termes sources. Le moteur numérique pour
résoudre les équations d’Euler monophasiques était déja existant dans la version de SCONE sur
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laquelle se base le développement de micro-SCONE. La prise en compte de tout élément supplé-
mentaire releve de la production réalisée pendant ces travaux de these. En particulier les équations
phasiques et la prise en compte de termes sources.

Dans le cas d"un mélange et d'un ensemble d’équations bilans phasiques, 1’algorithme de résolu-
tion est présenté sur le schéma 4.3.1,

Ensemble de quantités thermodynamiques au temps # :
1" _u’n

i

Mélange
Equations bilan compressibles

FTgas Agpm(IT", 7™ Popm(IT", ™)

QM—1 [ﬂequiQDM (Hn/ 7n+1)} [PequiQDM (Hn/ 77&1)}

>
»

—  Sources

Qopm(IT")
Qequzopm(IT")

A

n=n+i

A

v

Phase k
Equations bilan compressible Sources
Qi Lﬂk,equ;eQDM(H",?"“)] ka,equ#-QDM(Hnr_u)n)} ‘%Qk,equ¢QDM(H")}

A 4

Résolution d’un systeme thermodynamique :
1+t = fthermo(Qn+1/ Q;;H—l)

A 4

‘ Ensemble de quantités au temps n + 1 :
‘ I+l 7n+1

FiGure 15 — Description de 1’algorithme de résolution d’un modele multiphasique a interface diffuse
général

4.3.2 Discrétisation spatiale

Le schéma ICE est un schéma a grilles décalées, c’est-a-dire que les quantités thermodynamiques
sont représentées au centre d'une maille et les vitesses normales aux faces. Le schéma 16 illustre la po-
sition de ces degrés de liberté. Cette famille de schémas a été proposée pour simuler des écoulements
compressibles pour tous régimes de Mach [58]. En particulier, ils tendent dans la limite faible Mach
vers la discrétisation MAC bien connue pour les écoulements incompressibles. Ils sont appréciés dans
I'industrie pour la compatibilité naturelle des opérateurs gradient et divergence dans le formalisme
volumes finis. IIs présentent I’avantage de pouvoir étre étendus facilement a des physiques variées
[59, 60, 61].
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Ficure 16 — Description discrete, les quantités thermodynamiques sont au centre d’une maille, les
vitesse normales sur les faces.

Dans nos travaux, le maillage sera toujours cartésien et régulier. Les notations que nous utiliserons
pour décrire la discrétisation spatiale seront génériques dans ce formalisme, ce qui permet une im-
plémentation naturellement multi-D. Dans cette section, nous ne présenterons que la forme discrete
des effets d’advection et des effets compressibles. Les termes sources, spécifiques aux modéles et
phénomeénes physiques pris en compte, seront présentés dans les parties concernées.

Nous allons donc présenter la discrétisation des équations de conservation suivantes,

J

a—f +V.(p7) =0 (4.3.6a)
T +Vpu ® u +p£) =0 (4.3.6b)

Jd

3%6 +V(pe)—pV.(i) =0 (4.3.60)

qui sont les équations de conservation de la masse, de la quantité de mouvement et de I’énergie
interne monophasiques compressibles classiques. Elles correspondront aux équations bilans pour le
mélange en multiphasique. Ce sont les équations bilans déja existantes dans SCONE qui sont reprises
pour le développement de micro-SCONE.

Pour écrire les formulations discretes des équations bilans sous une forme générale, on introduit
les notions suivantes,

— Dcells est le domaine discret qui représente 1’ensemble des mailles,

— — ey N _ = . 1. .
— x¢ et xf sont les positions dans le repeére (e—;, ey, e;) respectivement du milieu d"une maille c et
du milieu d"une face f,

— ¥ (c) est I'ensemble des faces de la maille c,

— NeelIs(c) est I'ensemble des mailles qui partagent une unique face avec la maille ¢, on parlera
du voisinage de c,

— N/faces(f) est 'ensemble des faces qui partagent une unique aréte avec la face f, on parlera du
voisinage de f.

Soit ¢ une maille du domaine discret, soit d € N°!5(c), alors on définit cd = F(c) () F (d) la face

séparant ¢ et d. Une quantité thermodynamique n" € IT" est alors interpolée sur une face de la

maniere suivante,

iy + 7’

~ d
M= =" (4.3.7)
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on parlera alors de la valeur duale de 7" sur cd. Les normales a une face dans différents repéres sont,

—> N N —> —_— = Ll . 2 2
— 7% lanormalealaface f danslerepere global, # ? € (?x) , ey, ez)on définit T, comme étant 'un

f if
des vecteurs orthogonaux a 7? dans le repére global, _T)ZG ! € ex,e_y),e_z)) tel que ?f} s 7? =0,

—> N e e 2 . e —>
— 14 lanormale a la face cd dirigée de ¢ vers d, ainsi 1.y = — 1 4.

L'équation de quantité de mouvement :

L'équation de quantité de mouvement est une équation vectorielle. En faisant le choix d’'un degré de
. P . . N Z . gz vd N
liberté scalaire aux faces pour la vitesse, on cherche a déterminer la quantité (.7 G)Cd a la face cd.
L'évolution de ce degré de liberté est obtenue par projection de I'équation 4.3.6b sur n ;. Dans le cas
d’"un maillage cartésien, (7 ) ea correspond en fait a I'une des composantes du Vecteur vitesse dans
N P (—> - —> ’ £ oae £ 4 . N f .

le repére cartésien (ey, ey, e;). C’est une écriture générale qui correspond a uy, u, ou u, en fonction
de la face considérée. La discrétisation correspond alors simplement a une application de la méthode
des différences finies en choisisant d’évaluer les dérivées de facon décentrée amont (upwind) pour
les termes d’advection et centrée pour les forces de pression.

On définit la notion d'upwind pour une quantité thermodynamique 7t € IT au centre évaluée a la

face, comme étant,
(n)“pw n TP+ (1 -1"" Yry (4.3.8)

cd,neg cdnd

upw . . . . . . . (e .
avec Ic dp ey lI'indicatrice d’'upwinding sur cd dans la direction 77 cd, définie comme,

upw (7 n)cd
‘Z-cdn =051+
e 1| (@ 7)ea

avec (1 .14 la vitesse normale a la face cd dirigée vers 1’extérieur de c. Cette express1on est valable

(4.3.9)

dans le cas ou (7 .77 )cq # 0, dans le cas contraire on aura I:;p =1si|x ||I<|| X2 || ou Iupw =0si
- - "
[l xe 1> xa I
Ainsi, la vitesse normale sur une face cd est obtenue par l'expression,
n _ ,n n_ .,n
—G\n+l —cy _ At [ Pg~Pe Va — Ve
(_) ) (_) ) — =\ —>G e — —G
Pcd (xg—xc).nl  (xqa—xc).n,
— —> G\, UpW
At upw —G\n (7 n G)” - (7 n G)Cd ||
= (") (& 7O, (4.3.10)
Nz (Xcq — Xeq, ). 7
no_ — G\ UpW
At n\upw —G\n (7 n ) (7'” )cd T
= Z(P Jea (4 T7)y
Pea \5 (xcd Xcd T,) ne od
avec :
* v la viscosité artificielle, qui intervient pour des raisons de stabilité et s’exprime,
2
n -1 +
ve =0.5%Cy(y +1)p »min| L« %-)cdfo
deNcells(C) ¢
—7?n-1_ 77n
u +
—Ciplel e Lx Y ———T, (4.3.11)
! ZVC

deNcells (C)

avec Cg, C; des coefficient pour le mélange que nous fixerons a C; = 0.5 et C; = 0.5 d’apres [62].
Pour un mélange ou y n’a pas forcément de valeur spécifiée, on choisit la valeur y = 2. L est
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une longueur caractéristique que nous évaluerons a L = % avec V, le volume de la maille ¢
et Ax la distance entre deux centres de mailles dans une direction du repére (e_; ,e_y),e_;). Cette
distance est constante dans chaque direction avec un maillage cartésien régulier. c; est la plus
grande vitesse du son phasique,

cs = maxy (ck) (4.3.12)

avec ci la vitesse du son phasique de la phase k. Dans le cas des équations d’état stiffened gas
utilisées, son expression est,

+ Py,
= Vi(p k) (43.13)
Pk
. W.?G)Zéﬁfw et x4 tels que,
(0O = GO Ty + (U= Iy O (43.14)
Yea )l = Xea Lo+ (=1 :”)xdcf (4.3.15)

ott d’ € N°s(c) tel que T Teg £0etc € Neells(d) tel que g Meq # 0. Autrement dit,

—> , . . . — - N N .
(w7 G)Cn duﬁ? “ est la vitesse dans la direction 77 o4 prise sur la face paralléle a cd selon I'upwind

normal, et x4 || la position de cette face.

- —
(—> — G\ Upw (7 n )cd (7 n )Ca' (—> n JUpw
u.n )Cd,” ] *~ > «—e ® (u T d,”
dc’

cd’ c cd d c cd d

Ficure 18 — Représentation schématique d’un stencil discret 2D pour décrire la position de la
vitesse upwind paralléle. C’est la vitesse normale dans le repere global sur la face de c parallele a
cd si la vitesse normale sur cd est sortante, et sur la face de d parallele a cd si la vitesse normale
sur cd est entrante.

. (7.??)% tel que,

(7 - 53 ?d _ (4.3.16)
upw —)G —)G —)G upw —)G G —)G
ZC’ENCEUS(C) ( )CC' (—) )CC’ CC' || + Zd!eNulls(d) ( )dd’ (—) )dd/ “ n dd’ ||

Zc’eNf"IIS(c) (p )ZC’ + Zd’ENce“s(d) (p )dZ/

c’est une moyenne pondérée de la vitesse aux différentes faces du voisinage de cd qui lui sont
2 4 . : . . . —
orthogonales. Cela représente une évaluation de la vitesse du fluide dans la direction 7; en cd.
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Ficure 19 — Représentation schématique d’un stencil discret 2D pour décrire la vitesse trans-
verse sur cd. C’est une pondération des vitesses normales sur les faces orthogonales a cd
dans son voisinage.

- —
o (W G)n T et Xoq 7, tels que,

@O0 = @RI+ (1= 1@ T, @3.17)
Xedo = X520 e ”’Zf" + (1 I “’”w) (4.3.18)

upw . . . . o 2
avec IC dp . I'indicatrice d'upwind transverse définie comme étant,
sl

( (_M)_T)lG)cd )

7' =05(1+
I (T )ea

cd,’ci
upw

(4.3.19)

upw

si (T )ea # 0t L' = 1si || X7 [|<|| ¥ || ou " _oSi||373||>||973||.Lesfacesf+et

f~ sont les faces qui Ver1f1ent

e Nfoees(eqd) /_’G WC £ 0et (X2 —X) T8 >0

1

= e Nfaees(eqd) /%’G WO #0et (X7 —X) TS <0

1

Autrement dit, (_) _)G)n up “ est la vitesse dans la direction Wfd prise a la face du méme plan
selon 'upwind donné par la vitesse transverse.

W-WG)CL‘[,T,'
¢
- c cd d
(7-"(1' )cd, (W_T),G)Ld‘
c cd d
°
(—LB-WG)CL{,T,'

Ficure 21 — Représentation schématique d'un stencil discret 2D pour décrire la position de la
vitesse upwind transverse. C’est la vitesse normale dans le repére global a la face dans 1’entourage
de cd de méme normale prise en upwind selon la vitesse transverse en cd.
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Les autres équations bilans :
Les formulations discretes des équations bilans qui concernent des quantités au centre d'une maille
s’obtiennent de maniére beaucoup plus directe. Elles sont ici présentées sous une écriture proche de
I'implémentation qui provient directement de 1’application des volumes finis upwind.

— Masse de mélange :
mi = ptVE = At Y (p") " () Sea (4.3.20)
cd

avec S.4 la surface de la face cd et ot S, est la surface de la face cd.

— Energie interne de mélange :

- —
W), + (W)t
im*l = plel VI — At § )b G ) Sea = A (p2+ ) ) “ ‘S

cd
(4.3.21)

En reprenant la notation sous forme d’opérateurs A et P, les correspondances sont résumées dans
les tableaux 4 et 5,

Equation | Degré de liberté A
-G — G\ Upw
At upw(—>—>G (7'1/1 )?d _(7'” )Cd/”
T =0 ( ) ) — —\ —G
ODM (7 Wc)nﬂ Ped (Xed = Xeq ). 70 cd
. cd (_) _)G n (—) —)G n,upw
_ At Z( )Mpw(—>—>c) ( wn — (1) ))
d —
ﬁgd i ‘ (x_cd> Xed, i )Wfd
m e e () G S

e Z'Cn+1 _ ch (Pnen)g;’w (7 7 )n+1s

TabLE 4 — Correspondances des opérateurs d’advection A

Equation | Degré de liberté P
pa—pe vi—ve
DM T A __1 d d
Q e @ T E
m mh+ 0
) @AY +@ )t
e ig*t —(pe +vd) Lea —“1 “=Scd

TabLE 5 — Correspondances des opérateurs d’effets compressibles

L'implémentation dans I'outil micro-SCONE présente le méme aspect générique que les formulations
présentées. Les cas 1D présentés seront en fait toujours des cas 2D, dont la dimension orthogonale
est 1 maille de 0.01m de hauteur.

La stabilité du schéma numérique est gérée en déterminant le pas de temps At de maniére a vérifier
I’expression suivante,

MAX epeelts | gepeells(c) (|| 7o) | +c§/c) At = CFLAx (4.3.22)

On dira alors que 1’on vérifie le critére CFL si CFL < 0.5. Une sécurité sur la valeur de la CFL sera
généralement employée mais ne sera pas nécessairement spécifiée.
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Le schéma numérique présenté est d’ordre 1 en espace a cause de la représentation constante par
maille des grandeurs utilisées devant les dérivées des termes d’advection dans le schéma upwind. La
diffusion numérique pourra étre élevée, ce qui ne présente pas de problématique majeure dans un
premier temps. A terme, une reconstruction d’ordre 2 devra étre implémentée et permettra de réduire
la diffusion numérique.

4.3.3 Tests numériques

Le but de cette section est de présenter le comportement du schéma sur deux tests numériques.
Ces tests sont réalisés a 1'aide du modele d’euler compressible monophasique sans terme sources,
dont le systéeme d’équation bilan s’écrit 4.3.23,

P

a—‘: V() =0 (4.3.23a)
8p7 B

7+V(pu ®u)+ V(p)=0 (4.3.23b)
P

ai: +V.(pe) +pV.(i1) =0 (4.3.23¢)

Les équations d’état sont les équations d’état stiffened gas avec les parametres suivants, correspondant
a un gaz parfait,

y Co(Jkg™'.K) P(Pa) q(J.kg™")
Fluide 1.4 100 0 0
monophasique

TasLE 6 — Coefficients des équations d’état pour les tests numériques monophasiques

Le premier cas test est un probléme de transport de discontinuités de contact, dont la configuration
initiale est décrite sur le schéma 22. L'objectif est de s’assurer que le schéma préserve vitesse et pression
constantes.

p=1kgm™3
Po=1Pa
p=01kgm>3 [ - > p=01kg.m™3
Py =1 Pa > W =500m.5=" _ Po =1 Pa
x=0 x=02 x=04 x=1m

Ficure 22 — Configuration du cas test de transport monophasique

Les résultats sont présentés sur les graphes de la figure 23, Le graphe du bas permet d’illustrer la
convergence en maillage avec Ax = 1072, Ax = 1073 et Ax = 5.10*. Les graphes du haut sont présentés
pour le maillage le plus fin testé et le pas de temps At est déterminé de maniere a vérifier le critere
CFL.
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Ficure 23 — Transport a vitesse constante de discontinuités de contact séparant un fluide avec des
densités différentes

Les champs de pression et de vitesse, initialement uniformes, sont conservés. Les discontinuités de
contact sont advectées a la vitesse du mélange, sans que les interfaces ne soient altérées par autre chose
que la diffusion numérique. La convergence en maillage vers la solution dans laquelle les interfaces
sont raides est bien retrouvée. Ces résultats sont conformes aux résultats attendus. La méthode se
comporte de maniére satisfaisante pour le transport d’interfaces matérielles.

Le second cas test est le cas de tube a choc de Sod [63] dont la configuration initiale est décrite sur
le schéma 24,

p=1 p =0.125
Py=1 Py=0.1
w=0 w=0

x=0 x=0.5 x=1
Ficure 24 — Configuration du cas test de Sod monophasique

Les graphes de la figure 25 présentent les profils de densité obtenus. Sur le premier graphe les
profils sont tracés pour trois tailles de mailles différentes Ax = 1072m, Ax = 1073m et Ax = 1074m
de maniere a illustrer la convergence en maillage. Sur le second graphe, la solution obtenue avec le
maillage le plus fin testé est comparée avec la solution exacte du probléme de tube a choc. Le pas de
temps est déterminé de maniere a assurer une contrainte CFL identique pour chaque maillage.
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Ficure 25 — Profils de densité pour le cas test de tube a choc de Sod pour différents maillages en
comparaison avec la solution exacte.

Le premier graphe montre que la structure générale d"une solution de tube a choc est retrouvée
quelque soit le maillage, a la diffusion des discontinuités pres. A gauche de la discontinuité initiale,
I'onde de détente se propage dans le milieu. De I'autre c6té, la discontinuité de contact est advectée
a la vitesse générée par le passage de I'onde de choc en amont. Réduire le pas d’espace permet bien
de converger vers une solution. Le second graphe montre que la méthode ne permet pas d’obtenir la
solution exacte. En effet, la position du choc et I’état thermodynamique en aval de ce dernier ne sont
pas retrouvés, ce qui affecte la position de la discontinuité de contact.

Il faut retenir que cette méthode numérique converge vers une solution, mais cette solution n’est
pas la solution exacte du probleme de tube a choc. Ce sont les conséquences de la non-conservation de
I'énergie totale au niveau discret. Ce comportement est connu dans la littérature [64] et il est possible
de le corriger en gardant le méme type de résolution en énergie interne et 'équation de quantité
de mouvement sous forme non conservative [65, 66, 67]. En appliquant cette technique qui consiste
a reporter les résidus numériques liés a la définition de 'énergie cinétique dans 1’énergie interne,
le schéma peut étre rendu conservatif [68]. Cependant, en multiphasique, cette variante implique
la perte de la propriété vérifiée dans le cas test précédent, a savoir la préservation d"une pression
uniforme dans un champ de vitesse constant.

Nous adoptons I'idée que chaque schéma dispose d’avantages et d'inconvénients plus ou moins
significatifs en fonction de l’application visée. Dans notre situation, la précision sur les ondes de
choc nest pas une priorité. Le fait d’étre capable de reproduire des comportements raides avec de
fortes discontinuités nous apparait suffisant. Le choix est fait de conserver ce schéma numérique,
sachant qu’il sera possible d’en changer si ce défaut apparait comme un phénomeéne limitant pour
I'étude de l'interaction combustible réfrigérant. En effet, les aspects multiphasiques se retrouvent
principalement dans la partie thermodynamique de ces modeles qui, une fois implémentée, sera
facilement transposable quelque soit le schéma numérique.

4.4 Multiphasique : introduction a I’approximation d’interface diffuse

Concernant les aspects multiphasiques, il est nécessaire d’aborder quelques spécificités dues a
I"approximation d’interface diffuse avant de présenter les cas de calcul et les résultats dans les parties
suivantes. Cela permettra entre autres d’introduire le vocabulaire utilisé plus tard.

Par définition, I'interface est la zone de transition entre deux phases pures. Cependant, dans les
modeles a interface diffuse, chaque volume contient I'ensemble des phases et il n’existe plus de phase
pure. Il est alors nécessaire de préciser la notion d’interface qui sera employée dans la suite de ce
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travail. De plus, lors du calcul, cette zone de transition n’est pas spécifiquement suivie et n’est pas
traitée différemment du reste du modele. Elle subit donc les effets de diffusion numérique qui vont
pouvoir en altérer la taille. Tout ceci peut mener a des difficultés d’interprétation sur la position de
I'interface et le comportement qu'on attend des limites phases pures.

En conservant la notion de "zone de transition’, on dira que l'interface est la zone séparant des états
particuliers appelés limites phases pures. Ce sont des états de I"écoulement qui se rapprochent au
mieux de I’état des phases pures correspondantes. Dans les zones en limite phase pure, on souhaite
retrouver un comportement monophasique. Cependant, au cours de phénoménes de dynamique
rapide, il n’existe pas d’éléments de comparaison qui permettent d’estimer si le comportement obtenu
est similaire au comportement monophasique. Ainsi, en pratique, il est communément admis qu'une
phase est en limite phase pure lorsque toutes les autres phases sont présentes en quantité tres faible
dans le volume. Dans ce cas, on dira que les autres phases sont des phases résiduelles, présentes en
quantités résiduelles.

Néanmoins, la notion de “présence en quantité tres faible’ est arbitraire, et il n'y a pas uniformité
dans la littérature sur les valeurs utilisées sur la fraction volumique d"une phase résiduelle. De plus,
des lors que l'on traite d’écoulements avec des ratios de densités importants, repérer un fluide en
regardant sa proportion massique ou volumique peut mener a des interprétations contradictoires.
Pour illustrer ce probleme, prenons un écoulement diphasique dans lequel deux phases, k et j, ont un
ratio de densités R = pi/p;. Alors, si 'on décide d’initialiser un calcul avec une fraction volumique
résiduelle de j a a; on obtient la fraction massique Y; de la maniere suivante,

Y
i = L (4.4.1)
ajpj + akPk
d’ot, avec la contrainte de saturation,
Y & (4.4.2)
]_aj+(1—0(j)R o

Si on considére la situation ot j est la phase résiduelle et k est en limite phase pure, alors a; est petit
devant 1 et si on fait le choix que la phase k est beaucoup plus dense que j alors,
aj

i~ R (4.4.3)
Ainsi, dans le cas o1 on traite de forts ratios de densités, le choix de la valeur résiduelle en fraction
volumique varie de plusieurs ordres de grandeurs par rapport a la fraction massique. La configuration
usuelle dans laquelle on traite d"une phase liquide et d"une phase vapeur avec un ratio de densités,
p1/po ~ 1000 mene a la situation suivante,

Initialisation Y, =108 a, =1078

Vapeur résiduelle dans le a, ~107° Y, ~ 10711
liquide

Liquide résiduel dans la a, ~1071 Y, ~107°
vapeur

TabLE 7 — Fractions massiques et volumiques des phases résiduelles, pour les valeurs d’initialisation
correspondantes.

La premiére ligne indique si l'initialisation sur la phase résiduelle est réalisée en fraction massique
ou volumique. Les valeurs dans le tableau sont les valeurs respectivement en fraction volumique ou
massique que 1'on obtient a partir de cette initialisation.
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De plus, cette différence entre proportions en volume et en masse repose la question de la locali-
sation de l'interface. Les limites phases pures n’étant pas exactement localisées au méme endroit en
fonction du fait qu’elles soient caractérisées par une fraction massique ou volumique résiduelle, I'in-
terface ne 'est pas non plus, sa localisation est diffuse. Cela peut poser des difficultés d'interprétations
et de jugement sur le comportement attendu et observé du modele.

Dans ce travail de thése, nous dirons qu'une phase est présente en quantité résiduelle si sa fraction
massique ou volumique est inférieure a 1078. C’est la valeur que nous utiliserons pour l'initialisation
des cas de calcul, avec la conséquence présentée sur le tableau 7. Les différents cas de calcul présentés
auront tous été réalisés dans les deux situations, mais une seule d’entre elles sera présentée siiln'y a
pas de conséquences particuliéres. Dans le cas contraire, les résultats présenteront les spécificités. Une
remarque est également importante a souligner sur 1'état thermodynamique des phases résiduelles.
Toujours déterminées de maniere a vérifier les équations d’état, les propriétés obtenues pour une
phase en tant que phase résiduelle n‘ont aucune réalité physique et peuvent mener a des complexités
d’interpretation supplémentaires. En effet, la multiplicité des propriétés de I'écoulement que l'on
peut présenter en multiphasique peut mener a une information confuse du fait de ces quantités qui
n‘ont pas de réalité physique dans certaines zones de 1'écoulement. Dans la suite de ce manuscrit,
nous avons donc fait le choix de ne présenter que les informations qui permettent d’interpréter
correctement les différents cas de calculs. Nous porterons toutefois une attention particuliére a illustrer
les comportements qui pourraient étre discutables le cas échéant.

Concernant la résolution numérique dans miro-SCONE, les phases sont libres d’évoluer avec des
fractions volumiques et massiques tres faibles. Une sécurité nous permet de savoir si les fractions
volumiques ou massiques sont négatives ou supérieure a 1, auquel cas le calcul est arrété. Dans le
modele UPT, l'utilisation de phases pures sera parfois autorisée a« = 1 ou Y = 1 pour illustrer les
capacités de résolution.

Pour résumer, nous avons introduit les notions suivantes,

— phase résiduelle : une phase est résiduelle si elle est présente en quantité tres faible devant les
autres phases. On dira aussi qu’elle est en quantité résiduelle,

— limite phase pure : c’est un endroit dans lequel un composant est présent en trés grande majo-
rité, ot I’écoulement peut étre assimilé a un écoulement monophasique. On parlera de limite
phase pure liquide ou vapeur par exemple. Dans ces zones, les autres phases sont présentes en
quantités résiduelles,

— interface : c’est la zone de transition entre deux limites phases pures différentes.

Les problématiques d’interprétations ont également été abordées, en particulier sur la localisation de
lI'interface et I’état thermodynamique des phases résiduelles.

4.5 Conclusion

SCONE est un logiciel de simulation numérique en développement au CEA dont le but est de
pouvoir étudier l'interaction corium-sodium a1’échelle réacteur. Ce logiciel dispose d"une architecture
orientée objet flexible, modulaire et dédiée au multiphasique. Concernant les aspects numériques,
une version explicite du schéma ICE est disponible pour résoudre les équations bilan de quantité de
mouvement, masse et énergie interne monophasiques.

L'application micro-SCONE, que nous devons développer, est dédiée a la compréhension des
mécanismes locaux de I'explosion de vapeur. Basée sur la méme architecture logicielle que SCONE,
micro-SCONE profite des outils numériques déja existants, en particulier le schéma numérique ainsi
que la gestion du maillage et du parallélisme.

Le comportement du schéma numérique a été présenté sur deux cas tests. Le premier nous a
permis de vérifier que le schéma préserve les constantes (p, 1) lors du transport de discontinuités
de contact. Le second cas test nous a permis d’illustrer les conséquences de la non conservation de
I'énergie totale lors de la propagation des ondes de choc. Conscients de ce comportement, nous conser-
verons ce schéma numérique dans cette étape de développement de micro-SCONE dans laquelle la
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détermination d’'un modeéle physique permettant de traiter notre probleme sera notre préocupation
principale. L'architecture modulaire de micro-SCONE devrait permettre de changer de schéma sans
altérer les développements réalisés. Cependant, nous aurons un regard particuliérement attentif et
critique vis-a-vis de l'interprétation des phénomenes liés aux ondes de chocs si nécessaire.

Toutes les fonctionnalités différentes du seul moteur numérique monophasique qui seront abor-
dées dans la suite de ce manuscrit ont été développées dans le cadre spécifique de ce travail. Ainsi,
I'ensemble des modules qui auront été créés alimenteront la base de connaissance de SCONE /micro-
SCONE et seront mis a disposition pour de futures utilisations.

Finalement, nous avons introduit quelques notions de vocabulaire et quelques spécificités liées a
l'utilisation des modeéles a interface diffuse multiphasiques dans la suite de ce travail. L'application
micro-SCONE est une application de type code de recherche, qui n’a pas de contraintes spécifiques
de robustesse. Si ces aspects interviennent, nous chercherons a en comprendre les raisons plutdt que
d’employer des correctifs numériques qui peuvent étre contraignants a terme.
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Cinquieme partie

Modele a I’équilibre thermomécanique

5.1 Description

Le modele al’équilibre de vitesse, pression et température, appelé modele a I’équilibre thermomé-
canique ou UPT, est un modele capable de traiter de problemes avec transferts de chaleur, tension de
surface et changement de phase. Il en existe plusieurs variantes dans la littérature [45, 69, 70], qui se
différencient par les équations d’état utilisées ou les fermetures des termes d’échanges par exemple.
Ce modele a été appliqué dans des situations qui présentent des aspects communs avec l'explosion
de vapeur tels que des problemes d’ébullition [45], de cavitation [71] et d’écoulements Gas-Magma
[72]. Le compromis entre le spectre de ses capacités et sa complexité est trés intéressant pour aborder
la simulation d’écoulements multiphasiques complexes. Cela en fait un modeéle privilégié dans des
applications de plus en plus nombreuses [51, 56].

Le modele diphasique que nous avons implémenté est le systeme d’équations bilans 5.1.1 complété
de I’ensemble d’équations d’état décrites ci-apres. C’est une version qui ne prend en compte que les
effets de diffusion de la chaleur.

P
L4V (pity =0 (5.1.1a)
T +Vpu ® u +p£) =0 (5.1.1b)
(9 E —> — —
% +VA(pE+p)i) = V.($) (5.1.1¢)
dpY
gt L+ V.pnii) =0 (5.1.1d)

On y retrouve les équations de conservation de la masse, quantité de mouvement et énergie totale de
mélange dans lesquelles p, i et E sont respectivement les masse volumique, vitesse et énergie totale
spécifique du mélange. Les effets compressibles font intervenir une pression unique, c’est la pression
de mélange qui provient de ’hypothéses d’équilibre p = p1 = p». Les effets de diffusion de la chaleur

font intervenir ?5 le flux de chaleur. La derniére équation est I'équation de transport de masse d’un
composant, en l'occurence le fluide 1, et fait intervenir sa fraction massique Y7. Ce systeme continu
est complété par la contrainte de saturation, les équations d’état phasiques, les relations définissant
les quantités de mélange et les relations d’équilibre.

La contrainte de saturation aq + ap = 1 s’écrit également Y7 + Y, = 1 car Yy = %.

Les fermetures thermodynamiques sont les équations d’état par phase, ici des équations de type
stiffened gas,

P = (Vk = DprCo Tk — Poo k (5.1.2)

Py i
ex = Co Tk + _p, + gk (5.1.3)
k

Les relations définissant les quantités de mélange permettent de lier les quantités phasiques aux
quantités de mélange,

q= qul + Yzqz (514)
e = Ylel + Y2€2 (515)
E = YlEl + YzEz (516)
U= % = Y1Z)1 + szz (5.1.7)
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ouEx =er + %u—k)u_k) et ’équation 5.1.7 peut s’écrire sous la forme p = a1p1 + azp».
Les relations d’équilibre, ici p = p1 = po, T = T1 = T et U = u_{ = u_ﬁ, permettent, avec nos choix
d’equations d’état, d’écrire une expression analytique de la pression de mélange [45],

1 1
P=3 (A1 4+ A2 — (Peog + P 2)) + \/Z (A1 — Az — (Poog + P 2))? + A1A2 (5.1.8)

avec
Yi(yx = DCo

Al =
: Y1Coa +Y2Cop

(ple = q) = Poo k) (5.1.9)

et une température de mélange,

T (p + Poo)(p + Po ) (5.1.10)

p (Y1Co1(y1 = D)(p + Poo2) + Y2Cop2(y2 = 1)(p + Poo 1))

5.2 Vérification-validation du modéle UPT

Dans cette section, différents tests classiques et empruntés a la littérature sont présentés afin de
vérifier le comportement du modeéle 5.1.1 qui a été implémenté dans micro-SCONE.

5.2.1 Transport diphasique, advection d’interfaces

Le but de ce cas test est de s’assurer du comportement du code lors du transport d’interfaces. Dans
cette situation, de I'eau liquide est transportée dans de la vapeur d’eau. Les coefficients des équations
d’état sont rappelés dans le tableau 8 et la configuration initiale est décrite dans le schéma 26. C’est
un cas test diphasique 1D dans lequel les interfaces sont caractérisées par une variation de fraction
volumique.

y Co(Jkg™L.K™Y) Peo(Pa) q(J.kg™)
Eau Liquide 3.423 1231.2 8.99 x 10® -1.15x 10°
Eau Vapeur 1.358 1247 0 1.97 x 106

TasLE 8 — Coefficients des équations d’état pour 1'eau liquide et sa vapeur

a; = 0.99999999

Py =10° Pa
Ty = 400 K
a; =108 } a; =108
Py = 10° Pa 7 =50 m.s ! Py = 10° Pa
To =400 K To =400 K
X

x=0 x=02 x=04 =1

Ficure 26 — Configuration du cas test de transport diphasique

L'état initial est déterminé a l'aide des pression et température initiales, respectivement Py = 10° Pa
et To = 400 K, ce qui permet d’obtenir un ratio de masses volumiques initial de 'ordre de ~ 10°. Les
résultats obtenus sont présentés dans la figure 27, a I'instant initial (noté "init’) et a t = 0.01 s pour
Ax =1073. Le pas de temps At est déterminé de maniére a vérifier le critére CFL.
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FiGure 27 — Transport d"un volume de fluide dans un milieu de densité différente

Les profils de pression et de vitesse restent constants et la densité est advectée a la bonne vitesse, ce
qui est conforme aux résultats attendus. La forme des interfaces est altérée par la diffusion numérique
du schéma. On rappelle que la méthode actuelle est d’ordre 1, I'implémentation d'une méthode
d’ordre plus élevé permettra de diminuer cette diffusion et d’obtenir des interfaces plus raides. Ces
résultats permettent de vérifier I'implémentation de I'équation de transport de masse phasique 5.1.1d
dans micro-SCONE.

5.2.2 Diffusion de la chaleur

Le but de ce cas test, dépourvu d’effets hydrodynamiques, est de s’assurer de I'implémentation
des effets de diffusion de la chaleur (conduction thermique) dans micro-SCONE.

On considére une situation monophasique dans laquelle un fluide au repos est instantanément
soumis a une condition a la limite de température ou de densité de flux de chaleur imposée. Les
effets hydrodynamiques ne sont pas pris en compte de maniére a pouvoir comparer les résultats aux
solutions analytiques. Le probleme continu se restreint alors a 1'équation d’énergie seule, qui s’écrit,

dpe — —
T V.(¢) (5.2.1)
et que l'on résout en volumes finis,
dpe - —
/ — = / V.(¢)ds (5.2.2)
v, ot Se
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soit, avec les notations introduites dans la partie précédente,

p?+1 n+l _pce +_Zscd¢cd 1 cd (523)
cd

Le flux de chaleur, exprimé par la loi de Fourier s’écrit E)) = —/\V(T), avec

A=a1A1+arAs (5.2.4)
ce qui donne pour assurer la continuité du flux de chaleur entre les mailles au niveau discret,
B o= pAdke (TiTe (5.2.5)
R |
ainsi,
At Ao Ty - T¢
€n+1 71+1 — ¢ 5.2.6

Le cas de calcul étant monophasique, on obtient la solution analytique de la diffusion de la chaleur
dans un fluide pur a l'aide de I’'équation d’énergie dans cette phase, ici k,

8 k€k e d R d
’;—t = V.~V (Tp) (5.2.7)
qui s’écrit, avec nos équations d’état et a densité constante,
JT
kav k—=— at = —A(Tk) (5.2.8)

ou A est I'opérateur Laplacien. Les solutions exactes de I'équation 5.2.8 dans le cas d'un mur semi-
infini initialement a la température Ty pour lequel on impose a t = 0 une condition de température
fixe T,; ou une densité de flux Q.; sont, d’apres [73],

X

Ti(x,t) =To+ (T —To) X erfc —— (5.2.9)
k
B Pkcv,kt
2
Te(x,t) =Ty + Qe ——tXerfc . S (5.2.10)
Ak kau k o [y
PkCok
avec er f ¢ qui est la fonction erreur complémentaire définie par,
erfe(z) =1- —/ —dx (5.2.11)

La configuration initiale est décrite sur le schéma 28, les coefficients des équations d’état pour la
phase liquide k ainsi que sa conductivité thermique sont présentés dans le tableau 9.

Q.1 = 108W.m=2.K"1

ou T, = 3000K
a1 = 1
To = 1000K
Py = 10°Pa
x=0

Ficure 28 — Configuration du test de validation de conduction de la chaleur dans un mur semi
infini soumis a une condition initiale de température ou de densité de flux surfacique imposée sur
sa face gauche
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y Co(Jkg™ L. K™Y Peo(Pa) AW.m=1 K1)
Liquide k 44 1000 6 108 10 000

TaBLE 9 — Parameétres des SG EOS du liquide pour les tests de conduction de la chaleur monophasique

Le domaine de calcul mesure 5mm et les résultats sont présentés a 10us, les parameétres numériques
sont Ax =5x107% et At = 10710, ce qui permet d’assurer le critére de stabilité CFL;, < 0.5 avec,

Dy, At
Ax?

= CFLy, (5.2.12)

avec Dy, = ﬁ la diffusivité thermique de notre fluide. La comparaison entre les solutions analytiques
et le résultat du calcul réalisé avec micro-SCONE est présenté sur la figure 29,

3000 ¢ : : : : 1009 : : : :
. re re
2800 . micro— SCONE o 1 1008 micro—SCONE o
R 2600 % 1 _ 1007 |
)
X 2400 | X 12 1006 ]
& 2000 | 1 ¢
5 5 1005 1
= 2000 | {1 %
& & 1004 1
2 1800 | 1%
£ 1600 | | g 1003 1
()] ()]
= q400 | 1 & 1002 ]
1200 | - 1001 ]
1000 - : 1000 - :
0 0001 0.002 0.003 0.004 0.005 0 0001 0.002 0.003 0.004 0.005
Position (1) Position (1)

Ficure 29 — Conduction dans un fluide au repos a la température initiale T;,;; = 1000K, sans effets
hydrodynamiques. Sur la courbe de gauche, la température de la paroi gauche est imposée a T,; =
3000K. Sur la courbe de droite, un flux de chaleur constant Q.; = 108W.m 2. K1 est imposé a la face
gauche du domaine.

L'accord entre la solution analytique et le résultat de calcul est tres bon. On présente également
sur la figure 30 'écart relatif €,,

|solAnalytique —solCalcul|
solAnalytique

€r(x,t) = (x,t) (5.2.13)

entre les deux solutions pour différents maillages, toute condition équivalente par ailleurs, pour le cas
de température imposée. Cela permet de vérifier la convergence en maillage de la résolution discréte
employée.
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Ficure 30 — Erreur relative en chaque point du domaine, pour trois maillages différents

Finalement, les résultats donnent satisfaction et permettent de vérifier I'implémentation du terme
de diffusion de la chaleur dans micro-SCONE ainsi que la prise en compte de deux types de conditions
aux limites, en température et en densité de flux imposée.

5.2.3 Diffusion de la chaleur en milieu compressible

Le but de ces cas tests est de vérifier et valider le couplage des effets thermiques et hydrodyna-
miques avec le modéle thermomécanique. Ces cas tests proviennent des travaux de Petitpas et al. [44]
et consistent a étudier une situation monophasique puis diphasique dans laquelle les échanges de
chaleur génerent un écoulement. Dans ces situations, initialement hydrodynamiquement stables, si
les transferts thermiques sont responsables de la mise en mouvement du ou des fluides on dira alors
que les échanges de chaleur sont le moteur de 1’écoulement. Le mécanisme de mise en mouvement
est la conséquence du couplage des effets compressibles et de la discontinuité de température initiale.
En effet, dans un premier temps, les échanges de chaleur générent une variation d’énergie dans les
fluides initialement au repos, qui se traduit par une variation de pression. Dans un second temps,
la pression non uniforme engendre alors la mise en mouvement du systéme. Ce comportement est
particulierement intéressant pour notre application, c’est un pré-requis a I'étude d’instabilités qui
peuvent avoir une origine thermique lors de la déstabilisation du film de vapeur.

Les conditions initiales du premier cas de calcul, monophasique, sont présentées sur le schéma
31.

a1 = 0.99999999 a; =108
To =300 K To=320K
Py =10° Pa Py =10° Pa
x=0 x =05 x=1m

Ficure 31 — Configuration du test de validation de conduction de chaleur en milieu monophasique
compressible

Les conditions aux limites sont des conditions de réflexion, ainsi le domaine total peut étre considéré
comme un systéme isolé dans lequel les quantités vont évoluer vers un état d’équilibre constant. Avec
les parametres décrivant le fluide I,
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y Co(J.kg LK™ Poo(Pa) q(J.kg™") AW.m™1.K™1)
Fluide I 3.42 1231 8.99 x 108 0 1% 106

TabLE 10 — Coefficients pour le fluide I

L'état final, déterminé dans Petitpas et al. [44], est u_)f = _O), Py =Py, py ~973.72 k g.m‘3 et Ty ~
309.68 K. Les phénomenes transitoires étant au cceur de notre application, on présentera les résultats
de maniére a illustrer ce comportement, en s’assurant de vérifier I’état final décrit précédemment.

Les résultats sont présentés dans les figures 32. Pour plus de clarté, les temps longs sont présentés
sur les courbes de densité et de température qui ont une évolution réguliére au cours du calcul. Alors
que les temps courts, qui permettent d’illuster le comportement instationnaire, sont présentés sur
les courbes de vitesse et de pression. Les parametres numériques sont Ax = 1072 et At qui vérifie le
critére CFL.
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20 T T T T T 3 T T T T T T ‘| R T T
init ---------
15 L i 25+ t=10"0s .
t=10"%5 --mmem-
-~ 10} 1 e 2 t=10"3s -
A @ 15+ -
z st | £
g PR 1
Zo0f 1 ¢
v a 05¢F .
A~ 5L 41 = 0
-10 t - —0.5 | -
_15 1 1 1 1 IV 1 1 1 1 — 1 1 1 1 I! 1 1 1 1
0 010203040506070809 1 0 0102030405060.70.809 1
Position () Position (m)
1010 T T T T T T T T T 325 T T T T T T T T T
1000 1 320}
s T 15 3151 .
%o 980 | {1 5
= % 310 - i
L 970 - . \g ;
2 L i
g 960 | » | é 305 |
950 b — 1035 1 . 300 108 ]
tf =5s l’f =55
940 1 1 1 1 1 1 1 1 1 295 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 0102030405060.70809 1 0 0102030405060.70809 1
Position (m) Position (m)

Ficure 32 - Cas test de conduction en milieu monophasique compressible.

Le comportement global est tres satisfaisant. On observe la variation de pression importante gé-
nérée dans les premiers instants >, la partie du fluide qui cede de 1’énergie voit sa pression diminuer,
I'autre augmente. Cela forme un fort gradient de pression initial, ce qui explique la variation de vitesse
importante aux temps courts. On rappelle toutefois que I'amplitude de ce comportement n’est pas
quantitativement comparable a celui d'un fluide réel, dont le coefficient de conductivité serait bien
plus faible. Par la suite, les ondes et leurs réflexions parcourent le domaine de multiples fois, ce qui

5. la pression négative n’est pas un probleme tant que p + Peo o > 0
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tend a équilibrer le systéme. Le profil de vitesse symétrique généré s’atténue au fil du temps, jusqu’a
atteindre un état stationnaire stable dans lequel le fluide est au repos. La diffusion de la chaleur dans
le fluide permet d’obtenir un profil de température et de densité uniforme. En particulier, on retrouve
sur les temps longs 1’état final attendu du systeme.

Le second cas de calcul, diphasique, est présenté sur le schéma 33. Le fluide I, présenté plus tot,
est accompagné d'un fluide II, dont les parameétres de 1’équation d’état sont décrits dans le tableau
11,

y Co(J.kg LK) Poo(Pa) q(J.kg™") AW.m™1.K™1)
Fluide 1T 1.4 1000 1x108 0 1x10°

TasLE 11 — Coefficients des SG EOS pour le second fluide de test

a1 = 0.99999999 a; =1078
To = 360 K To = 300 K
Py =10° Pa Py =10° Pa
x=0 x=0.5 x=1m

Ficure 33 — Configuration du test de validation de conduction de chaleur en milieu diphasique
compressible
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FiGure 34 — Cas test de deux fluides compressibles intialement a des températures différentes.

Dans cette situation, I’état final est, u_} = _0), Py ~ 12.39 x 10° Pa, p1 ~ 872.24 kg.m™>, py ~
802.06 kg.m™3 et Ty ~ 350.3 K. On retrouve le comportement attendu sur les temps longs, présentés
sur les figures de température et de densité de mélange. Concernant le transitoire, I'amplitude des
ondes de pression générées sont encore une fois extrémement importantes. En particulier, on observe
un comportement semblable a celui d"une détonation dont 1'origine est I'interface entre les fluides. Le
champ de vitesse généré, différent dans les deux phases a cause de leur différence de compressibilité,
a pour conséquence d’altérer le profil de densité de maniere significative. Enfin, de maniére similaire
au cas précédent, les différentes réflexions d’ondes et les effets diffusifs tendent a équilibrer le systéme.

Ces résultats démontrent la capacité de micro-SCONE a traiter de problémes diphasiques avec
transferts de chaleur et effets compressibles.

5.2.4 Extension triphasique et déformation d’interface en 2D

L'extension d'un modele a I'équilibre thermomécanique a un plus grand nombre de phases est
relativement aisée. Cela en fait un modele de choix pour la simulation d’écoulements multiphasiques
a un plus grand nombre de phases. En effet, sous une forme sans transferts de chaleur, la prise en
compte d’une phase supplémentaire se traduit simplement par 'ajout d'une équation de transport
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de masse. En triphasique on obtient le systeme,

9
a—’t) V() =0 (5.2.14a)
T +V(pu ® u + p%) =0 (5.2.14b)
JpE
% + V((pE+p)i0) = 0 (5.2.14¢)
dpY
gt 2 4 V. (pY2) =0 (5.2.14d)
dpY
’;t 3 4 V. (pYsi) =0 (5.2.14¢)

Les fermetures d’équilibre et de combinaison sont identiques a celles présentées précédemment, sous
leur forme générale,

e = Z Yiex (5.2.15)
k
. Z Yior (5.2.16)

Cependant, I'expression analytique de la pression ne s’'obtient pas de maniére aussi directe. Nous
utiliserons un algorithme de résolution de systeme non linéaire multivariable disponible dans la
librairie GSL ¢ pour calculer 1’état thermodynamique du mélange triphasique. Pour le cas test que
nous présentons, emprunté aux travaux de Vazquez-Gonzalez [62] et décrit dans le schéma 35, on
utilise des équations d’état de type gaz parfait px = (yx — 1)prex dont le parameétre y est rappelé sur
ce méme schéma. Ce cas test est un tube a choc triphasique avec différentes densités et pressions.

Y>=1.0
Py =0.1Pa
=1kg.m™3
Y, = 1.0 P
Y2 = 1.
Py=1Pa
=1kg.m™3
po =78 Ys = 1.0
)/1—1.5
Py = 0.1 Pa
po=0.125kg.m™3
x=0x=1 x=7 7/3:1'5

Ficure 35 — Configuration du cas test de validation de choc triphasique

6. http ://www.gnu.org/software/gsl/
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Ficure 36 — En haut, fraction massique de composant, en bas vitesse de mélange selon I'axe x pour le
cas de validation de choc triphasique.

Deux chocs apparaissent et se propagent a des vitesses différentes dans les phases 2 et 3. Ces deux
chocs créent du cisaillement le long de la discontinuité horizontale initiale et un vortex.

Les résultats présentés sur la figure 36 sont en accord avec ceux de la littérature. Cela permet
d’illustrer la capacité du modele et de 'application micro-SCONE a traiter de la déformation im-

. . : 2 . ’ -

portante des interfaces. Sur la seconde figure, qui présente la norme de la vitesse selon 'axe x', on
retrouve tres bien la raideur qui traduit la position du choc, illustrant la capacité de micro-SCONE a
gérer le comportement compressible et le multi D.
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5.3 Conséquences de 1’équilibre en température

5.3.1 Introduction

Comme décrit dans la partie 3, ce modele en équilibre de température est un modéle limite dans
lequel les échanges de chaleur entre phases a l'interface sont instantanés. Dans cette section, nous
allons nous intéresser aux conséquences de cette hypothese, en examinant la réponse du modele
dans le cas du transport d'une interface séparant deux fluides a des températures différentes, sans
effet de diffusion de la chaleur. Cette situation est caractéristique de la situation initiale de notre
configuration d’intérét, dans laquelle une goutte de liquide chaud se déplace dans de la vapeur de
réfrigérant, a température plus faible. Le cas d’étude est donc identique au cas 5.2.1, a I'exception de
la température qui n’est pas initialement constante sur le domaine, on prendra 500K pour la phase
liquide contre 400K précédemment et le reste de la configuration est rappelé dans le schéma 37. Dans ce
cas, les échanges de chaleur implicitement pris en compte par 1'équilibre instantané de températures
perturbent 1’écoulement. La vitesse et la pression, initialement uniformes, ne conservent pas leur
valeur initiale. Ce comportement est illustré sur les graphes de la figure 38. On rappelle que les tests
effectués ici, et dans la suite, sont réalisés avec une méthode numérique qui vérifie la préservation
des constantes lors de cas de transport. Cela a été démontré lors de la présentation des différents cas
monophasiques et diphasiques précédents. On insiste sur le fait que le schéma n’est pas responsable
du comportement présenté.

a; = 0.99999999

Py =10° Pa
To = 500 K
a; =108 — — S a; =108
Po=10°Pa | W =50msTt Py =10° Pa
To = 400 K To = 400 K
x=0 x=02 x=04 x=1m

Ficure 37 — Configuration du cas test de transport diphasique avec température non homogeéne sur
le domaine

Sur ces figures, on observe que le profil de densité ne présente pas de comportement inhabituel.
Cependant, les profils de pression et de vitesse ont été perturbés par les variations de pression générées
lors du passage de l'interface. Ici, les conditions aux limites réflectives employées ne permettent
pas d’isoler le comportement au passage de l'interface des répercussions des différentes reflexions
d’ondes. L'état obtenu a t = 0.01 s, qui tend vers un état stationnaire, presente un écart a 'état initial
qui peut ne pas étre considéré comme significatif dans certaines applications. Cependant, sur la figure
39 qui montre la pression obtenue au premier pas de temps, on observe un écart a la pression initiale de
pres de 25%. Les deux pics de pression observés correspondent aux deux volumes qui, initialement
en limite phase pure, forment un mélange a la fin du pas de temps. Cette derniere figure illustre
également le caractére local a l'interface de ce comportement. On rappelle que ce comportement
provient uniquement des fermetures thermodynamiques du modele. Le moteur d’écoulement de
celui-ci, rappelé ci-apres, ne porte pas 'expression d’échanges d’énergie.

P
8_f +V.(p7)=0 (5.3.1a)
T + Vipu ® u +p£) =0 (5.3.1b)
P
% +V.(pe) +pV.() =0 (5.3.10)
dpY
St Ly V. on) =0 (5.3.1d)
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Ficure 38 — Transport d"un volume de fluide dans un milieu de densité différente avec discontinuité
de température initiale sur le domaine
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Ficure 39 — Conséquences du transport d’un volume de fluide avec discontinuités de température et
de fractions massiques sur le profil de pression au premier pas de temps.
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C’est un systeme d’équations bilans continu sans termes sources ni d’échanges, pour lequel on s’attend
a une solution du type,

Yi(x,t) = Yio(x — ut) (5.3.2a)
p(x, t) = po(x — ut) (5.3.2b)
e(x,t) = ep(x — ut) (5.3.2¢)
p(x,t) =Py (5.3.2d)

W (x,t) =g (5.3.2¢)

qui n’est pas retrouvée ici. Dans les paragraphes suivants, on s'intéresse a préciser les roles respectifs
du modele continu, de la représentation discréte et du schéma numérique. On réalisera par la suite
un cas test au plus proche de notre configuration d’intérét pour évaluer si les conséquences de ce
comportement sont convenables ou pas.

5.3.2 Condition d'uniformité des températures dans le cas de transport de discontinuité
de contact

On considére un cas particulier de situation initiale, décrit sur le schéma 40. On fait I'hypothese

que i est et reste constant et on va exprimer dans quelles conditions p reste constant au cours du
temps.

— 40
t=10: Se top

Vcl Scl

7

Vc2 Scr

— —
u U
— —
- - ‘
— —

Y
=l

Sc,bot

FiGure 40 — Schéma représentant la configuration initiale pour décrire la condition d"uniformité
des températures dans le cas de transport de discontinuité de contact.

Le cadre est le suivant :
— les volumes V. 1 et V., sont fixes dans le temps et I'espace,
— la vitesse reste constante au cours du temps, 7(t) = uyx,
— la pression est uniforme sur le domaine a t = £,

N v d .
— les surfaces S.; et S¢ , sont normales a 'axe x* et les surfaces S t,p et S¢ por sont tangentielles.
C’est le cas particulier d'un volume rectangulaire dans 1’axe de la vitesse de 1’écoulement.

Le bilan d’énergie interne entre un temps t0 et un temps t! sur le volume V. s’écrit,

" Ip(e(t) - R ot
/VC,ZLJ Tdtdvc,z_ /VZLJ V.(p(t)e(t)u (t))dtd V., /VZ/tO p(H)V.(i (t))dtd Ve

(5.3.3)
Les volumes sont indépendants du temps et la vitesse reste constante au cours du temps, ainsi
! op(t)e(t a
/ / Mdtdvc,z = —/ / p(t)e(t)u()?.?sczdtdSC,z (5.3.4)
Veo J10 ot 10 Jse, ’

tl
/ p(tHe(tHdV, , = / p(t%)e(t%)dV, » - / / p(te(t)ugx s, ,dtdS. (5.3.5)
Vc,2 Vc/Z to SL‘,Z '
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Les quantités sont constantes sur chaque volume de contrdle, d’ot,

1 [t
pv.,(thev, (1Y) = pv., (t%ey, , (%) - s /) / p(e(tyug X 7i's, ,dtdSe » (5.3.6)
c, t S 2

Ainsi, quelque soit °, quelque soit uo, quelque soit t! > t° tel que (t! — t%)uy < dxv,, avec bxy,, la

. . — 2 . N
dimension de V> selon1’axe x’, alors les flux d’énergie interne sont constants de t0a t1. Les surfaces
d’échanges sont S.; = S;,, on notera S dans la suite du calcul. Cela nous permet d’écrire sur V, »,

S(tt - tO)u
ch,Z(tl)ch,Z(tl) = pVC,Z(tO)eVC,Z(tO) + (V—Z)O(pvc,l(to)evc,l(to) - pVC,Z(tO)eVC,Z(tO)) (537)
c,
or, avec les EOS gaz parfait (pour le bien de la démonstration),
ex(t) = BxT(¢) (5.3.8)
ViT(t)
vi(t) = (5.3.9)
¢ 0)
avec By = Cy i et Vi = (yx — 1)C, x on peut écrire, quelque soit ¢,
Yl,Vc (t)(Vl — Vz) + V>,
Pvea(t) = pv,,(Bev, (D= (53.10)

Y1,VC/2(t)(E1 —-Ep) +E;
On cherche maintenant a identifier les conditions a vérifier pour assurer que la pression ne varie pas
sur le volume V., de t? a t!, c’est-a-dire assurer py,, (t°) = pv,,(t!). Alaide de I'équation 5.3.10 on a,
Pea(t’) = pr,(th)
=3
Y1,VC’2(t1)(V1 -V2)+V,
Y1,v,,(t1)(E1 — Ea) + Ep

pVC,Z(tO) = PVc,z(tl)ch,z(tl)

et, d’apres le bilan 5.3.6,
pv.o(t%) = pv,(t)
(=4
Yl,chz(tl)(Vl -V3)+V,
Yl,VC,Z(tl)(El - E2) +E;

S(i’l - to)u()
VC,2

PVc,z(tO) = pVC,z(tO)eVC,z(tO) + (pVCJ(tO)eVC,l(tO) - ch,z(tO)eVCg(tO))
en faisant I’hypothése que le volume V, 1 est composé a t° uniquement de fluide 1 et V> de fluide
2,ona Yy, (t° = 1et Yiy,(t° = 0. De plus, dans la situation initiale, p(t°) est uniforme sur le
domaine : py,, (t°) = pv,,(t°) et ainsi,

tOE
pv.,(P)ev, , (t°) = Preat ) (5.3.11)
’ ’ Vl
tOE
P, (Fev,, (%) = %é)z (5.3.12)

La condition pour que la pression reste constante sur V, , s’écrit alors,

pv,(t%) = pr.,(th)

=

(t()) _ pVC,Z(tO)EZ + S(tl - to)uO ch,Z(tO)El _ PVC,Z(tO)Ez Yl/Vc,Z(tl)(Vl - VZ) + VZ
Pvea v, Ver Vi Vs Yi,v,,(t1)(Eq — Ep) + B,
(=1

= ((1 . M) By ('~ tOup By ) Yiv, (1) (Vi = V2) +
Ve Va Vo Vi) Yiv,(t)(E1 - E2) + B,
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En développant on obtient finalement la condition,

ch,Z(tO) = pVC,Z(tl)

=3
Vz(tl - to)uOS
Y1y, (th) = 5.3.13
welt) = G G T 9)98) + (11— O)ugsV, (6313
De plus, I’'expression des bilans de masse dans notre situation spécifique s’écrit,
mi,v,, (1) = (¢ = tDueSpy, ,(t) (5.3.14)
my,(t1) = Ve pv,(8°) + (1 = )uoS(pv, , (1) = pv.,(t%)) (5.3.15)
et,
p(t’)
) = ——— 5.3.16
ch,]( ) V] TVC’l(tO) ( )
p(t’)
) = ——— 5.3.17
pV::,Z( ) VzTVC’Z(tO) ( )
donc
myv,, (¢ V(' = t9ugSTy, ,(t°
YLVC/Z(tl) — 1er,2( ) _ 2( ) 0 VC/Z( ) (5318)

my,_,(t1)  ViTy,,(£0) (Ve = (1 = t9)uoS) + (t! — t)uoSVaTy,, ()

Ainsi on peut voir que la condition 5.3.13 et 1'équation 5.3.18 ne sont égales que dans certaines
situations. Il en résulte que la condition 5.3.13, qui permet d’assurer que la pression ne varie pas,
est vérifiée seulement si les températures initiales sont identiques ou si la vitesse correspond a une
advection remplissant tout V. >, donc ne créant pas de situation de mélange dans ce volume.

Ce raisonnement met en évidence qu’indépendamment du schéma numérique utilisé, le mo-
deéle UPT implique la perte de la préservation d’un champ de pression uniforme lors du transport
d’une interface matérielle, excepté dans le cas particulier ou le champ de température est également
uniforme.

5.3.3 Description du comportement discret

Dans ce paragraphe, nous allons décrire le comportement au niveau discret. Pour cela, on considere
en 1D un stencil de trois mailles dans la situation initiale de notre cas de calcul, avec discontinuité de
densité et de température. Le maillage est cartésien uniforme. La premiere maille ¢ contient un fluide
1,1es deux suivantes, appelées c et d sont composées d"un fluide 2. Chaque fluide a une équation d’état
stiffened gas de parametres différents. Pour le bien de la démonstration, les mailles sont purement
monophasiques : Y = 0 ou 1. La considération de phases pures ou de mélange ne remet pas en cause
la présentation qui suit, c’est une complexité de manipulation qui ne sera pas prise en compte.

Le comportement discret est illustré sur la figure 41 et décrit ci-apres,

t=0: cg cd t=At: cg cd
Pg = P. = Py 5 P y 50 Jed Pg =Py # P,
— — — —
Uge= Ucd Uge = Ucd
8 c d 8 c d

Ficure 41 — Configuration discrete du transport de discontinuité, a gauche I'instant initial, a droite
apres le premier pas de temps.
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— initialement, les phases sont a des températures différentes mais dans un état qui vérifie une
pression identique dans chaque volume,

— ala fin de I'étape d’advection, la maille ¢ se retrouve composée d'un mélange de deux phases.
Sans I'équilibre de température, les phases vérifieraient alors, au sein de leurs volumes respectifs
Vi,c et V. dans la maille ¢ :

At _ p0
= PVZ,C =P,

0 _ TAt
* Tz,vz,c 2,

C’est obtenu par le caractére conservatif du moteur d’écoulement, qui permet justement de
conserver |’état initial quelque soit le schéma.

— 1’équilibre en température impose la détermination d"une température unique pour le volume.
La transformation vers une température commune est effectuée lors de 1'utilisation des fer-
metures thermodynamiques et correspond a des échanges de chaleur instantanés au sein du

volume,
Avant transformation Apres transformation
e T RREEEEELEED PAt # PO
TO

8 \»
T?

—

Dans le cas général, la température finale n’est ni Tg ni T et cela conduit a I'obtention d"un état
thermodynamique dans lequel P2 ne peut étre égal a P?.

Sauf cas particulier, la pression de mélange ne peut étre égale a la pression initiale. A priori, cette
transformation est la combinaison d’un échange de chaleur instantané et d'une différence de com-
pressibilité. Dans certaines conditions sur la compressibilité des fluides et la vitesse de I’écoulement,
il est envisageable que la transformation qui tend a équilibrer les deux températures ait un effet qui
soit compensé par la variation de pression.

5.3.4 Indépendance de la variation de pression initiale au maillage

Le principe étant exposé, on réalise maintenant 1’analyse discréte au premier pas de temps avec
notre schéma numérique, sur le stencil de 3 mailles présenté sur la figure 41 précédente. D’apres la
fermeture thermodynamique du modéle, on sait que p*! = f(p*1, e, Y{‘;l). On cherche donc
a exprimer la fraction massique de composant ainsi que la masse volumique et 1’énergie interne
spécifique de mélange en fonction des quantités initiales sur le premier pas de temps. Pour cela,
on utilise les expressions générales du schéma numérique décrit dans la partie 4. Sur la maille ¢, a
l'initialisation et avec un maillage cartésien qui vérifie S.; = Sy = S, on obtient,

(W 7)Y, = (U 7O, (5.3.19)
(W7, =70, (5.3.20)
mi =ml + AtS(pS (W 7 O)ey — p(d HO)}y) (5.3.21)
my,=m) +AtS(a) pf 8(7 O —al p) (0 7O)) (5.3.22)
it =i+ AtS(p5ed (W ) g — p2el (w0 7 C).,) (5.3.23)
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or, en utilisant le critére CFL défini par 1’équation 4.3.22 que 'on exprimera ici,

MAt = CFLAx (5.3.24)
ou M une valeur constante sur le pas de temps pour en simplifier 1'écriture. On a, avec S X Ax =V,
V.CFL
SAt = 5.3.25

Finalement, a ’aide des relations thermodynamiques qui permettent de déterminer les quantités au
premier temps,

pe = "‘;—1 =pe+ %(p;’(ﬂ’ ) eg = P TO)y) (5.3.26)
e 1_11 _ Mpled + CFL(pgeg (i 7 )i — plel(i 7)) 5.327)
e Mp? + CFL(p$ (W 7 C)L, — p2( 7 6)!,)
v - m}lc _ Mp(l)’c + CFL(a?/gpg,g(?.WG by~ a(l),cp(l)’c(_u).?)c)id) 5.3.28)
comg Mp? + CFL(p$ (W 7 C)Lg — p2(@ 7 O)} )

la dépendance au volume de maille disparait. Ainsi, pour des conditions initiales identiques et une
condition de CFL identique, p! ne dépend pas du maillage.

5.3.5 Etude dans la configuration d’intérét

Afin de déterminer si ce comportement doit étre considéré comme génant ou négligeable, on
étudie 1'advection d"une interface d’'UO2 liquide dans de la vapeur d’eau. C’est la situation initiale
de notre étude dans laquelle une goutte de corium chute dans un film de vapeur de réfrigérant. Pour
la vapeur d’eau on utilise les parameétres d’équation d’état déterminés dans la partie 4. Concernant
1’002 liquide, on récupére dans la base de données de I'International Atomic Energy Agency [74] des
ordres de grandeur pour les propriétés nécessaires, C,, ~ 800].kg™1.K™1 et p ~ 9000k g.m 3 a (3000 K,
0.1 MPa). Ne disposant pas de l'information, on conserve le y = 3.423 de l'eau liquide pour 'UO2,
ce qui permet d’obtenir C, ~ 230 J.kg~!.K~! et une pression de référence Po,(UO2) ~ 1.5x10'° Pa.
Le calcul est initialisé & pression atmosphérique Py = 10° Pa et les températures de 1'UO2 liquide et
de la vapeur d’eau sont respectivement 3000 K et 1000 K. Les valeurs limites de fraction massique
et de température sont reliées continuement a 'aide des régularisations en tangente hyperbolique
suivantes,

Xo— X
[

@2(x) = 0.5 x (1 + tanh(= . 10, (5.3.29b)

g1(x) =0.5x (1 + tanh(

) (5.3.29a)

avec xg la position de I'interface et I un parametre qui permet de définir la raideur autour du point
xo. Ainsi, les profils de température et de fraction massique sont,

Y1(x) = §1(0)Y11ept + §2(X) Y1, right (5.3.30)
T(x) = g1(x)Tie st + g2(x)Trignt (5.3.31)

La vitesse initiale est toujours de 5ms et la pression de 10°Pa, les conditions sont résumées dans le
schéma 42,

ac=0.99999999 . S ac =108

Py = 10° Pa - | @=smst Py = 10° Pa

Ty = 3000 K To = 1000 K
X =X0

Ficure 42 — Configuration du cas de transport d"une interface de corium
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On présente les résultats pour un maillage fixe Ax = 1077 et pour trois raideurs d’interface différentes
(I=2x107%1=1x10"%et! =5x1077). Les pas de temps vérifient le critere CFL et on présente les
résultats au temps réel t = 1us.

5-9 T T T T T T T T T

5.8 (] =2.1070 i i
5.7 H= 1.10:? ......... |
56 |/=5107 — 1

55 | ]

5.4 | I ]

53 g ]

5.2 '

5.1
5

Vitesse (m.s571)

9 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 0.10203040506070809 1x1073
Position (m)

FiGure 43 — Profils de vitesse a 1 us de temps réel pour le cas de transport d'une interface de corium
pour plusieurs raideurs de I'interface.

Raidir I'interface tend a générer une vitesse plus importante, cela provient d’une variation de
pression plus raide a l'interface aux premiers instants.

5.3.6 Bilan

Dans cette section, nous avons vu le comportement du modele thermomécanique dans une situa-
tion de transport diphasique avec non uniformité du profil de température sur I'interface. Lhypotheése
d’équilibre en température est responsable d’échanges de chaleur au passage de l'interface, ce qui a
pour conséquence de générer une variation de pression, ne permettant pas de retrouver la solution
d’un probleme de transport sans échanges de chaleur usuel. En effet, le probléme de transport sans
échanges de chaleur est hors du domaine de validité du modele qui, lui, est indissociable des échanges
de chaleur au travers de 'interface. Plus particulierement, ce modeéle est valide uniquement dans le cas
limite ou les échanges de chaleur entre les phases sont instantanés.

Or, la frontiére du domaine de validité de ce modele est encore confuse, ce qui rend son utilisation
délicate. Dans notre cas, il est aisé de voir que 1’'on résout une discontinuité de température puisque
l'initialisation est réalisée a partir de cette quantité. Cependant, nous pensons qu’en initialisant avec
des quantités plus complexes (densité, énergie, pression) il est possible de se retrouver dans une
situation dans laquelle on résout une discontinuité de température sans y préter attention. De plus, le
systéme d’équations bilans du modéle continu ne fait pas apparaitre de terme d’échanges d’énergie.
Ainsi, il est aisé de penser résoudre un modeéle sans échanges alors qu’il les maximise. Ces éléments
illustrent une fragilité pour identifier aisément les effets pris en compte dans les modéle a interfaces
diffuses et les situations dans lesquels ils sont applicables.

L'étude menée ici permet également de soulever une problématique plus générale qui concerne
toutes les hypotheéses d’équilibre. En effet, on rappelle que chaque hypothese d’équilibre correspond
a des échanges instantanés entre phases au sein d’un volume de contréle moyen. Cela signifie que,
au méme titre que 1'équilibre en température est susceptible de rendre le modéle thermomécanique
inadéquat pour traiter de problémes avec échanges de chaleur, I'équilibre en vitesse peut rendre le
modele mécanique inadéquat pour traiter de problemes avec échanges de quantité de mouvement
entre les phases. Il est également possible qu’il en soit de méme pour 1'équilibre en pression et les
effets de gonflement mécanique. Cette remarque est importante & prendre en compte dans la phase de
vérification-validation d"un code de calcul pour identifier avec pertinence les cas de validation adaptés

83



etinadaptés aux différents modéeles. En particulier, on remarque qu'un comportement similaire a celui
présenté ici a déja été observé avec le modele thermomécanique [51] pour des problemes de transport.
Ces comportements ont été attribués aux méthodes de résolution numérique. Cependant, il est tout
a fait probable que les modeéles employés en soient responsables.

Finalement, on souligne le fait que ces modeles doivent étre appréhendés avec précaution, a
cause des différents effets couplés répartis entre le systeme d’équations aux dérivées partielles et la
thermodynamique qui découle des équilibres.

5.4 Conclusion

Dans cette partie, I'implémentation du modeéle a 1’équilibre thermomécanique a été vérifiée et
validée. Les effets hydrodynamiques et thermiques ont été validés de maniere indépendante dans
des situations classiques de transport et de diffusion de la chaleur. Les effets couplés ont ensuite été
validés vis-a-vis de cas de validation disponibles dans la littérature. Une extension triphasique du
modele thermomécanique sans transferts de chaleur a été présentée et implémentée, les résultats 2D
permettent d’illustrer les capacités de ce type de modeéle a traiter de la forte déformation d’interfaces
et les capacités de la méthode numérique a gérer la formation d’ondes de chocs.

Dans un second temps, le comportement du modele lors d"un probléme de transport de disconti-
nuité de contact avec non uniformité de température sur l'interface a été présenté. Cela a permis de
souligner I'importance de la maitrise du domaine de validité de I'hypothese d’équilibre en tempéra-
ture et le besoin de cohérence entre la construction du modele et I'application.

En particulier, dans notre application, on utilisera généralement une discontinuité de quantités, qui
est une situation encore plus raide que celles présentées ici. On considére donc que le comportement
dumodele se répercute de maniére trop intense sur la vitesse de I'écoulement. L'hypothése d'échanges de
chaleur instantanés nous apparait trop restrictive dans le cadre de notre application. De plus, les échanges de
chaleur ayant un role tres important dans 1’explosion de vapeur, on pense qu'il faut avoir un controle
plus fin, plutdt qu'une surestimation des échanges (uniquement au passage de l'interface, qui dépend
de Ia taille de l'interface...).

Finalement, dans le contexte du développement logiciel de micro-SCONE, l'utilisation du mo-
dele thermomécanique complexifie considérablement la phase de validation. En effet, les limites du
domaine de définition du modéle sont encore confuses, et les conséquences de I’équilibre en tempé-
rature ne sont pas identifiées dans un grand nombre de situations. Cela crée des ambiguités pour
déterminer l'origine des observables et il faut alors discerner les effets du modeéle en plus des effets
liés aux aspects numériques. De plus, la validation par effets séparés nous impose de pouvoir trai-
ter de problemes purement hydrodynamiques, pour lesquels le modele a montré certaines limites.
L'ensemble de ces problématiques nous a poussé a vouloir développer un autre modéle. Toutefois, le
modele thermomécanique reste disponible dans SCONE et micro-SCONE si des applications futures
se présentent en accord avec les restrictions qu'il impose.
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Sixieme partie
Modele a I’équilibre mécanique et transferts de
chaleur

Les deux premiéres sections de cette partie reprennent la structure de la partie précédente. On
ajoutera des éléments spécifiques a l'intégration de ce modele dans micro-SCONE. La troisieme
section présente la problématique liée aux transferts de chaleur dans le modele mécanique et la qua-
trieme présente quelques cas d’application dans une configuration plus proche de notre configuration
d’intérét.

6.1 Description du modele

Le modele a 1’équilibre de vitesse et pression, appelé modele a 1'équilibre mécanique ou UP
a originellement été développé pour traiter des effets de compaction dans les milieux granulaires
[53] lors de la transition déflagration-détonation dans les explosifs condensés. Depuis, ce modéle
a largement été étendu sous une forme sans effets granulaires pour le traitement de problémes
a interfaces [75]. Cela a permis des extensions supplémentaires pour la résolution de nombreux
problémes a physiques variées tels que des problemes de cavitation, [76], d"interaction solides-fluides
en grandes déformations [77] ou plus récemment d’interaction choc-gouttes en présence d’effets
capillaires [46]. C’est la catégorie de modele la plus développée dans la hiérarchie des modeles a
interfaces diffuses présentée dans la partie 3.

Le modele diphasique que nous avons implémenté repose sur le systéme d’équations bilans 6.1.1,
présenté par Saurel et al. [75]. Il est écrit sans transferts thermiques dans un premier temps,

2
a1 C C
% +7.V(a1) _» 2(p2c5 2~ P16 2)—> (_>) (6.1.1a)
ot azplcl + a1p26,
)
ogtm +V.(a1p ) =0 (6.1.1b)
J
Ogtpz +V (az2ps1) =0 (6.1.1¢)
8p_> -
T + V(pu QU)+ V(p)=0 (6.1.1d)
JpE
% T V(ER) + V. (pi0) =0 (6.1.1¢)

On y retrouve les équations de conservation du volume et de masse du composant 1, I'équation de
conservation de la masse du composant 2 et les équations de conservation de quantité de mouvement
et d’énergie totale du mélange. Les quantités p, o et E sont respectivement les densité, vitesse et
énergie totale spécifique du mélange. Ce systeme d’équations bilans est complété par la contrainte de
saturation, des équations d’état par phase, les relations qui définissent les quantités de mélange et les
relations d’équilibre.

La contrainte de saturation s’écrit a1 + ap = 1.
Les fermetures thermodynamiques sont les équations d’état par phase, ici des équations de type
stiffened gas,

Pr = (Vk = DprCox Tk — Poo 6.1.2)

Pk
ex = Cox Tk + ,0_ + gk (6.1.3)
k

Les relations définissant les quantités de mélange permettent de lier les quantités phasiques aux

85



quantités de mélange,

p = aip1+ axpz (6.1.4)
q = Y191 + Y2q2 (6.1.5)
e =Yie1 + Yoer (616)
E=YiE1 + Y2E, (617)

(6.1.8)

N —_ —> . .
ouEy =e; + %uk.u k et Yj sont les fractions massiques des composants telles que Y} = %.

Les équilibres, ici p = p1 = py et U = u_1> = u_2>, permettent d’exprimer la pression en fonction des
quantités de mélange,

N [@1Pei | a2)y2Peop
ple —q) ( Tt o )
p= ai az

yi-1 -l

(6.1.9)

6.2 Vérification-validation du moteur d’écoulement du modéle a 1'équi-
libre mécanique

Dans cette section, nous allons présenter deux cas tests pour s’assurer de 'implémentation du
modeéle a I’équilibre mécanique dans micro-SCONE.

Pour s’assurer de I'implémentation et de la possibilité d'utiliser ce modele pour la suite de la
modélisation de I’explosion de vapeur, il est nécessaire de vérifier que le transport d"une discontinuité
de contact avec non uniformité du profil de température est réalisé conformément au comportement
attendu. Nous appliquerons ensuite le modele a un cas 2D de la littérature pour en illustrer les
capacités.

6.2.1 Transport de discontinuité de contact dans un domaine non isotherme

Le but de ce cas test est de s’assurer du comportement du code de calcul lors du transport d’inter-
faces dans un domaine non isotherme. La configuration du cas test est identique a la configuration
qui a permis d’illustrer le comportement du modele UPT dans la section 5.3. On rappelle que l'une
des raisons qui justifient 'utilisation du modéle UP est de ne pas altérer le transport d"une disconti-
nuité de contact lorsque le systéme d’équations bilans ne fait pas intervenir explicitement de termes
sources. Ainsi, ce cas test permettra d"une part de vérifier 'implémentation du modeéle a I'équilibre
mécanique et d’autre part de s’assurer qu’aucune variation de pression ou de vitesse n’est générée au
passage des interfaces.

La configuration est rappelée sur le schéma 44 et les parametres des équations d’état utilisées dans
le tableau 12. C’est un cas test diphasique 1D dans lequel les interfaces sont caractérisées par une
variation de fraction volumique.

y Co(J.kg™'.K™) P(Pa) q(J.kg™")
Eau Liquide 3.423 1231.2 8.99 x 108 -1.15 x 10°
Eau Vapeur 1.358 1247 0 1.97 x 10°

TabLE 12 - Coefficients des équations d’état pour 1’eau liquide et sa vapeur
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ajig = 0.99999999

Py = 10° Pa
Ty =500 K
alig =107 g = = ajg = 1078
Py = 10° Pa . o 7 =50 m.s7 ! N Py = 10° Pa
To =400 K To =400 K
x=0 x=02 x=04 x=1m

Ficure 44 — Configuration du cas test de transport diphasique avec température non homogeéne sur
le domaine

Remarque concernant la détermination de 1’état initial :
L'utilisation d’un modele en déséquilibre de température pose des questions pratiques supplémen-
taires, en partie des l'initialisation d"un cas de calcul. Il faut dorénavant spécifier une température
par phase. Les températures des phases en limite phase pure sont naturellement a la température
désirée pour le cas test, ici 500 K pour le liquide et 400 K dans la vapeur. Cependant, il est nécessaire
de faire un choix concernant les phases résiduelles. Pour cela, on rappelle que la seule chose qui est
attendue d’une phase résiduelle est de ne pas altérer significativement les propriétés de la phase en
limite phase pure lors du passage aux quantités de mélange. Toutefois, il n’existe pas de moyen pré-
dictif pour évaluer I'influence de cette phase résiduelle au cours d’un calcul. Il est seulement possible
d’évaluer l'erreur entre les quantités phasiques et les quantités de mélange a 1'initialisation. Pour
réduire cette erreur, on peut alors vouloir imposer des contraintes sur le fait de retrouver la densité
ou bien 'énergie de mélange identique a celle de la limite phase pure. C’est faisable en ajustant la
température de la phase résiduelle de maniére a vérifier p; = p2 = p ou bien e; = e, = e. Néanmoins,
en fonction des EOS et des équilibres considérés, il n’est pas toujours possible de vérifier ces deux
contraintes en méme temps, ce qui est le cas dans notre situation (SG EOS et équilibre de pression).
Un choix doit alors étre fait, en donnant plus d’importance a 1'une de ces deux quantités par exemple.

Il est également possible de se baser sur d’autres considérations physiques, telles que la régularité
du profil de température que I'on peut attendre, ou bien des raisons pratiques en fonction des entrées
et sorties d'un code de calcul par exemple.

Dans ce travail, nous ne proposerons que des cas présentés dans deux types de configurations
possibles concernant les températures des phases résiduelles. Dans certains cas, la température de la
phase résiduelle sera la méme que celle de la limite phase pure, correspondant a une initialisation
ol les phases sont initialement en équilibre de température. Dans d’autres cas, en particulier lors
de I'utilisation d’interfaces initialement diffuses, nous utiliserons plutoét une valeur de température
de phase constante sur le domaine. Ainsi, une phase k dans une zone ot elle est résiduelle sera a la
température de 'endroit ou k est en limite phase pure.

Pour illustrer ces deux configurations et leurs conséquences, le cas de calcul a été réalisé dans les
deux situations, les profils de température correspondants sont présentés sur la figure 46. L'état initial
est déterminé a 'aide de la pression et des températures phasiques en limite phase pure initiales,
respectivement Py = 10° Pa, Tiig0 = 500 K et Tyap,0 = 400 K. Les températures des phases résiduelles
ont été choisies suivant les deux raisonnements décrits précédemment. Les parameétres numériques
sont : Ax = 1072 et At est déterminé de maniére a vérifier le critére CFL.

Les résultats obtenus sur les pressions, vitesses et densité de mélange étant équivalents, on ne
présente que pour 1'un des deux cas sur la figure 45 a I'instant initial et au temps final t; = 0.008 s.
Les résultats obtenus sur les températures phasiques sont présentés sur les figures 46 aux mémes
instants.
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FiGure 45 — Transport d"un volume de fluide dans un milieu de densité différente avec discontinuité
de température initiale sur le domaine avec le modeéle a I'équilibre mécanique.

Les profils de pression et de vitesse restent constants et la densité est advectée a la bonne vitesse,
ce qui est conforme aux résultats attendus avec ce modéle.
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F1GURE 46 — Profils de température pour le cas de transport avec non uniformité de la température sur
le domaine. A gauche, la température de la phase résiduelle est initialement a la méme température
que la phase majoritaire. A droite, la température de chaque phase est initialement constante sur le
domaine.

Les profils de température présentent des comportements différents en fonction de 1'initialisation
du calcul. Dans le premier cas, en équilibre initial des températures, on voit I'influence de la diffusion
de l'interface sur les profils de température finaux. Les écarts entre les températures des deux phases
sont voués a disparaitre avec le raidissement de l'interface. Dans le second cas, on peut voir que les
températures sont inchangées au cours du temps.

Les deux comportements sont cohérents et valides puisqu’ils n‘ont pas démontré d’influence sur le
comportement du mélange. En pratique, on préferera utiliser un équilibre des températures initiales
dans des cas présentant une interface discontinue a I'initialisation mais des températures constantes
sur le domaine lors de cas avec une interface initialement diffuse.

Finalement, ce cas test a permis de s’assurer de pouvoir réaliser un cas de transport avec non
uniformité du profil de température sans générer de variation de pression au passage de 'interface.
Il a également permis de soulever la question du choix de 1’état thermodynamique initial des phases
résiduelles.

6.2.2 Implosion hydrodynamique

Le but de ce cas test est de s’assurer de I'implémentation dans 1’architecture parallele de micro-
SCONE et d’illustrer les capacités du modele UP dans un cas multi-dimensionnel.

Ce cas de calcul est emprunté a la série de cas tests de validation du code de calcul HERACLES?,
développé par I'IRFU 8 et traite de la formation d"un jet axial monophasique. La configuration initiale
est représentée sur le schéma 47. La région bleue est en surpression par rapport a la région rouge. Les
ondes de choc qui vont se former et leurs différentes réflexions dans le domaine vont former un jet
selon l'axe y = x.

7. http://irfu.cea.fr/Projets/Site_heracles/
8. http://irfu.cea. fr/dap/
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y=1

a1 =108
ay = 0.99999999 Pg f } Za
Py=04 Pa y2 =1
y1=14

x=0 x=1
Ficure 47 — Configuration du test de validation d’implosion hydrodynamique

C’est un cas monophasique, pour lequel on utilise tout de méme la description diphasique de 1’archi-
tecture de micro-SCONE i.e. le fluide initialement dans la zone en dépression sera considéré comme
étant le fluide 1 et le fluide initialement dans la zone en surpression sera considéré comme étant le
fluide 2. Les équations d’état sont des équations d’état gaz parfait dont les parameétres sont identiques
y1 = y2 = 1.4. Concernant les parametres numériques, le maillage est cartésien et le domaine est
composé de 500 mailles dans chaque direction donc Ax = Ay = 2 x 1073 et At est calculé de maniére
a assurer le critere CFL. Le calcul est lancé en paralléle sur 4 processeurs qui traitent chacun un quart
du domaine.

La figure 48 présente le contour de fraction volumique du fluide 1, initialement en dépression,
aux instants t = 0.255,0.55,0.75s et 1 s.
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FiGure 48 — Formation d’un jet lors du cas test d’implosion hydrodynamique monophasique

La formation du jet selon 1’axe y = x est bien retrouvée. La symétrie semble étre conservée et
aucun artefact lié a l'utilisation du calcul paralléle n’est observé. Cela permet de vérifier et valider
l"utilisation de ces différents outils avec le modele a 1’équilibre mécanique.

Concernant la structure du jet, elle est fortement dépendante de la diffusion numérique, on ne
retrouve ici que les caractéristiques globales, conséquence de 1'utilisation d'un schéma d’ordre 1.
Encore une fois, le passage a un ordre plus élevé ou le raidissement des interfaces devrait permettre

I'obtention des structures plus fines de 1’écoulement.
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6.3 Transferts de chaleur dans le modéle a I’équilibre mécanique

Dans le cadre de 1’étude de l'interaction corium-réfrigérant, les transferts de chaleur sont indis-
sociables des effets hydrodynamiques [7]. Il nous faut donc disposer d'un modele capable de traiter
des transferts de chaleur. Nous allons nous intéresser ici a 1’élaboration d’un tel modéle.

Cette section se décompose de la maniere suivante,

— le premier paragraphe a pour but de rappeler succinctement la forme générale d'un modele
multiphasique moyenné puis le modele réduit en équilibre de vitesse et de pression avec transfert
de chaleur,

— le deuxiéme paragraphe décrit les modélisations des termes de transfert de chaleur de la litté-
rature,

— le troisiéme paragraphe aborde les problématiques de discrétisation des modeles existants.
Nous verrons les contraintes liées a 1'initialisation d’un cas de calcul et a la “‘cohérence’ des
termes discrets. La nécessité de disposer d'un nouveau modele continu sera abordée,

— le quatriéme paragraphe présente une proposition de modélisation qui permet de prendre en
compte une situation plus générale,

— les paragraphes suivants présentent tour a tour la discrétisation puis la vérification de I'implé-
mentation des équations d’énergie et de volume obtenues dans le but de valider la modélisation
proposée,

— le dernier paragraphe présente un bilan de la section.

Les développements qui sont faits ici sont spécifiques au diphasique et ne doivent en aucun cas
étre transposés directement & un écoulement multiphasique général. Cependant, on abordera autant
que possible les termes sous I’angle de leur signification ou de leur interprétation pour apporter des
informations utiles a 1’extension du raisonnement en multiphasique.

6.3.1 Modéles a équilibre de vitesse et pression avec transferts de chaleur

A notre connaissance, les modeles en équilibre de vitesse et pression qui abordent de la maniere
la plus complete les transferts de chaleur sont ceux proposés par Labois [50] et Petitpas et al. [44].
Le premier introduit une forme trés générale des transferts de chaleur tandis que le second décrit de
maniere plus précise les phénomenes mis en jeu et porte une attention particuliére a leurs expressions.
Ces deux modeles ont pour point de départ le modele 6.3.1 qui est ici présenté sous une forme
simplifiée (sans changement de phase ni effets du déviateur des contraintes). De plus, le terme de

- —
transfert de chaleur est conservé sous sa forme moyennée Xy V.(¢) obtenu par la démarche décrite
dans la partie 3.

% - BV () (6.3.1a)
d

Ogtp Ly Viapi) =0 (6.3.1b)
8a1p1u_1> - - -

T + V(Oc1p1u—1> ® u_1>) + V(a1p1) + P11 V(a1) =0 (6.3.1C)
dai101E 0J —

% +V-(041(P1E1 +p1)ur) + Pl,I'% + X1V-(¢1) =0 (6.3.1d)
d

O;th 2 4 V. (azpai3) = 0 (6.3.1¢)
30(2,0272) = - —

— V(azpati; ® 13) + V(azpz) + par. Viaz) = 0 (6.3.1f)
das0oE Jd =

% +V~(042(P2E2 + p2)itz) + Pz,l-% + sz-(ﬁbz) =0 (6.3.1g)
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Les termes indicés I représentent les termes interfaciaux [50, 51, 52, 53, 75, 78]. En suivant la procédure
proposée par Labois [50] pour déterminer un sous-systeme dans lequel les différentes phases évoluent
en équilibre de pression et de vitesse, le systéme diphasique obtenu est le suivant,

T (X1 V(@) — aaTa(Xa V ($2))

2

a C
9N LV (o) = —P22 () - . . (6.3.22)
ot 10205 + a2p1c] axp1cy + a102C5
P
% +V.(a1p17) =0 (6.3.2b)
P
% +V.(a2p57) = 0 (6.3.20)
8p7 = 5 5 =
P
% V() +p V() + (X4 V(D)) + X2V .(42)) = O (6.3.2¢)

avec p = a1p1 + azxp2 la densité de mélange, e = Yie1 + Yseo I'énergie interne spécifique de mélange
et,

Pe _ dex
Pk P Pk Yk
2 _ _ Pk _ Ik
Cp = Tor . e = o (p + Poo ) (6.3.3)
apk Pk
0
Ty = vk aL;]; =(-1 (6.3.4)

Pk
cx la vitesse du son de la phase k et I, son coefficient de Gruneisen.
6.3.2 Modélisation des termes de transfert de chaleur dans la littérature

Ey—
Concentrons-nous maintenant sur la modélisation des termes de transferts de chaleur X V.(¢x).
On rappelle que ce terme traduit I'ensemble des transferts de chaleur avec la phase k présente dans

le volume moyen. Il peut également s’écrire sous la forme V.(qu;:) - qu).V(Xk). Le premier terme
traduit les effets de diffusion de la chaleur au sein de la phase, on parlera parfois de transferts intra-
phase. Le second terme traduit les échanges de chaleur entre les phases sur l'interface, on parlera
parfois de transferts inter-phases. Dans ses travaux, Labois [50], propose de modéliser ces termes de
la maniére suivante,

V.(Xehr) - bV (X)) ~ V.(axdr) + Ok (6.3.5)

La relation d’interface qu'il propose permet d’écrire,

> Qei=0 (63.6)
k

Finalement, apres avoir introduit la notation Q1,; = —Q2,; = Qy, la fermeture entropique du modele
permet de modéliser Q; comme un terme de relaxation Qr ~ Hyeax(T2 —T1). Le systéme 6.3.2 devient,
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- - - -

day arpac: o (0‘2r1 V.(a1¢1) — a1l V.(aad2) — (ol + a1l2)Hyerax (T2 = Tl))
—+V(a1u)— 5 2 2V.u)— 5 5
ot 10205 + a2p1c] azpicy + a1p2C5

(6.3.7a)
0
% +V.(a1p1) =0 (6.3.7b)
0
% £V (a2pa ) = 0 (6.3.70)
Ip il
7+ V(pu ® u)+ V(p) (6.3.7d)
0
ai: +V.(peR) +p V(1) +7(a1${) + V. (a22) = 0 (6.3.7¢)

Dans leurs travaux, Petitpas et al. [44] introduisent la notion de fluctuation du flux de chaleur a
l'interface en s’inspirant des travaux de Chinnayya et al. [54] et expriment,

V.(Xehr) - 1.V (Xe) ~ V (axdr) — Q1. V () — H(T; — T (6.3.8)

Le premier terme représente toujours les effets de diffusion, le second les échanges de chaleur entre
les phases sur l'interface et le troisieme la contribution des fluctuations du flux de chaleur a l'interface
autour de sa valeur moyenne. A 1'aide de la relation d’interface suivante,

— —
Z Qr.V(ay) + H(T; = Ty) =0 (6.3.9)
k
le systeme 6.3.2 devient,
da 1,0202
L4V (a7l) = L__V.(@)
ot alpzc +a2plc
- e
(042T1 \% -(041(1)1) — T,V -(042(1)2) — (a2l + a1I2)Q1. V(a1) — (a1 + arT2)H(T, - Tl))
- : . (6.3.10a)
azxp1c7 + a1p26,
0
BV wpr) =0 (6.3.10b)
0
221V (azpa ) =0 (6:3.10c)
dpu
T + V(pu QU)+ V(P) (6.3.10d)
0
L+ Y (pe) +pV (1) +7(a1q7{) +V (a22) = 0 (6:3.10¢)

La différence avec le modele proposé par Labois étant finalement une contribution supplémentaire
dans I"équation d’évolution de la fraction volumique. Les autres équations bilans sont identiques, en
particulier I'équation d’énergie de mélange.

6.3.3 Conséquence directe de la discrétisation des termes de transfert de chaleur existants

Dans les modeéles existants pour traiter des transferts de chaleur, les termes qui interviennent
dans I'équation d’énergie sont uniquement des termes de diffusion. Ces termes traduisent, au niveau
continu, les transferts de chaleur au sein d’une phase. Ainsi, ces modeles ne sont pas congus pour
prendre en considération les échanges entre les différentes phases. Cela pose un probléme dans une
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partie des situations qui nous intéressent dans lesquelles la mise en mouvement du fluide dépend
uniquement de ces échanges, comme dans la situation représentée sur le schéma 49.

Pour illustrer le probléme, nous considérons une situation stable diphasique (vitesse nulle, pres-
sion constante) avec discontinuité de température entre les phases. Comme nous 1’avons vu dans la
section 5.2.3, ce sont les transferts d’énergie qui permettent la variation de pression des différentes
phases et la génération d'une dynamique. Ainsi, nous n’allons considérer que I'équation d’énergie
et identifier les limitations liées a cette modélisation, dans le cadre ou les échanges d’énergie entre
phases sont nécessaires. Cette équation d’énergie interne, identique dans les deux modeles présentés
dans la section précédente s’écrit,

d - —
8&: = - > V(o) (6.3.11)
k

et devient avec la méthode des volumes finis,

dpe —
/VC —rdv = —/SC Z apr.11edS (6.3.12)

puis, discrétisé selon le schéma usuel en temps et en espace,
n+l ,n+1 n At n =
Pl = plel = T % D DAl g * Seax By T (6.3.13)
c
cd k

Le flux de chaleur au sein d’une phase k sera modélisé par la loi de Fourier en assurant, au niveau
discret, la continuité du flux de chaleur entre les mailles,

n n
Meria [ Tea=Ti,
Ake + Ak \ || 23— 20 ||

B T~ 2 (6.3.14)

Le dernier terme a discrétiser est a4 qui doit représenter la fraction volumique de la phase k sur
la surface cd. On pourrait vouloir utiliser ay 4 la valeur duale, cependant nous allons voir ici que
ay cq4 doit vérifier certaines contraintes et que cela a des conséquences problématiques. Le schema 49,
présente la configuration initiale dans laquelle les échanges de chaleur entre les deux limites phases
pures agissent comme un moteur thermique de I'écoulement. La maille c est la maille d’'intérét et on
nomme les mailles g et d respectivement situées a gauche et a droite de c.

s cd

Phase 1 Phase 2

g c d

Ficure 49 — Configuration initiale dans laquelle les échanges de chaleur doivent agir comme moteur
thermique

La phase 1 est en contact avec la phase 2 selon la surface cd. Ainsi, dans la maille ¢, I"équation d"énergie
s’écrit,
Vv n+l ,n+1 =V.p"e"
c pc ec - C.Dc ec
— —
n no = n no
— At * (allcgscg ¢1,cg Neg + 0‘1,cd56d ¢1,cd'”fd)

- —
— At = (a  Scgd) o licg + Oy Sca B} go11cd) (6.3.15)
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Or, les expressions de 8?6 g T g et (_1)>gc g T ¢4 qui s’écrivent selon 1'équationn 6.3.14 font alors inter-
venir respectivement Tl”, 4 et T, . qui sont les températures des phases résiduelles dans les volumes en
question. N’ayant aucun controle sur I'état des phases résiduelles, il nous apparait difficile de justifier
la prise en compte de ces termes pour faire évoluer I'énergie interne du mélange, ce qui impose la
contrainte afc i= aglc ; = 0. Cela se traduit par I'absence de transfert d’énergie entre les phases pures.
De maniére plus générale, cette approche ne permet pas de traiter les transferts d’énergie a partir
d’une initialisation de calcul dans lequel les phases pures sont séparées.

On retiendra les points suivants,

— selon la discrétisation adoptée, il existe des contraintes liées aux échanges avec les phases
résiduelles,

— cette approche ne permet pas de disposer d’'un moteur thermique lorsque deux mailles de phase
pure différentes sont en contact.

6.3.4 Proposition de modélisation des transferts de chaleur
Dans le but de faire apparaitre 'ensemble des transferts, on propose de décomposer le terme de

transfert moyen XkV(qE: ) en une somme de trois contributions,
— des effets de diffusion intra-phase inter-volumes,
— des échanges inter-phases inter-volumes,
— des échanges inter-phases au sein du volume.

Cette décomposition se distingue des modélisations précédentes par utilisation d"un terme d’échanges
inter-phases inter-volumes. Pour I'écrire, on considére l'intégration du terme de transfert de chaleur
sur un volume de controle. Ainsi, en introduisant les double indices kk ou kj pour indiquer la nature
des phases impliquées, on propose la formulation suivante,

N — — —
/ XV (pr)dV = / Drr-rrdS + Z / Or;-TkpdS + br;-15dS (6.3.16)
Ve Se,kk Sekj

j#k c Sint kj

Cette formulation ne s’exprime que sous une forme intégrale car elle fait apparaitre une inter-
dépendance des surfaces de transfert, les différentes surfaces qui interviennent sont représentées
sur le schéma 50.

interface

Phase k

Se
____

Ficure 50 — Représentation des différentes surfaces qui interviennent dans la formulation des
échanges de chaleur proposée.
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En effet, la surface d'un volume est une partition des surfaces sur lesquelles on retrouve les
effets de diffusion intra-phase S, i et les échanges inter-phases S x;. La surface d’échange intérieure
Sint kj, elle, est indépendante, inconnue et peut étre quelconque a priori. Seule la définition du type
de probleme que 'on cherche a résoudre (probléme a interface, inclusions, milieux homogenes...)
permettra de donner des indications sur la topologie interne de 1’écoulement dans le volume et
proposer une modélisation de cette contribution intérieure. C’est cette contribution qui est exprimée
sous la forme d’un terme de relaxation dans les modeles de la littérature. Pour la suite de ce travail,
sous I'hypothése de continuité du flux de chaleur sur les différentes surfaces, on propose d’exprimer
deux types de relations d’interfaces,

— une relation d’interface interne,

brmdS=— [ pndS 6.3.17)

Sintkj Sint,jk

— une relation d’interface a la surface du volume, appelée relation d’interface externe. On 1’écrit,
en appelant ext I'ensemble des volumes partageant une surface commune avec le volume c,

/ ) MrdS = - in-mdS (6.3.18)
S Jkj S

c ext,jk

L'écriture du terme de transfert de chaleur que 'on propose permet de faire intervenir un terme
supplémentaire par rapport aux modélisations existantes. Cela permet en particulier de disposer du
moteur thermique dans la situation qui nous intéresse, a savoir deux phases en limite phase pure
initialement en contact. Nous allons maintenant voir la discrétisation et la vérification de 1'implé-
mentation de I'équation d’énergie puis de I'équation de transport de volume qui découlent de cette
modélisation.

6.3.5 Formulation discréte des transferts de chaleur dans I’équation d’énergie

Pour décrire la formulation discrete des transferts d’énergie, on se place dans le cadre ou seuls les
effets thermiques sont pris en compte, I'équation d’énergie de mélange 6.3.2e s’écrit alors,

dpe - —
== ; X V.(¢r) (6.3.19)
et devient, avec 1'utilisation de la méthode des volumes finis sur un volume de contrdle V,
dpe
Trav=-% / rrTrdS + Z/ xS (6.3.20)
Ve X Se kk j#k Sekj

et on obtient I'évolution de 1’énergie de mélange au niveau discret,

At - -
+1 ,n+1 E E - E -
p? e? = p?e? - v * Slrclk,cd (Pkk,cd- N kk,cd + (SZj,cd (ij,cd- n kj,cd) (6.3.21)
c °
cd k j#k

. . L. P — - —
avec la loi de Fourier pour écrire ¢ kxcq- 1 kk,cd € @ kjcd- 1 kjeds

T, - T}
— - Ak,c/\k,d k,d k,c
— . 6.3.22
¢kk,cd kke,cd Ake + Ak (“ x_d) _YC) ”) ( )
‘ T" —T"
> /\k,c/\],d Jd k,c
I 6.3.23
qjk],cd 1€ Ake+Aja (HX_d)—z ||) ( )
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soit, en diphasique,

n+l_ n+1 _ n,n
chc €c _VCpc €c
— N — N
— At * Z St1cd P11,cd-M11,cd + STy g P12,cd- M 12,cd (6.3.24)
cd
— — - N
— At * Z 5% cd P22,cd-W22,cd + Sy g P21,cd- 1 21,cd
cd

A noter que l'on fait intervenir les surfaces d’échange S, , et S}, ; devant les flux de chaleur intra-
phase et non plus la surface totale comme c’était le cas dans la section précédente. De plus, on rajoute
la notion temporelle pour traduire le fait que ces surfaces sont susceptibles de varier au cours du
temps. Conformément a la formulation du modele proposée, 1’évaluation discréte des différentes
contributions ne peut se faire de maniére indépendante. Cependant, au niveau discret, nous n’avons
pas acceés aux surfaces d’échanges. Il est alors possible de chercher a les reconstruire, ou de faire une
hypothése sur la topologie.

Par exemple, dans le cas d'un probléeme avec des inclusions de taille plus faible que la taille des
volumes moyens, il peut convenir de considérer que les surfaces d’échanges intérieures seront tres
majoritaires devant les surfaces extérieures, permettant de les négliger. Une fermeture adaptée doit
alors étre proposée, en stipulant une topologie (bulles sphériques, fragments cylindriques ...) et uti-
liser la modélisation des transferts en accord (échanges convectifs avec corrélations adaptées a des
géométries sphériques...). Lorsque 1'on traite de problémes a interface, on fait I’approximation que
I'échelle considérée permet de capter toutes les déformations de I'interface. C’est-a-dire que locale-
ment & un volume de contrdle, l'interface est plane. L'interface réelle est donc raide et positionnée
au sein d’un volume de contréle ou bien a sa surface. On rappelle que l'origine de la diffusion de
'interface n’est que numérique, nous ferons donc 1’hypothése suivante,

Hypothése : Linterface numérique est ‘étagée” entre les phases. Dans chaque direction, indépen-
demment les unes des autres, les phases sont organisées de maniere ordonnée.

Par exemple, dans une direction de I'espace cartésien, le schéma 51 illustre la représentation retenue
pour décrire numériquement la transition entre les limites phases pures. En introduisant les doubles
indices discrets sur les phases de maniere a indiquer les phases impliquées, S”, |, est la surface entre
c et d dans laquelle la phase 1 de ¢ est en regard avec la phase 2 de d a Vitération 7.

ch,Zl Scint Scd,22

7

Phase1  Sgc Scd 2 Phase 2

S
el Sain

Scat

FiGure 51 — Schéma illustrant la représentation "étagée’ de 1'interface numérique diffuse.

Ainsi, on peut écrire le partitionnement d’une surface,

Sta = St1ea ¥ Smea T S1aca + So1ca (6.3.25)
et la condition d’interface externe,
S12,cd = S21,dc (6.3.26)
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De plus, en faisant cette hypothese, on impose des contraintes supplémentaires sur les configurations
possibles. En particulier le fait que les deux surfaces d’échange inter-phases ne peuvent pas co-exister,

S?’l

21,ed Sifz,m =0 (6.3.27)

et que les différentes surfaces d’échange peuvent s’écrire, a 1’aide de considérations purement géo-
métriques,

S?Z,cd + S;l,cd :” a;l,d - a117,c “ *S?d (6328)
Sty e = 0.5+ (af, +af = Il o, = at 1) 52, (6329
Sy,ca =05 (aZ,d +ay —lay,—a3, II) * S (6.3.30)

: n _ N
Le signe de o) , — )

phase étrangere de I'autre volume. Si «

donne alors une indication sur la phase en présence qui échange avec la
no_ o n 74 ; _ n
k4 — @ . > Oalors la surface d’échange inter-phases est Sjk,c i
L'existence dans le volume c de la surface SZj .4 pour I'échange inter-phases inter-mailles peut étre

conditionnée par l'indicatrice,

al —a?
0.5%[1— —d ke _ (6.3.31)
laf s —ai. |

. . on
qui vaut 0 ou 1, si af , -

a; . # 0. Uexpression se désingularise pour finalement écrire les surfaces
d’échange inter-phases, '

Sl gt 14~ % n
e W P | A
— 0.5+ (|| o =l (), - a;c)) £ SN (6.3.32)
et,
Shea =05 (Il @by = a3 Il (a3, - ) + ST, (6.3.33)

Cette formulation assure de ne pas avoir d’échange avec une phase résiduelle ainsi que la conser-
vativité de 1’énergie. Elle est valable au cours du temps et dans chaque direction de 1’espace. Le
modele discret obtenu est équivalent au modéle discret proposé par Petitpas et al. [44]. Cependant,
il est ici basé sur une modélisation des échanges de chaleur au niveau continu qui prend en compte
les contributions inter-phases inter-volumes puis une description discrete dans laquelle la diffusion
de l'interface n’est vue que comme la conséquence de la diffusion numérique et ne traduit aucun
phénomene physique. Les contraintes que 'on impose au niveau discret sur la partition des surfaces
d’échange ont pour but d’assurer une compatibilité avec les phénomenes physiques que 1'on traite.
Cette représentation permet en particulier de retrouver, en 1D, la méme surface d’échange que si
I'interface était parfaitement raide. En multi-D, cela correspond toutefois a une approximation et
nous n’aurons nécessairement pas la méme précision dans des directions différentes du repére car-
tésien. Ces imprécisions sont inhérentes a 1'utilisation d'un maillage fixe indéformable et non a la
représentation proposée.

6.3.6 Validation du modele, vérification de I'implémentation de la forme discrete de
I’équation d’énergie

Le but de ce cas test est de valider les échanges thermiques entre phases et de vérifier 1'implé-
mentation des effets de diffusion de la chaleur dans le modele UP. C’est un probleme de thermique
dépourvu d’effets hydrodynamiques. Les solutions de référence qui existent pour des problemes de
mur semi-infini avec une condition aux limites de température ou de flux imposé ont été présentés
dans la partie précédente. Nous verrons ici le probleme de contact de deux murs semi infinis. Deux
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configurations seront proposées. La premiere, avec une interface raide permettra de s’assurer que
I'on est capable de traiter des échanges inter-phases inter-mailles. La seconde, avec une interface ini-
tialement diffuse, permettra de vérifier que notre modele permet de traiter correctement ’ensemble
des transferts de chaleur au travers d’une interface proche de celles rencontrées lors de cas de calculs
plus complexes. La configuration initiale, décrite sur le schéma 52 est diphasique pour s’assurer que
les échanges entre les phases sur la discontinuité initiale sont bien retrouvés.

a1 = 0.99999999 a; =108
Ty = 3000K To = 1000K
Py = 10°Pa Py =10°Pa
x=0 x =0.01 x =0.02

Ficure 52 — Configuration du cas test de vérification-validation des effets de conduction de la
chaleur entre deux murs semi-infinis avec le modele UP.

Les coefficients des équations d’état pour les différents fluides et leur conductivité thermique, consi-
dérée constante, sont présentés dans le tableau 13.

y Co(Jkg™L.K™Y) Peo(Pa) AW.m™ 1K)
Liquide 4.4 1000 6 x 108 10 000
Vapeur 1.4 100 0 100

TaBLE 13 — Parametres des SG EOS du liquide pour les tests de conduction

Le domaine de calcul mesure 20mm et les résultats sont présentés a 10us. Les parametres numé-
riques sont Ax = 5x 107 et At = 10710, ce qui permet d’assurer le critere de stabilité CFL;, < 0.5
défini tel que,

maxy(D At
max DAt _ ey (6.3.34)
Ax?
avec Dy, = Ak 1a diffusivité thermique du fluide k dans sa limite phase pure. Les conditions aux
, PxCok q p p

limites sont des conditions de symétrie. La température des phases résiduelles est prise de maniere
a ce que la température soit constante sur le domaine par phase. Les comparaisons entre la solution
analytique et le résultat du calcul réalisé avec micro-SCONE sont présentées sur la figure 53.
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Ficure 53 — Profils de température pour le cas de conduction de la chaleur entre deux murs semi-
infinis avec une interface initialement raide au temps t = 10us. Le premier graphe présente les
différents profils sur le domaine complet, les graphes suivants présentent les profils de part et d’autre
de l'interface. Le nombre de points affichés a été réduit pour plus de clarté.

L'accord entre la solution exacte et les profils en limite phase pure est satisfaisant. Concernant les
phases résiduelles, le liquide dans la limite phase pure vapeur est peu affecté. Cependant, la vapeur
dans la limite phase pure liquide voit sa température atteindre ~ —20000 K. Bien que surprenant, ce
comportement n’a pas de répercussions sur le reste du calcul. Cela n’entre pas en contradiction avec
ce que l'on attend de la phase résiduelle, qui est de ne pas avoir d’influence sur le comportement
général, donc ce comportement sera considéré comme acceptable.

Les résultats du cas test réalisé avec une interface initialement diffuse sont présentés sur les

graphes de la figure 54. La diffusion initiale de 1'interface est réalisée sur la fraction volumique et suit
une tangente hyperbolique, décrite par le systéme 5.3.29, avec [ = 107%.
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Ficure 54 — Profils de température pour le cas de conduction de la chaleur entre deux murs semi-
infinis avec une interface initialement diffuse au temps t = 10us. Les graphes du haut représentent
les profils de température de part et d’autre de l'interface avec une légere zone de recouvrement. Le
troiséme graphe présente le comportement autour de l'interface. Le nombre de points affichés a été
réduit pour plus de clarté.

Les résultats obtenus sont en bon accord avec la solution exacte, en particulier en 1’éloignant de
I'interface, ce qui signifie que les transferts de chaleur globaux sont bien retrouvés. Sur l'interface, les
températures phasiques prennent des valeurs qui restent cohérentes et encadrent la solution exacte.
Il est difficile de juger plus spécifiquement du comportement sur l'interface. Cependant, aucune
observation ne laisse présager un défaut particulier.

Finalement, les résultats obtenus pour le probléme de conduction de la chaleur entre deux murs
semi-infinis sont satisfaisants et permettent d’avoir une certaine confiance dans le modéle et la dis-
cretisation proposés.
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6.3.7 Formulation discréte de ’équation de transport de volume

On reprend 1'équation d’évolution de la fraction volumique dans le modéle UP avec transfert de
chaleur 6.3.2, qui s’écrit en diphasique,

(062T1(X1V-($1>)) - 041F2(X2§)-(<172)))

2
day = a1p2C -
—at1+ ) 2 V.(i)- . .
1026, + azp1C7 azp1C7 + a1P2C,

Avec la méthode des volumes finis et la modélisation proposée, on a,

2
a C
2 4y ——/ V.(alﬁ)dV+/ 1
Ve Ve

Ve ot a1p2c2 +a2p1c1

arl’y — — —_—
- ) 7 * ( qbu.nndS + (]512.1’112615 + / (Plz 1’1126[5)
012P1C1 + alPZCZ Sc11 Sca2 int,12
aln

2 2
azp1C7] + a1P26,

( 22T + gb_m’.ads+/ o171 21d5) (6.3.35)
Sc 22 SC 21 int,21

On peut écrire au niveau discret,

n
2
(Ofl,c pZ,c CZ,C)

Vlrfz—l :VCOC?,C — AtVC Z (0‘1 )HPw (—> )n+1s ; m R 2(7 n )”+1S
cd (al,CPZ,cCZ/C) + ((XZ,cPl,cCllc) cd

n
At (0(2,51—'1,5) S S
B ,\" 5 n*z 11cd¢11cd”11€d+ 12cd¢12cd”12cd+ 121nt¢121ntn121”t
(Ofl,cp2,cczlc) + ([XZ,CPl,cCl,C) cd

n
At (al,cl”z,c) S S
+ Y ) n ¥ 22cd¢22cd ”ZZCd+ 21cd¢21cd ”2lcd+ 21mt¢21mt ”211ﬂf
(al,cpz,cczrc) + (az,cpl,ccllc) cd
(6.3.36)
avec la condition d’interface interne,

St _sn g 6.3.37

12,int 12 int: TZ 12,int = 21,int 21 int* n 21,int ( i )

En regroupant les termes d’échanges internes grace a la relation 6.3.37, ’expression discrete devient,

n
2
(al,cPZ,cczlc)

Vlnlz—l :VCaT,c _ AtVC Z (al)ulﬂw )n+1S 2(7 n)n+1S

n
cd (a],cpZ,ch,c) + (OCZ,C‘DLCC%’C) cd
n n
(al,CFZ,c) + (052,cr1,c)

n
2 2
(al,cpz,cczlc) + (OZZ,CPLCCLC)

At (0(2 cl“l C)n e — — -
7 ’ n n n n
- » \" >\ Z (Sll,cd Prrca- M 11ed + 5100 Pz ca- 12rcd)
(al,cPZ,cczlc) + ((Xz,cpl,cCLC) cd

— At =

n -
7512, int P12, int- 1 12,int

At (a1,Ta,0)" — -
- - n - n n -
TV U Z(SZZCd 22 cd- 7122,cd+521/Cd(¢)21lcd.n21lcd) (6.3.38)
(al,cpzccu) + (az,chCcllc) cd

Dans cette expression, les contributions des échanges internes ne se compensent pas. En effet, I'énergie
échangée en interne va contribuer a l'expansion d’un fluide et la compression de l'autre. Cette
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expression fait également apparaitre le terme d’échange intra-maille S’
déterminer.

En reprenant sans précaution la forme étagée de l'interface proposée alors, en 1D, la surface
d’échange interne est constante et égale a Ax sur tout le domaine. En limite phase pure, on retrouve la
problématique des échanges avec la phase résiduelle soulevée dans la section 6.3.3, ce qui ne convient
pas. Or, on rappelle que cette forme n’est qu'une représentation du comportement réel. En pratique,
dans une situation o1 interface réelle est contenue dans un volume de controéle, alors I'interface étagée
fait intervenir des échanges inter-mailles qui n’existent pas. Cependant, si le profil de température
est régulier, ces échanges inter-mailles sont une approximation cohérente des échanges intérieurs
réels. Il est possible de faire une analyse géométrique pour estimer l’erreur sur la surface d’échange
en fonction du maillage et une analyse sur la régularité du profil de température pour l'erreur sur
les températures qui interviennent dans les mailles adjacentes. Dans une situation ot1 I'interface est
confondue avec la surface d’un volume de contrdle, les termes inter-mailles sont naturellement une
bonne approximation de la surface d’échange. Finalement, dans le cas de problemes a interfaces et avec
la représentation étagée de l'interface numérique, les échanges inter-mailles permettent de retrouver
une bonne approximation de 'ensemble des échanges internes et externes. Ainsi, on considére que
le terme d’échanges internes discret peut étre négligé. Finalement, la forme discréte de I’équation
d’évolution de la fraction volumique est,

. /3
12,int 12 int” 1’l 12,int qU il faut

n
2
(al,cpz,cczlc)

VI =Vead = AtVe| D (o) (0 ) Sea —
cd (al,CPZ,cC2lc) + (CVZ cP1,cC] c)

At (a2,T1,0)"
- o\ ) ”*Z( 11cd¢11cd”116d+512cd¢12cd ”12611)
(al,cPZ,cczlc) + (OZZ,CPI,CCLC) cd

At (a1,cT2,0)" g gn sno@n 3 6.3.39
S\ 5\ Z 22,cd ¢22,cd' M22,cd + 531,04 P21 ca- 1 21,cd (6:3.39)
((XLsz,CCz,C) + (062,(:,01,(:01,6) cd

Z(—> )n+15

On voudrait résoudre cette équation pour les deux phases, cependant cela ne permet pas d’assurer
que les volumes calculés puissent étre contenus dans V.. Pour s’assurer de vérifier que ay € [0, 1]
et 2y ax = 1, on se base sur la signification premiere de aj qui est d’étre la proportion de phase
k dans un mélange. Ainsi, on dira que I'équation 6.3.39 ne permet pas d’obtenir V”:l mais V* e
le volume que devrait occuper la phase 1. On calculera cette équation pour les deux phases, ce qu1

permet d’obtenir V; ;”1 et V) f“ et on détermine aZ“ la proportion en volume de la phase k,
, ’ e

*,n+1
1_ k,c
i

ic
puis, les volumes phasiques au sein du volume V. sont déterminés avec I'équation suivante,
Vit = Veapt! (6.3.41)

ce qui permet de vérifier la contrainte de saturation. Le besoin de revenir a la signification initiale
de la fraction volumique peut traduire 1’absence de la prise en compte de certains phénomeénes dans
I'équation 3.5.14 de aj qui a été postulée dans la section 3.5.

6.3.8 Validation du modéle, vérification de I'implémentation de la forme discréte de
I’équation de transport de volume

Le but de ce cas test est de valider 1'utilisation du modéle a 1’équilibre mécanique avec transferts
de chaleur pour traiter de problémes couplés thermo-hydrodynamiques. La différence avec le cas test
précédent est la résolution du systéme diphasique complet avec, en particulier, I'équation d’évolution
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de volume. La configuration de ce cas test diphasique est identique a la configuration décrite dans la
section 5.2.3 et est rappelée sur le schéma 55. Les coefficients des équations d’état et les conductivités
thermiques des composants sont rappelés dans le tableau 14.

y Co(Jkg™L.K™) Po(Pa) q(J.kg™) AW.m™t K1)
Fluide I 3.42 1231 8.99 x 108 0 1x10°
Fluide 1T 1.4 1000 1x 108 0 1x10°

TasLE 14 — Coefficients des SG EOS pour les fluides du cas test de validation de conduction de chaleur
en milieu diphasique compressible.

L'interface initialement raide nous permet d’initialiser avec un équilibre initial des températures par
zone du domaine. Les parametres numériques sont Ax = 1073 et At qui vérifie le critére CFL.

a1 = 0.99999999 a; =108
To = 360 K To = 300 K
Py =10° Pa Py =10° Pa
x=0 x=0.5 x=1m

Ficure 55 — Configuration du test de validation de conduction de chaleur en milieu diphasique
compressible avec le modele UP.

Dans cette situation, on s’attend a retrouver le méme comportement que celui observé avec le modele
a ’équilibre thermomécanique. En effet, aux temps courts, les transferts de chaleur sont identiques
dans les deux modeles dans le cas d"une interface raide. De plus, avec les coefficients de conductivité
importants qui sont utilisés, les effets de diffusion de la chaleur sont intenses et de premier ordre
vis a vis des échanges implicites qui peuvent apparaitre lors du déplacement de l'interface avec le
modele UPT. Les résultats sont présentés sur les figures 56 pour les quantités de mélange et 57 pour
les températures phasiques.
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Pression (Pa)

Ficure 56 — Profils de pression, vitesse et masse volumique de mélange obtenus pour le cas test
de conduction entre deux fluides compressibles initialement a des températures différentes avec le
modele UP.
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Conformément aux résultats attendus, le comportement observé sur les quantités de mélange
est indiscernable du comportement obtenu avec le modéle UPT dans la section 5.2.3, ce qui est
satisfaisant.
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Ficure 57 — Profils de températures phasiques obtenus pour le cas test de condution entre deux
fluides compressibles initialement a des températures différentes avec le modele UP, aux instants
t=0,t=10"sett;=5s.

Concernant les températures phasiques, on retrouve des profils cohérents en limite phase pure
tout au long du calcul. Ces profils sont reliés contintment comme on peut le voir entre x = 0.4
et x = 0.5. Ce comportement est obtenu grace aux conditions d’interfaces qui sont vérifiées au
niveau discret. La température finale, qui correspond a un état d’équilibre, est bien retrouvée. Ces
résultats sont satisfaisants et encourageants vis-a-vis des capacités du modele physique et de la
formulation discrete proposée pour traiter de problemes diphasiques avec transferts de chaleur et
effets compressibles.

6.3.9 Bilan sur les transferts de chaleur dans le modele a équilibre mécanique

L'analyse des modeéles a I'équilibre mécanique avec transferts de chaleur de la littérature nous
a permis de mettre en évidence certaines limites liées a la prise en compte locale des transferts de
chaleur. En particulier, les modeéles existants ne permettent pas de retrouver les échanges de chaleur
entre deux volumes de contrdles constitués de phases pures différentes. Ainsi, il n'était pas possible
de disposer d’un moteur thermique au niveau discret dans le cas oli deux limites phases pures sont
initialement en contact. Nous avons donc proposé une modélisation des transferts de chaleur et une
représentation discrete en accord avec cette modélisation. L'implémentation du modele a ensuite été
vérifiée et validée sur deux cas tests. Cette étape de vérification nous a permis de nous assurer que les
échanges inter-phases inter-mailles et les effets de diffusion sont bien retrouvés avec la modélisation
que nous proposons.

Ces résultats sont encourageants vis-a-vis de l'utilisation de ce modéle avec transferts de chaleur en
apportant une confiance quant a la capacité du modele a gérer les effets compressibles et thermiques
couplés. Cependant, le dernier cas test peut soulever la question de l'intérét d’utiliser le modele
UP puisque les résultats ne présentent pas de différences significatives avec ceux du modele UPT.
Cela vient du fait qu’il est parfois difficile de distinguer a priori si les modeles doivent avoir un
comportement différent. Pour pouvoir les comparer convenablement, il faut étre capable de définir
une situation dans laquelle il est possible d’isoler les effets qui nous intéressent. Une de ces situations
est présentée dans la section suivante.

L'application micro-SCONE dispose donc dorénavant d’un modele a 1’équilibre mécanique di-
phasique capable de traiter les effets de conduction de la chaleur.
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6.4 Application en configuration d’intérét

Cette section a pour but de réaliser des cas de calcul dans des configurations qui se rapprochent
de la configuration réelle. Ce sont des calculs préliminaires a des situations plus complexes et réa-
lisables avec le modele présenté. Les objectifs sont d’une part d’observer des comportements dans
des situations simples pour étre capable de dissocier certains effets observés dans des situations plus
complexes, d’autre part d’identifier les améliorations a porter au modéle dans le but de pouvoir
décrire une situation plus représentative de la situation réelle.

6.4.1 Transport d’'une interface de corium

La premiere configuration est similaire au cas présenté dans la section 5.3.5. Elle consiste a observer
les conséquences du déplacement d’une interface de corium dans de la vapeur de réfrigérant. Ici, les
transferts de chaleur seront pris en compte et l'interface sera initialement raide. La configuration
initiale est rappelée sur le schéma 58.

ac =0.99999999 . S a. =107

Py = 10° Pa - | @=smst Py = 10° Pa

To = 3000 K Tp = 1000 K
X = X0

Ficure 58 — Configuration du cas de transport d'une interface de corium

Les parametres des équations d’état pour le corium et la vapeur sont rappelés dans le tableau 15

y Co(Jkg™L.K™Y) Peo(Pa) AW.m=1 K1)
Corium 3.423 230 1.5x1010 25
Vapeur d’eau 1.358 1247 0 2.7x1072

TaBLE 15 — Parametres des SG EOS du corium et de la vapeur d’eau pour le cas test de transport d"une
interface de corium.

Les paramétres numériques sont Ax = 1077 sur un domaine de 1mm et At vérifie le critére CFL. Les
températures des phases résiduelles sont initialement égales a la température de la phase majoritaire.
La figure 59 présente le profil de vitesse a t = 0.01us, 'origine du graphe est a la position initiale de
I'interface.
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FiGure 59 — Profil de vitesse généré dans le cas de transport d'une interface de corium avec transferts
de chaleur avec le modeéle UP.

La vapeur, initialement & une vitesse de 5 m.s~! est mise en mouvement violemment. Ce compor-
tement est caractéristique de 1'onde de pression générée par des transferts de chaleur intenses entre
le corium et la vapeur de réfrigérant. C’est le comportement que 1'on observait avec l"utilisation du
modele UPT dans la partie 5.3.5 a cause des transferts de chaleur intenses qui étaient pris en compte
intrinsequement dans le modéle. La particularité cette fois-ci est que ce comportement dépend correc-
tement des propriétés thermiques des composants. Pour illustrer ceci, la figure 60, présente le profil
de vitesse obtenu avec le modele UP et UPT pour différentes valeurs de conductivités thermiques,
Ak définis dans le tableau 15 puis 1072 % A et 107* = Ax. Les deux modeéles sont résolus avec transferts
de chaleur et dans les mémes configurations numériques.

250 T T T T T T T 250 T T T T T T T
refUP
10720 === | A0 e
200 + 1074y e o 200 .
5 o
%) %)
£ 150 | 1 £ 150 .
2 2
g 100 1§ 100 ]
= =
50 | 1 50 i

O I I 1 I T T T O 1 1 1 1 >
5.00 5.02 5.04 5.06 5.08 5.10 5.12 5.14x10™* 5.00 5.02 5.04 506 5.08 5.10 5.12 5.14x107*
Position (m) Position (m)

Ficure 60 — Profils de vitesse obtenus dans le cas de transport d"une interface de corium dans de la
vapeur d’eau pour différentes conductivités thermiques. A gauche avec le modele UP, a droite avec
le modeéle UPT.

Concernant les résultats obtenus avec le modele UP, on observe que le fait de réduire la conducti-
vité fait tendre vers une situation de transport sans transferts de chaleur. L'utilisation du modele UPT,
quant a elle, montre que la réduction de la conductivité fait tendre vers une valeur limite différente,
qui est la limite observée dans la partie 5.3. C’est la limite d’un probleme de transport avec échanges
de chaleur instantanés au sein d’un volume mais sans diffusion de la chaleur.

Le modele UP permet d’avoir un ‘controdle” sur les transferts de chaleur, ce qui est nécessaire
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pour étudier l'influence du changement de matériaux par exemple. Cependant, dans un cas ot les
échanges sont effectivement intenses (forts gradients de températures et/ou conductivités thermiques
importantes), on retrouve la remarque concernant le cas test 6.3.8 comme quoi il vaut peut étre mieux
utiliser le UPT pour sa simplicité. La différence de comportement dans le cas réel observée ici n’étant
pas nécessairement significative.

Concernant la situation physique qui nous intéresse, la mise en vitesse violente de la vapeur
est un phénomene difficile a lier aux observations expérimentales. En effet, dans une installation
expérimentale, la goutte n’entre pas instantanément en contact avec un environnement plus froid. La
mise en température de la goutte s’accompagne d'un échauffement de son environnement. De plus,
lors de sa chute avant d’entrer en contact avec le bain de réfrigérant, on aurait tendance a supposer
que l'écoulement autour de la goutte est un écoulement longitudinal principalement piloté par la
vitesse de chute. Cependant, les observations réalisées ici supposent un écoulement radial, piloté
par les effets thermiques. Ce comportement n’est peut-étre que la conséquence d’une initialisation
raide et instantanée, vue comme une discontinuité par le systéme et donc pas caractéristique d"une
situation physiquement cohérente. Cela souléve la problématique qui est de déterminer 1’état des
différents fluides au moment d’initialiser un cas de calcul dans la situation d’une goutte entourée
d’un film de vapeur dans un bain de réfrigérant. De maniére plus générale, la question est de savoir si
la situation initiale que I'on souhaite utiliser est réalisable sans générer des artefacts que l’'on n’observe
pas expérimentalement.

6.4.2 Film de vapeur chauffé

La seconde configuration consiste a étudier la dynamique du film de vapeur de réfrigérant qui
entoure la goutte de combustible pendant sa chute. Le modele dont on dispose étant diphasique on
émulera I'apport d’énergie du combustible par une surface chauffante. Réalisé en une dimension,
c’est un cas préliminaire a des études multi-dimensionnelles. La situation est donc celle dans laquelle
un film de vapeur de réfrigérant isole le liquide d"une surface chauffante.

Initialement, la vitesse est nulle, la pression et la température sont constantes sur le domaine et
vérifient I’équation de saturation fs,+(p, T) = 0. Ce choix est fait en anticipation de la prise en compte
du changement de phase. En imposant la pression initiale, la température est obtenue aisément a
l'aide d’un algorithme de recherche de zéro. Ainsi, pour une pression imposée de Py = 10° Pa, la
température de saturation est T = 373.456 K que 1'on notera Ts4¢(Pp). Dans cette configuration initiale,
le fluide est immobile et ]"'uniformité des champs de pression, vitesse et température assure la stabilité
de 'ensemble. Une température de 3000K, émulant celle du corium, est alors imposée a t = 0 sur la
limite gauche du domaine de calcul et on s’intéresse a la dynamique générée. Plus particuliérement,
on cherche a savoir si l'interface séparant la vapeur et le liquide peut étre mise en mouvement, par
dilatation du film de vapeur par exemple. Pour les dimensions du domaine, nous reprenons les
observations des travaux de Hansson et al. [6] dans lesquels le film de vapeur a été mesuré d'une
épaisseur comprise entre 1 mm et 5 mm lors de l'interaction. Nous prendrons une épaisseur de 5 mm,
ce qui nous permet d’utiliser une taille de maille de Ax = 10~* pour avoir ~ 50 mailles dans le film
de vapeur. Le pas de temps est choisi de maniére a respecter le critére de stabilité CFL. Ce cas est
réalisé avec une interface initialement raide et une interface initialement diffuse dont la forme est
déterminée par les équations 5.3.29 appliquées a la fraction volumique avec le parametre / = 0.0001.
La configuration initiale est rappelée sur le schéma 58,

a1 = 0.99999999
Py =10° Pa
TO = Tsat(PO)

a1 = 1078
T.; = 3000K — Py =10° Pa
Ty = Tsat(pO)

x =0x =5mm x=1m
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Ficure 61 — Configuration du cas test de film de vapeur chauffé par conduction

Les parameétres des équations d’état sont ceux de I'eau et les conductivités thermiques ont été tirées
des travaux de Le Belguet [28]. Ces parametres sont rappelés dans le tableau 16,

y Co(Jkg™ L. K™ Po(Pa) q(J.kg™") AW.m™1 K1)
Eau Liquide 3.423 1231.2 8.99 x 108 —1.15 x 10° 0.6
Eau Vapeur 1.358 1247 0 1.97 x 10° 2.7x1072

TaBLE 16 — Parameétres des SG EOS de I'eau liquide et vapeur pour le cas de film de vapeur chauffé.

Les conditions aux limites en pression sont des conditions de symétrie de part et d’autre du domaine.
Le transferts de chaleur par conduction sont naturellement pris en compte et le cas sera réalisé avec
une interface initialement raide et une interface initialement diffuse. Les résultats sont présentés sur

les figures 62, 63 et 64. s
X105 x10
1.07 1.12
1.06 . 1.10

- 1.05 - 1.08

A, 1.04 1 &~

T:’ T:’ 1.06

& 103 1 8

i ®  1.04

s 1.02 1 3 0

& A 1.02
1.01 i .
1.00 1.00
099 1 1 1 1 1 1 1 1 1

Position (m) Position (m)

F1GurEe 62 — Profils de pression dans le cas de film de vapeur chauffé. Résultats présentés pour ¢ = 50us
a gauche et t = 250us a droite.

Ces courbes représentent les profils de pressions obtenus pour les deux profils d’interface initiaux
at=>50usett=250us. On observe un comportement d’ondes original du fait de I'apport d’énergie
continu en bord de domaine. 'augmentation en température proche du mur chauffant crée une
pressurisation de la vapeur. L'onde ainsi générée se propage dans le film de vapeur jusqu’a l'interface
vapeur-liquide ot une partie est réfléchie et ’autre transmise a la phase liquide. La partie réfléchie
effectue le parcours inverse jusqu’a la surface chauffante ot elle est réfléchie de nouveau mais avec
de I’énergie supplémentaire. Le procédé se répéte et on observe une série d’'ondes qui se propagent
dans la phase liquide. La fréquence obtenue correspond au temps nécessaire a une onde de pression
pour faire l'aller-retour dans le film de vapeur. On observe que 1'utilisation d'une interface raide
ou diffuse n’a pas beaucoup d’influence sur le comportement mise a part une dissipation d’énergie
légérement plus importante lors du passage sur l'interface. Sur la figure de droite, qui présente
I'avancée des ondes dans le domaine sur un temps plus long, on observe également que les ondes de
pression générées oscillent autour d’une valeur moyenne en augmentation. Cette augmentation est
la conséquence des multiples réflexions d’ondes dans le film de vapeur. Concernant le mouvement
de l'interface, le graphe de la figure 63 représente la position de l'interface initialement diffuse aux
tempst =0s,t =50us ett =250us.
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Ficure 63 — Profils de fraction volumique de la phase vapeur a I'instant initial, a t = 50us et t = 250us
pour le cas ot l'interface est initialement diffuse.

On observe que malgré le passage des multiples ondes de pression, la position de l'interface
n’est pas altérée, ce qui traduit I’absence de mise en mouvement du film de vapeur. Les résultats qui
concernent l'interface initialement raide sont identiques, c’est pourquoi ils n‘ont pas été présentés.
Cette absence de dynamique se retrouve sur les profils de vitesse de la figure 64,
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FiGUre 64 — Profil de vitesse dans le film de vapeur pour le cas de calcul de film de vapeur avec
condition de température imposée.

Sur ce graphe, on observe que la vapeur est bien mise en mouvement mais la vitesse du fluide est
toujours trés faible sur l'interface. Il semble que l'inertie du liquide est trop importante en comparaison
des forces de pression générées dans le film de vapeur. Divers cas supplémentaires ont été testés,
sur des temps plus longs et avec des températures imposées plus importantes, aucun mouvement
significatif de I'interface a été observé.

6.5 Conclusion

Dans cette partie, nous avons présenté la vérification et la validation de I'implémentation du
modeéle a I’équilibre mécanique sans transferts thermiques dans micro-SCONE. Ensuite, nous avons
passé en revue les propositions disponibles dans la littérature pour modéliser les transferts de chaleur
dans le modele UP. Ces modélisations présentent une limitation importante lorsque 1'on souhaite
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prendre en compte les transferts de chaleur entre deux volumes en limite phase pure. Cette limitation
provient des hypotheses concernant la localité des échanges lors del’écriture des relations d’interfaces.
Nous avons donc proposé une modélisation sous forme intégrale qui fait intervenir des termes
d’échanges internes et externes au volume de contrdle. Cette modélisation est plus générale car elle
permet de prendre en compte I'ensemble des échanges entre les phases. Elle présente également
l'avantage d’étre naturellement compatible avec 'utilisation du formalisme volumes finis pour la
discrétisation spatiale. Cependant, la fermeture des surfaces qui interviennent dans la modélisation
doit étre adaptée au type de probleme que l'on cherche a simuler. Dans notre cadre, on s’intéresse
uniquement a des problémes a interface ce qui nous a permis de négliger les échanges internes et de ne
considérer que les échanges externes. La décomposition discréete employée a été présentée, elle permet
de retrouver dans la limite d’une interface raide les échanges attendus. De plus, I'implémentation
s’étend naturellement en multi-D. On notera que la représentation des échanges proposée permet une
extension triphasique naturelle mais que l’application au niveau discret est susceptible de soulever
des complexités supplémentaires.

La prise en compte des effets thermiques a ensuite été vérifiée et validée sur des problémes de
thermique classique puis sur un probléme couplé avec les effets compressibles tiré de la littérature.
Les résultats obtenus sont cohérents et encourageants mais ne se distinguent pas particulierement, a
priori, des résultats obtenus avec le modele a 1'équilibre thermomécanique présenté dans la partie 5.
Le modeéle a I'équilibre mécanique faisant intervenir en plus une difficulté liée aux phases résiduelles
lors de l'initialisation des cas de calcul ainsi que pour l'interprétation des résultats. Cependant, lors
de l'application du modéle UP dans une situation de transport avec transferts de chaleur entre les
phases, nous avons pu illustrer clairement I’avantage du modéle proposé. Cet avantage repose sur la
continuité entre un modéle capable de traiter un cas de transport avec et sans échanges de chaleur la
ot le modeéle UPT prend en compte intrinsequement ces échanges et qu’il n’est pas possible de s’en
affranchir.

Enfin, le modéle a été appliqué dans une situation 1D de film de vapeur chauffé. Nous avons
observé la propagation des ondes de pression générées par 'apport d’énergie continu du mur et
les interactions avec les différentes réflexions d’ondes dans le film de vapeur. Cependant, aucune
dynamique d’interface a été observée. Dans la prochaine partie, nous nous intéresserons a la prise
en compte du changement de phase et son utilisation dans micro-SCONE. Cela permettra de dispo-
ser d’'un modeéle diphasique compressible avec transferts de chaleur et changement de phase, avec
lequel nous espérons qu'il sera possible d’obtenir un mouvement du film de vapeur dans la derniere
configuration étudiée.
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Septieme partie

Changement de phase

7.1 Introduction, le modele de changement de phase

Lors de 1’'étude d’écoulements multiphasiques, il arrive fréquemment que les phénomenes de
changement de phase liquide-vapeur interviennent tels que la cavitation ou I'ébullition par exemple.

Dans le formalisme que nous avons décrit dans la partie 3 le changement de phase entre deux
fluides i et j apparait sous la forme,

da;p;

Oétp +V.((Xipi7) = mi]- (7.1.1)
801- , N

8]tp] + V.(O(]'p]'_lj) = —Thi]' (7.1.2)

La premiere solution pour prendre en compte ces phénomeénes est 1'utilisation d'un terme explicite,
c’est-a-dire imposer une dynamique de changement de phase que I'on a pu évaluer. Cependant, dans
le cadre de notre étude a petite échelle, on ne dispose pas de formulations analytiques convenables.

Le principe, que 1'on retrouve dans de nombreux travaux [42, 43, 45, 56, 79] est de considérer que
les phénomenes de changement de phase sont intenses sur les temps d’observation de I’écoulement.
Il est alors possible de considérer que 1’écoulement évolue a 1’équilibre des potentiels de Gibbs et
donc écrire un modele adapté. Dans cette partie, nous resterons en diphasique et les deux phases en
présence seront donc celles qui changent d’état, que l'on notera 1 et 2 ou ! et v quand il faut spécifier les
phases liquide et vapeur. Le modele correspondant a 1'équilibre des potentiels de Gibbs est composé
du systéme d’équations bilans d’Euler compressibles pour le mélange, ici sans termes sources,

0

LV (p) =0 (7.13a)
5 +Vpu ® u +p£) =0 (7.1.3b)

dpE

% +V.(pE+p)#) =0 (7.1.3¢)

On y retrouve les équations de conservation de la masse, quantité de mouvement et énergie totale du

mélange. Ce systéme d’équations bilans est complété par la contrainte de saturation, des équations
d’état par phase, les relations qui définissent les quantités de mélange et les relations d’équilibre. La
contrainte de saturation s’écrit a1 + ap = 1. Les fermetures thermodynamiques sont les équations
d’état par phase, ici des équations de type stiffened gas,

Pk = (Vk = DprCox Tk — Poo i (7.1.4)

Pk
ex = CoxTx + ,0_ + gk (7.1.5)
k

Les relations définissant les quantités de mélange permettent de lier les quantités phasiques aux
quantités de mélange,

p =aip1+azpz (7.1.6)

q= Yl‘]l + Yz(]z (717)

e =Yie1 + Yoer (718)

E =Y1E1 + Y2E, (7.1.9)
ouEyr =e¢ + %u_k)u_fC et Y sont les fractions massiques des composants telles que Y = %.

Les équilibres sont ici W = u_1> = 72}, p=p1=p2 T =T =Tretu=ps = upavec yy le potentiel
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de Gibbs de la phase k. Par différentes substitutions, la derniére relation peut étre remplacée par
I'équation fsq¢(p, T) = 0 qui traduit 1’équilibre des potentiels de Gibbs. La fonction fs,; choisie a été
décrite dans la partie 4 et s’écrit,

(P F P o B
fsat(p, T) = In( e+ Poo,l)D) A T CIn(T) (7.1.10)
avec A, B, C et D des parametres dépendants des coefficients des équations d’état,
A V1Co, = Y0Cop + 45 — q;,B __ 0= Y0Co,0 — ysz,z’ _ i =Gy 7.111)
(Vv - 1)Cv,v (Vv - 1)Cv,v (Vv - 1)Cv,v (Vv - 1)Cv,v

Cela permet de résumer les équilibres sur la pression et la température sous la forme : p = ps,; et
T = Tsut-

Ce modele permet de traiter les problemes d’évaporation, cavitation et ébullition de la méme
maniere. C’est la contrainte d’équilibre des potentiels de Gibbs qui impose la répartition des masses
de composants en fonction de I'énergie et de la masse de mélange disponibles dans le volume.
Cependant, la détermination de cet état d’équilibre est une étape non triviale, ce sera l'objet des
premieres sections de cette partie. Ensuite, nous aborderons 'utilisation de ce modele avec les autres
modeles a interface diffuse présentés précédemment. Enfin, nous réaliserons un ensemble de cas tests
permettant de vérifier et valider la méthode proposée.

7.2 Description du principe permettant d’obtenir I’état d’équilibre

La recherche de l'état d’équilibre est basée sur le raisonnement proposé par Le Martelot [45].
Cela consiste a déterminer, pour une masse et une énergie de mélange données, la pression et la
température qui vérifient la fonction de saturation dans un volume fixé. Les quantités phasiques sont
ensuite obtenues via les équations d’état Stiffened Gas que nous utilisons.

En notant 'y’ I’état initial dans le volume et ’s,;;” I’état d’équilibre. L'état d’équilibre doit avoir la
méme masse que le mélange initial, cela s’écrit,

0o = Yl,satvl,sat + (1 - Yl,sat)UZ,sat (7-2-1)
ce qui nous donne une premiére équation sur Y7 s, tant que v1 54t # V2,sat,
00 — 02,sat
Yisat = ——————— (7.2.2)
U1,sat — 0U2,sat
De la méme maniere, a ’aide de la conservation de 1’énergie interne,
ey = Yl,sutel,sut + (1 - Yl,sat)€2,sat (723)
on obtient une seconde équation sur la fraction massique a 1’équilibre tant que e sqt # €2,5at
€0 — €2,sat
Yl,sat - (7.2.4)
€1,sat — €2,sat
Naturellement il faut que 7.2.2 et 7.2.4 soient égales.
00 — U2,sat €0 — €2,sat
= (7.2.5)

01,sat — 0U2,sat €1,sat — €2,sat
Cette équation ne dépend que de p, T et 'état initial. Avec fs;+(p, T) = 0, elles forment un systeme
non linéaire dont les solutions vérifient que le mélange final a la méme masse et la méme énergie
interne que le mélange initial et que les phases sont en équilibre des potentiels de Gibbs, c’est-a-dire
p = psat et T = Ts,p. Cette méthode n'est techniquement pas particulierement complexe mais peut
étre cotiteuse.
On retrouvera parfois I'équation 7.2.5 sous une forme qui fait intervenir les enthalpies spécifiques
phasiques hy et la chaleur latente de vaporisation L, = hy sat — h1,sat,

h2,sut - (60 - PsatUO) 02,5at — 00
Ly 02,sat — U1,sat

=0 (7.2.6)
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7.3 Proposition de recherche de 1’état d’équilibre

Nous proposons une autre solution permettant d’obtenir I'état d’équilibre. Basé sur le méme
raisonnement et les mémes hypotheses, nous allons exprimer explicitement T = fr(P) pour l'intégrer
dans 1’équation de la courbe de saturation et ainsi obtenir une fonction d’une seule variable : p.
Cependant, nous verrons que la forme de ces fonctions est complexe et que la résolution n’est pas
aussi directe qu’espéré. Toutefois, la mise en équation sous cette forme nous permettra d’observer
plus clairement le comportement du processus de changement de phase et les répercussions sur les
états thermodynamiques finaux.

Commengons par rappeler, en notant k une phase, les équations sur vy et e,

(Vk - 1)Cv,kT
vp = ———

o (7.3.1)
_ P+ VkPook
e = —P n Poo,k CU,kT + qk (7.3.2)

On pose Vi (p) et Ex(p), fonctions de la pression seule, telles que, vy = Vi (p)T et ex = Ex(p)T + g, soit,

_ (Vk - 1)Cv,k

Vi(p) = e (7.3.3)
_PH7YiPok

Ek(p) = —]9 n Poo,k Cv,k (7.3.4)

Ainsil’équation 7.2.5 qui relie les deux expressions de la fraction massique de composant a 1'équilibre
devient, en omettant la dépendance en p pour plus de clarté,

ey — (EzT + (p) vo — VT
= (7.3.5)
(E1T+6]1)—(E2T+t]2) VlT—VzT
En développant, on se raméne a une équation du second degréen T,
T(VoE; — ExV1) + T(eo(V1 — V) — vo(E1 — Ep) + Vag1 — Vig2) — vo(q1 — 42) = 0 (7.3.6)
équation qui n’a de solution réelle que si le déterminant,
A(P) = [eO(Vl - VZ) - UO(El - EZ) + V2q1 - quz]z - 4(V2E1 — Ele)Uo(qz - éh) (7.3.7)

n’est pas négatif. Auquel cas, on obtient les deux valeurs de température qui vérifient les conditions
thermodynamiques du mélange,

—(eo(V1 = V2) — vo(B1 — Ba) + Vaq1 — Vigo) + VA
2(V2E; — EpVy)

~(eo(Vy — V2) — vo(Bq — Ep) + Vag1 — V1g2) — VA
2(V2E; — B V)

Ti(p) = (7.3.8)

T-(p) = (7.3.9)
Pour une pression donnée, il y a donc deux valeurs de température thermodynamiquement com-
patibles avec 1’état du mélange. En introduisant ces expressions dans I'équation de saturation 4.2.3
on dispose de deux formulations qui ne dépendent que de p.

" (%) B (A " ij> +Cln (T+(p>)) =0 (7.3.10)
p+ Po;,z, B
" ((erTz)D) - (A T e (T—(P))) =0 (7.3.11)
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on écrira,
A+ =5+ CIn(T.(p))

p + Pooy T+(p)
Fsat(p) =In (m) - ou (7312)
P Feol A+ 7 + CIn(T-(p))

et on distinguera Fqu; 1, (p) et Fsat,7_(p), les deux branches de cette fonction. Pour déterminer une
méthode de résolution nous allons dans un premier temps observer le comportement de T, (p) et
T_(p) puis, observer le comportement de Fs;:(p).

7.3.1 Observations sur T, (p) et T_(p)

On a actuellement deux expressions de la température de mélange thermodynamiquement ad-
missibles. Ces fonctions dépendent d’un état de mélange ey, vg et de la pression p. Les expressions de
T, et T_ sont symétriques pour les deux phases, nous ne négligerons donc pas 1'une ou l'autre des
expressions a priori. Dans les cas présentés par la suite, T et T_ sont les fonctions avec la phase 1
liquide et la 2 vapeur. Ces fonctions donnent I’ensemble des températures possibles pour un mélange
eo, vo en fonction de p. Dans cette section nous allons,

— tracer T.(p) et T_(p) dans un cas particulier ey, vg,

— tracer pour un ensemble de mélanges initiaux ey, vy les valeurs de T, (eg, vo, Po) et T—(eo, vo, Po)
pour vérifier sil’on retrouve bien Ty, et en particulier identifier si 1'une des deux expressions ne
convient pas.

Prenons un mélange donné, défini initialement par ay = 0.4, a; = 0.6, To = 400K, Py = 10°Pa, ce qui
donne un couple ey, vp en conséquence via les équations d’état. Les graphes de la figure 65, présentent
les fonctions T.(p) et T_(p).

450 T T T T T T

400 |+ 4 4004 + -
< 350 |- 12
X 4002 + .
8 300 | 13
g 20y 12 400
%; 200 | 1 %;
£ 150 | 1 & 3998 1
Q 3} .
E 100 1 &

50 + T - i i

’ Tf . | | 399.6 T, |
103 10* 10° 10° 107 108 10% 10° 100
Pression (Pa) Pression (Pa)

FIGURE 65 — Evaluation des fonctions T, et T— en fonction de la pression p € [10%, 108] pour le mélange
initial fixé ag = 04,a; = 0.6,Tp = 400K, Py = 10°Pa. A gauche, les deux fonctions T, et T_ sur
la gamme de pression calculée. A droite, un zoom sur la fonction T, autour de la pression initiale
Py = 10° Pa. L'abscisse est donnée en logarithme.

Sur la premiére courbe, on voit que dans la zone p >~ 2.5 x 107 Pa les deux fonctions ne sont pas
définies. C’est la zone dans laquelle A(eg, vo, p) < 0. On observe également le point ot I'on retrouve
T+(p) = T-(p) en p ~ 2.5 x 107, c’est-a-dire le point qui vérifie A(eg, vg, p) = 0. En connaissant la
forme de A(eg, vg, p) nous pouvons alors en connaitre le domaine de définition. L'annexe 9.1 présente
le développement qui permet d’identifier le comportement de A(p) a celui d’un polyndéme de degré
4 en pression. Cela signifie qu’il existe potentiellement jusqu’a 3 intervalles de définition sur R
et on peut calculer les différentes racines de A(p) pour déterminer ces intervalles. Sur la seconde
courbe, on peut voir une vue centrée sur le point qui vérifie T, (Py) = Ty. Cela permet de vérifier
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que l'une des deux fonctions permet au moins de retrouver la température du mélange initial. Ainsi,
on peut vouloir conjecturer que T, est la fonction a utiliser. Cependant, le graphe 66 présente les
valeurs de T (Pg) et T_(Pp) pour un ensemble de mélanges différents. Ces mélanges sont définis par
ag = 04,a; = 0.6,T) = 400K et Py € [10%,108] Pa. On a donc pour chaque abscisse un mélange
différent.

800 ————

T,
700} T- —— -
600 | -
500 | ]
400

Température (K)

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10x107
Pression (Pa)

Ficure 66 — Evaluation des valeurs T, (Py) et T_(Pp) pour différents mélanges initiaux.

On observe ici que la fonction qui vérifie T(Py) = Tp n’est pas toujours la méme. Dans I'immédiat,
nous n'avons pas trouvé de méthode qui permet de savoir quelle expression de la température donne
la valeur recherchée. Cependant, ce n’est pas nécessaire pour la suite et nous considérerons les deux
branches de solutions possibles. Dans la section suivante, nous allons présenter le comportement de

Fsat(p)~

7.3.2 Comportement de F;:(p)

On s’intéresse maintenant au comportement de F,4¢(p), la fonction générale a annuler. On a réduit
la dépendance de cette fonction a p uniquement en introduisant les expressions de T, et T_ dans
la formulation générale de 1’équation de la courbe de saturation pour obtenir I'équation 7.3.12. Le
point qui vérifie F4¢(p) = 0 est le point d’équilibre thermodynamique. Or, on a vu précédemment
qu’il existe deux branches de températures admissibles par le mélange. D’une maniere similaire a la
partie précédente, nous allons observer les deux branches Fg,: 1, (p) et Fsqt,7_(p). On se place dans le
cas présenté précédemment, i.e. un mélange completement défini a, = 0.4, a; = 0.6, Tp = 400K, Py =
10°Pa et on trace Fyq 1, (p) et Fsar,r_(p) pour p € [10%,108] sur le graphe 67.

Sur le premier graphe, on observe 'existence de la solution F,,; = 0 pour le mélange. Cela n’assure
pas le fait que cette solution existe dans tous les cas. Nous pensons qu'une étude mathématique plus
complete de 1’équation de saturation sous cette forme permettrait de démontrer I'existence de cette
solution ou alors d’identifier dans quelles conditions elle n’existe pas. La fonction F, est décrois-
sante en T, on retrouve donc naturellement l'inversion de monotonie des branches Fs,¢ 1 et Fsur 1
par rapport aux fonctions T, et T_. Le point qui vérifie Fs; 1, (p) = Fsar,7_(p) est un point de trés forte

pente, cela traduit une raideur particuliere de Fs,¢ en ce point. Nous sommes en mesure de penser

que ce point vérifie dg;jt maximum. Sur la courbe de droite, on voit que Fs,¢(Pp) ~ —1, c’est-a-dire que

I'état initial n’est pas a 1’équilibre mais relativement proche. En effet, la température d’équilibre qui
vérifierait ps,; = 10° Pa est Tsqt(psar) = 373.456 K avec nos coefficients d’équations d’état.

Pour la suite, nous faisons ’hypothese que la solution F,+(p) = 0 existe, c’est en fait nécessaire pour
toute personne désirant écrire un algorithme de recherche de solution sur la courbe de saturation.
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Ficure 67 — Evaluation des fonctions Fs,¢ 1, et Fsq¢,v en fonction de la pression p € [103,10%] pour
le mélange initial fixé ag = 0.4, a; = 0.6, To = 400K, Py = 10°Pa. A gauche, les deux fonctions F4 T,
et Fs;,7_ sur la gamme de pression calculée, nous avons restreint 1’affichage pour plus de clarté. La
courbe de Fs;;, 7 garde la méme monotonie sur la zone ou elle n’est pas représentée et atteint une
valeur de ~ 800000 en p = 103 Pa. A droite, un zoom sur la fonction Fsqt,7_ autour de la pression
initiale Py = 10° Pa. L'abscisse est donnée en échelle logarithmique.

7.3.3 Résolution du processus de changement de phase

Finalement, d’aprés toutes les observations précédentes, voici 1’algorithme de résolution que
nous proposons. En données d’entrée, nous avons un état de mélange eg, vp qui provient de 1'étape
d’avancée du systéme d’équations bilans 7.1.3. L'algorithme a donc pour but de résoudre, pour un
mélange connu initial (eg, vg) 'équation Fs,¢(p) = 0, avec :

A+ =5+ CIn(T.(p))

Faar(p) =1 ( T ) .
sat\p) =N | ————<5 [ — ou
(p + Pooyt) A+ T—L(w + CIn(T-(p))

On appellera solution la pression ps,; qui vérifie Fsu(psar) = 0. Présenté sous cette forme, le compor-
tement des fonctionnelles T (p), T-(p) et Fs4¢(p) est donc similaire au comportement observé sur les
courbes 65 et 67. Pour la résolution, il faudra donc faire attention aux éléments suivants,

— nous n’‘avons pas les expressions des dérivées, nous allons utiliser une méthode qui ne les
nécessite pas,

— la fonction F,4¢(p) n'est pas définie sur tout R, il faut étre capable de contenir la résolution au
domaine de définition,

— il y a deux branches et on ne sait pas a priori ot se trouve la solution.

Concernant le premier point, nous utilisons une librairie disponible en C++, la librairie GSL* qui
nous permet de disposer de plusieurs méthodes de recherche de zéro. Celles qui ne nécessitent pas
les expressions des dérivées et contiennent la résolution dans un domaine donné sont des méthodes
d’encadrement de solution. Ce ne sont pas les méthodes les plus rapides, mais elles sont extrémement
fiables tant que 1'on fournit un intervalle qui contient la solution.

Pour déterminer le domaine de définition, il faut regarder le signe de A(p). C’est un polynoéme de
degré 4 dont le comportement est présenté sur une partie de R* sur la figure 68 pour le mélange
initial g = 0.4, a; = 0.6, Tp = 400 K, Py = 10° Pa.

9. http ://www.gnu.org/software/gsl/
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Fiure 68 — Courbe de A(p) pour le mélange initial ay = 0.4, a; = 0.6, To = 400 K, Py = 10° Pa.

On remarque qu’il y a deux valeurs positives qui vérifient A(p) = 0 qui permettent de définir deux
intervalles de définition sur R*. Cependant, nous ferons le choix de ne conserver que l'intervalle qui
contient Py la pression initiale du systeme, c’est-a-dire l'intervalle |0, Pa,] en notant Py, la premiere
racine positive de A(p).

Concernant la branche de Fs;; sur laquelle appliquer 1'algorithme de la recherche, nous avons vu
précédemment que les fonctionnelles T, et T_ étaient égales en Py, qui vérifie A(eg, vo, Pp,) = 0. C'est
également le cas pour Fgu 1, et Fop¢, 7. Ainsi grace au signe de Fyq¢(Py,), on peut définir sur quelle
branche utiliser la recherche de zéro.

Pour résumer, la résolution se déroule en quatres étapes,
— déterminer Py, la premiére racine positive de A(p),
— calculer F;,4¢(Pa,) et choisir la branche en fonction de son signe,

— appliquer une méthode de recherche de zéro sur la branche choisie dans l'intervalle |0, Pa,]
pour obtenir Py,

— calculer Ts4¢(psat) 'expression de la température qui correspond a la branche choisie.

7.3.4 Bilan

Dans cette section, nous avons proposé un algorithme de résolution pour déterminer I'état d’équi-
libre des potentiels de Gibbs d"un mélange. Cette résolution est basée sur I’ensemble des observations
que nous avons présentées et I’expérience acquise avec 1'utilisation et la manipulation de cette mé-
thode. L'objectif n’est pas de gagner du temps de calcul en comparaison a d’autres algorithmes de
résolution de la littérature mais de pouvoir maitriser la résolution a chaque étape. C’est quelque chose
de nécessaire pour un code de recherche de maniere a identifier si les comportements observés sont
associés a la résolution ou au modeéle.

7.4 Discussion sur 1’emploi du modéle de changement de phase

Dans cette section, nous voulons souligner certains aspects qui concernent la prise en compte du
changement de phase sous cette forme dans les modeéles a interfaces diffuses.
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7.4.1 Le couplage de modeles a interface diffuse

Le modéle mathématique est celui présenté en introduction, composé du systeme d’équations
bilans d’Euler et d'une thermodynamique en équilibre des pressions, vitesses, températures et poten-
tiels de Gibbs. Dans ce modeéle, I’écoulement évolue donc a la saturation. C’est un comportement qui
est souhaitable dans certaines zones de 1’écoulement mais pas nécessairement sur tout le domaine. Or,
on souhaite pouvoir étre hors équilibre par endroits, c’est-a-dire ne pas vérifier fs¢(p, T) = 0. C'est le
cas pour les phases vapeur qui peuvent étre surchauffées et les phases liquides sous-refroidies. Pour
ce faire, le modéle de changement de phase est couplé avec le modele qui nous intéresse.

Le systeme d’équations bilans du modéle de changement de phase est un sous-ensemble des
systémes d’équations bilans résolus dans les modeles en déséquilibre. Cette caractéristique rend
possible le changement de modele par application de la thermodynamique spécifique au changement
de phase par endroits. En repérant les zones de I’écoulement dans lesquelles on souhaite appliquer
le changement de phase par un critére €., le modele mathématique correspond alors au systeme
d’équations bilans du modeéle en déséquilibre complété de la thermodynamique d’origine si ce critere
n’est pas respecté et de la thermodynamique du modele de changement de phase si ce critére est
respecté. La conséquence sur la résolution numérique est équivalente grace au schéma complétement
explicite puisqu’il n’y a que le module thermodynamique,

Hn+1 = fthermo(QnH) (7-4-1)

a changer en fonction de €.. Usuellement, on fait le choix de prendre un critére qui permet de repérer
I'interface car c’est la zone de 1'écoulement dans laquelle on s’attend a retrouver les phénomenes
d’échanges de masse. Nous utiliserons le produit des fractions massiques pour repérer l'interface,
ainsi €. = Y1Y5 et il est fixé arbitrairement a 107>, comme dans les travaux de Chiapolino et al. [43].
Nous appliquerons donc le changement de phase uniquement dans le cas oti €, > 107°.

Finalement, bien que 1'utilisation des modeles a interfaces diffuses permette de ne résoudre qu'un
modeéle sur 'ensemble du domaine et de ne pas avoir a repérer l'interface de maniére générale,
l"utilisation du changement de phase remet en question cet avantage. Ce qui est effectivement valable
est que le systéme d’équations bilans résolu est le méme sur tout le domaine, mais la fermeture
thermodynamique associée en chaque point peut étre différente.

7.4.2 Discussion sur le critére de déclenchement du transfert de masse

L'utilisation du critere qui repére l'interface permet de restreindre la zone sur laquelle employer
le modele de changement de phase, cela présente ’avantage de permettre d’obtenir des états hors
équilibre en dehors des interfaces, en particulier des états métastables. Cependant, la présence d'une
interface est alors nécessaire pour générer un transfert de masse. Ainsi, cela rend impossible les
phénomeénes de nucléation spontanée, par exemple lorsqu'un fluide est chauffé directement au contact
d"une paroi ou lors de concentration d’énergie en un point du domaine comme dans les travaux de
Supponen et al [80]. Dans le premier cas, on sait qu’il y a en réalité des sites de nucléation et donc
présence d’une interface, mais a une échelle tres fine que nous ne pourrons pas capturer. De plus,
en choisissant un critére sur la fraction massique des composants alors les volumes de contrdle au
contact de la paroi auront de trés faibles quantités de vapeur, rendant potentiellement inapplicable le
changement de phase.

Concernant la valeur limite du critére, des choix différents meneront a des dynamiques de chan-
gement de phase qui ne seront pas les mémes. Dans 1'espace discret, la limite d’interface raide dans
laquelle deux limites phases pures différentes occupent des mailles adjacentes est en fait une situa-
tion dans laquelle il n'y a pas de changement de phase parce que le critére n’est pas vérifié de part
et d’autre. Cela peut soulever des questions quant au fait de vouloir tendre vers une interface raide
avec l'utilisation de ces modéles.
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7.4.3 Transition entre les modéles, obtention des limites phases pures

Lors de I'utilisation de modéles couplés déséquilibre-équilibre, on peut aisément repérer les zones
pour lesquelles on va appliquer les différentes fermetures thermodynamiques. Cependant, au cours
d’un calcul, il faut également que des volumes d’interface puissent apparaitre pour enclencher le
changement de phase mais aussi disparaitre lorsque les volumes se vaporisent ou condensent com-
pletement. Comme nous 1’avons dit précédemment, avec un critére iln’y a pas de nucléation spontanée
et donc pas de formations d’interfaces. La seule chose qui permet de générer des volumes d’interface
est la diffusion numérique. La diffusion numérique apparait dans le cas ou1 les interfaces sont en
mouvement et a comme origine les propriétés du schéma numérique employé. Les aspects propres
a la résolution interviennent alors et sont susceptibles de donner des dynamiques de vaporisation
différentes sur lesquelles nous n’avons ni le contrdle ni les moyens de juger. Concernant le passage
d’un volume d’interface en limite phase pure, nous adoptons la démarche proposée dans les travaux
de Chiapolino et al. [43]. Cela consiste a tester, avant de réaliser 1’algorithme de changement de phase,
si le volume en question ne vérifie pas un état en limite phase pure. C’est-a-dire situer 1'état qu’aurait
le mélange en limite phase pure par rapport a la courbe de saturation.

Concernant la résolution, on rappelle qu’avec le modéle a I’équilibre mécanique (UP), la masse et
I'énergie de mélange sont obtenues a l'itération 1 + 1 grace aux équations bilans pour le mélange. En
imposant une fraction massique correspondant a une limite phase pure liquide ou vapeur, on peut
déterminer la pression et la température qu’aurait le mélange dans cet état. En notant + 1’état en limite
phase pure que nous testons, on détermine p* = f,-(m"*1,e"*1, Y7, Y;) et T* = fr-(m"*1,e"*1, Y7, Y})
avec les équations 5.1.8 et 5.1.10 du modéle UPT. Nous utilisons ces formulations et non celles
des fermetures du modele UP car elles permettent de déterminer une température de mélange. La
fonction fs4¢ est alors évaluée au point (p*, T*) et son signe nous permet, en fonction de la limite phase
pure imposée, de déterminer si cet état est cohérent ou non. Les possibilités sont les suivantes, en
notant €, la valeur qui définit la phase résiduelle (1078 dans ce travail),

(Yi=1—-e€ret four(p*, T*) > 0) liquide sous refroidi
(Yr =€, et fsar(p', T") <0) vapeur surchauf fe

Dans le cas ot1 'une de ces inégalités est vérifiée alors on détermine le reste des quantités thermody-
namiques avec p"*! = p* et T"*! = T*. La limite phase pure obtenue est dans un état qui vérifie les
fermetures thermodynamiques du modele UPT. C’est imposé par le nombre d’inconnues du systeme
thermodynamique du modele UP qui est trop grand par rapport aux données dont on dispose apreés
cette étape. Si aucune de ces inégalités n’est vérifiée alors on applique 'algorithme de changement de
phase qui va nous permettre d’obtenir p"*! = py,i (™™, m™™1) et T = Typ (p"*h).

7.4.4 Bilan, ce qui est fait dans micro-SCONE

Dans micro-SCONE, nous utiliserons donc le modele UP décrit dans la partie 6 avec un systeme
thermodynamique qui dépend du produit Y7Y5. En pratique, on pourra tester ’application du chan-
gement de phase sur tout le domaine ou bien uniquement sur l'interface. Concernant la résolution,
I'architecture modulaire permet de conserver tout ce qui a été construit jusque la et de ne modifier
que la partie de résolution du systéme thermodynamique. L'algorithme est résumé sur le schéma
7.4.4 suivant,
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FiGUre 69 — Description de 1’algorithme de résolution du modéle UP avec changement de phase.

La partie qui concerne le systéme d’équations bilans n’est pas modifiée. Les 5 équations du modele
UP sont traitées de la méme maniere que précédemment. Bien que non nécessaire dans la zone

d’interface concernée par le changement de phase, les équations de masse phasiques sont utilisées
pour déterminer 71y le débit massique de la phase k pour des besoins de post-traitement.

7.5 Vérification et validation du modele UP avec changement de phase

7.5.1 Vérifications 0D

Le but de cette section est d’observer le comportement de la méthode présentée dans quelques cas

qui ne concernent que l'étape thermodynamique, c’est-a-dire le calcul de I’état d’équilibre. Les tests

que nous proposons sont les suivants,

— conservation de l'état d’équilibre : le but est de vérifier que 1'état d’équilibre est un point fixe

lorsque I'on y applique notre démarche,
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— passage a 1’équilibre a partir d"un état déséquilibré : le but est d’observer comment le mélange
se ramene a I"équilibre.
— variation d’énergie : le but est d’illustrer le comportement lorsqu'une maille de mélange recoit
de I'énergie.
Tout I'espace des parametres ne sera pas traité, cependant, nous avons fait en sorte de tester un
ensemble important de cas. Certains tests imposent une contrainte identique sur une vaste gamme de
mélanges différents, d’autres une variété de contraintes sur un mélange donné.

7.5.1.1 Conservation de I’état d’équilibre

Dans ce cas test, on cherche a vérifier si une fois 1’état d’équilibre atteint, cet état est conservé.
C’est une étape importante pour s’assurer qu'une fois un calcul initialisé a I’équilibre, I’algorithme de
changement de phase ne sera pas responsable de modifications involontaires de I'écoulement. Pour
cela, partons d'un état initialement a I’équilibre et appliquons-y la méthode de changement de phase
proposée.

Le test est réalisé pour un ensemble de 10% mélanges dans la gamme a, € [5.10‘5, 1- 5.10‘5] que
nous parcourons avec unincrément da, = 107%. Les volumes font 1076m3, et1’état initial est Py = 10° Pa
et Tp = 373.456 K qui est un état d’équilibre : f;4¢(Po, To) = 0. Les résultats sont présentés sur les
courbes de la figure 70. Ces graphes représentent l'erreur absolue €,,,, = Po — psat,calcur Obtenue sur la
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Ficure 70 — Erreur absolue obtenue sur la pression aprés 1'utilisation de 1’algorithme de changement
de phase pour un ensemble de mélanges a,, € [5.10™,1-5.10°] initialement a I'équilibre Py = 10° Pa,
To = 373.456 K. A gauche, toutes les erreurs obtenues. A droite, un focus plus proche de €., = 0.

pression apres 1'utilisation de 1’algorithme de changement de phase avec un ensemble de mélanges
initialement a I'équilibre. On espére retrouver €, le plus faible possible. Sur le premier graphe, des
variations de 'ordre de 0.07 Pa sont observées pour quelques points. Cela illustre une irrégularité
des difficultés que peut rencontrer 1’algorithme de résolution qui déterminer 'état d’équilibre. Sur le
second graphe, qui présente les résultats autour de la valeur de pression initiale, de légeres variations
inférieures a 10~* Pa sont observées.

Les valeurs de l'erreur obtenues sont faibles, ce qui est satisfaisant. De plus, cette erreur peut étre
controlée al’aide des parametres numériques employés dans la méthode de résolution, par exemple le
critére de convergence des méthodes de recherche de zéro que 1'on emploie pour résoudre Fy4¢(p) = 0.
Cela permet de valider en partie 1’algorithme de calcul d’équilibre.

7.5.1.2 Obtention d"un état d’équilibre a partir d’un état déséquilibré

Dans ce cas test, on cherche a déterminer si I'équilibre peut étre obtenu a partir d’un état éloigné.
Cela permet de tester des gammes d’états que 1'on peut rencontrer dans un écoulement d’intérét

124



et 'obtention des limites phases pures. On s’intéresse en particulier a la capacité de ’algorithme a
déterminer une solution et si cet état est cohérent physiquement.

La situation correspondante en cours de calcul est une situation dans laquelle on impose & un vo-
lume initialement hors de la saturation de I’atteindre. La situation notable dans laquelle on rencontre
cette situation est si I’application du changement de phase est conditionnée par un critére qui repere
I'interface, alors un volume initialement hors équilibre proche de I'interface peut dépasser ce critere
par diffusion numérique et a ce moment-la subir 1’algorithme de changement de phase.

Ici, nous allons donc initialiser un mélange dans différents états arbitraires et observer son état
apres utilisation de l'algorithme de changement de phase. Le test est réalisé pour un ensemble de
10 mélanges dans la gamme Y, € [5.107°,1 — 5.107°] que nous parcourons avec un incrément
dYy0 = 107°. Les volumes font 10~/m?3, et quatre états initiaux sont testés autour du point p = 10° Pa

et T = 373.456 K qui est un état d’équilibre. Les courbes sont présentées sur la figure 71.
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Ficure 71 — Etat final obtenu apres passage dans 1’algorithme de changement de phase dans 'espace
(p, T) pour quatres états initiaux différents. Les états initiaux (Pp, Tp) sont spécifiés sous chaque
courbe. La courbe de saturation est représentée en noir et les états finaux en cercles bleu. On ne
représente qu’un échantillon des points calculés pour plus de clarté.
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Ces graphes permettent de voir si l’état final obtenu est sur la courbe de saturation ou toujours en
limite phase pure. On peut voir une continuité entre les limites phases pures et le passage sur la courbe
de saturation, ce qui est satisfaisant. Les températures et pressions initiales utilisées correspondent a
des majorations des situations que 1'on peut obtenir dans le cas d"un calcul. Les états initiaux testés
sont trés éloignés de la saturation, cela permet d’illustrer la robustesse de la méthode.

Le graphe de la figure 72, présente la fraction massique obtenue apres application de la méthode
de changement de phase en fonction de la fraction massique initiale pour des mélanges initialement
dans les états en déséquilibre précédents.
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FiGure 72 - Fraction massique de vapeur obtenue aprés application de l'algorithme de changement
de phase pour un ensemble de mélanges initialement dans les quatre états en déséquilibre présentés.
La légende correspond aux courbes précédentes, (a) (Py = 10° Pa, Ty = 1000 K > Tt (Po)) , (b)
(Py = 10° Pa, Ty = 250 K < Tsat(Po)), (c) (To = 373.456 K, Py = 5.107 Pa > psa(To)) et (d) (To =
373.456 K, Py = 10° Pa < psat(T))-

On y voit bien que le fait de partir d"un état surchauffé ou en dépression par rapport a 1'équilibre
tend a faire vaporiser le mélange et inversement. Ces résultats sont cohérents et trés encourageants
concernant le comportement de la méthode utilisée.

7.5.1.3 Evolution de I’état d’équilibre lors d’une variation d’énergie

Dans ce cas test, on cherche a observer le comportement d’un volume de fluide initialement a
I'équilibre qui subit une variation d’énergie et auquel on applique 1'algorithme de changement de
phase. Cela correspond a une maille d’interface qui recoit de 1'énergie, par effet conductif ou radiatif
par exemple.

Ce cas sera réalisé sur trois mélanges, initialement a 1'équilibre Py = 10° Pa et Ty = 373.456 K et
dont les fractions massiques de liquide initiales seront initialement Y; o = 0.1, ¥;0 = 0.5 0u Y; 9 = 0.9.
Pour chacun de ces mélanges, on réalise différents apports d’énergie interne, de 0 a 2 J. Les résultats
sont présentés sur la figure 73,
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Ficure 73 — Fraction massique de liquide obtenue apres application du changement de phase pour
un ensemble de variations d’énergie sur 3 mélanges initiaux différents.

L'axe des abscisses indique 'énergie apportée en Joules, il y a 10* incréments de 2 x 107* J.
Lapport d’énergie tend a faire vaporiser le mélange, ce qui est conforme a nos attentes. De plus,
la transition entre le fait d’obtenir un mélange proche de la limite phase pure et d’obtenir la limite
phase pure est continue, ce qui est satisfaisant. Dans le cas de mélanges qui se rapprochent d'un
état completement liquide alors 'énergie qui doit étre apportée pour la vaporisation est conséquente.
A ce stade, nous ne sommes pas en mesure de juger si ce comportement est limitant. Une étude
plus compléte sur les gammes d’énergie échangées lors des transferts de chaleur par effets radiatifs,
auxquels on peut s’attendre dans le cas de l'interaction combustible réfrigérant, pourrait permettre
d’évaluer la dynamique de vaporisation pour plusieurs mélanges et de caractériser plus finement le
comportement des volumes d’interface. C’est un travail qui ne sera pas réalisé dans le cadre de cette
thése mais qui sera nécessaire pour de futures études.

7.5.2 Validation 1D, tube a choc multiphasique

Le but de cette section est de réaliser un cas 1D disponible dans la littérature pour valider le
comportement de l'algorithme de changement de phase.

Ce cas test, emprunté des travaux de Chiapolino et al. [43], est ici réalisé avec le modele UP sans
transferts de chaleur mais avec changement de phase. C’est un tube a choc composé initialement d'un
mélange liquide-vapeur avec une discontinuité de température et de pression. La configuration est
rappelée sur le schéma 74, et les coefficients des EOS dans le tableau 17,

y Co(Jkg™.K™')  Pw(Pa) q(Jkg™  q'(Jkg™ K™
Liquide 2.35 1816 10° -1167 x 10 0
Vapeur 1.43 1040 0 2030 x 10° -23x10°

TaBLE 17 — Coefficients des équations d’états pour le cas test de tube a choc multiphasique avec
changement de phase.

Le domaine est composé de 100 mailles (Ax = 1073m) et At vérifie le critéere CFL. Les résultats obtenus
sont présentés sur la figure 75,
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Ficure 74 — Configuration du cas test de tube a choc multiphasique avec changement de phase.
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Ficure 75 — Profils de pression et de fraction massique de liquide pour le cas de tube a choc 1D avec
changement de phase.

L'onde de compression, a droite de la discontinuité initiale, génere une vaporisation du liquide.
L'onde de détente, quant a elle, génére une condensation de la vapeur. Ce résultat, bien que contre-
intuitif est conforme aux phénomenes mis en jeu. L'état obtenu lors de la compression affecte égale-
ment la température et I’état d’équilibre obtenu est cohérent vis-a-vis de cet état final. Dans ce cas test,
le changement de phase a été généré par les effets compressibles uniquement et non par des transferts
de chaleur. C’est encourageant pour le traitement de problémes de cavitation. Les autres cas tests de
tube a choc 1D présentés dans [43] ont également été réalisés avec des accords qualitatifs.

7.6 Application en configuration d’intérét, film de vapeur chauffé

Lebut de cette section est d"utiliser I'ensemble des développements réalisés jusqu’ici pour observer
le comportement dans une situation qui se rapproche de notre configuration d’intérét. Ce cas test
est similaire au cas présenté dans la section 6.4.2, c’est un cas 1D de film de vapeur chauffé dont la
configuration est rappelée sur la figure 76, ici initialisé en fraction massique de composant.

Y1 = 0.99999999
Py =10° Pa
TO = Tsat(PO)

Y; = 1078
T.; = 3000K Py =10° Pa
TO = Tsat(PO)

x=0 x=5mm x=0.1m

Ficure 76 — Configuration du test de film de vapeur chauffé avec changement de phase
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Les conditions aux limites sont des conditions de température imposée sur la face gauche et de flux
de chaleur nul sur la face opposée. Pour la pression, ce sont des conditions de réflexion qui sont
imposées de part et d’autre du domaine. Les transferts de chaleur seront pris en compte et l'interface
sera testée raide et initialement diffuse avec la régularisation 5.3.29 avec le parameétre [ = 0.0001. Ce
cas test a été réalisé avec et sans le critére €, pour déclencher le changement de phase. Les EOS sont
celles de I'’eau dont les parametres et les conductivités thermiques sont rappelées dans le tableau 18,

y Co(Jkg™ L. K™Y Po(Pa) q(J.kg™) AW.m™1 K1)
Eau Liquide 3.423 1231.2 8.99 x 108 —1.15 x 10° 0.6
Eau Vapeur 1.358 1247 0 1.97 x 10° 2.7x1072

TaBLE 18 — Parametres des SG EOS de 'eau liquide et vapeur

Les parametres numériques sont Ax = 107* et At qui vérifie le critere CFL et les résultats sont
présentés sur les graphes des figures 77 et 78,
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Ficure 77 — Profils de fraction massique de la phase liquide a I'instant initial et & + = 50us. Deux
valeurs du critére de déclenchement du changement de phase €, sont testés, €. = 107> qui permet de
ne repérer que l'interface et €. = 0 qui autorise le changement de phase sur tout le domaine.

Sur cette premiere figure, on peut voir la forme de l'interface a I'instant initial et a t = 50us dans
le cas avec et sans critere pour le changement de phase. On remarque que dans les deux cas, le profil
obtenu est identique et que l'interface n’est pas vraiment entrée en mouvement. Les écarts entre 1'état
initial et final sont attribués au changement de phase. Le cas avec interface raide n’est pas présenté
car aucune modification de l'interface n’a été observée.
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Ficure 78 — Profils de pression a t = 50us pour les cas avec interface initialement raide et diffuse.
Deux valeurs du critére de déclenchement du changement de phase €, sont testés, a gauche €, = 10
qui permet de ne repérer que l'interface et a droite e, = 0 qui autorise le changement de phase sur
tout le domaine.

Les profils de pression observés pour les interfaces raides sont comparables a ceux obtenus pour
le cas sans changement de phase dans la section 6.4.2. Ce résultat est naturel puisque le changement
de phase n’est pas déclenché dans le cas avec critére et que les limites phases pures sont obtenues de
part et d’autre de l'interface sans créer de zone de mélange dans le cas sans critére. Concernant les cas
avec interface initialement diffuse, on voit un comportement original. Cette fois-ci les ondes ne sont
plus totalement transmises, la partie liquide du domaine ne voit que I'augmentation de pression dans
le film de vapeur qui est due aux réflexions d’ondes entre le mur et l'interface. En effet, une partie
de I'énergie qui devrait étre transmise intervient dans le changement de phase, cela agit comme un
élément qui absorbe les ondes de pression.

Dans les cas ot le changement de phase se déclenche, on observe un comportement particulier
sur l'interface. Il y a existence d'un ’pic’ de pression composé d'une ou deux mailles proches en
bordure de la limite phase pure liquide. C’est 1’état obtenu lorsque 1'algorithme de changement de
phase détermine la pression de la limite phase pure. Le peu de vapeur alors présent dans ces volumes
est instantanément condensé, ce qui tend a abaisser la pression du volume. Ce comportement est
localisé et ne se transmet pas dans I’écoulement. Les ondes sont correctement transmises comme on
peut le voir dans le cas sans critére avec interface raide sur le graphe de droite. Cette discontinuité
est une conséquence de la maniére de vérifier si le fluide a atteint une limite phase pure ou non.
Le fait d'imposer une fraction massique donnée a cet instant agit comme une discontinuité dans
I"écoulement, il faudrait pouvoir réaliser la transition de maniére plus réguliere. Il est extrémement
difficile de juger de la conséquence de cette discontinuité de comportement sur la réponse du modeéle.
Cependant, il n"a été observé que dans des cas avec des phases résiduelles imposées a des valeurs
faibles, ici 1078, et jamais dans les cas test précédents. Cela illustre le besoin de continuer a utiliser
ces modeles et méthodes dans une plus grande vaste gamme de situations pour en cerner les limites
et améliorations potentielles.

Dans cette situation, on s’attendait a ce que le film de vapeur soit mis en mouvement, ce qui n’a
pas été observé ici. D’autres cas tests ont été réalisés sur des temps plus longs et/ou en diminuant
la taille du film de vapeur, augmentant la température de paroi et les conductivités thermiques des
composants. Lobjectif était d’accélérer la réponse du systéme, cependant aucun résultat ne montre un
déplacement de 'interface. En général, l'interface se raidit par changement de phase jusqu’a atteindre
une situation dans laquelle le critére n’est plus vérifié et la dynamique n’est pas suffisante pour générer
de la diffusion numérique. Cela crée une situation stable dans laquelle le film de vapeur s’échauffe
et la pression du systeme augmente de maniére identique aux résultats de la partie précédente sans
changement de phase.
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Nous identifions deux pistes qui peuvent expliquer 1’absence de mouvement d’interface,

— le cas test proposé se serait pas cohérent, au sens ot le film de vapeur ne devrait effectivement
pas étre mis en mouvement. A cause des effets de compressibilité, le chauffage par conduction
ne suffirait pas a générer un changement de phase significatif. Bien que contre-intuitif, nous
ne disposons pas d’assez de données expérimentales pour infirmer/confirmer quel doit étre le
comportement réel. Il est également possible que malgré les tests réalisés, les conditions étudiées
ne soient pas encore suffisantes pour observer le mouvement de l'interface.

— le traitement du changement de phase ne serait pas adapté a I’étude de ce type de probleme. En
effet, d’'une maniere similaire a la partie précédente, il est possible que la prise en compte trop
locale des transferts de masse ne permette pas de retrouver la dynamique attendue. On retrou-
verait ici une limitation pratique qui concerne la prise en compte de phénomenes d’échanges
dans le cas d’interfaces raides. L'absence d’échanges inter-volumes n’autorise pas le transfert de
masse dans les volumes en limite phase pure qui sont en contact. L'existence du critére €. ne
fait que marquer cet effet de maniere plus intense mais il n’en est pas responsable. Le traitement
serait donc "trop local” car intra-maille seulement. Pour pallier ce probleme, une idée serait de
faire intervenir le voisinage des volumes moyens dans la modélisation des termes d’échanges,
par des gradients de quantité par exemple.

7.7 Conclusion

Dans cette partie, nous nous sommes intéressés a la prise en compte du changement de phase par
mise a I’équilibre des potentiels de Gibbs avec des équations d’état de type stiffened gas.

Dans un premier temps, nous avons vu que ce choix menait a la définition d’un probleme ther-
modynamique sous la forme d"un systéme non linéaire dont la résolution pose des difficultés. D'une
part, il existe plusieurs températures admissibles pour un mélange donné. D’autre part, ces fonctions
ne sont pas définies sur tout R*. La recherche de solution, sans précaution, peut alors étre particu-
lierement compliquée. Le comportement des différentes fonctions qui interviennent a été présenté et
un algorithme de détermination de 1’état d’équilibre a été proposé basé sur ces observations.

Ensuite, nous avons abordé la prise en compte du changement de phase sous cette forme avec
l'utilisation de modeéles a interface diffuse déséquilibrés. Cela consiste a un couplage de modele par
I'intermédiaire d"un critere qui repeére l'interface. Se posent alors les questions concernant la dyna-
mique de changement de phase en fonction de ce critére et 1'obtention des limites phases pures.
Numériquement, le changement de phase se présente comme la résolution d'un systeme thermo-
dynamique. C’est une étape réalisée apreés I'avancée par le systéme d’équations bilans qui prend
en entrée une masse et une énergie de mélange qui peuvent étre fournies quelque soit le modele
en déséquilibre utilisé. Ainsi, cela ne pose pas de problématique d’implémentation particuliere et
'architecture modulaire qu’utilise micro-SCONE permet de réaliser le changement aisément.

La méthode de résolution proposée a été vérifiée et validée sur un ensemble de cas tests. Les cas
tests 0D ont permis de s’assurer que la méthode de résolution et I'implémentation sont robustes et
capables de gérer de nombreuses situations. Lors de ces tests, les limites phases pures sont obtenues
comme limite continue, ce qui est cohérent et tres satisfaisant. Le cas test de tube a choc avec chan-
gement de phase 1D nous a permis de valider qualitativement le comportement de la méthode de
changement de phase.

Finalement, un cas de film de vapeur chauffé avec transferts de chaleur et changement de phase a
été présenté. Contrairement a ce qui pouvait étre attendu, l'interface n’a pas été mise en mouvement.
Les raisons susceptibles d’expliquer ce comportement sont variées. Il y a la configuration du cas de
calcul dans laquelle il est possible que le comportement ne soit pas celui attendu mais également
le modele et la résolution qui apportent chacun des approximations et limitations. En particulier, il
est possible que la prise en compte uniquement locale du changement de phase puisse expliquer le
comportement observé. Nous pensons que c’est un point sur lequel il est possible de revenir pour
proposer des améliorations.
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"I faut se méfier de la chose écrite. Au-dela de sa noblesse, elle ne refléte toujours que la vérité de
celui qui tient le crayon.”

- Blast, Manu Larcenet

Huitiéme partie

Conclusion générale

8.1 Bilan des travaux

Ce travail de these s’inscrit dans le contexte de la recherche concernant les accidents graves de
réacteurs nucléaires, en particulier I'amélioration de la stireté des installations existantes et futures.
Dans ce cadre, des travaux sont menés sur la modélisation et la simulation des explosions de vapeur a
I'échelle réacteur. En particulier, dans la perspective de construire une filiere de réacteurs refroidis au
sodium, il faudra établir un dossier de stireté qui prenne en compte 1’évaluation des risques associés
a une explosion de vapeur. Le CEA a entrepris de disposer d'un code de calcul dédié a ces études,
SCONE, actuellement en cours de développement. Cependant, dans le but de faire évoluer les codes
de calcul d’interaction corium-réfrigérant, comme SCONE, vers plus de prédictivité et de fiabilité, la
connaissance fine des phénomeénes qui interviennent a I’échelle locale apparait aujourd’hui comme
une nécessité. La compréhension de ces phénomenes a motivé le développement d’un outil de calcul
appelé micro-SCONE. A terme, il devra permettre de réaliser des études d’interaction combustible-
réfrigérant a 1’échelle d'une goutte de combustible fondu, de la phase d’ébullition en film stable
jusqu’a sa fragmentation complete.

Lobjectif principal de cette these était de poser les fondements d'un tel outil de calcul et de
contribuer au développement des modeéles qui permettent de traiter les écoulements multiphasiques
impliqués dans 1’explosion de vapeur locale.

Dans ce but, nous avons tout d’abord passé en revue quelques expériences de petite échelle dans
la partie II. Cela nous a permis d’observer les phénomenes qui nous intéressent et de situer I'état
de la connaissance autour de l'interaction combustible-réfrigérant locale. Les besoins spécifiques
pour simuler 1'explosion de vapeur ont été ensuite identifiés. Puis, un ordre de priorité des effets
physiques a prendre en compte a été proposé : ce sont les effets compressibles, les transferts de
chaleur par conduction et le changement de phase du réfrigérant. L'idée est de pouvoir reproduire le
plus t6t possible dans le développement de micro-SCONE les transitions de comportement observées
expérimentalement que I'on retrouve illustrées dans une Thermal Interaction Zone. La détermination
d’un modéle adapté a la prise en compte de ces effets et la construction informatique de micro-SCONE
ont ensuite été menées en paralléle.

Le choix de modéle mathématique s’est porté sur la famille de modéles compressibles a interfaces
diffuses dont nous avons présenté les fondamentaux dans la partie III. Néanmoins, il existe différentes
déclinaisons de ces modeéles parmi lesquelles il faut déterminer celles capable de traiter notre probleme
d’explosion de vapeur.

Ainsi, apres avoir introduit certaines spécificités de 1’architecture logicielle partagée par SCONE
et micro-SCONE et le schéma numérique dans la partie I'V, le modele a 'équilibre thermomécanique
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a été présenté dans la partie V. En particulier, nous avons implémenté, vérifié puis validé ce modele
pour des applications dans lesquelles les transferts thermiques étaient intenses. Une illustration des
capacités d’extension a trois phases a également été proposée. Cependant, I’hypothése d’échanges
de chaleur instantanés nous est apparue trop restrictive dans le cadre de notre application. Cela ne
permet pas de réaliser des simulations en absence de transferts de chaleur. Ainsi, pour retrouver le
comportement de transport pur dans la limite ot les effets de conduction de chaleur sont négligeables,
nous avons fait le choix de changer de modele.

La partie VI présente alors le modéle a 1’équilibre mécanique qui le permet. Cependant, ce modele
autorise les phases a avoir des températures différentes au sein d'un méme volume ce qui rend la prise
en compte des transferts thermiques plus délicate. En particulier, les conséquences de la localité des
échanges dans les modeéles a I’équilibre mécanique avec transferts de chaleur existants ont été jugées
trop limitantes. Cela ne permet pas de retrouver les échanges de chaleur inter-phases inter-volumes
nécessaires pour nos travaux. Une modélisation qui permet de prendre en compte les échanges de
chaleur entre phases a la surface d'un volume moyen a donc été proposée. Cela permet de disposer
d’"un moteur thermique pour les cas qui nous intéressent et de retrouver de trés bons accords sur les
cas de validation testés. Le modéle a ensuite été appliqué dans une situation 1D de film de vapeur
chauffé dans le but d’aborder une configuration proche de notre applicaton. Bien que 1'on observe
la propagation des ondes de pression générées par le chauffage du mur et les différentes réflexions
d’ondes sur l'interface liquide-vapeur, cette derniére n’est essentiellement pas mise en mouvement.

Le changement de phase a ensuite été introduit dans la partie VII. Ce qui est communément appelé
‘modele a changement de phase’ consiste en fait en un couplage de modéles. Le systeme d’équations
bilans d’un modele quelconque est complété de ses fermetures thermodynamiques propres ou bien
de la thermodynamique spécifique a 1’équilibre des potentiels de Gibbs dans certaines zones de
I'écoulement. La détermination de cet état d’équilibre a été particulierement detaillée dans le but
d’illustrer les difficultés liées a la résolution du systéme d’équations non linéaires. La méthode
proposée a été vérifiée et validée dans de nombreux cas tests 0D, qui permettent d’y accorder une
confiance importante. Le modeéle a I'équilibre mécanique avec transferts de chaleur et changement
de phase a été appliqué dans le cas 1D de film de vapeur chauffé précédent. Dans ce cas, nous
pensions observer la mise en mouvement de l'interface. Cependant, mise a part une altération du
comportement acoustique, l'interface n’a pas exhibé la dynamique attendue. En abordant les raisons
qui peuvent expliquer ce comportement, nous avons retrouvé la difficulté d’évaluer les comportements
qui doivent étre attendus sans disposer de résultats expérimentaux. La localité des échanges de masse
nous a également parue limitante.

Finalement, ’ensemble de ce travail a permis de progresser dans la modélisation des écoulements
multiphasiques compresssibles avec transferts de chaleur par conduction et changement de phase
ainsi que de construire une application logicielle complexe. L'outil micro-SCONE dispose dorénavant
de deux modéles multiphasiques compressibles avec transferts de chaleur et changement de phase :
les modeles a 1’équilibre thermomécanique et a 1’équilibre mécanique.

Cependant, la construction de micro-SCONE s’est accompagnée de difficultés récurrentes. Il y a les
spécificités liées a la nature des phénomenes physiques del’explosion de vapeur : hautes températures
et couplages forts de phénomenes, qui rendent complexes I’appréhension des cas de validation et les
interprétations. Concernant la modélisation, la prise en compte locale et instantanée des phénomenes
d’échanges a été plusieurs fois responsables de limitations ou comportements jugés trop restrictifs.

Ainsi, I'état actuel de micro-SCONE ne doit pas étre considéré comme abouti. Ce travail de these
représente un point de départ dans la construction de I'application micro-SCONE et les simulations
visées ne seront possibles qu’au terme de travaux supplémentaires. Nous décrirons dans la section
suivante les principales directions préconisées pour poursuivre ce projet.
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8.2 Perspectives

En tant que premier travail dédié a la construction de micro-SCONE nous avons soulevé diffé-
rentes questions autour de la modélisation principalement. Nous pensons donc naturellement qu’il
est nécessaire d’aborder les futurs développements en prenant en compte des évolutions de modéle.
De plus, divers éléments annexes ont eu des implications et pourraient étre améliorés tels que des
aspects numériques et logiciels. Les principales évolutions que nous envisageons s’articulent autour
de ces points.

Nous pensons que divers apects liés a 1’élaboration des modeles multiphasiques a interfaces
diffuses doivent étre étudiés. En effet, nous avons vu que pour pouvoir disposer des échanges inter-
phases dans la limite d’une interface raide, il faut faire intervenir les échanges inter-volumes. Lors
de I'élaboration des modeles, c’est au moment du choix des relations d’interfaces que I’hypothése
de localité des échanges est réalisée. Le fait de ne pas faire cette hypothese permettra de proposer
des relations d’interfaces plus générales. La description que 1'on propose dans la partie VI qui
permet de prendre en compte 'ensemble des transferts de chaleur peut étre un point de départ.
Cependant, la dérivation des modeles multiphasiques moyennés n’a pas été reprise avec les conditions
d’interfaces proposées. Cela souleve potentiellement des questions sur la production d’entropie. Un
travail complet serait a mener de ce coté-la.

Certains choix arbitraires ont également été réalisés lors de 1’élaboration de ces modeles. C’est le
cas lors de la modélisation des efforts de pression moyens et de leur travail ainsi que de I"équation
de fraction volumique. Dans cette thése, nous avons adopté la méthodologie usuelle employée par la
communauté pour construire ce type de modéles. Cela meéne a 1'utilisation d"une forme de I’équation
d’évolution de la fraction volumique pour laquelle certaines incertitudes résident. Par exemple, cela
ne permet pas de vérifier que les fractions volumiques restent comprises entre 0 et 1, autrement dit,
la conservation du volume n’est pas nécessairement vérifiée. Toutefois, cela conduit a un systeme
d’équations bilans qui présente 1’avantage d’étre hyperbolique. C’est un raisonnement intéressant
pour la résolution de problémes qui ne prennent en compte que les effets compressibles mais qui
pourrait avoir des conséquences lors de la prise en compte d’effets supplémentaires.

De maniere plus générale, nous pensons qu’il est important de faire intervenir les échelles spatiales
et temporelles. Cela permettrait d'une part de distinguer les problémes a interfaces des problemes
d’inclusions, d’autre part d’évaluer la cohérence des relations d’interfaces en fonction des temps et
volumes d’observations. Il sera peut-étre nécessaire pour cela de conserver une formulation intégrale
des bilans et non une forme d’équations locales aux dérivées partielles. L'objectif principal de ce
travail serait d’identifier les domaines de validité des différents modeles.

Ce premier travail de développement informatique a également permis de souligner des besoins
techniques. Ces aspects concernent principalement le fait de pouvoir réaliser dans des temps plus
courts des calculs plus complexes en gérant les contraintes liées au compressible. Pour cela il est
envisageable de changer de méthode numérique, par exemple utiliser une méthode implicite, ou bien
d’améliorer la précision en augmentant I’ordre du schéma. La solution retenue dans le cadre du projet
de développement est dutiliser les capacités de parallélisation de micro-SCONE sur d’importantes
ressources informatiques disponibles au CEA. Il y a également d’autres aspects liés aux conditions
aux limites qui nous apparaissent importants. Pour ne pas étre affecté par les réflexions d’onde sur les
bords du domaine, il est possible de disposer de conditions de transmission d’ondes ou bien de reculer
la limite du domaine. C’est la seconde solution qui a été utilisée dans ce travail, cependant, avec un
maillage cartésien régulier, cela s’Taccompagne de temps de calculs qui augmentent trés rapidement. En
conservant cette approche, il faudra alors étudier la possibilité d’utiliser un maillage non régulier ou
bien des méthodes de Raffinement de Maillage Adaptatif. Ces solutions techniques doivent toutefois
étre abordées avec précaution en s’assurant que les modeles et la méthode numérique employée
soient adaptés au préalable. Cette remarque est également importante au moment d’envisager des
évolutions sur l'ordre du schéma numérique. En particulier, le raidissement de l'interface lié a la
réduction de la diffusion numérique risque de poser des complications tant que les problémes de
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localité n’ont pas été corrigés dans le modéle.

De plus, pour compléter le travail actuel, il manque une phase applicative de prospection avec
I'outil développé. Cela nécessite un travail d"identification de cas tests bien documentés et un parcours
de I'espace des parametres plus complet et systématique. L'objectif sera naturellement de reproduire
les transitions de comportement de la TIZ. Enfin, il faudra par la suite ajouter les effets identifiés dans
la partie II : la tension de surface, la viscosité, le rayonnement et le triphasique.
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Neuviéme partie

Annexe

9.1 Détermination de la forme de A(p)

L'expression de A(p) est la suivante,

A(P) = [30(V1 - VZ) - UO(El - EZ) + Vzlh - quz]z - 4(V2E1 - E2V1)vo(q2 - q1) (9.1.1)
avec,
(i —1DCy,
Vi(p) = T Par 9.1.2)
oy _pHyiPoi
Ei(p) = D Pas Co,i (9.1.3)

Ce qui permet d’exprimer une formulation qui fait apparaitre clairement la dépendance en p,

-1C, -1)C, + 1P + 12Ps
eo(()/l )Cor  (2-1) '2)—Uo(p V1Por Pty 'sz,z)

A =
(P) p+ P 1 p+ P2 p+ P 1 vl p+ P2

2

(VZ - 1)Cv,2 ()/1 - 1)Cv,1
St *2
p+ Poolz p+ Poo,l

(y2=1)Co2p +71Po0 p+ 2P (y1 - 1)Co1
_4 : : - - - - P
( p+Pop p+Peos Con p + Poop Co2 P+ Poot vo(q2 = q1) 9.14)
ou bien,
1
A = - 1 v poo - - 1 v Poo
)= o b | (01 DG+ o) = (2 = DCoalp + P

— 00 ((p + Y1Ps0,1)(P + Po2)Co1 = (P + Y2Po02)(p + Poo1)Co 2)
2

+ (72 =1)Co2(p + Poop) * g1 = (Y1 = 1)Co,1(p + Poy2) * 2

_ Ap +Poop)(p + Poo2)
(p + Poo1)*(p + P 2)?

(72 =1)Co2(p + 71P001)Co — (P + 72Po2)Co2(y1 — 1)Co.1) v0(q2 — 1)
(9.1.5)

On voit que A(p) n'est pas définie en —Pq 1 et —P 2, qui sont des valeurs négatives ou nulles. Ainsi,
sur R*, les racines de A(p) sont celles du dénominateur,

Alp) =0 =
0= [eo ((y1 = 1)Co,1(p + Peo2) = (y2 = 1)Co2(p + Peoy1))

— 00 ((p + ¥1Po0,1)(P + Po2)Co1 = (P + Y2Po02)(p + Poo1)Co 2)
2

+ (72 = 1DCo2(p + Poop) * g1 — (y1 = 1)Co,1(p + Po2) * 92

—400(32 = 41)(p + Poo,1)(p + Poo2) (72 = 1)Co2(p + 71Pe0,1)Co,1 = (P + 2P0 ,2)Co2(y1 — 1)Co 1)
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On remarque que c’est un polyndme de degré 4 en p, qui permet d’écrire aprés développement,

Alp) =0 =
A?p* + 2AB -D)p* + 2CA+ B> —E)p> + (2BC-F)p+C*-G =0

avec,

A=19(Cy2—Copa)

(9.1.6)

(9.1.7a)

B = [eo (1 =1)Co1 = (y2 = 1)Co2) = 00 (Co,1 * (Poop + Y1Po01) = Co2 * (Poo1 + ¥2Peo2))

+ (72 = 1)Co2 % g1 — (y1 = 1)Co,1 * 42) ]

C=¢((y1 = 1)Co1Peo2 — (y2 = 1)Co 2P 1)

=00 (Co1 * Poo * ¥1Po0 — Co 2 * Poo1 * 2P0 2)

+ ((y2 = DCo2Peo1 * 1 = (y1 = 1)Co1Poo2 * 42)

D = 4v9(q2 — q1) * [(y2 = 1)C02Co1 — (71 = 1)Cy1Coy2 |

E =4vo(q2 — q1) * [ ((72 = 1)C0,271P0,1C0,1 = ¥2Ps02Co 2(y1 — 1)Cy 1)
+ (Poo,1 + Poo2) * (2 = 1)Cu 2Co1 — (31 = 1)C0,1Co2) ]
F = 4vo(q2 - ql)[(Poo,l + Poo2) * (72 = 1)Co,271Po0,1Co1 = Y2Po0,2Co2(y1 = 1)Co 1)

+ Poo1Poo * ((72 = 1)Cp2Co1 — (y1 = 1)Cy,1Co 2) ]
G =400(g2 — 41)Poo,1Poo2 * ((72 = 1)C0,271Pe0,1Co,1 — ¥2Po0,2Co 2(y1 — 1)Co 1)

Les racines de ce polynéme sont disponibles dans la littérature.
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